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RESUMEN

El proposito del presente trabajo de investigacion fue simular y validar una nueva configuracion
de sintesis de amoniaco en cascada impulsado por hidrégeno como energia renovable; que sirve
para predecir la cantidad de produccion de amoniaco (flujo molar) y la eficiencia energética del
proceso. Para el desarrollo de la simulacion en el Programa DWSIM, se establecio y se eligio los
tipos de reactores, el paquete termodinamico y ciertas propiedades como: presion, temperatura,
flujo molar y entalpia para las corrientes y los equipos del diagrama de flujo. En el caso de los
tanques de almacenamiento, se fijé un volumen estandar, para la tuberia se dispuso valores en
funcion de las normas ASTM y de las propiedades hidraulicas en donde se especifica el tipo de
cédula y el material de la tuberia. Estas propiedades funcionan adecuadamente para el proceso
industrial. A través de los andlisis de sensibilidad se demostrd que la presion y la temperatura son
variables claves para lograr una buena conversion de amoniaco, con un incremento porcentual del
0,65% y 0,84% respectivamente. La simulacion permitié obtener una eficiencia energética del
68,55% mediante los flujos de energia de equipos y corrientes; y se cuantificaron 7,2 kmol/s de
la cantidad de produccidén de amoniaco por medio de las corrientes de alimentacion (N2 y H2)
que ingresan a los reactores de equilibrio colocados en serie. Esta propuesta muestra ser mas
eficiente pues arroja un error porcentual no mayor del 18% de los resultados obtenidos de la
simulacion comparados con el referente, indicando que no presenta diferencias significativas
entre los valores analizados. No obstante, se recomienda ampliar el rango de presion y
temperatura de funcionamiento con la finalidad de lograr mayores tasas de conversion de

amoniaco y que sirva de guia para procesos industriales rigurosos o establecer mejoras del mismo.

Palabras clave: <INGENIERIA Y TECNOLOGIA QUIMICA> <SINTESIS DE AMONIACO>
<DWSIM (SOFTWARE)> <RENOVABLE> <ENTALPIA> <ENTROPIA> <EFICIENCIA
ENERGETICA>.

479-DBRA-UTP-2021
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SUMMARY/ABSTRAC

The aim of this research work was to simulate and validate a new configuration of cascaded
ammonia synthesis driven by hydrogen as renewable energy which is used to predict the amount
of ammonia production (molar flow) and the energy efficiency of the process. For the
development of the simulation in DWSIM software, the types of reactors, the thermodynamic
package and certain properties such as pressure, temperature, molar flow and enthalpy were
established and chosen for the currents and equipment of the flow diagram. In the case of storage
tanks, a standard volume was set; values were set for the pipe according to ASTM standards and
hydraulic properties, where the pipe schedules and materials were specified. These properties
work well for the industrial process. By means of sensitivity analysis, it was shown that pressure
and temperature are key variables to achieve good ammonia conversion, with a percentage
increase of 0.65% and 0.84% respectively. The simulation allowed to obtain an energy efficiency
of 68.55% through the energy flows of equipment and currents; and 7.2 kmol/s of the amount of
ammonia production were quantified by means of the feeding currents (N2 and H2) that enter the
equilibrium reactors placed in series. This proposal shows to be more efficient since it yields a
percentage error no greater than 18% of the results obtained in the simulation compared to the
reference, indicating that it does not present significant differences between the values analyzed.
However, it is recommended to expand the operating pressure and temperature range in order to
achieve higher ammonia conversion rates and to serve as a guide for rigorous industrial processes

or to establish improvements.
Keywords: <ENGINEERING AND CHEMICAL TECHNOLOGY> <AMMONIA

SYNTHESIS> <DWSIM (SOFTWARE)> <RENEWABLE> <ENTHALPY> <ENTROPY>
<ENERGY EFFICIENCY>.
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CAPITULO I

1. INTRODUCCION

1.1. Antecedentes

El manejo de combustibles fésiles representa el 80% de la demanda actual de energia primaria a
nivel mundial que se considera como un motor del desarrollo energético para los paises
desarrollados como en vias de desarrollo, a su vez el empleo de energia constituye una fuente de
emisiones de CO- los mismos que se encuentran alrededor de dos tercios a nivel global (Foster y
Elzinga, 2013, p.17).

En las ultimas décadas estos combustibles han causado efectos dafiinos en la calidad del medio
ambiente, asi como en el bienestar humano, pero gracias a los avances tecnoldgicos se han
encontrado soluciones que reemplacen los combustibles fdsiles por energias renovables y
combustibles libres de carbono, como el hidrégeno y el amoniaco (Veziroglu y Sahin, 2008, p.1820).
El hidrogeno (H>) es el elemento quimico més sencillo y reducido, esta constituido de un solo
protén y electrén, presenta una estructura simple por lo gque es el elemento mas abundante del

universo, se encuentra de forma numerosa en las estrellas y en los planetas gaseosos (Morante et al.,
2020, p.26).
El hidrégeno posee una amplia gama de aplicaciones en todos los sectores productivos por

considerarse un vector energético, versatil y puro usado como materia prima en la sintesis de
compuestos quimicos, como combustible para el transporte y en la generacion de calor industrial
y domeéstica (Morante et al., 2020, p.160). También, se trata de una fuente inagotable de energia limpia
y sustentable, el cual es producido por electrélisis de agua por medio de electricidad procedente
de fuentes renovables este proceso no arroja emisiones de CO, y conduce a la descarbonizacion
del planeta (Lucero, 2020).

En los sistemas de energia limpia el uso generalizado de hidrogeno se fundamenta en las
cualidades que presenta este elemento que puede ser usado sin emisiones directas de
contaminantes atmosféricos o gases de efecto invernadero (GEI) o puede producirse por medio
de varias fuentes de energia bajas en carbono. También es posible la produccion baja en carbono
a partir de combustibles fésiles siempre y cuando se una con la captura, uso y almacenamiento de
carbono (CCUS) y se modere las emisiones en el proceso de extraccion y suministro de
combustibles fdsiles (“Futur. Hydrog.,” 2019, p.17).

A su vez, dentro de la produccién de hidrogeno mediante electrolisis de agua existe actualmente
tres electrolizadores: electrolizadores alcalinos (AEC), de membrana de intercambio de protones
(PEM) y de estado sélido o de alta temperatura (SOEC) los cuales se diferencian en el material

de electrolito usado (Morante et al., 2020, p.58).



Por su parte el amoniaco (NH3) desde hace mas de un siglo ha sido usado como materia prima en
la produccién de fertilizantes dentro de la industria quimica moderna los mismos que se
manifiestan aproximadamente en un 97% que proceden del amoniaco (Valera-Medina et al., 2018,
p.71).Uno de los procesos industriales mas usados para la sintesis de amoniaco es el de Haber-
Bosch en el cual interviene nitrogeno e hidrogeno formado gas amoniaco el mismo que es

necesario en la produccién de nitratos para los fertilizantes imprescindibles para la alimentacion
(Qian et al., 2018, p.6288).

El amoniaco en la actualidad se ha convertido en “fertilizante, combustible y reserva de energia
sin carbono” (Brown, 2020). Es el segundo producto quimico méas producido a nivel mundial, con
un rendimiento anual de aproximadamente 180 millones de toneladas que dispone de
caracteristicas ideales para ser usado como combustible limpio (Luo et al., 2019, p.125).

Ademas, el amoniaco se considera un potencial portador de energia limpia libre de carbono debido
a su alta densidad energética (12,8 GJ m-3), alta densidad gravimétrica de hidrdégeno (17,8% en
peso) lo cual facilita el proceso de licuefaccion sometido a temperatura ambiente el mismo que
beneficia su almacenamiento y transporte (Makepeace et al., 2015, p.3805).

Por otra parte, hoy en dia el progresivo desarrollo tecnol6gico nos brinda muchas herramientas,
pero también nos exige a disponer de profesionales, empresarios y operarios habilitados y
capacitados que den respuestas efectivas y con bajo costo frente a preguntas relacionadas con la
investigacion, empresas, industrias o proyectos. Es por ello que el modelamiento y la simulacion
de procesos se han transformado en una opcion clave para descubrir respuestas y evaluar procesos
de manera rapida y econémica.

La simulacién de procesos es una de las herramientas mas avanzadas destinada actualmente al
analisis de areas productivas dentro de la ingenieria usada frecuentemente para representar un
proceso real a través de otro mucho mas sencillo y comprensible (Puche et al., 2005, p.12). La
revolucion digital a través de los softwares especificos ha hecho de esta herramienta no solo que
sea un instrumento viable, confiable y facil de emplear, sino que llegue a ser un requisito destinado
a la evaluacién, control de procesos industriales y la produccion en distintos sectores.

Cabe recalcar que la simulaciéon de procesos quimicos esta relacionada con el calculo de los
balances de materia, energia y eventualmente cantidad de movimiento; de un proceso cuya

estructura y los datos preliminares de los equipos que lo componen, son conocidos (Scenna et al.,
1999, p.191).



1.2. Identificacion del Problema

En la actualidad el consumo de energia producida a partir de combustibles fdsiles presenta una
gran demanda, su uso conlleva a ciertos inconvenientes como es el agotamiento de los mismos y
la generacion de emisiones de CO; lo cual provoca problemas ambientales, pero gracias a los
avances tecnoldgicos se ha encontrado nuevos métodos a base de fuentes de energia renovables
gue minimicen estos problemas ambientales y cubran su deficiencia.

Entre los métodos de produccion de energia a través de combustibles fosiles se encuentra las
centrales eléctricas integradas y las que estan en plena capacidad de funcionamiento lo cual
incrementa su eficiencia de produccion cabe mencionar que debido a la alta demanda que presenta
se debe disponer de sistemas de almacenamiento de energia como es el caso del hidrégeno que
funciona como portador de energia libre de carbono, el cual se produce mediante electrdlisis de
agua usado en la sintesis de amoniaco que junto con el nitrégeno se disefia una nueva
configuracion en cascada a través de los reactores en serie que permite obtener una mayor tasa de
conversion del proceso.

La sintesis de amoniaco en cascada es un sistema que presenta ciertas ventajas en comparacion
con otros sistemas como: cero emisiones de carbono, reduccion del nimero de etapas de reciclaje
para los gases sin reaccionar mediante los reactores en serie los cuales influyen en la capacidad
de produccion de amoniaco ademas elimina el costo de recalentamiento y represion (ishaqy Dincer,
2020, p.8-11).

Para asegurar la sostenibilidad social y econdmica, este proyecto de integracion curricular
establece una simulacion de la sintesis de amoniaco en cascada usando reactores en serie
impulsados por hidrégeno como energia renovable, su configuracion emplea dos reactores en
serie lo que conlleva a obtener altas tasas de conversién y minimizar los ciclos de reciclaje para
la simulacion se utiliza el software DWSIM vy los resultados obtenidos mediante este software se
compara con los valores calculados en Aspen Plus V11 del articulo tomado como referencia, de
esta forma se investiga diferentes condiciones de funcionamiento y se analiza la eficiencia

energética del sistema.

1.3.  Justificacion del Proyecto

Este proyecto se basa en investigar y simular una ruta limpia para la sintesis de amoniaco
impulsado por energia renovable con la finalidad de disminuir el uso de combustibles fosiles y
ofrecer una alternativa amigable con el ambiente frente a los efectos adversos que provoca su uso.
En si los combustibles fdsiles son recursos finitos y no renovables, por tanto, estos recursos estan

limitados tanto fisica como econdmica principalmente debido a la alta demanda energética.



Por este motivo se ha enfocado en desarrollar una simulacién y validacién del sistema de sintesis
de amoniaco en cascada empleando dos reactores colocados en serie mediante el software
DWSIM que permite comprobar su eficiencia y establecer mejoras frente al sistema convencional
ademas de realizar una comparacion de los resultados obtenidos con los resultados calculados en
articulos de relevancia.

Otro de los motivos es la simulacién de procesos que es una herramienta tecnologia adecuada y
oportuna para el funcionamiento de procesos industriales de forma digital permitiendo identificar
factores, variables y condiciones del proceso que conlleva a obtener una factibilidad técnica y
economico y esta forma impulsa al Ingeniero Quimico es esta rama ya que esté en la capacidad
de manejar softwares especificos que le permiten establecer mejores estimaciones de las
condiciones de operacion de los procesos industriales que en un futuro se puede implementar en
un proceso real.

Algunos de estos softwares son de cddigo abierto como DWSIM usado para la simulacion de
procesos quimicos ademas permite que su informacion sea de libre acceso, este simulador no
requiere de ningun tipo de licencia y se puede desarrollar nuevos proyectos que se encuentren
bajo la misma linea de investigacion.

Este proyecto de integracién curricular es de tipo tecnol6gico que beneficia al sector industrial
especificamente a la Empresa AXXIS “Soluciones Tecnologicas Integrales”, esta empresa trabaja
sobre obra civil, equipamiento, mobiliario técnico. Ademas, AXXIS brinda a las universidades
tecnologia de punta todo ello conlleva a que este trabajo de integracidn curricular se podria aplicar
en un futuro en el area de Ciencias de la Vida de esta empresa, a su vez beneficia a los estudiantes
de la carrera de Ingenieria Quimica y carreras afines que deseen usar este trabajo como una guia
para proyectos similares o para establecer mejoras con la finalidad de que los procesos industriales

sean viables y eficientes.

1.4. Beneficiarios directos e indirectos

1.4.1. Beneficiarios directos

La finalidad de este trabajo de integracién curricular es contribuir al sector industrial como a la
Empresa AXXIS con propuestas tecnoldgicas que beneficien y se apliquen a este sector que sirva

de guia para la simulacion de procesos reales que genere soluciones nuevas e innovadoras y

optimice tiempo y costos de produccion obteniendo mejores eficiencias en el proceso.



1.4.2. Beneficias directos

Con este trabajo de integracion curricular se busca colaborar y beneficiar académicamente al
sector estudiantil, en especial a los estudiantes de la Carrera de Ingenieria Quimica de la Escuela
Superior Politécnica de Chimborazo, ya que servira de guia para la simulacién de procesos

industriales usando softwares de cédigo abierto.

1.5. Objetivos

1.5.1. Objetivo General

» Simular la sintesis de amoniaco en cascada impulsado por hidrdgeno como energia renovable.

1.5.2. Objetivos Especificos

» Simular un nuevo sistema de sintesis de amoniaco en cascada usando la multiplataforma de
procesos quimicos de DWSIM como software libre.

> Definir el o los paquetes termodindmicos y las condiciones de funcionamiento para el proceso
de simulacion.

» Determinar la eficiencia energética mediante la electrolisis de agua para el sistema de sintesis
de amoniaco.

» Cuantificar la cantidad de amoniaco obtenido a partir del proceso de sintesis en cascada
impulsado por hidrégeno como energia renovable.

» Validar el sistema de sintesis de amoniaco en cascada impulsado por hidrégeno, comparando

los resultados obtenidos con otros estudios referentes.

1.6. Alcance

En el presente trabajo de integracion curricular se simula y valida una nueva configuracion de
sintesis de amoniaco en cascada impulsado por hidrégeno como energia renovable. En esta
configuracion se usa dos reactores de equilibrio colocados en serie con lo cual se consigue altas
tasas de conversion de amoniaco gracias al ingreso de la mezcla de los gases procedentes de las
corrientes de alimentacion de nitrégeno e hidrogeno que pasa a través de los reactores C10y C11
y los gases (H2 y N) no reaccionados se reciclan nuevamente a los reactores de sintesis y de esta
forma se minimizan los bucles de reciclaje casi a la mitad.

La simulacién se desarrolla empleando la multiplataforma para procesos quimicos DWSIM.

Posteriormente, partiendo de la validacion de la simulacién se realiza analisis de sensibilidad a
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partir de las condiciones de funcionamiento (temperatura y presién) con lo cual permite predecir

cdmo se comporta estas variables frente a la cantidad de produccion de amoniaco.



CAPITULO II

2. MARCO TEORICO

2.1. Estado de arte

2.1.1. Hidrdgeno

La demanda de hidrdgeno se ha incrementado tres veces desde el afio 1975, desde entonces ha
seguido creciendo. En el sector del refinado se ha incrementado de 6,2 a 38,2 millones de
toneladas, en el sector del aménico se ha incrementado de 10,9 a 31,5 millones de toneladas y ha
aumentado de 1,1 a 4,2 millones de toneladas para otros sectores.

En su forma pura la produccion de hidrégeno es de aproximadamente 70 millones de toneladas
por afio (MtH./afio). Este hidrogeno se produce en su mayoria mediante combustibles fosiles, el
6% del gas natural mundial y el 2% del carb6n mundial.

La mayor demanda de hidrogeno se destina al refinado de petréleo que transforma el petréleo
crudo en diferentes productos como combustibles para el transporte y materias primas
petroquimicas, que ocupa aproximadamente 38 MtHz/afo, o el 33% de la demanda mundial total
de hidrégeno (tanto en forma pura como mixta), es usada por las refinerias como materia prima,
reactivo y fuente de energia. Alrededor de dos tercios de este hidrogeno se produce en
instalaciones especializadas en refinerias o se obtiene de proveedores comerciales (en conjunto,
se sefiala suministro “a propo6sito”).

En el area quimica simboliza la segunda y tercera fuente de la demanda de hidrégeno del cual se
usa como materia prima mas de 31 MtHy/afio en la obtencion de amoniaco y mas de 12 MtH»/afio
en la produccion de metanol.

La produccién de acero por medio de mineral de hierro conocido como el método DRI es la cuarta
fuente individual de la demanda de hidrégeno (4 MtHy/afio o aproximadamente el 3% del
hidrégeno total usado tanto en forma pura como mixta) se espera que la demanda mundial
incremente en un 6% para el afio 2030.

Por su parte en el area del transporte representa un tercio de la demanda de hidrégeno aplicado en
refinerias y en los combustibles de vehiculos a partir del metanol gue ocupa menos de 0,01 Mt/afio
de hidrégeno puro (menos de 0,03 Mtep) en los FCEV, la mayoria de los que se deriva del gas
natural.

Por otra parte, en términos de energia la produccion total anual de hidrégeno a nivel mundial es
de casi 330 millones de toneladas equivalentes de petroleo (Mtep), mayor que el abastecimiento
de energia primaria de Alemania. El analisis de la IEA estima que el costo de la produccidn de

hidr6geno a partir de electricidad renovable podria decrecer en un 30% para 2030 como resultado
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de la disminucién de los costos de las energias renovables y el aumento de la produccion de

hidrégeno.
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Figura 1-2: Demanda mundial anual de hidrégeno desde 1975.
Fuente: (IEA, 2019, p. 18).

La produccién de hidrdgeno se destina a varias aplicaciones entre ellas se usa en el refinado, el
amoniaco, y “otros puros” que son la demanda (~ 74 MtH./afio) de aplicaciones especificas que
necesitan hidrégeno con solo limitados niveles de aditivos o contaminantes tolerados en cambio
la produccién de metanol, DRI y "otras mezclas" representan la demanda (~ 45 MtH,/afio) de
aplicaciones que emplean hidrégeno como parte de una mezcla de gases, como gas de sintesis,
como combustible o materia prima.

Algunas estimaciones manifiestan que la disposicion mundial de la produccion actual de
refinacién, elaboracién de acero y productos quimicos presentara un incremento, la demanda
anual de hidrégeno para refinacion, amoniaco y metanol aumentaria casi un 20% a 96 Mt para el
afo 2030. Por ello ahora es el momento de aprovechar al maximo este creciente impulso por
medio de la amplificacion de tecnologias y disminucion de costos para permitir que el hidrdgeno

se use ampliamente (“Futur. Hydrog.,” 2019, p.14-177).



2.1.2. Amoniaco

La demanda mundial de amoniaco se refleja principalmente por el desarrollo de la industria de
fertilizantes que representa alrededor del 60% de la produccion de amoniaco (“Market Research

012 2013 2004 2015 2016 201VE 201BF 2015F 2020F 20XF 2022F 2023F 2024F 2025F 2026F

Future.,” 2020).
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Figura 2-2: El mercado global de amoniaco, por aplicacion, por valor 2012 — 2016F.
Fuente: (“TechSci Research.,” 2018).

La industria de los fertilizantes se pronostica que crecera por el aumento de la poblacion, ingresos
disponibles del progreso de algunos paises, el aumento de la demanda de los productos agricolas
gue mejora la forma de vida, etc. Varias regiones desarrolladas adoptan un cambio en el consumo
dietético lo cual impulsa el mercado.

El sector farmacéutico constituye el segundo mercado mas grande que ha ido creciendo por el uso
del amoniaco en la fabricacion de insulinas que impide el crecimiento y la propagacion de ciertos
tipos de bacterias y otros.

Otro de los sectores de la aplicacion del amoniaco es la refrigeracion que es usado para
almacenamiento en frio, mantenimiento de alimentos y fabricacion de bebidas se espera ademas
gue aumente la demanda en un futuro préximo de los otros sectores como la ganaderia, limpieza
domeéstica e industrial, alimentos y bebidas, procesos metalurgicos, tratamiento de agua y aguas
residuales, caucho, pulpa y papel y cuero (“Maximize Market Research .,” 2020).

El mercado global de amoniaco a través de la aplicacion del amoniaco en los diferentes sectores
se pronostica que crezca a una taza compuesta anual de 4,2% durante 2017-2026 como

consecuencia de un incremento de la demanda de multiples industrias (“TechSci Research.,” 2018).



2.1.2.1. Disefio de una nueva configuracion para la sintesis de amoniaco

La configuracion disefiada y simulada utiliza un nuevo enfoque para sintetizar amoniaco a partir
del hidrégeno producido limpiamente por energias renovables. Este hidrogeno se puede producir
usando distintas fuentes de energia renovable como: edlica, solar, etc.

El sistema disefiado plantea una configuracion Unica de sintesis de amoniaco en cascada a través
del empleo de dos reactores en serie para lograr altas tasas de conversion, ya que la alimentacion
pasa a través de los reactores y los gases no reaccionados se reciclan nuevamente al reactor de
sintesis de amoniaco de esta forma se minimizan los bucles de reciclaje casi a la mitad y el costo
de recalentamiento y represion.

En la simulacion se instaura alternativamente reactores de equilibrio y de Gibbs para buscar a
detalle el proceso de sintesis de amoniaco y establecer el efecto de la temperatura y la presién que
se muestra en la capacidad de produccion de amoniaco. Ademas, este sistema puede funcionar
como un almacenamiento potencial de hidrégeno.

Este estudio indaga una trayectoria limpia para la sintesis de amoniaco para eliminar la
dependencia de los combustibles fésiles de la industria del amoniaco y exceder los problemas de
calentamiento global.

Por otro lado, Sanchez y Martin (2018, p.325) difundieron un estudio de investigacion acerca de la
sintesis de amoniaco a partir de energia renovable usando una doble columna de Linde para la
obtencion de nitrogeno mediante la separacion de aire mientras que para la produccion de
hidrégeno se utilizaba el método de division de agua es asi que la sintesis de amoniaco se lleva a
cabo en un reactor de tres camas.

Flérez-Orrego et al. (2019, p.22) anunciaron un estudio de inspeccidn respecto a la exergia y a los
analisis economicos de los combustibles fosiles basados en la sintesis de amoniaco. Este estudio
indaga la gasificacion de biomasa para la sintesis convencional de amoniaco con la finalidad de
sustituir la elaboracion de gas natural. En vista de cubrir las necesidades de vapor y energia,
variaron los sistemas de servicios publicos por unos mas adecuados obteniendo una reduccion en
las necesidades de energia y el costo operacional. Ademas, verificaron que las eficiencias
exergéticas basadas en la biomasa y el gas natural eran del 41,3% y el 65,8%.

Ni et al. (2008, p.2748) mostraron los analisis energéticos y exergéticos del electrolizador de
membrana de intercambio de protones para el estudio de las caracteristicas termodinamicas y
electroquimicas de la produccion de hidrdgeno. Ademaés, indagaron la energia térmica del
electrolizador PEM causada por las pérdidas irreversibles y ejecutaron una investigacion
comparativa con la demanda de energia térmica y descubrieron que el electrolizador PEM se
sujeta a un modo exotérmico a causa del crecimiento de la demanda de energia térmica por encima

del potencial.
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A su vez Ni et al. (2008, p.2753) buscaron parametros de funcionamiento y de des-sefializacion y
calcularon la disminucion de la eficiencia energética con el descenso del espesor del electrolito,
el incremento de la temperatura de funcionamiento, el aumento de la actividad catalitica de los
electrodos y la caida de la densidad de corriente.

Aziz et al. (2017, p.27174) elaboraron una configuracion de ahorro de energia para la produccién de
nitrégeno, amoniaco y energia en este proceso se puso en marcha los principios de restauracion
de exergia e incorporacién de procesos para conseguir una alta eficiencia energética.

Siddig et al. (2013, p.2569) hicieron publico un articulo de investigacion sobre una planta termosolar
e investigaron las operaciones de recuperacién de energia térmica a partir de la sintesis de
amoniaco ocurrido en un reactor de sintesis a su vez realizaron una configuracion Optima en la
concentracion del catalizador con el fin de obtener una conversién de amoniaco mejorada.

Cui et al. (2020, p.94) desempefiaron un estudio de investigacion de la sintesis de amoniaco a base
de H20 y N2 empleando un catalizador de Fe. Este proceso se llevé a cabo mediante dos pasos:
la reduccion electroquimica del Fe203 para originar Fe y la hidrolisis por vapor de Fe con
burbujeo de N2 para obtener NH3 y reparar el Fe203. Ambos procesos sucedieron a 250 °C y el
ciclo consiguié una prometedora eficiencia faradaica del 79,8% a 1,15 V y una elevada tasa de
obtencion de amoniaco de 1,34x10-8 mols-1 cm-2a 1,75 V.

Arora et al. (2018, p.177) mostraron un sistema en pequefia escala para la sintesis de amoniaco verde
y ademas se examind el estudio de viabilidad tecnoeconémica del sistema de sintesis de amoniaco
con un pequefio nivel de carbono. En este estudio se consideraron dos métodos de fabricacion de
biomasa a base de eucalipto y de hidrégeno a través del gas natural, estos procesos se compararon
mediante la simulacién en ASPEN PLUS para realizar una comparacion y calcularon el coste de
la captura de carbono en la produccién de amoniaco basado en carbén el cual fue de 11y 19 US
$/t de CO2eq.

Penkuhn y Tsatsaronis (2017, p.854) realizaron un analisis exergético avanzado acerca del disefio
de dos configuraciones distintas de bucle de sintesis de amoniaco.

Jain et al. (2017, p.24897) anunciaron un estudio de investigacién de la sintesis de amoniaco
mediante la hidrdlisis de nitruros. En este estudio, se inquirié un nuevo camino de sintesis de
amoniaco por medio de hidrolisis de los nitruros para la obtencién de amoniaco utilizando calor
solar, energia térmica o calor de escape. Los resultados de la nitracion del metal de litio sometida
a temperatura ambiente fueron complejos en cambio en el proceso de sintesis de amoniaco
mediante hidrolisis de nitruro de litio tuvo éxito y se confirmé que dependia de la temperatura y
la velocidad de reaccion.

Patwardhan et al. (2007, p.4077) promulgaron un estudio de modelizacién de la columna
monotérmica de amoniaco e hidrégeno bajo condiciones de una presion elevada y una temperatura

baja. Los resultados mostraron que el efecto quimico multicomponente de la primera torre no era
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deseable a 20 MPa y 248 K en cambio la segunda torre prometia un efecto multicomponente
significativo a 10 MPa 'y 270 K.

Juangsa y Aziz (2019, p.17525) disefiaron un sistema de ciclo termoquimico integrado para la
produccién de nitrégeno, amoniaco y energia. En el sistema planteado realizaron cambios en los
principales pardmetros para examinar su efecto en el rendimiento y la eficiencia demostrando de
esta forma que se puede alcanzar un sistema altamente eficiente de acuerdo a la optimizacién de
la circulacion de calor y que la temperatura de la reaccidn de oxidacion es una variable clave en

la determinacién del rendimiento del sistema.

2.2. Bases Tedricas

2.2.1. Amoniaco

El amoniaco es un compuesto de nitrdgeno e hidrégeno por consiguiente no origina emisiones de
CO2 cuando se quema. El amoniaco liquido posee una densidad de energia volumétrica 50% mas
alta que el hidrégeno liquido (“Futur. Hydrog.,” 2019, p.56). Esta caracteristica hace que el amoniaco
sea variable y esta forma permita su distribucién a escala comercial y global convirtiéndose en el
segundo quimico mas comercializado a nivel mundial.

En la actualidad el amoniaco se considera una molécula de carbono cero que puede suministrar
el medio de almacenamiento de energia necesario para las fuentes renovables, se almacena en
condiciones simples (es decir, refrigerado a -33 °C a presion atmosférica o de 0,8 a 1,0 MPa a
temperatura atmosférica), lo que le transforma en un medio versatil y facil de almacenar (Vvalera-
Medina et al., 2021, p.2).

El amoniaco presenta un punto de ebullicién de 239,8 K y su punto de congelacion de 195,5 K,
con una densidad de 0,73 kg/m3 y una temperatura de autoignicion de 930 K (en comparacion
con el metano, 859 K) en condiciones atmosféricas. Su octanaje es de ~130, tiene un alto calor
de vaporizacién (1371 kJ/kg en comparacion con ~271 kJ/kg de gasolina) y puede actuar como
liquido en recipientes con aislamiento térmico.

Cabe mencionar que el amoniaco no presenta un impacto directo en el agotamiento del ozono
mediante la formacion de compuestos nitrosos en la atmosfera que se debe tener en cuenta para

el uso del amoniaco a gran escala (Valera-Medina et al., 2018, p.69).

2.2.1.1. Sintesis de amoniaco

El proceso fundamental para la sintesis de amoniaco es el proceso Haber-Bosch, el cual se basa

en una reaccion exotérmica reversible.
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Ny(g + 3H, = 2NH3( AH® = —92 k] mol™?

De acuerdo con la termodinamica, una temperatura baja beneficiaria la reaccién, pero por motivos
cinéticos se requiere de temperaturas de funcionamiento altas para lograr una productividad
razonable. La reaccién no se ejecuta sin un catalizador, pero incluso en presencia de él, la
temperatura de operacion es de ~670 K, exigiendo una elevada presion (~10.0-30.0 MPa)
consiguiendo de esta forma una buena conversion.

Los catalizadores que se utilizan a nivel comercial estan basados en Fe, anteriormente producido
desde 6xido de magnetita (FesO4) y mas adelante wustita (Fe 1x O) o catalizadores de Fe-Co,
entre los procesos mas comunes para la sintesis de amoniaco esta el de Kellogg que aprovecha
materiales basados en Ru/C permitiendo una reduccién de la presion por debajo de 100 bar con
gran ahorro de energia y costes.

Un bucle de sintesis de amoniaco tradicional esta formado por una seccion de reaccién que incluye
capas de mdltiples lechos de catalizador(s), probablemente ajustando distintos sistemas

cataliticos, con enfriamiento entre los distintos lechos.
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Figura 3-2: Concepto del circuito de reaccion de una planta de sintesis de amoniaco.
Fuente: (Valera-Medina et al., 2021, p.6).

El circuito de sintesis de amoniaco esta constituido por un reactor de sintesis de amoniaco, un
separador de amoniaco, un compresor del gas de sintesis y un precalentador. También se incluye
un disefio de una red compleja de intercambio de calor para eliminar el calor de reaccién y
recobrarlo en las diversas secciones de la planta. En toda la planta se introduce procesos anteriores
para la sintesis de los gases reactivos, N, del aire y H, de diferentes materias primas fosiles,
principalmente del proceso de reformado. Sin embargo, con el avance de la investigacion es
posible reemplazar estas materias primas por materias primas derivadas de la biomasa o a través

del uso de electricidad renovable como el agua (Valera-Medina et al., 2021, pp.5-6).
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Por otro lado, a nivel tecnoldgico existen diferentes iniciativas que han afiadido unidades de
captura o han reemplazado el proceso tradicional de plantas de reformado por hidrégeno verde,
como una alternativa para la descarbonizacion de la produccién de amoniaco logrando asi una
reduccion de las emisiones de didxido de carbono, un incremento en la eficiencia con un mayor

rendimiento (Morante et al., 2020, p.156).

2.2.1.2. Aplicaciones

La aplicacion del amoniaco a nivel industrial presenta varias alternativas como en la produccion
de fertilizantes que representa un 20% de la demanda. EI amoniaco se usa en la proteccion del
medio ambiente para la eliminacion de NOx de los gases de combustion o como disolvente en
productos de limpieza o refrigerantes.

El amoniaco liquido es un disolvente destacado aplicado como refrigerante y también como
materia prima en la fabricacion de plasticos, fibras sintéticas, explosivos, tintes y productos
farmacéuticos. Entre los productos inorganicos que se producen mediante el amoniaco remarcan
el &cido nitrico, la urea y el nitrato amonico.

Las propiedades del amdnico como disolvente, refrigerante o portador de nitrégeno, dispone de
una densidad energética de 18,6 GJ/t, que es casi la mitad de la del petr6leo y comparable a la de
la biomasa, por lo que se esta evaluando también su uso como vector energético. En este caso, se
refiere a un combustible sin emisiones de carbono, como el hidrégeno, y permite el
almacenamiento quimico de excedentes de energia renovable, como el metano, el metanol y el

hidrégeno (Morante et al., 2020, p.166).

2.2.1.3. Tuberias para amoniaco

El disefio, los materiales, la fabricacion, el examen y las pruebas de la tuberia, ya sea fabricado

en un taller o como un montaje en el campo, debe cumplir con ASME B31.5-2006 “American

Society of Mechanical Engineers” por sus siglas en inglés (Sociedad Americana de Ingenieros

Mecanicos) y el estandar 2 de I1AR, que establecen lo siguiente:

a) Las lineas de liquido menor a 40 mm, o igual a 40 mm, deben ser tuberias de acero al carbono
de (Schedula 80).

b) Las lineas de liquido de entre 50 y 150 mm, deben ser tuberias de acero al carbono de
(Schedula 40).

c) Las lineas de liquido de entre 200 y 300 mm, deben ser tuberias de acero al carbono de
(Schedula 20).

d) Las lineas de vapor menor a 150 mm, o igual a 150 mm, deben ser tuberias de acero al carbono
de (Schedula 40).
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e) Las lineas de vapor de entre 200 y 300 mm, deben ser tuberias de acero al carbono de (Schedula
20).

f) Todos los tubos roscados deben ser (Schedula 80).

g) Las tuberias de acero al carbono serén estandar A53 grado A o B de ASTM, tipo E (soldada
por resistencia eléctrica) o tipo S (sin costuras); o estandar A106 de ASTM (sin costuras),
salvo donde los criterios de presidn y temperatura necesiten de una identificacién mas estricta.
El estandar A53 tipo F no se utiliza en las tuberias de amoniaco (Arboleda, 2019, p.58).

h) Cada linea se dimensiona de acuerdo a la carga de refrigeracion que debe alimentar, asi como
de las condiciones de operacién, como, por ejemplo, temperatura de evaporacion o estado del
refrigerante en la tuberia, segun sea el caso (Ulcigrai, 2017b: p. 141).

En el caso de los materiales utilizados para el amoniaco puro no presentan ningin efecto sobre

los metales si se encuentra totalmente seco, pero agrede y deshace el cobre y sus aleaciones si

incluye una pequefia cantidad de agua (Rodriguez, 2017). Por ello es recomendable que tanto las

tuberias como los accesorios sean fabricados de acero, 0 hierro negro (Ulcigrai, 2017a: p.140).

En los materiales todas las tuberias, bridas y conexiones deben ser idoneas para refrigerante de

amoniaco a la temperatura y presion a las que pueda estar sujeto el componente. Ademas, los

componentes en contacto directo con amoniaco no deben contener cobre, latdn, mercurio o

aleaciones de estos materiales.

e Espesor minimo de la pared de la tuberia:

Acero al carbén, soldado.

a) 1% pulgaday menor (Schedule 80)

b) 2 pulgadas — 6 pulgadas (Schedule 40)

c) 8 pulgadas — 12 pulgadas (Schedula 20)

d) 14 pulgadas y mas grande (Schedula 10) (1IAR Standards Committee, 2008, pp.20-21).

Una correcta seleccion de las tuberias evita tener altas caidas de presion y temperatura en las
lineas, lo cual puede traer implicaciones negativas en la operatividad de los equipos principales

del sistema (Ulcigrai, 2017¢: p.142).

2.2.1.4. Electrdlisis de agua

El término griego “lysis” expresa separacion o rotura, por tanto, la electrolisis es un proceso en el
cual la energia eléctrica representa una fuente principal para llevar a cabo reacciones quimicas y
dan paso a la rotura molecular. En la electrolisis de agua por medio de la aplicacion de un voltaje,
un diferencial de potencial eléctrico entre dos puntos y una corriente continua al agua, conduce a
la separacion de las moléculas del agua (H20) en hidrégeno (H.) y oxigeno (O), que se liberan

en forma de gas. Por este motivo, un electrolizador es un dispositivo electroquimico que
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transforma la energia eléctrica en energia quimica, en algunos casos se mezcla también con la
energia térmica (Lehner et al., 2014, p.19).

La electrdlisis del agua se ha usado en la produccion de hidrégeno industrial alrededor de un siglo,
en el caso de ser impulsada por electricidad con bajo contenido de carbono se genera hidrégeno
de CO- ultra bajo. La electrdlisis se comporta como un medio para acceder a la introduccion de
electricidad renovable en todos los sectores y el hidrogeno electrolitico provee un almacén de
energia para electrones limpios que se conduce a su punto de uso. Al realizarlo, la electrélisis
tiende a ser una fuente clave que incrementa la cantidad de energia renovable intermitente unida
a las redes eléctricas del futuro y aprisiona la energia renovable cuya conexion a la red es
dificultosa o de precio elevado (Grzegorz, 2019, p.20).

La reaccion basica del proceso de electrolisis o division del agua se muestra por medio de la

siguiente ecuacion:

H,0 2 %02 + H,
La electrolisis del agua presenta una opcién mas sostenible y rentable para el almacenamiento del
exceso de electricidad, mejoramiento del factor de carga de la planta y una mejor eficiencia en
pequefias escalas por medio del H. producido por fuentes renovables como la energia

hidroeléctrica, edlica y solar convirtiéndole al H; en un portador de energia mas limpia (Rodriguez,

2019, p.35).
En la Gltima década y con el avance de la tecnologia se han desarrollado diferentes

electrolizadores los cuales se distinguen el material de electrolito usado. En forma descendente
de madurez tecnolégica se organizan en: electrolizadores alcalinos (AEC); de membrana de

intercambio de protones (PEM); y de estado sélido o de alta temperatura (SOEC).
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Figura 4-2: Esquema de funcionamiento y reacciones de diferentes tipos de electrolizadores.

Fuente: (Morante et al., 2020, p.59).
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Para mejorar las caracteristicas de los electrolizadores los fabricantes se enfocan en optimizar a
través del uso de varios materiales cataliticos en los electrodos como son: la eficiencia faradaica,
-100% para asegurar el empleo de la corriente eléctrica enfocada en producir hidrégeno y en la
eficiencia energética utilizando una elevada densidad de corriente por unidad de &rea del electrodo
consiguiendo una alta productividad de hidrégeno y una pequefia polarizacion de celda, Vcell

generando de una forma una alta eficiencia energética electroquimica (Morante et al., 2020, p.58).

» Electrolizadores alcalinos (AEC)
Los electrolizadores alcalinos es una de las tecnologias de electrélisis de agua que mas ha
evolucionado hasta la fecha aplicados a procesos industriales a gran escala.
La celda AEC contiene dos electrodos inmersos en un electrolito del 20-40% de hidroxido de
potasio (KOH), se divide la parte anddica y catdédica mediante un diafragma microporoso. Se
utiliza KOH en lugar de hidréxido de sodio (NaOH) en vista de su alta conductividad. El gas
producto que sale de la celda se libera del electrolito restante y después se bombea de vuelta a la
celda. Por su parte el liquido electrolito no se desgasta durante la reaccién, pero debe recobrarse
a través del tiempo a causa de las distintas pérdidas.
La aplicacion de una corriente continua a la celda del electrolizador alcalino da como
consecuencia el desarrollo de iones de hidrégeno e hidréxido conforme con la reaccion de la
semicelda en el catodo. Los iones hidroxido migran por medio del separador microporoso y se
oxidan en el anodo conforme con la reaccién de la semicelda:
Catodo: 2H,0 + 2e™ — H, + 20H™

Anodo: 20H™ - 1/20, + H,0 + 2e~
Los electrolizadores alcalinos estan constituidos de varias celdas individuales unidas entre si en
dos configuraciones: monopolar o unipolar o bipolar. En la configuracion monopolar las celdas
electroliticas estan conectadas eléctricamente en paralelo mientras que en la configuracion bipolar
las celdas electroliticas estan conectadas en serie (Fabrega y Rendé, 2020, p.36). En la actualidad se
elige a los electrolizadores unipolares debido a que sus pérdidas 6hmicas son bajas esto ocurre a
que el flujo de electrones durante la electr6lisis de una celda a la siguiente es por medio de toda
la placa bipolar y por ende las pérdidas 6hmicas son minimas.
El funcionamiento de los sistemas AEC convencionales se ejecuta a densidades de corriente en el
rango de 300-500 mA/cm?, con voltajes de celda respectivas en el rango de 1.9-2.4 V y las
temperaturas de operacion se encuentran en el rango de 70-90 °C. En los sistemas presurizados
funcionan hasta 15 bares, muy pocas veces supera ese nivel. Una parte esencial de los
electrolizadores alcalinos instalados es que funcionan a presion atmosférica los cuales resultan
ser mas eficientes que los presurizados.
La capacidad de produccidn de los sistemas de electrdlisis esta en un rango de 1 a 760 scm Ha/h,

cuando las instalaciones son grandes, que incluyen varios sistemas individuales, sefialan
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capacidades totales de mas de 10,000 scm Ha/h obteniendo una pureza del hidrégeno menor a
99,5+%. Las eficiencias del sistema varian en funcién del tamafio del sistema y de la presion de
funcionamiento, el sistema basado en el HHV de H; est& en el rango de 60 a 80%, lo que pertenece
a demandas de energia especificas de 4,3 a 5,5 kWh / scm Ha.

Este tipo de electrolizadores representa un menor costo de inversion, pero a causa de las
caracteristicas que presenta el electrolito la entrada de energia es lenta lo cual limita la eficiencia
de la reaccién electroquimica y en efecto reduce las densidades de corriente, llegando a obtener

producciones bajas a diferencia de las otras tecnologias de electrolisis (Lehner et al., 2014, pp.25-29).

» Electrolizadores de electrolito de membrana polimérica (PEM)
Los electrolizadores PEM son la segunda tecnologia mas importante de electrdlisis del agua. Una
celda de electrolisis PEM presenta dos electrodos que combinan un electrolito conductor de
protones (como su nombre lo sefiala). Los tres componentes, tanto el &nodo, el electrolito y el
catodo, se unen en una sola unidad conocida como un conjunto de electrodos de membrana
(MEA). A su vez los electrolizadores PEM se conocen también como electrolizadores de polimero
solido (SPE) debido a que usan un electrolito sdlido (Dincer y AlzZahrani, 2018, p.1011).
Las celdas PEMEC, emplean membranas conductoras de protones delgadas (~50-250 um) como
electrolitos de polimero sélido en lugar de electrolitos liquidos que usan con frecuencia los
electrolizadores AEC convencionales. EI MEA simboliza una pieza clave de la celda PEMEC y
estd enlazada eléctricamente por medio de capas colectoras de corriente porosas a placas
separadoras de celda, que incluyen patrones de campo de flujo destinadas al transporte de masa
optimo.
El agua pura (18 MQ cm), se penetra en el compartimento del anodo, recorre a lo largo de una
placa bipolar modelada (placa separadora) y/o se extiende por medio de la capa de difusion de
gas del colector de corriente hacia la zona catalitica, en la cual realiza la reaccion de oxidacion
que ocurre en el anodo. Los iones de hidrégeno se movilizan a través de la membrana de
intercambio de protones hacia el lado del catodo, donde se origina hidrégeno conforme con la
reaccion que sucede en el catodo.
Céatodo: 2H* + 2e™ - H,

Anodo: H,0 —» 1/20, + 2H* + 2e~
En los sistemas PEMEC funcionan a densidades de corriente de 1 a 2 A/cm? que resulta alrededor
de 4 veces mas alto que los sistemas AEC, los voltajes estan en el rango de 1,6 a 2 V. Las
eficiencias que se generan suelen estar en el rango de 60 y 70%. Las temperaturas a las que operan
oscilan entre 60 a 80 °C. Las presiones que usan la mayoria de los sistemas PEMEC son elevadas
de 30 a 60 bares, sin unidades de compresores adicionales existen ciertos casos en donde se
suministran presiones de H, de 100 a 200 bares que de igual manera no se usan compresores

externos.
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Respecto a las capacidades de produccion que alcanzan los sistemas PEMEC se encuentran por
lo general en el rango de 1 a 40 scm Ha/h. Los niveles de pureza del hidrégeno son 99,99+%

aproximadamente, en donde el oxigeno producto del lado del &nodo es la principal impureza
(Lehner et al., 2014, pp.29-30).
Las ventajas que presenta los electrolizadores PEM se basa en operar a densidades de corriente

altas, baja tasa de cruce de gas de la membrana del electrolito polimérico, disefio de un sistema
compacto con propiedades estructurales fuertes/resistentes y alcanza presiones altas que conlleva
a ofrecer un hidrégeno a alta presion necesitando asi menos energia ademas en este tipo de
sistemas la membrana mas usada es Nafion que ofrece excelente estabilidad quimica y térmica,
resistencia mecanica y alta conductividad de protones lo cual beneficia a obtener estas ventajas.
Sin embargo, los costos de inversion son mas altos en comparacion con los sistemas AEC, debido
al uso de componentes y materiales escasos y costosos, como catalizadores nobles (metales del
grupo del platino, PGM, por ejemplo, Pt, Ir y Ru), colectores de corriente basados en titanio y
placas separadoras (Carmo et al., 2013, pp.4904-4913).

Cabe destacar que la tecnologia PEMEC permite una forma de funcionamiento altamente flexible,
acompafiado de un arranque y apagado rapido, seguimientos de carga muy rapidos y un rango de
carga parcial del 5 al 100% dichas ventajas se ajustan a varios requisitos basicos de las
aplicaciones Power-to-Gas, ya que estan unidas a las energias renovables fluctuantes y estan
conectadas a unidades de almacenamiento de hidrégeno de alta presion y gracias al desarrollo
tecnoldgico se resuelven problemas que surjan es este tipo de tecnologia Ilegando a conseguir una

produccion de hidrogeno a gran escala a densidades de alta potencia (Lehner et al., 2014, p.32).

» Electrolizadores de electrolito de 6xido sélido (SOEC)

Los electrolizadores SOEC es una tecnologia menos desarrollada, pero presenta mejores
eficiencias a diferencia de las dos tecnologias anteriores. Las SOEC utilizan ceramicas solidas
conductoras de iones como electrolito, lo que posibilita el funcionamiento a temperaturas altas.
A ambos lados de este electrolito se enlazan capas de electrodos porosos conectados por
colectores de corriente. El agua (vapor) se sustenta en el lado del catodo y ocurre la reaccion de
reduccién. Los iones de oxigeno originados migran al lado del anodo, donde el oxigeno elemental
desarrollado se da conforme con la reaccion de la semicelda del anodo.

Céatodo: H,0 + 2e~ = H, +0%~
Anodo: 0%~ - 1/20, + 2e~

Las celdas individuales presentan geometrias distintas y se pueden efectuar en configuracion
plana o tubular. Los sistemas de base tubular tienen una mayor resistencia mecéanica y tiempos de
arranque y apagado mas cortos a diferencia con los planos. Sin embargo, las configuraciones

planas poseen mayor rendimiento electroquimico y una mejor capacidad de fabricacion.
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El desempefio de los sistemas SOEC operan en un rango de temperatura media alta de 650-1000
°C estas temperaturas favorecen por motivos termodindmicos y motivos cinéticos, pero también
degrada los componentes de la celda. Las densidades de corriente son altas al igual que los
sistemas AEC, entre en el rango de 300-600 mA/cm?. Los voltajes de celda se encuentran en un
rango de 1.2-1.3 V obteniendo asi consumos de electricidad bajos de menos de 3.2 kWhe/scm Ha.
Las eficiencias que se alcanzan en este sistema oscilan a méas del 90%, en funcién de las demandas
de energia para el calor y la electricidad (Lehner et al., 2014, pp.33-34).

Entre las ventajas que incluyen esta tecnologia son una alta eficiencia eléctrica, bajo costo del
material y que se puede operar de modo reversible (RSOC), tanto en la electrélisis (SOEC), como
en forma de pila de combustible (SOFC), parecida a una bateria pero que pueden producir energia
empleando distintos combustibles como hidrégeno, hidrocarburos, alcoholes, entre otros como se

muestra en el Figura 5-2 (Morante et al., 2020, p.66).
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Figura 5-2: Esquema de funcionamiento de un sistema de 6xido sélido en modo de pila de
combustible (SOFC) y en modo de electrolizador (SOEC).

Fuente: (Morante et al., 2020, p. 67).

La comercializacion de los sistemas SOEC esta en proceso, pero son sistemas de electrélisis muy
eficientes e interesantes para varias aplicaciones, que no se limitan solo a la produccién de

hidrégeno.
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Tabla 1-2: Parametros de las principales tecnologias de electrdlisis del agua.

Paréametros AEC PEMEC SOEC
lones electroliticos OH’ H* o*
Densidad de corriente (A/cm?) <0.5 >1 <0.3
Voltaje de la celda (V) >1.9 >1.8 >1
Temperatura (°C) 60-80 60-80 700-1,000
Presion de funcionamiento (bar) <30 <200 <25
(Voltaje) Eficiencia (%) 60-80 65-80 -
Especificaciones consumo de energia
(KWhJscbm) >4.6 >4.8 <3.2
Rango de carga parcial inferior [% de la carga
nomgijnal (N L)g] p | : 3049 0-10 )
Sobrecarga (% de NL) <150 <200 -
Capacidad (scbm Hy) <760 <40 <5
Area de la celda (m?) <4 <0.3 <0.01

Nota: scbm metro cubico estandar

Fuente: (Lehner et al., 2014, p.37).
Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En la Tabla 1-2 se muestra una descripcion general de los pardmetros importantes de los
electrolizadores AEC, PEM y SOEC, donde se examina el potencial de cada una de las
tecnologias. La tecnologia AEC, dispone de una mayor madurez y el rendimiento es parecido a
la tecnologia PEM pero que son mas flexibles para ajustar su funcionamiento a fuentes
renovables, y un menor volumen por la misma capacidad consiguiendo de esta manera ser probada
en proyectos de demostracion, tanto en aplicaciones industriales como de movilidad. Por otro
lado, la tecnologia SOEC presenta mejores rendimientos porque opera a elevadas temperaturas
con lo cual otorga claras ventajas termodinamicas, pero aun se encuentra en una situacion de
madurez tecnologica inferior y requiere de una inversion inicial mayor, en particular para

aplicaciones que requieran presurizacién del hidrégeno obtenido (Lehner et al., 2014, p.68).

2.2.2. Hidrogeno como vector energético

El hidrégeno se considera un vector energético parecido a la electricidad por ser un medio de
almacenamiento y transporte de energia. El hidrégeno no se contempla como una fuente de
energia primaria debe sujetarse a un proceso (electrolisis, termdlisis, fotobioldgico, etc.) para

disociar las moléculas (Sanchez, 2019, p.2).
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Tanto el hidrdgeno como la electricidad son vectores energéticos versatiles y se utilizan en varias
aplicaciones, su uso no origina gases de efecto invernadero, particulas, ozono troposférico y
Oxidos de nitrégeno. Sin embargo, la produccion de hidrégeno y electricidad puede originar
ciertas cantidades relevantes de emisiones en especial de COg, por lo se requiere de un analisis
completo desde la etapa inicial hasta la etapa final del proceso (Staffell et al., 2019, p.463).

El hidrégeno se produce a partir de diversos procesos entre ellos el mas comin y econémico es
el reformado con vapor mediante el cual reacciona el gas natural con el vapor de agua para liberar
el hidrégeno. En si la materia prima posee carbono y por tanto genera emisiones de CO». Al usar
biomasa, las emisiones se estiman neutras ya que de todos modos se libera a la atmésfera a todo
ello el agua resulta la Unica fuente de hidrogeno inagotable e independiente de emisiones de gases
de efecto invernadero (Morante et al., 2020, p.28).

A continuacion, en la tabla 1-2 se muestra un extracto de los métodos principales de obtencion de

hidrégeno.

Tabla 2-2: Métodos de obtencion de hidrogeno.

METODO PROCESO MATERIA PRIMA

Reformado con vapor Gas natural

) Termolisis Agua

Térmico S :

Pirolisis Biomasa/Gas natural
Gasificacion Biomasa/Carbdn

o Electrolisis Agua

Electroquimico o

Fotoelectroquimico Agua
Fotobioldgico Aguay algas

Biologico

Fuente: (Morante et al., 2020, p.29).

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

Fermentacion

Digestion anaerobia

2.2.2.1. Clasificacion ambiental de hidrégeno

Productos/Bacterias

Biomasa

Ultimamente se ha conocido el empleo de colores para describir los tipos de hidrogeno en base al
impacto ambiental. Esta clasificacién es sencilla, permite reconocer de manera facil el tipo de
hidrégeno.

Hidrégeno gris: se produce en el mercado desde combustibles fosiles en grades proporciones

mediante un procedimiento de reformado de hidrocarburos con vapor y/u oxigeno como el
reformado con vapor de metano (SMR) o reformado autotérmico (ATR) de gas natural, y por

oxidacién parcial (POX) de carbdn o petr6leo pesado (Newborough y Cooley, 2020a: p.16).
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En la produccion de hidrégeno gris se genera un subproducto de CO2 que se libera a la atmésfera
junto con las emisiones de CO; resultantes de la obtencién de oxigeno y vaporizacién, en la salida
de CO; ocurre una reaccion de cambio de agua-gas originando la huella de GEI todo ello conlleva
a un incremento significativo del calentamiento global (Newborough y Cooley, 2020b: p.17).

Respecto a las emisiones se estima que son mayores de 10-11 kgCOzeq/kgH- producido, de estas
emisiones 2/3 partes se originan de la reaccion quimica de reformado y 1/3 procede de la

incineracion de combustibles para lograr la temperatura para el proceso de reformado (Morante et
al., 2020, p.87).
Hidrogeno azul: se emplea combustibles fésiles en principal el gas natural como materia prima

para su produccion, se hace uso de técnicas de captura y almacenamiento de carbono que se

encuentra en desarrollo con el fin de minimizar o eliminar la huella de carbono en proceso (Iglesias,
2020).
El hidrégeno azul se caracteriza por ser un combustible bajo en carbono, generado de fuentes no

renovables que arroja menos de 4,37 kgCOqeq/kgH: (36,4 CO24/MJ). Entre los procesos de
produccién de hidrdgeno azul esta el reformado de gas natural con captura de CO2 en donde se
podria lograr una reduccién del 60% con la captura en la propia reaccion por ejemplo durante la
guema del combustible para obtener las temperaturas necesarias del reformador que contribuya
con el compromiso de la descarbonizacion (Morante et al., 2020, p.89).

Hidrégeno verde: su produccion es a través de fuentes de energia renovable (FER) como la

biomasa, asi como a partir del agua usando electricidad renovable, lo cual provee energia limpia

a los principales sectores econdmicos como la industria, la construccion y el transporte (Rabiee et
al., 2021, p.1580).
La produccion de hidrégeno verde se caracteriza por tener una capacidad ilimitada, se obtiene

cuando el electrolizador se alimenta a través de una fuente de energia renovable con esto se
consigue una huella de cero GEI ademaés origina hidrégeno neto cero, sin necesitar CCS o la
captura de emisiones negativas (Newborough & Cooley, 2020c: p.18).

El hidrogeno verde emite menos de 4,37 kgCOze/kgH2 (36,4 CO24/MJ) en comparacion al
hidrégeno azul, esto se debe a que se evalla las emisiones indirectas que se derivan de la etapa
de construccién, transporte, operacion y desmantelamiento de los diferentes equipos es por ello
que el hidrogeno verde debe cumplir con dos requisitos: provenir de fuentes renovables y poseer
un bajo impacto ambiental que ayuden a que las emisiones generen cantidades insignificantes.
Los distintos procesos que se usan para la produccion de hidrogeno verde se encuentran la
electrélisis del agua (electricidad renovable); reformado de biogas (tratamiento aguas, residuos o
vertedero); reformado de compuestos orgénicos (renovables); gasificacion (biomasa forestal,
residuos organicos); y produccion de cloro (electricidad renovable).

Entre estos procesos se destaca la electrélisis ya que se puede extraer de cualquier instalacion que

preside de un sistema que procrea electricidad renovable (e6lica, solar, hidraulica, geotérmica) y
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disponga de agua. El hidrdgeno verde aporta a un mayor despliegue de estas fuentes renovables.
A su vez la electrolisis posibilita el almacenamiento de la energia edlica y la radiacion solar y de
ser independiente de centrales de generacidn eléctricas contaminantes (Morante et al., 2020, p.91).

De este modo para satisfacer los objetivos mundiales de descarbonizacion se requiere transformar
el hidrogeno gris al azul, neutro en carbono y encaminar los esfuerzos en la demostracion de las

técnicas de hidrdgeno verde, renovable y libre de emisiones de COa..
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Figura 6-2: Fuentes y métodos de obtencién de hidrdgeno.
Fuente: (Morante et al., 2020, p.30).

Como se muestra en la figura 6-2 la produccion de hidrégeno se obtiene mediante dos caminos:
el azul a través del gas natural, sin emisiones asociadas y el verde a través de electrélisis. Ambos
hidrogenos se transportan hasta el usuario final por medios de diferentes métodos: infraestructura
de gas natural, especifica de hidrégeno, transporte maritimo o terrestre (Morante et al., 2020, p.30).

Es importante la identificacion, cuantificacion y la caracterizacion de los impactos ambientales a
través de la metodologia de Andlisis de ciclo de Vida (ACV), en el cual se evalla el grado de
impacto de productos o servicios en el medio ambiente (Romero, 2003, p.91). Cuando se realiza una
comparacién de la procedencia del hidrégeno (gris, azul o verde), se usa la aproximacion cradle-
to-gate (de la cuna a la puerta), en donde se considera todos los impactos del proceso de obtencion
del hidrdgeno hasta que se entrega al cliente, pero no la aplicacién final, ya que se aplica

justamente del mismo producto con las mismas propiedades (Morante et al., 2020, p.89).

2.2.3. Nitrogeno

El nitrégeno es un elemento fundamental de los componentes esenciales de la vida (ADN, ARN,

proteinas) presente en distintas formas. Una de las formas es en gas di-nitrégeno (N.) que
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constituye el 78% de todos los gases de la atmdsfera. Algunos microorganismos especificos
pueden fijar el nitrogeno en los suelos y transformarlo en formas inorgéanicas de nitrdgeno como
el amoniaco que estan disponibles para las plantas, suministrando asi un soporte de toda la vida
animal del planeta (Katz., 2020, p.1).

A nivel industrial el nitrégeno presenta una gran variedad de aplicaciones en estado gaseoso que
comprende el recubrimiento, la inertizacion, purga, extraccion y burbujeo. Otras aplicaciones
comunes incluyen el tratamiento térmico, produccién de amoniaco, extincién de incendios en
minas, etc. La suministracion va desde los cilindros hasta la produccién in situ para proveer gas
nitrégeno.

El nitrégeno liquido se aplica en las industrias alimentaria y farmacéutica para proporcionar una
congelacion y enfriamiento eficientes, estables y considerables con el medio ambiente. También
se usa para refrigerar materiales sensibles al calor o blandos a temperatura ambiente para tolerar
el proceso de molienda (Yanisko y Croll, 2012, pp.44-45).

El nitrgeno se caracteriza por ser un gas inerte y apropiado para gran variedad de aplicaciones
en la elaboracion, procesamiento, tratamiento y transporte. Ademas, es un producto basico en las
industrias de procesos quimicos que se produce por diversos métodos como destilacién
fraccionada criogénica de aire licuado, separacion por cambio de presion (PSA) o permeacion por
medio de membranas.

Estos métodos de produccion y abastecimiento de nitrdgeno son procesos que pueden
desempefiarse con una amplia variedad de requisitos, incorporada la pureza, el estdndar de uso,
la transferibilidad y el tamafio que les convierte a estas tecnologias a que sean mas confiables,

eficientes, econdmicos y adecuadas (Lewis y Lebrecht, 2018, pp.31-32).

2.2.4. DWSIM - Chemical Process Simulator

DWSIM se define como un simulador de procesos quimicos de codigo abierto y gratuito acorde
con CAPE-OPEN para sistemas de Windows, Linux y macOS escrito en VB.NET y C#. Formado
sobre la parte superior de las organizaciones Microsoft .NET y Mono. DWSIM posee un conjunto
de operaciones unitarias, rigurosos modelos termodinamicos, un soporte para sistemas de
reaccion, herramientas que caracterizan al petroleo y una rica interfaz grafica de usuario (GUI).
Este simulador representa una gran ayuda para los estudiantes de la carrera de ingenieria quimica
como a los ingenieros quimicos a entender de forma ideal el comportamiento de sistemas o
procesos quimicos a través del empleo de rigurosos modelos termodinamicos y de operaciones

unitarias sin ninglin costo (Medeiros, 2007).
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2.2.4.1. Caracteristicas

DWSIM es un simulador que sirve para el modelado, simulacion y optimizacién de procesos

quimicos que posee ciertas caracteristicas que se detallan a continuacion:

Tabla 3-2: Caracterizacion del funcionamiento de DWSIM.

FUNCIONES

Se lleva a cabo en Windows XP de 32/64
bits 0 més nuevo, Linux de 64 bits, macOS
y Raspberry Pi 2 0 més nuevo.

Interfaz de usuario (IU) de aspecto y
percepcion nativa en todas las plataformas
compatibles.

Motor de célculo paralelo de CPU y GPU
multintcleo (CUDA/OpenCL).

Célculos VLE, VLLE y SLE usando la
ecuacion de estado, el coeficiente de
actividad y modelos Chao-Seader.

Acepta operaciones de unidad CAPE-
OPEN y paquetes de propiedades Thermo
1.0/1.1.

Muestra paquetes de propiedades como
CAPE-OPEN 1.1

termodindmico y

equilibrio
calculadores de
propiedades.
Incorpora la operacion de la unidad Python
Script CEPE-OPEN.
Acoge la base de datos de componentes y

el modelo de columna de ChemSep.

Interfaz de diagrama de flujo (PFD).
Modelos

destilacion/absorcion.

severos de columna de
Apoyo a reacciones quimicas y reactores
Determinacién de fracciones petroleras
utilizando propiedades de volumen y/o
curvas de destilacion ASTM/TBP, y
produccion de componentes hipotéticos
utilizando grupos UNIFAC.

Aplicacion de anélisis de sensibilidad y
optimizacion multivariante.

Funcion extensible por medio de scripts y
complementos de Python.

Aplicacion binaria de regresion de datos
VLE/LLE/SLE.

Interfaz  de Excel para calculos
termodindmicos (solo Windows).
Biblioteca autosuficiente de

termodinamica.
Herramienta para la creacién o definicién

de componentes por el usuario.

Fuente: (Medeiros, 2008).

Realizado por: Macas, Jimena, 2021

> Interfaz Gréfica de Usuario (GUI)

La interfaz Gréafica de Usuario se basa en proveer un entorno visual para acceder a la
comunicacién del usuario con el simulador. DWSIM por suceder una metodologia de solucion

modular consecutivo, su GUI, se encarga en coloborar en el disefio del diagrama de flujo de
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proceso, proporcionar al usuario a traves de un conjunto de imégenes y objetos graficos, las

diferentes ventanas para insectar las especificaciones tanto de las operaciones unitarias como de

la configuracion de paquetes de célculos termodinamicos y rutinas de calculo para la simulacion
(Ledn, 2013, p.51).
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Figura 7-2: Interfaz de DWSIM para la simulacion de procesos quimicos.
Fuente: (Medeiros, 2007).

DWSIM posee una capacidad de simular los procesos de equilibrio vapor-liquido y vapor-liquido-

liquido en estado estacionario y dindmico, con los modelos termodinamicos y operaciones
unitarias que se establece en la tabla 4-2:
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Tabla 4-2: Caracteristicas de DWSIM.

CARACTERISTICAS

Modelos Termodinamicos

Modelado y simulacién

dinamicos

Operaciones de la unidad

(estado estable)

Operaciones de la unidad

(dinamica)

Utilidades

Herramientas

Anélisis de procesos

Extras

Fuente: (Medeiros, 2007).
Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

GERG-2008, PC-SAFT, CoolProp, Peng-Robinson, Peng-
Robinson (1978), Soave-Redlich-Kwong, Lee-Kesler, Lee-
Kesler-Plocker, UNIFAC, UNIFAC modificado (Dortmund),
UNIQUAC, NRTL, Chao-Seader, Grayson-Streed, Ley de
Raoult, Mesas de vapor IAPWS-IF97, IAPWS-08 Agua de
mar, aceite negro, agua agria y electrolitos acuosos.
Controlador PID, programador de eventos, variables
monitoreadas, integrador configurable, matrices de causa y
efecto, modo de panel de control (tiempo real), indicadores,
medidores analdgicos y digitales, campos de entrada e
interruptores.

Mezclador, divisor, separador, bomba, compresor, expansor,
calentador, enfriador, véalvula, segmento de tuberia, columna de
acceso directo, intercambiador de calor, conversion / equilibrio
/ reactores Gibbs, PFR, CSTR, separador de componentes,
orificio Placa, columnas de destilacion / absorcion, separador
de sélidos, filtro de torta, hoja de céalculo, secuencia de
comandos de Python y operacion de la unidad de la hoja de
flujo.

Mezclador, divisor, separador, bomba, compresor, expansor,
calentador, enfriador, valvula, PFR, CSTR, intercambiador de
calor, hoja de calculo y script de Python.

Envolvente de fase, Calculos de hidratos, Propiedades de
componentes puros, Punto critico, Dimensionamiento de PSV,
Dimensionamiento de recipientes, Hoja de célculo y
Propiedades de flujo frio de petréleo.

Ajuste del controlador PID, Regresion de datos binarios,
Creador de compuestos, C7 + a granel y Curvas de destilacion
Gerente de caracterizacion y reacciones del petrdleo.

Utilidad de andlisis de sensibilidad y optimizacion restringida
multivariante.

Interfaz de complementos y sistema de secuencias de

comandos Python / IronPython.
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Tabla 5-2: Elementos adicionales de DWSIM.

ELEMENTOS

Idiomas inglés, portugués brasilefio

Publico objetivo Ciencia/lnvestigacion, Educacion, Ingenieria
Interfaz de usuario .NET/Mono, OpenGL, Cocoa (MacOS X), GTK +

Lenguaje de programacion = C#, Python, Visual Basic .NET
Entorno de base de datos XML, Flat-file
Registro 2008-07-09

Fuente: (Medeiros, 2008).

Realizador por: Macas, Jimena, 2021.

Cabe mencionar que los datos y la informacion recopilada de DWSIM fue adquirida de una amplia
variedad de fuentes bibliogréficas han sido sometidas a un anélisis y se han realizado pruebas a
este software. DWSIM arroja resultados aproximados de los célculos desarrollados que no
siempre seran idéneos para todas las aplicaciones es por eso que se requiere validar los datos
presentados por este simulador y decidir si los resultados son precisos y adecuados para cualquier

proceso en especifico (Medeiros, 2008).

2.2.4.2. Modelado y Simulacion de Procesos Quimicos

La simulacion y el modelado de procesos quimicos se pueden usar como un instrumento de disefio
en la ejecucion de plantas quimicas y a la vez sirve de guia para estimar las opciones de disefio
con ello los estandares de interfaz CAPE-OPEN posibilitan el despliegue y la utilizacion de
componentes de modelado de procesos en cualquier entorno de modelado compatible.

La viabilidad de las especificaciones del estdindar CAPE-OPEN se refleja en un entorno que
cumplan total o parcialmente con los estandares CAPE-OPEN entre estos entornos de simulacion
no comerciales se encuentra DWSIM (Leino, 2016, pp.2-46). Este simulador al ser compatible facilita
la posibilidad de desarrollar, agregar y usar componentes de simulacion externos compatibles con
el estandar (Leén, 2013, p.58).

La ventaja de la arquitectura CAPE-OPEN es que no solo son adaptados en mas de un simulador
de procesos, sino que se orienta a todos los simuladores de proceso que sean compatibles dichos
estandares, estableciendo una incompatibilidad entre sistemas, previniendo incompatibilidades.
Ademas, la coloracidén a estos estandares por parte grupos de investigacion, universidades,
empresas entre otros, transforma el modelado de procesos en una actividad de cooperacién que

consista en compartir varios componentes de simulacién (Leén, 2013, p.12).
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2.2.4.3. Licencia del Simulador DWSIM

DWSIM es un simulador que asegura la independencia en torno al proveedor que permite
examinar y analizarlo por muchos expertos lo que le da méas confianza y credibilidad (Leon, 2013,
p.11). Posee la licencia GNU General Public License (GPL) Version 3 (Medeiros, 2008).

La Licencia Publica General de GNU estd dedicada a respaldar su libertad, no al costo para
distribuir y transformar todas las versiones de un programa, para garantizarse de mantener un
software gratuito para todos sus usuarios.

El uso de las Licencias Publicas Generales al ser libres concede copias de software gratuito (y
recaudar por ellas si lo anhela), que acepte el cddigo fuente o lo adquiera si lo desea, que se realice

cambios al software o utilizar partes de él en nuevos programas gratuitos (GNU, 2007).
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CAPITULO 11l

3. METODOLOGIA

3.1. Etapas de la metodologia

De acuerdo con la revision bibliografica realizada en el capitulo anterior, la metodologia

establecida para el presente trabajo de integracion curricular se separa en las siguientes etapas:

INICIO

Establecimiento de los parametros
de funcionamiento

Simulacion en DWSIM

Validacion de los resultados de la
simulacién

Anélisis de sensibilidad

FIN

Gréfico 1-3: Metodologia del Trabajo de Integracion Curricular.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

Este trabajo de integracion curricular como propuesta tecnoldgica, incorpora la simulacion de un
nuevo proceso de sintesis de amoniaco en cascada impulsado por hidrogeno como energia
renovable ejecutado en DWSIM capaz de predecir la cantidad de produccion de la corriente de
amoniaco alimentada por la corriente de hidrégeno y nitrdgeno, por lo tanto, la investigacion
posee un enfoque cuantitativo ya que emplea como punto de partida una base de datos numéricos

provenientes de la simulacion de referente.
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Toda la informacion compilada para la literatura y avance del presente proyecto procede de:

Fuente Primaria:

Conocimientos y valores experimentales adquiridos por el autor a partir de simulaciones y

procesamiento de los datos a través de Excel.

Fuente Secundaria:

» Articulos cientificos relevantes, principalmente de grado Q1 y Q2 publicados en revistas
cientificas indexadas en Scopus.

» Libros digitales afines al tema.

> Tesis de pregrados y posgrados relacionados al tema de investigacion.

> Sitios web oficiales de los softwares utilizados en la investigacion.

3.2. Establecimiento de parametros

La fuente de informacion se ejecuta mediante la simulacion en DWSIM procede del articulo
cientifico titulado como: Design and simulation of a new cascaded ammonia synthesis system
driven by renewables, el mismo que fue presentado por H. Ishaq y I. Dincer (2020) del
Laboratorio de Investigacion de Energia Limpia, Facultad de Ingenieria y Ciencias Aplicadas,
Instituto de Tecnologia de la Universidad de Ontario, 2000 Simcoe Street North, Oshawa, Ontario
L1H 7K4, Canada.

3.2.1. Generalidades del proceso
Dentro de las propiedades de los puntos de estado para cada uno de los flujos hacen referencia al

esquema simulado en Aspen Plus V11 de la unidad de sintesis de amoniaco en cascada los cuales

tenemos:
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Tabla 1-3: Condiciones operativas usadas para la simulacion propuesta.

» Entalpia Entropia Tasa de Entropia
. Temperatu  Presion - o . o
Flujo especifica  especifica  flujo molar  especifica

ra°C (bar)
(kJ/kg) (J/Kg.K) (kmol/s) (KJ/Kg.K)

SP1 30 5 3,89 -460,23 3,6 -0,46023
SP2 72,4 7 47,97 -423,89 3,6 -0,423,89
SP4 72,4 7 47,97 -423,89 3,6 -0,42389
SPS 25 7 0,55 -2806,67 10,8 -2,80667
SP6 203,2 7 2579,65 -1205,77 10,8 -1,20577
SP8 203,2 7 2579,65 -1205,77 10,8 -1,20577
SP9 170,3 7 497,48 17,5 14,4 0,0175

SP10 623,5 50 2089,19 552,91 14,4 0,55291

SP11 350 50 1126,04 -727,5 14,4 -0,7275

SP12 370 50 428,95 -1589,79 31,5 -1,58979
SP13 370 50 -32,82 -2296,25 28,8 -2,29625
SP14 10 50 -1386,57 -5638,33 28,8 -5,53833
SP15 10 50 -4009,03 -11321,43 7,2 -11,32143
SP16 10 50 -53,77 -3463,91 21,6 -3,46391
SP17 45 48,9 -3834,55 -1740,39 7,2 -1,74039

Fuente: (Ishag y Dincer, 2020, p.10).
Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

Acorde con la tabla 1-3 se contempla las condiciones operativas usadas para la simulacién de la
sintesis de amoniaco en cascada. De esta base de datos se escoge ciertas propiedades de algunas
corrientes como se establece en la tabla 4-3.

Entre las propiedades se encuentra la temperatura, presion, flujo molar, entalpia y entropia
especifica que corresponden a cada una de las corrientes que se incluyen para la ejecucién de la
simulacion. Respecto a la entropia especifica se trabaja en base a las unidades de la columna de

color rosado para llevar a cabo la simulacion y su respectiva validacion.

3.2.2. Parametros asumidos para la simulacion en DWSIM

En el desarrollo de la simulacion se requiere asumir ciertos pardmetros que no especifica el paper
de referencia pero que van de acuerdo con las operaciones unitarias como el tanque de

almacenamiento y la tuberia para llevar a cabo el proceso de sintesis de amoniaco en cascada.
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Estos valores se acoplan adecuadamente con las condiciones operativas y no afectan de forma

significativa al proceso.

Tabla 2-3: Pardmetros asumidos para la simulacién en DWSIM.

PARAMETROS CANTIDAD UNIDAD OBSERVACIONES

VVolumen del tanque 1 m?3

Longitud de la tuberia 1 m3 No especifica el paper

Elevacion de la tuberia 0 m

Diametro externo (2.x) de la Equivalente a un didmetro
. 114,3 mm

tuberia nominal de 4", no se especifica

Espesor (e) 6,02 mm en el paper pero funciona

Diametro interno (@in) de la adecuadamente con la T y P de

108,28 mm ]
tuberia trabajo.

) o Normalmente usado durante el
Tipo Acero al carbon/Cédula 40 i
transporte de amoniaco

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En el caso de la tuberia los datos van de acuerdo con la Tabla 2-3., en el cual se especifica las
dimensiones de la tuberia de acero al carbdn sin y con costura en funcién con las normas ASTM-
A-53-B, A-106-B. Las dimensiones son equivalentes a un didmetro nominal de 4" que funcionan
adecuadamente con la temperatura y la presion para el desarrollo de la simulacion. Ademas, se

comprobd la eleccién del diametro en el simulador en el cual se realizé el articulo de referencia.
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Tabla 3-3: Dimensiones y pesos de tuberia de acero al carb6n sin y con costura ASTM-A-53-B,

A-106-B y API-51-x42/Tuberia de acero forjado sin costura y soldada.

Diame Diamet Espe Estandar Diamet expe

tro ro | sor Peso (STD) Cédul ro | sor Peso
nomin exterior Ibs/pie  Extra- a exterior kg/mts
al Pulgadas Strong (XS) mm

3” 3,500 0.216 | 7.58 STD 40 88.9 549 | 11.29
3” 3,500 0.300 | 10.25 XS 80 88.9 7.62 | 15.27
3” 3,500 0.438  14.32 160 88.9 11.13 | 21.35
3” 3,500 0.600 @ 18.58 XXS 88.9 15.24 | 27.68
3% 4.000 0.226 ' 9.11 STD 40 101.6 5.74 | 13.57
3% 4.000 0.318  12.50 XS 80 101.6 8.08 | 18.63
4” 4.500 0.237 10.79 STD 40 114.3 6.02  16.07
4” 4.500 0.337 ' 14.98 XS 80 114.3 8.56 | 22.32
4” 4.500 0.438  19.00 120 114.3 11.13 | 28.32
4” 4.500 0.531 2251 160 114.3 13.49 3354
4” 4.500 0.674 2754 XXS 114.3 17.12 | 41.30
5” 5.563 0.258  14.62 STD 40 141.3 6.55 | 21.77
5”7 5.563 0.375  20.78 XS 80 141.3 9.53 | 30.97

Fuente: (Tuvansa, 2014).
Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

3.2.3. Proceso alternativo

La Figura 1-3., muestra el esquema de Aspen Plus de la unidad de sintesis de amoniaco que
aprovecha un enfoque con dos reactores en serie (Gibbs o de equilibrio) para conseguir altas tasas
de conversion y reducir los bucles de reciclaje de los gases que no han reaccionado.

En este proceso, el N2 transcurre por el compresor C1 en donde se comprime y se acumula a 7
bares. El H, pasa por el compresor C4 y se almacena en el tanque de almacenamiento C5 a 7
bares. Estos dos reactivos que se obtienen se comprimen a altas presiones a través del compresor.
Los gases de entrada procedentes de los reactivos se combinan y se comprimen por medio del
compresor C8 a 50 bares, después estos gases pasan por medio de una serie de dos reactores C10
y C11, lo que incrementa la conversion de la reaccion. En el proceso de reciclaje el producto de
los reactores se enfria por medio del condensador el cual licua el amoniaco, que se separa por la
diferencia de densidad y recicla el N, e Hz no reaccionado de nuevo al reactor de sintesis porque
ciertas moléculas del reactivo no reaccionan para formar amoniaco.

Ishap y Dincer (2020, p.4) desarrollaron este proceso usando el software industrial Aspen Plus V11.
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Figura 1-3: Esquema de Aspen Plus de la unidad de sintesis de amoniaco.

Fuente: (Ishag y Dincer, 2020, p. 4).



3.3. Simulacion en DWSIM

En esta seccion se usan las condiciones de funcionamiento especificadas y se muestran en las
tablas 1-3, 2-3 y 3-3 como base para la simulacion del proceso de sintesis de amoniaco en cascada
utilizando reactores de equilibrio y de gibbs conectados en serie para incrementar las tasas de

conversién y reducir los bucles de reciclaje.
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Figura 2-3: Flowsheet de la simulacién con reactores de equilibrio en DWSIM

Realizado por: Macas, Jimena, 2021

En el proceso de sintesis de amoniaco en cascada se uso dos tipos de reactores de sintesis los de

equilibrio y los de Gibbs entre los cuales se realizé una comparacion en funcion a las condiciones

de funcionamiento.
Previo al analisis se obtuvo un 68,55% en los reactores de equilibrio y un 32,36% de los reactores

de Gibbs respecto al porcentaje de error se obtuvo 12,12% y 47,07% respectivamente con lo cual

se concluye que los reactores de equilibrio son los adecuados para la simulacion demostrando asi

que se logra mejores resultados.
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Figura 3-3: Flowsheet de la simulacién con reactores de Gibbs en DWSIM.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

Tabla 4-3: Parametros operativos utilizadas para la simulacion en DWSIM.

Parametros

Corrientes y Equipos

SP1 (Nitrégeno)
SP5 (Hidrégeno)
SP11

SP12

SP13

SP14

SP17 (Amoniaco)
SP18 (Recirculacion)
C1 C4

(compresores)

C8

C9 - C12 (condensadores) = 350 -10

Temperatura
C)

30
25
350
370
370
10
45
50

38

7 —

Presién

(bar)

7-50

Tasa de flujo
molar (Kmol/s)

3,6
10,8

Entalpia

especifica
(kJ/kg)

0,55



C10 - C11 (reactores de
equilibrio)
C13 (separador) - - 7,2 -

Nota: Los espacios que se encuentra vacios corresponden o bien a parametros calculados por el simulador, o que no se adapta para

370-370 - - -

esa seccion.
Fuente: (Ishaq y Dincer, 2020, p.10).
Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

Las condiciones indicadas en la Tabla 4-3 corresponden a los valores incorporados en el
simulador para que se efectué el proceso. Cabe mencionar que los valores de la Tabla 2-3 también
se utilizan dentro de la simulacion.

Es aqui donde el autor del presente trabajo de integracion curricular ensaya y determina cuales

son las condiciones 6ptimas de funcionamiento.
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Figura 4-3: Panel de seleccion de componentes en DWSIM.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.
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Tabla 5-3: Paquetes recomendados en funcion del proceso.

Tipo de proceso

Sistemas con alto contenido de H2
Reservorios

Sistemas de vapor

Inhibicién de hidratos

Productos quimicos

Alquilacion de HF

Hidrocarburos-agua (alta solubilidad del agua en HC)

Separaciones de hidrocarburos
Aromaticos
Hidrocarburos  sustituidos

acrilonitrilo)

Produccion de éter (MTBE, ETBE, ter-amil metil éter

TAME)

Plantas de etilbenceno/estireno

Produccién de acido tereftalico

Planta de amoniaco

Fuente: (Iglesias y Paniagua, 2013, p.42).

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

(cloruro

de

vinilo,

Paquete termodinamico
recomendado

PR, Zudkevitch-Joffee (ZJ), GS
PRy sus variantes

ASME Stream, Chao Seader, GS
PR

Modelos de actividad, PRSV
PRSV, NRTL

Kabadi Danner

PR, SRK

Wilson, NRTL, UNIQUAC

RS, SRK

Wilson, NRTL, UNIQUAC

PR, SRK o Wilson, NRTL,
UNIQUAC (segln la tecnologia de
produccion)

Wilson, NRTL, UNIQUAC

PR, SRK

De acuerdo con ASPENTech ofrece una guia para la eleccion de paquetes de propiedades en

funcion del tipo de compuestos y las condiciones operativas. En el caso de la planta de amoniaco

menciona que

los paquetes termodindmicos recomendados son Peng-Robinson (PR)

especificamente PR78 y Soave Redlich Kwong (SRK) como se especifica en la tabla 5-3.

Ambos paquetes termodinamicos (PR78 y SRK) se utilizaron en la simulacién y se realizaron una

comparacion en funcion del porcentaje de error de la eficiencia energética. Los resultados

obtenidos fueron 12,12% y 12,65% respectivamente verificando asi que se logra un menor

porcentaje de error con Peng-Robinson 1978.
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Como se puede visualizar en la Figura 10-3, se especifica las propiedades hidraulicas para la
tuberia entre ellos esté el tipo de material acero al carb6n que va en funcion del diametro nominal
de 4" ademaés se precisa el diametro exterior y el diametro interior que en el caso del didmetro

interior resulta de la diferencia entre el didmetro exterior y el espesor de la tuberia.
3.4.  Validacién de los resultados de la simulacion

Los resultados obtenidos de la simulacién en DWSIM: temperaturas, presiones, flujos molares,
entalpias especificas y entropias especificas se realiza una comparacién con los valores
establecidos en bibliografia con la finalidad de validar la nueva configuracién propuesta y
garantizar su credibilidad (Revise las Tablas 8-4, 9-4 y 10-4 en la seccion de resultados).

Como se puede visualizar en la Figura 9-3, DWSIM posibilita incluir tablas con propiedades de
interés para cada seccion del proceso entre equipos y las corrientes que pueden ser de
funcionamiento o las calculadas en la simulacion establecida.

De esta forma se crea una tabla para cada una de las corrientes de nitrégeno, hidrogeno, de la

mezcla como de los flujos de energia de equipos con sus respectivas corrientes.
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Figura 11-3: Panel de configuracion de la tabla de propiedades de los resultados en DWSIM.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

44



CAPITULO IV

4, GESTION DEL PROYECTO

4.1.  Presupuesto

Tabla 1-4: Presupuesto de Integracion Curricular.

PRESUPUESTO
FUENTE DE FINANCIAMIENTO
ACTIVIDAD MONTO
INTERNA EXTERNA
Investigacion aprendizaje
g y ap J $90 %
(Internet)
Cursos online de DWSIM $20
Impresion del trabajo final $30 X
Empastados $60 X
Copias e impresiones
. $20 X
adicionales
TOTAL $220

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.
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4.2. Cronograma

Tabla 2-4: Cronograma del Trabajo de Integracion Curricular.

ACTIVIDAD

Meses
1° mes 2° mes 3°mes 4° mes 5° mes
1 (2 1 |2 1|2 1|2 1|2

Revision bibliografica

Elaboracion del anteproyecto

Identificacion de variables

Simulacion de la sintesis de amoniaco en cascada

Obtencion de datos experimentales

Validacién del proceso y céalculo de la eficiencia

energética.

Redaccion del trabajo final

Revisién del documento final

Defensa de la tesis

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.
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4.3. Discusion y andlisis de resultados

4.3.1. Informe de resultados de la simulacion en DWSIM

La Figura 1-4 muestra la simulacion de la sintesis de amoniaco en cascada impulsado por
hidrégeno como energia renovable desarrollada en el software libre DWSIM.

Cabe mencionar que se realizo ciertas modificaciones como la adicion de un mezclador previo al
primer reactor de sintesis de amoniaco, ya que el mismo no permite ingresar dos corrientes de
entradas diferentes al igual se asumieron ciertos valores que no proporcionaba el paper de

referencia pero que funcionaban adecuadamente con las condiciones de operacién.

m DWSIM - [SIMULACION AMONIACO [RX Equilibrio] (C:\Users\COMPUX~1\AppData\Local\Temp\Rar$ DIad076.085\SIMULACION AMONIACO [RX Equilibrio].dwxmz)]
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Figura 1-4: Simulacion completa de la sintesis de amoniaco impulsado por hidrégeno como

energia renovable en DWSIM.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En la figura 1-4 muestra la simulaciéon completa de la sintesis de amoniaco en cascada partiendo
de las corrientes de alimentacion de nitrégeno e hidrégeno ambas corrientes se comprimen e
ingresan a los reactores de equilibrio colocados en serie. En el proceso de reciclaje el N2 e H2 no
reaccionado regresa de nuevo al reactor de sintesis porque ciertas moléculas del reactivo no
reaccionan para formar amoniaco. Finalmente, el amoniaco que sale del separador ingresa a la

tuberia y se almacena.
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Figura 2-4: Resultados en DWSIM.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En la figura 2-4 se observa los resultados obtenidos de cada una de las corrientes del proceso de

sintesis de amoniaco en cascada los mismos que se usan para su validacion.

Los resultados alcanzados mediante la simulacién de la sintesis de amoniaco impulsado por

hidrégeno como energia renovable se muestran a continuacion:

Tabla 3-4: Resultados de las corrientes de nitrogeno de DWSIM.

STREAMS - NITROGEN

Object SP4
Temperature 70,7191
Pressure 7
Molar Flow 3,6
Volumetric Flow 882679
Specific Enthal

P by 46,1913
(vapor)

Specific Entro

P by -0,428999
(Vapor)

Energy Flow 4658,31

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

SP3

70,7191
7

3,6
882679

46,1913

-0,428999

4658,31
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SP2

70,7191
7

3,6
882679

46,1913

-0,428999

4658,31

SP1
(Nitrogen)
30

5

3,6
1,0877E+06

3,88339

-0,460213

391,633

Units

C
bar
Kmol/s

L/min

kJ/kg

kJ/[kg.K]

kW




Tabla 4-4: Resultados de las corrientes de hidrégeno de DWSIM.
STREAMS - HYDROGEN

Object

Temperature
Pressure

Molar Flow

Volumetric Flow

Specific Enthalpy

(vapor)

Specific Entropy

(Vapor)
Energy Flow

SP8 SP7

196,29 196,29

7 7

10,8 10,8
3,6199E+06 = 3,6199E+06
2476,35 2476,35
-1,42301 -1,42301
53913,9 53913,9

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

SP6

196,29

7

10,8
3,6199E+06

2476,35

-1,42301

53913,9

SP5
(Hydrogen)
25,0627

2

10,8
8,03753E+06

0,55

-2,80487

11,9743

Units

C
bar
Kmol/s

L/min

kJ/kg

kJ/[kg.K]

kW

Tabla 5-4: Resultados de las corrientes del flujo de energia de los equipos en DWSIM.

EQUIPMENT ENERGY FLOW

Object
EC1
EC4
ECS8
EC9
EC10
EC11
EC12
EC13
EC14

Equipment
Compresor
Compresor
Compresor
Condensador
Reactor de sintesis
Reactor de sintesis
Condensador
Separador

Tuberia

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.
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Energy Flow
4266,68
53901,9
184812
105539
1,32492E + 07
-32804,6
1,34198E + 07
159259
-21449,7

Units

kW



Tabla 6-4: Resultados de las corrientes del mezclado de DWSIM.

MIX
) - SP9
Object
- SP10
164,748
Temperature
593,554
7
Pressure
50
122,62
Mass Flow
122,62
144
Molar Flow
144
Volumetric  4,50362E+06
Flow 1,25986E+06
Specific
Enthal 477,674
ntha
) by 1984,87
(Mixture)
Specific
0,416859
Entropy
] 0,880553
(Mixture)
58572,2
Energy Flow
243384

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

- SP11
- SP12
350
370

50

50
122,62
10644,3
14,4
1257,35

908354

8,18368E+07

112416
1201,52

-0,284539
-0,183549

137844
1,27894E+07

- SP13
- SP14
370

10

50

50
10644,3
10644,3
1256,73
1256,73

8,17954E+07
3,59646E+07

1201,14
-59,6047

-0,179886
-3,04974

1,27853E+07
-634452

- SP15
- SP16
10

10

50

50
122,62
10623
7,2
1255,47
11767,6
3,59341E+
07

-1314,64

-59,5417

-5,51799
-3,0591

-161201
-632510

SP17
(NHs)
44,99
61
49,78
11
122,6

1139,
71

4,935
97

13975

Units

bar

kg/s

Kmol
/s

min

kJ /
kg

kl /
kg.K

kw

Tabla 7-4: Resultados de las capacidades calorificas usadas para el cdlculo de la entropia

especifica.
MASTER PROPERTY
Object SP14
Heat
EZT::X 3,47195
(Vapor)

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

SP13

3,52939

50

SP12

3,53011

SP11

3,50489

SP10

3,56651

Units

kJ/[kg.K]



Los resultados de las capacidades calorificas de la tabla 7-4 se usan para el calculo de las entropias

especificas para la validacién que se efectlia de forma manual de esta propiedad.

4.4, Recursos y Materiales

El presente trabajo de integracion curricular se ejecuta por medio del empleo de los siguientes

softwares:

» Software libre DWSIM (version 6.3, update 5): simulacion de la sintesis de amoniaco en
cascada impulsado por hidrégeno como energia renovable.

» Microsoft Office Professional Plus 2016 — Excel: validacion de los resultados obtenidos de la
simulacion en DWSIM.

Por su parte, todos estos procedimientos se desarrollaron en un ordenador con procesador Intel(R)

Core(TM) i5-1035G7 CPU @ 1.20GHz 1.50 GHz, con una memoria RAM de 8.00 GB, con un

sistema operativo de 64 bits, procesador basado en x64 y W10EFI120012020.

4.5.  Validacion de los resultados procedentes de DWSIM

Previo al estudio y procesamiento de la base de datos, aparece la necesidad de validar la nueva
configuracion simulada con los resultados vigentes en bibliografia. El articulo cientifico de
referencia se toma en cuenta para la validacion que fue realizado por Ishaq y Dincer (2020).

Una peculiaridad que se puede demostrar es comparar los resultados entre las simulaciones
desarrolladas en DWSIM vy los valores del referente. No obstante, ciertas corrientes arrojan
valores significativos esto se debe a parametros asumidos para el desarrollo de la simulacion.

Para el calculo del error porcentual se emplea la formula:

E(%) _ Vdeseado - Vexperimental (EC 1'4)

Vcleseaclo
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Tabla 8-4: Comparacion de las corrientes obtenidas de DWSIM.

Temperatura (°C) Presion (bar) Flujo molar (kmol/s)
Resultados

Tin Tout I:)in IDout min n.1out
Corriente de N;

30 70,7191 5 7 3,6 3,6
DWSIM
Corriente de N,

30 72,4 5 7 3,6 3,6
(referente)
ERROR (%) 0 2,32 0 0 0 0
Corriente de H;

25,0627 196,29 2 7 10,8 10,8
DWSIM
Corriente de H,

25 203,2 2 7 10,8 10,8
(referente)
ERROR (%) 0,25 3,40 0 0 0 0
Corriente  del

350 370 50 50 14,4 1257,35
C10 DWSIM
Corriente  del

350 370 50 50 14,4 315
C10 (referente)
ERROR (%) 0 0 0 0 0 3891,59
Corriente  del

370 370 50 50 1257,35 | 1256,73
C11 DWSIM
Corriente  del

370 370 50 50 315 28,8
C11 (referente)
ERROR (%) 0 0 0 0 3891,59  4263,65
Corriente  del

10 44,9961 50 49,7811 7,2 7,2
NHs; DWSIM
Corriente  del

45 50 48,9 7,2 7,2

NHs; (referente)
ERROR (%) 0 0,01 0 1,80 0 0

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

Se puede visualizar que en la Tabla 8-4 existen errores porcentuales excesivamente grandes, esto
se demuestra por lo aludido anteriormente sobre los valores asumidos en la tuberia como en el
tanque de almacenamiento tanto de la corriente de nitrogeno e hidrogeno. Los valores excesivos
de los flujos molares (color azul) se justifican ya que se validaron manualmente las entalpias y
entropias que corresponden a las corrientes de los reactores C10 y C11, por consiguiente, los

flujos molares son correctos.
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Ademas, se adiciond un mezclador previo al primer reactor de sintesis de amoniaco. Sin embargo,
los principales corrientes de los parametros (sefialados con color) no exceden el 18% por tanto, la
diferencia no es significativa.

Tabla 9-4: Comparacion de las entalpias especificas obtenidas de DWSIM.

Resultados SP9 SP10 SP11 SP12 SP13
Entalpia

especifica kJ/kg 1201,52 1201,14 -59,6047 -1314,64 -1139,71
DWSIM

Entalpia

especifica kJ/kg 1198,25 1198,44 -59,61 -1314,61 -1139,71

(referencia)

% Error 0,27 0,22 0,01 0,0021 0,00015

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

Tabla 10-4: Comparacion de las entropias especificas de DWSIM.
Resultad

SP9 SP10 SP11 SP12 SP13 SP14  SP15  SP17
0Ss

Entropia

especifica 0,41685 0,88055
0,28453 0,18354 0,17988 3,0497 55179 4,9359
kd/kgK 9 3
9 9 6 4 9 7
DWSIM
Entropia
especifica
0,359 0,92901 -0,277  -0,1637 -0,184  -3,029 5,5207 -5,543
kJ/kg.K
referente
% Error 13,808 550257 2,79 10,83 2,04 0,67 0,05 12,30

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En las tablas 9-4 y 10-4 se realiza una comparacion de los resultados obtenidos de entalpias y
entropias especificas y se los valida de forma manual donde el porcentaje de error no arroja
valores significativos. Cabe mencionar que estos valores no son influyentes para el proceso de
estudio.

Se puede mencionar que las condiciones de operacion y el modelo termodindmico seleccionado
posibilitaron simular satisfactoriamente la nueva configuracion de sintesis de amoniaco en

cascada impulsado por hidrdgeno, lo que cual se valida su proceso sobre el disefio referente.
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4.6. Balance de energia del sistema

A continuacién, se desarrollé una comprobacién manual se realizéd un balance de energia del
sistema en las principales corrientes (N2, H2 y NH3) con el objetivo de validar el sistema mediante
calculos matematicos sin la ayuda del software. El calculo se lo hace de forma parcial y sintetizada
es decir no se verifica de todos los resultados para que no resulte extenso, en este caso se calculara

los flujos molares.

4.6.1. Balance de energia de la corriente de nitrogeno (SP1):

P1 =5 bar
T:=30°C
h; = 3,88339 kJ/kg

mi="? 1 wentrada: 4266,68 kw

P, =7 bar
[Gps b—3 11=70,7191 °C
h: = 46,1913 kJ/kg

m 2= ?
Balance general de energia:
Eentrada - E:salida = AEsistema (EC 2_4)
En forma de tasa:
’ » dE sistema _
Eentrada — Esalida = d—tt (estab|e) =0 (EC 3 4)
Eentrada = Esalida (EC 4'4)
Wentrada + mhl = Q salida mhz (EC 5'4)

Wentrada - Q salida = Thh; - hhy
Donde:
Wentrada = tasa de trabajo de entrada
m; = flujo mésico de entrada (subindice 1)
h1 = entalpia especifica de entrada
Qsalida = pérdida de calor
m; = flujo masico de salida (subindice 2)

h; = entalpia especifica de salida
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Consideraciones:

> Tasa de transferencia de energia neta por calor, trabajo y masa (Eentrada - Esaida)
» Tasa de cambio de energia interna, cinética, potencial, etc. (dEsistema/dt)

» Flujo estacionario (corriente Unica): i =y =

» Los cambios de energia cinética y potencial son cercanos a cero (Aec = Aep = 0)
> La transferencia de calor por lo general es insignificante (Q = 0)

Balance de energia del compresor (despejar el flujo méasico):

W entrada
(hz —hy)
. 4266,68 K]/s
m= (46,1913 — 3,88339) k] /kg
i kg 1 kmol
m = 100,848 — *
S 28 kg

m = 3,60 kmol/s

m=

4.6.2. Balance de energia de la corriente de hidrégeno (SP5):

Pe =7 bar
Te =196,29 °C

SPa >

he = 2476,35 ki/kg

m ¢=?
Ps =2 bar

Ts = 25,0627 °C o
he=055kikg * Lo

— wEntradaz 53901,9 kW

Ifl5=?

Balance general de energia:

Eentrada - Esalida = AEsistema

En forma de tasa:

_ dE sistema

Eentrada — Esalida = 4t ——»> (estable) =0

Eentrada = Esalida

Wentrada + mh5 = Q salida mh6 (EC 6'4)
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Wentrada - Q salida = Thhg - thhg
Donde:
Wentrada = tasa de trabajo de entrada
s = flujo masico de entrada (subindice 5)
hs = entalpia especifica de entrada
Qsaiica = pérdida de calor
ms = flujo masico de salida (subindice 6)

hs = entalpia especifica de salida

Consideraciones:

> Tasa de transferencia de energia neta por calor, trabajo y masa (Eentrada - Esatida)
» Tasa de cambio de energia interna, cinética, potencial, etc. (dEsisema/dt)

» Flujo estacionario (corriente Unica): ms = g = m

» Los cambios de energia cinética y potencial son cercanos a cero (Aec = Aep = 0)
> La transferencia de calor por lo general es insignificante (Q = 0)

Balance de energia del compresor (despejar el flujo masico):
V'ventrada

(he —hs)

_ 53901,9 kJ/s

~ (2476,35 — 0,55) k] /kg
i kg 1 kmol
m = 21,7715?* ke

m = 10,8 kmol/s

m=

m

4.6.3. Balance de energia de la corriente de Amoniaco (SP17):

P, = 49,9961 bar 1t T P, = 50 bar
T1= 44,9961 °C sl Ti=10°C
hy=-1139,71 ki/kg e—lsir} hy = -1314,64 ki/kg

Qsalida = '21449,7 kW

Balance general de energia:

Eentrada - E:salida = AEsistema
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En forma de tasa:

_ dE sistema

Eentrada - Esalida =T & (estable) =0

Eentrada = Esalida
thh;; = Q saida + mhys (Ec7-4)
Donde:
s = flujo mésico de entrada (subindice 15)
his = entalpia especifica de entrada
Qsalica = pérdida de calor
17 = flujo masico de salida (subindice 17)

hi7 = entalpia especifica de salida

Consideraciones:

> Tasa de transferencia de energia neta por calor, trabajo y masa (Eentrada - Esaida)

» Tasa de cambio de energia interna, cinética, potencial, etc. (dEsistema/dt)

> Flujo estacionario (corriente Gnica): s = me = rh

> Latasa de trabajo, los cambios de energia cinética (2 = constante) y potencial son cercanos a
cero (W = Aec= Aep= 0)

Balance de energia de la tuberia (despejar el flujo méasico):

= Q salida
(his —hy7)
. —21449,7 kW
m= (—1314,64 — (—1139,71) k] /kg
kg 1 kmol

h=122,93 2% ———
m s 17,031 kg

m = 7,2 kmol/s

Las entalpias especificas como las entropias especificas obtenidas en DWSIM se validaron

manualmente y los calculos respectivos se detallan a continuacion:
» Entalpias especificas
Balance de energia del reactor de sintesis 1 (C10) (despejar la entalpia hsp12):

Reactor C10

Eentrada = Esalida
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ri'1sp19hsp19 + Qentrada = Ihsplzhsplz (Ec 8-4)

rilsp19 * hSP19 + Q entrada

hgp1, = ;
SP12 Tspi,
. _ 106443 ka/s + —459087 K]/kg + 13249200 /s
Sp12 = 10644,3 kg/s

hsp12 = 1198,81 k] /kg
Balance de energia del reactor de sintesis 2 (C11) (despejar la entalpia hspi3):

Reactor C11

Eentrada = Esalida
r'nsplzhsplz + Qentrada = rhspl?;hsp13 (Ec 9-4)

rhsplz * hSPlZ + Q entrada

hSPl =
3 5
Mgpq3

_ 106443 kg/s » 1201,52 k] /kg + (—32804,6) k]/s
SP13 = 10644,3 kg/s

hsp13 = 1198,44 k]/kg

Balance de energia del condensador (C12) (despejar la entalpia hspi4):

Condensador C12
Eentrada = Esalida
rhsp13hsp13 = rhsp14hsp14 + Qsalida (Ec 10-4)
1'hsp13 * hSP13 - Q salida
hgp1s = :
Mgpi14
b _ 10644,3 kg/s » 1201,14 k] /kg — 13419800 k] /s
SP14 10644,3 kg/s

hsp14 = -59,61 k]/kg

Balance de energia del separador (C13) (despejar la entalpia hspis):
Separador C13

Eentrada = Esalida

rhsp14-hsp14 = Ihsplshspls + Iilsp16hsp16 + Qsalida (EC 11'4)
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Mgpqg * hgpis — Mgp16 * hspi6 — Q salida

hspis = :
Mgpis

10644,3 % * =59,6047 £ — 10623 % * —59,5417
h =
SP15 122,62 kg/s

hsp15 = -1314,61 k]/kg

k] K

< (159259) kg/s

Balance de energia de la tuberia (C14) (despejar la entalpia hspi7):

Tuberia C14

Eentrada = Esalida
n.llsplshspIS = rhsp17hsp17 + Qsalida (Ec 12-4)

1'hspls * hSP15 - Q salida

hgpy7 = -
Mgpy7

b _122,62kg/s x ~1314,641d/kg — (~21449,7) K)/s
SP17.7— 122,62 kg/s

hsp17=-1139,71 kJ /kg

» Entropias especificas

Balance general de entropia:

Sentrada — Ssalida T Sgenerada = AEsistema (EC 13-4)

En forma de tasa:

(Ec 14-4)
. dE sistema
Sentrada — Ssalida + Sgen = dt (estable) =0

Sentrada + Sgen = Ssalida (Ec 15-4)

Para un proceso general de flujo estacionario se simplifica a:

- : . Q ]
Sgenzzmese_zmisi_ T_: (Ec 16-4)

La energia libre de Gibbs (AG) y la entalpia (AH) también se puede usar para encontrar As:

AG = AH — TAg (Ec17-4)
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_AH-AG
ST

Balance de entropia de un mezclador C7 (despejar la entropia Sspo):

Mezclador C7
riflsp4$sp4 + rhspSSspB + Sgen = rhsp‘)ssp9 (EC 18'4)
r'nsp4 * SSP4 + rhsp8 * SSP8 + S'gen
Sspg = -
Mgpg
100,848 kg . 0,428999 k] 21,7715 kg . 1,42301 K] + 118,3018972 K]
S = S kg * K S kg * K kg * K
P9 122,62kg/s
Sspg = 0,359 K]
Sp9 — Y, kg K

Balance de entropia del compresor C8 (despejar la entropia Sspi0):

Compresor C8

T P.
Sy — S1 = CppromIn = — RIn = (Ec 19-4)
Tl 1
Tsp1o R Psp1o
- 1 _ ( )1 (Ec 20-4)
Ssp10 = CppromIn Tspo Pm. prom n Pspo * Sspo
8,314 K]
3,56651 k] 866,704K [ Toolsk |. 50 0,416859 kJ
Sepro = In - > 42270
kg * K 437,898 K 8.5015 7 kg x K
K]

Sp1o = 0’92901kg—*K

Consideraciones:

» En el caso del compresor C8, los reactores C10y C11y los condensadores C9y C12 se utiliza

la Ec. 19-4 puesto que se trabaja con mezcla de gases con variacion de temperaturas y

presiones.

» En el compresor C8 existe una mezcla de nitrégeno e hidrégeno por lo cual se requiere obtener

un peso promedio.

» A partir de la Ec. 23-4 la constante universal se divide entre el peso molecular de la mezcla

logrando de esta forma llegar a las unidades de esta ecuacion.
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=— = = Ec21-4
PRl =gy =vu’ ( )
m V
=— =— (Ec 22-4)
P Vv v m
R* = %(K] kg_l.K_l) (EC 23'4)

Tabla 11-4: Caélculo del peso molecular promedio.

Compuesto %Molar (yi) Pm yi*Pm
H> 0,75 2,002 1,5015
N2 0,25 28 7

Pm prom 8,5015 kg * kmol*

R 8.314 KJ * kmol* * K'!

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En la Tabla 11-4 se realiza el calculo del peso molecular promedio a partir de la suma de los
productos de la fraccion molar de cada uno por el peso molecular de cada gas que incorpora la
mezcla (Hz y Na).

Balance de entropia del condensador C9 (despejar la entropia Ssp11):

Condensador C9
T, P} ]
Sz - Sl = Cp.promlnT_l — RIn f’; (EC 24 4)
Tsp11 Psp11
Ssp11 ~ Ssp10 = CppromIn R _Rin 22—
T51010 Psp10
Nota:

- La presion es constante por tanto In (1) =0

Consideraciones:

Se utiliza la Ec 19-4 en los compresores C9 y C12 cuando se usa gases sobre todo cuando existe
pérdidas o ganancias de calor o compresion o expansion (cambios de temperaturas, presiones y

volimenes).

Tsp11
Ssp11 = Cp.promlnT_ + Ssp10
sp10
3,50489 k] 623 0,880553 K]

Sep1y = 1 +
SPILT oW K 866,704 T kg K
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K]
SSPll = _0,277 kg_*K

Balance de entropia del reactor C10 (despejar la entropia Ssp12)

Reactor C10
T;plz nglz
Ssp12 - Ssp19 = Cp.promlnT — Rin P__
sp19 sp19
Nota:
- La presion es constante por tanto In (1) =0
- La corriente SP19 es la mezcla de SP11y SP18
1}p12
Ssp12 = Cp.promlnT_ + Ssp19
sp19

3,53011 k] 643,15 ( 3,01122 k]

Sep1s = 1
P12 T o w K1 287,0711

kJ
SSP12 = —0,1637 kg—*K

kg * K

Balance de entropia del reactor C11 (despejar la entropia Sspis):

Reactor C11
TSp13 Psp13
SSP13 - Ssplz = Cp-promlnT —Rln P__
sp12 $p12
Nota:
- La presion es constante por tanto In (1) =0
T;p13
Ssp13 = Cp.promlnT— + Ssp12
sp12

o _352939 643 ( 0,183549 kJ
P13 7 e x K | 643 kg * K

K
SSP13 = —0,184 kg_*K

Balance de entropia del condensador C12 (despejar la entropia Sspi4):
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Condensador C12

Tsp14- Psp14»

Rln
Tsp13 l:)sp13

Ssp14 - Ssp13 = Cp.promln (Ec 27-4)

Nota:

- La presion es constante por tanto In (1) =0

T, 14
Ssp14 = Cp.promlnTsL + Ssp13
sp13
3,47195 k]l 283 ( 0,179886 k])

SsP14 = oK a3 kg * K

k]
Ssp1a = —3,029 kg + K

Balance de entropia del separador C13 (despejar la entropia Sspis):

Separador C13

rilsp14$sp14 + Sgen = rhsplSSspls + rhsp16Ssp16 (EC 28'4)

Mgp14 * Ssp14 — Mgp16 * Sspie + S gen

Ssp1s = -
Mgp1s5

10644,3 kg . _ 304974 k] 10623kg . 3,0591 k] (_ 711,4164511 k])
S = S kg * K S kg * K kg x K
SP9 122,62kg/s
k]

SSP‘) = —5.5207 kg_*Kg

Balance de entropia de la tuberia C14 (despejar la entropia Sspis):

Tuberia C14
Mgp15Ssp1s + Sgen = Msp17Ssp17 (Ec 29-4)

rhsp15 * SSP15 +S gen

Ssp17 = -
Mgp17

122,62kg 551799 k] (_ 3,062067176 kg)
S _ S kg * K S
SP17. = 122,62kg/s
K]

SSP17 = _5,543 kg_*K
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> Célculo de eficiencia energética

La eficiencia energética es un procedimiento que es usado para el célculo de la eficiencia de la
produccion y el consumo de energia. También se utiliza para cuantificar la eficiencia de
infraestructura, instalaciones, edificios, transporte, productos y servicios (Spacey, 2017).

La férmula de eficiencia energética se fundamenta en la produccién y en la entrada de energia:

Energia de salida

Eficiencia energética = ( ) * 100 (Ec 30-4)

Energia de entrada

SP17
= 100
Nlen ((SPS + SP1 + (EC8 + EC4 + EC11 + EC10 + EC1) — (EC9 + EC14 + EC13 + EClZ))) *

~ ( ~139751
Nen = \(11.9743 + 391.633 + (13459375.98) — (13663148.3))

Nen = 68,55 %

)*100

La eficiencia energética que se obtiene a través de DWSIM sobre la simulacion de la sintesis de
amoniaco en cascada se incrementa en un 12,12% en comparacion de la simulacion de referencia

realizado en Aspen Plus V11.
4.7. Eficiencia del sistema alternativo frente al proceso convencional

Respecto a la evaluacion de la eficiencia energética de la nueva configuracion de sintesis de
amoniaco en cascada simulado en DWSIM comparado con el proceso convencional, se toma
como referencia a Ishap y Dincer (2020, p.7).

» Esta nueva configuracién ejecutada en DWSIM ofrece un incremento del 68,72% de la
eficiencia energética frente a un 61,14% del referente lo que representa una mayor eficiencia
en la produccién y en el ahorro de energia.

» La nueva configuracion realizada en el simulador DWSIM produce 7,2 kmol/s de amoniaco
en comparacion con el estudio de la sintesis de hidrégeno y amoniaco en cascada basado en
gasificacion de biomasa que produce 21,9 kmol/h el cual es inferior al obtenido en este estudio
propuesto por Ishaq y Dincer (2021, p.105929).

» Con respecto a la eficiencia energética y a la produccién de amoniaco que se alcanza en otra
investigacion acerca del sistema hibrido de reformado de gas natural para la sintesis en cascada
de hidrégeno, amoniaco y metanol es del 66,83% y 2,4 mol/s respectivamente propuesto por
Ishag y Dincer (2021, p.107234). Estos resultados son inferiores a los obtenidos de la nueva

configuracion simulada en DWSIM.
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» Otro estudio realizado por Ishag y Dincer (2020, p.140671) establece un sistema de sintesis de
amoniaco en cascada donde se implementa una optimizacién multiobjetivo empleando un
algoritmo genético en el sistema propuesto usando MATLAB y simulado en Aspen Plus V11
obteniendo un 28,7% en la eficiencia energética frente al desarrollado en DWSIM el cual
resulta tener una mayor eficiencia energética.

» La utilizacion del simulador DWSIM en estos procesos rigurosos demuestra que se puede
economizar en gastos operativos y optimizar el tiempo de produccion al comparar con
procesos convencionales y nuevos.

A todo ello se puede resumir y confirmar que la configuracion alternativa para la sintesis de

amoniaco es mucho mas eficiente que el convencional, hecho que también se puede generalizar

independientemente del software empleado para la simulacion.
4.8.  Analisis de sensibilidad
El andlisis de sensibilidad estudia el impacto que presenta la variable dependiente (flujo molar)

en funcion de las variables independientes (temperatura y presién) en los reactores C10 y C11 de

equilibrio.

[ 164 = 205 o= 3T —o— 3935 - 470 |
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Gréfico 1-4: Efecto de la presidn en el reactor (C10) sobre la cantidad de produccion de amoniaco

a la salida de la corriente SP12.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En el gréafico 1-4 se muestra el efecto de la presion de la corriente SP9 que procede de la mezcla
de las corrientes de alimentacion de nitrogeno e hidrégeno dentro del rango 7 - 80 bar y 164 -

470°C sobre la cantidad de producciéon de amoniaco (flujo molar) que va desde 0,784832 a
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0,917685 kmol/s con un incremento porcentual del 0,65% del primer reactor C10 de sintesis de

amoniaco.
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Gréfico 2-4: Efecto de la presion en el reactor (C11) sobre la cantidad de produccién de amoniaco

a la salida de la corriente SP13.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

En el gréfico 2-4 se muestra el efecto de la presion de la corriente SP9 que procede de la mezcla
de las corrientes de alimentacion de nitroégeno e hidrégeno dentro del rango 7 - 80 bar y 164 - 470
°C sobre la cantidad de produccion de amoniaco (flujo molar) que va desde 1,56887 a 1,83445
kmol/s con un incremento porcentual del 0,65% del segundo reactor (C11) de sintesis de

amoniaco.
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Gréfico 3-4: Efecto de la temperatura en el reactor (C10) sobre la cantidad de produccion de

amoniaco a la salida de la corriente SP12.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.

El gréfico 3-4 muestra el efecto de la temperatura de la corriente SP9 que procede de la mezcla
de las corrientes de alimentacion de nitrgeno e hidrégeno dentro del rango 164 - 470 °Cy 7 — 80
bar sobre la cantidad de produccion de amoniaco (flujo molar) que va desde 0,633476 a 0,773468

kmol/s con un incremento porcentual del 0,84% del primer reactor (C10) de sintesis de amoniaco.
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Gréfico 4-4: Efecto de la presion del reactor (C11) sobre la cantidad de produccién de amoniaco

a la salida de la corriente SP13.

Realizado por: Macas, Jimena, 2021.
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El gréfico 4-4 muestra el efecto de la temperatura de la corriente SP9 que procede de la mezcla
de las corrientes de alimentacion de nitrgeno e hidrégeno dentro del rango 164 - 470 °Cy 7 — 80
bar sobre la cantidad de produccién de amoniaco (flujo molar) que va desde 1,26632 a 1,54616
kmol/s con un incremento porcentual del 0,84% del segundo reactor (C11) de sintesis de
amoniaco.

Los analisis de sensibilidad demuestran que el empleo de los dos reactores colocados en serie
incrementa las tasas de conversién de amoniaco en funcion de la presién y la temperatura.
Ademas, se minimiza los bucles de reciclaje casi a la mitad y reducen el costo de recalentamiento

y represion.
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CONCLUSIONES

» Sesimul6 la nueva configuracién de sintesis de amoniaco en cascada impulsado por hidrégeno
como energia renovable a través del software libre DWSIM. La nueva configuracion fue
propuesta por Ishaq y Dincer (2020) el mismo que permitié establecer la guia del proceso,
condiciones de operacidn y su respectivo analisis de funcionamiento.

» La simulacion desarrollada a partir de la multiplataforma de procesos quimicos DWSIM
presento resultados casi idénticos a los valores de referente de las principales corrientes del
proceso, demostrando asi que la nueva configuracion alcanzo una mayor eficiente que otros
estudios similares.

> En base a los resultados obtenidos de la simulacién en DWSIM comparados con los del
referente el paquete termodindmico Peng-Robinson 1978 resulto ser el mas adecuado que el
de Soave Redlich Kwong en funcion del porcentaje de error del 12,12% y 12,65%
respectivamente adquirida de la eficiencia energética. De acuerdo a la temperatura, presion,
flujo molar y entalpia especifica se pudo predecir las variables de salida como el flujo molar
de la corriente de NH3Yy los flujos de energia de equipos y corrientes.

» Por medio de la simulacién en DWSIM permitié obtener una eficiencia energética del 68,55%
el cual resulto ser superior al referente el cual puede ser aplicado a nivel industrial
contribuyendo a una sostenibilidad economica y ambiental.

» Con la utilizacion del software libre DWSIM se cuantific un 7,2 kmol/h de la produccion de
amoniaco a través de las corrientes de alimentacion (N2 y Hz) que ingresan a los reactores de
equilibrio colocados en serie y los gases no reaccionados reciclan nuevamente a los mismos
lo que incrementa la conversion de amoniaco ademés por medio de los analisis de sensibilidad
muestran que la presidn y la temperatura presenta un incremento porcentual del 0,65% Yy 0,84%
respectivamente de un reactor al otro reactor.

» Se validaron los resultados de los parametros (presidn, temperatura y flujo molar) de las
corrientes de N», H> y NHs obtenidos de la simulacion ejecutada en DWSIM a su vez las
entalpias y entropias se validaron de forma manual obteniendo un error porcentual no mayor
del 18% comparados con el referente demostrando que no presenta diferencias significativas

entre los valores analizados.
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RECOMENDACIONES

» Aumentar el rango de presion y temperatura de funcionamiento con la finalidad de lograr
mayores tasas de conversion de amoniaco por medio de los reactores de sintesis colocados en
serie.

» La simulacién propuesta puede ser una guia para llevar a cabo procesos industriales rigurosos
o0 establecer mejoras del mismo que permita a los estudiantes y profesionales de Ingenieria
Quimica estudiar y evaluar procesos quimicos diversos sin la necesidad de desarrollarlo en
una planta piloto o hacer un prototipo a escala de laboratorio.

» Los valores asumidos deben ser sustentados con bases tedricas o condiciones reales de
funcionamiento para disminuir la diferencia entre los valores predichos con los del referente.

» Disefar y evaluar el comportamiento de diferentes reactores para analizar la cantidad de
produccién de amoniaco y escoger el mas adecuado para su respectiva validacion del proceso
simulado.

> Implementar el bloque de la produccion de hidrogeno mediante el proceso de electrolisis de
agua para analizar como afecta la cantidad de produccién de amoniaco y la eficiencia del

proceso.
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GLOSARIO

AEC: tecnologia que se aplica una corriente
continua a la celda del electrolizador
alcalino da lugar al desarrollo de iones de H;
e OH- en el catodo. Los iones OH" migran
por medio del separador microporoso y se
oxidan en el anodo (Lehner et al., 2014, p.25).
Eficiencia energética: es un procedimiento
que es usado para el calculo de la eficiencia
de la produccion y el consumo de energia
(Spacey, 2017).

Electrolisis: proceso en el cual la energia
eléctrica representa una fuente principal para
Ilevar a cabo reacciones quimicas y dan paso
a la rotura molecular (Lehner et al., 2014, p.19).
Hidrégeno renovable: separacién del agua
en H, y O, usando electricidad renovable. El
H: se recoge vy se utiliza, entre tanto el O, se
desprende como subproducto si lo requiere.
Esta separacibn es conocida como
electrélisis, una tecnologia bien constituida

en la actualidad (Orsted, 2019).

PEM: tecnologia en donde el agua pura se
introduce en el &nodo, circula a lo largo de
una placa bipolar y se difunde a través de la
capa de difusion de gas del colector de
corriente hacia la zona catalitica. Los iones
de H; se transportan a través de la membrana
de intercambio de protones hacia el catodo,
donde el H; se genera (Lehner et al., 2014, p.29).
Sintesis de amoniaco: reaccion exotérmica
reversible entre el nitrégeno e hidrégeno en
estado gaseoso que requiere del uso de
catalizadores  férricos, temperaturas Yy
presiones elevadas para lograr una
productividad razonable (Valera-Medina et al.,
2021, p. 5).

SOEC: tecnologia en que el agua (vapor) se
sustenta en el lado del catodo y ocurre la
reaccion de reduccion. Los iones de O
originados migran al lado del anodo, donde
el O, elemental desarrollado se da conforme
con la reaccion de la semicelda del &nodo
(Lehner et al., 2014, p.33)
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Suied In very promisiuy 79.5% Faadac eSidmey 4t e vollxge of
]15?“ﬂﬂn1¢qﬂﬂ]ﬂ?hqﬁnﬁhﬂ]amm
Pecedurction mte of 134 = 107 mal 5™ 2

Armaod al. |.Ejpmmd:|mljl.-s:.hs}1|an For grommn amman
symithesds and ako considesed e inchne-poonomic Feedbdfy sudy fx
ihe low carbon-bassd mmmonis synibests spsem. Twe malhods of ou-
Qlypius-tamd Womas amd mbmal gas-besid ydrogmn prodercticn
wom coreidenad in this =udy and Smulaied using Ao Pus o poo-
vidk: o comperrison. This sudy coqiaied Ge qrbm mplrs o n
coal-beed ammeands production oo 11 and 19 DEOW of 00, Mhang
o al. (19} peblisied a meeeaoch ariich: oo 2 migqoe pproach £ 5m-
Lhesine ammonta bomne wing the copper {-ammomnis ocdization.
T md Tssonts [20] published a mmpariive reeanh sody
oo the different condpuration of ammmin fyihess loops. Jxo ol 2l
(1) propessd 2 meearch Sody oo e ammonly syoibests throogh
metal Eydrolyss. (o this study, o new oo of ammonta syndhsts

throggh hpdmiysts of mifndes wis tmestipaind which produces
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amenta employing solar hiet, ihemal mangy or o hee. Thay
presaled ve omoomes of lidum medd noitridation
adaieyed af mom lemperdure. The proces of ammaonia snihes wing
lthium nitride hydnolyas was soosedad aod Sund (o Be dapandonl
upen macion lampentune and madion b Fabwanthon o al. (23
publisiod 2 modding sudy of ammoni-ydroem mono-thermal
mohem high premune md low Grmperzhire. The msnls rovealed thal
Lkp 2 lowar chamic efert was nol desicibde al
20 and 24BE bt tho soond Gower oFoned a sgnidon mull-
mmpooest e al T0MM amd T e Fempm md Az (23]
dezznad an Slegmied themmochemical cyde ninm 7 nifroga,
znmoniz and pownT production and mmalyzed I accordmgly for eve-
Iuabim.

A mew apprmach B anihesicng dan amanb feom hydmgen
drzndy produced by mnewaiies & desiznod and smolod ot sy,
This hydrogm an be produsd wing oot noewabde ey
Foupces namaly; wind, soiar cibc. The destgned syEem proposes aunique
consgureion of anviranmesialy bmiEn cecded o smihess
b ackiove hizh comemion mbs. The el ammoniy
anihesy approach omplovs Deo madory & sies 0o aceve high
comversion refins which mitoes: the maopcle Joops almes| by half and
rodures Lhe cosl 0 ehearng and represunng. The koy arfactiva of the
proposnd suedy &5 Eo produm: anmonta will oo cobon emssions and
Lize: propossd oonfgracon Soudes ydnoga produedon Birough M
eindmlysr, nirepmn sl throogh Sie PRA mil A new apooad
of fasialing: bwo i SyTedieds macars in smies s sdoplad Mo
paper wizich drogs down Lhe mmber of moyck dSags S mneacied
pases and alimenaios the oosl of mbmting and sopneEmming. Thls o5
radid armmonia synthess appmady provides igh oommersion s =
L faod posmas arough bwo rendors placed & s and mmaried

jsas am mcpcled back o the zmmonia synchess reacinr.

System descrplion

The shomatic of e deveiopad ammard symihesizor s presminl
Flg. Z The propossd sysiom §s smubind osimg Sdodral mivas
Aspen Pl oo moliple: sostivEy malyas and parmmiec sudios am
performed {0 mvesipate be nvrem porfomranc. Bl 3 dislys the

3 > !h—*

Campsed ©  Covpehassd or

eI

Piisdin g

SurEnair Frenry efmniole s Asemmen 47 025 100725

Auspen Fhus schomaiic of (e desiyned confgurafion. Tho sywom DmEe
o w7 miors e & state 1. [ mlers the presume-
swang admaption (PAAN nitmgen paneriion mteysam. The FEA wmil s
smulnind wing Asen 11 and Nmwshees & dspliyed n
Itg. 4. In fha FaA ssheysiom, in wir entoring The system umdemgocs fha
ey of adsorpiion ovir carbon moleruiar seves (hat profemmiialy
ey oxypen @l e remaining mSngm i iy the subepsom. Tha
COOTUTEO presrizes S fpt Ar thod entors al aimospiesic presm
in achieva miliskdory sdsooption. Thromgh 3 =oies of adwrpton mil
denrpiion, G mmogm b soadad [rom S r.

A prazat, commeresl anmonis frocmiton el on matmrl 53 o
Einc: e mquired hpdrogm. This antals <oloosd emirommanzl
detrimenis aod cmisdomes ol boes varkous: advorsy offecty. Thue, on-
virommergally teaign hpdmgm gencration shooid be usod. In Loe do-
teloped syHam, the prododion of hydmgen s crmed o wing walo
alprtmodyxs that cn be operacnd T2 den decricky. Wator L inpul [n
ihe: sysiem ab tia ghctrolyzar as shown @ lbe Syome. Waler 1= dis-
soctaiod dcoochemimly S cxypes and hydrogan The developed
sp=iom ofllizes 3 peodon sschange memban: {FEM]) cindmmiysar md
trtakesr elncinical power 25 ipul. Tha ovarid macison for s promss s
depiied by the rqmlion Beloe:
2L e A 4 [y (11

The v mononl walves ae arpoyed [0 provide G Rqwsd
amount of Tydmgen 25 woll = oo inout Sows £ the ammond
synchestaer. The rédogm & spambed al b bars foom tae PEA urd which
s threugh e comprezor C1 wihody conponzes @l =oms nl-
{rogem of 7 tare, Hpdogen pases through mmpresor C8 o shorad in
lhe gompn lank (= o 7 ters. Both mscants sl am produmsd aoboxd
am compeesnd {0 high preseres tirougd the compeemor. The e
§s ipom Lthe PEM dedrolyse mi PEA mib are mivad and com-
zad thrmgh ommpmeses O ab 50 bars. The spnchets mador & a
tutelar patior that mckades beds of amumonda fnihess cialy=. Th
i of the peemes Thnoogh 3 sies of twve mactor C10
ard C11 which incrass Lo madion mmerson.

Tha meoycling proce Isezratial in ammenls symesis. The prodod
[rom e rractors s moolad down thnmogh a condenser 816 Bquedies tha
ammiond which (5 separied by the deosdly difesence: md mocpcles tha
mraaned nEnogm and hydrogan in fe mihegs reador agin koaum

Fip. L fenemmatls af the ammeshy smeherl pies.
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Iriet compression to feed reactors
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fu o E : -".
:E o E i n Ll Wil E
P a i :
: Hydnogen comprasion unil i i _ %_ = E
Armimaria separation ! o i
" Reoycke straam
------------ Cascaded ammonia syrihoss neaciorns
I n
Fig. 3 Ao Plzs chemuse of the proposed ssrncrey syntheety usi.
not A Lhe renckmt molnukes obizin a ciaee 1o ool fonm the i
produect ammonda. The chemic] readdon depicting this s pm- $Mn+$[%}+:i.-$m4$[it:] i
o= can e wnklen & Allows:
B e T b3 E-ﬂ.ﬂ.'-l-lilz[l—%]J-Ern
i
S
= ey b e+ O | — 2 4 Bl
Amatpt E |: r} i
Hzrn, e significs mass flow ratr, | tnilc, @ symbetizes exil,

The: doteclied Bremodmamic analysts o the developed Syzem &
comtuctre tesiny Aspen Phis industrial softwana. For (o dectrochrmical

oquipmanl, Engincerng Equadions Saiver (EES) sodware 1s eomployed.
The: sthimmatic staris with hydrogmn and mtmgrn comprezdon,. The
Lrmodymamic fbmce aqmitoos and aiegy effdeodes of cadl

mmponent inchuling S ammenls synibcests racors e ammgel o
Tubia 1.

Thermodymomir onolysr Equmions

The balance papations nsad for e
which 1s inplameniod on rach componant can e W as flows:

2 Ma = 3 M
0+ ll-i+$m.{t. +i: +;q:ﬁ}-|:l. + 1+ El;m.[t.+ %‘4;&}

L1

L

OV 15 controd viitume, () i el Eranedee raba, I Is work rako, i is specific
nitailpy, ¥ S veiody, T 15 cavasion, g & rviationa) ac el Sy
5 enimpy genemtion, T 45 temperature and £ signifies axemgy &-
smclim e,

[%

e T
N n] i
He, [he 3o Br¥ 15 oergy rale due 0o ihe heal irandh, T, [

Tamdany m il T, 15 amiienk Tha cormalations
in ckcohin B dofl, physml and el cxorgles cn e cpresad
a followe

O = B + D £
Clpy = — by — Llr— 5} 0
Ele = 3, LEC4 + K% § inix) 1)
W iy, 15 Chemim] asmgy, Oy & phy=al coopy, b & spoctic

anltalpy, 5 & peckic miropy, L F miveral gs oosml, oo i
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standard chormiml mergy, Ty Is mienenoe temperiune md 5y 15 moke
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FTESSTE AR SAETRHIN

The pregure swing adsorpiion mil & smulaied wing
Adsorpoion stwRoe, Carman- Koy proposnd e emition o
Lt B pressom drup during the bminr dow oosiening e
anmy; he: particles s 2 oall pon

ar
—majr
i

fpen
(i
SR

Bl = P,

Er {1
whie & shape Sactor, 1 & viscosity mnd vy, demobe inieestal vriodiy.
The: Emue-Fhummes oquation & wsed [0 ciomlats: the poreesre: drop i
Liae skrid Now 15 Crbealest and e comitnalion of S tvo aquzbones
vz noposad by Erpan 1o el with bedh lainar and briulond Gmvs

i MW =
— =7
T 5 Il:l"—ul:lrld—'i am

Yoz, WUW 15 moleoular welght, T bs partiche mils, 4, 1s densiy and
15 vokdagn.
Alm, the ovrrall cargy efidoncy & mialaed ax
i

q'-ﬂsi:—_%lﬂ“-

(i3

Froann Eriiige METONINE SAaniyser

Tho TEM alectmolyzar 15 cmployed o (he: proposod sysem oo il
wateT indo hydrogn ampioying alociral powar. This waler dizods-
Lion zn e depicind 2s Flimes

Hl 4+ i S By 20

i1

(%]

The produrtion mee of ydmgen actiernd by e FEM docooipaer
an be exposm o (24]:

Bo=2F {15
whara J, denobes curent and F sipnifics Fanaday's oonstanl,
Tha call voags ¥ & the combimbion of cnoenimiion polarization,

rerershils il polential, Ghmic polinition @l activalion poEirc-
tion. The deskin oquation o be deplcnd = follows:

V= Vo U+ lim 4+ e (1]

T = 1220 — A% 3 YT = 298] (1n

ot = FI (12
BT

Fim = Sl L

b (Jm](r] aw

Vo =T iy

- (u] {3

whare T & 0l temperzture, R b5 Dhme msstanon fe; 15 exchomge
curmene denslly,F 5 Faradary's conseare, § & ourront doredty, [, 15 1m.
ttmg T ey, &5 TRaRe of Lansireed aloctnons, | 45 opartng
TTent dereily.

[real pefirmmcs Soeme

The iotal work rile of he proposed systan nends &0 be defmed
before: definmp the ownll porfommance pammalez. The Sllowing
st axpneses e nobwork mn muyia by S ammoenis symchests
Sy
.H':i:'ﬁ'm"'l";h—u::u—ﬂ'h—“'m (2

The cormelations for the moergedc sl exmergeic oficikods of the
deveiopad ammania synlbesds sysom am as floes



Sxsate gy Tictoiogie s Azcoewens &) (220 100725

1t g ond 7. Camarr

el e
t
Tamenae
Vi G F
=L e
it ' S

Lt O g
e ] L )
Lt
LI g e O
LN T

-y

ey
‘I...“uﬂ.-ﬂT‘l -ug
T Y
Tetvione 0
AverWieaEy
Ve e
Novenie
AT -
vrmioe " Y

‘3-..4.! P

Ty b Vel Ry e Vg iy
WUz e VA e gl o VLT Ny - Ve BT
g+ A3300g & MoVl By w UDoel ey

iy« 20y o VOt g w D! Wiy

Ty e STy DOl Ohg e VO iy o D Oy

g+ SERay 4 TMImIMIg e TN sy
Ny e VRt Oy e M s Veioadiing
PR A DRLIN S MIT RO B S NOT R
Vg e et Chg w Tedh iy

SRy - LS Ay POy

Vg 4Nty ey, 4Ty

VXY - I Vg w gl

VLS - I O LS pS

g - TR - Ny, 4 My

R e e

M gy o VAN g e g L
m_uhq' Vi Wy Y L Sl ey
R L P SRR

..l.-Mﬁlc T 1w g YTy o TOR T

H.uSlo.S!.aG...:-o..Po.hl
VA g Wy L b Oy

Slp g e T L RO S . SN
1M g w Wiy 1M
Loy AL SOy

Mamam =l s sana

NI Oy w W L LSy g

Capd gy o v, oy

WO Wy - WY Wy

TSt ey e VM g ey

iy Wy o+ VA My e Ay Wiy

LR 4+ ¥ g Vg e L ey

LIEE e LY gy W gty

LITQp e TR Ohg e VOgVU g 4 gy

A0 s Tagy w MO
YA - M, & MigWTe
B gy e A S0y o S
L T
1yl Ohg = Vel

W gV = My, + Mg
T
Gyl g = Ladg ey

VIgHig w Ny« Wigiing

100 vhe
Eiodsurwdy

T2t eesvpua

C1E00 T8 e 30eqm Ly oy wry

GIEA) Laormar g gmAr moom oy

(A memy
SO L RN R EALY
o rmp

(ol e Aoy
(o) e. Sauvy;
O ) 2 asdexy
‘ol e Auoy
CIo0 pmeen E oy
Lol sra ooy

Lomepgg e i oy

sugaen e wou vy A¥ ey

sriwtes v Jdcary

st eou gy Aty

Tovacdea

v Bid 9 B poodza s gies 33 oo Erbe wUgeq pagea

1LoNsL



I iy cmaf . ke

_ ML
e T A

il

L2}

i M, CL gy
I;lh{.' —-:'l-i-i- W
1 £

=

Fesults and dlscussion

The: subsyiems treegratod tnio the presntly dovedopod integraind
ssiem @ ovestialed mida varylng ooemlsy coniiboos of lao-
pentium:, presr, SowTals, comverdon rabios and coactios n Lhe
Aspem [Flus smmiatioes, Boch Sodciiomoimic md ke nandoes am wasd
dirmacvody o fvestipae (he sysiom perimoom md eEckmces,
bt rrmcioes are e fn (e Aspen Plus smdstion (o e s the
e of and cn the mmmoniz am-
ik, Flg. 5 axhibds the offect of nazog o and hydnoges el Sowrales
on thework corernption of e compreasce. Fyum shows Uz with the
rim in mitrogen tnket Aowmte &om 2 Lo 18 kmolh b provide eoonss
niimgmn and hydrogen Dl Nownts fom S 0o 22, e wook ooo-
SEpion Simesms o FLEEW bo 132.8EW. Tha Inpends mpmeml
L Eoren nlervals of comporeor wirk rain with the difference of
S0TW and displaped weing diferond color schomes. Fig, & dispines Lhe
Aspen adserpcion stmulstsan reaills o oiizogm o oy oompoe -
Lo, X icn e depicnd al nitmgen concenereion increses prdmily
willz fima. The Pas il ooemates oo the sholdown e of 50-1724) 5 and
thuring ihis tme, G atmospienic 2ir is npeitad ©o L FEA wok which
sapewrales MEEmERS Bom Atr coooeming the operdion Sme and 9006
e milogen s e for Emmenia symlhests.

The sigrifcmor of then Sodies & 00 imestipge: e ammonia
produion capacties and haal micrad by e ammonis spnfhess m-
adion. fome themmal ererpy v mgom 1o Siidle the macsn and
once Lse renction sarts, e axothemic reacion sarls rekeaeing: haal
which noeds o ba imvestigalnd mider difesonl opezbing condddons.
Fig, 7 shows [he offert of reaction inout Aowne:s on the hal mirnmd
by the fird ammiooiasyniheds mactor C9, The g let Brwnee o

=B (KW

Work rale of compressar

S e gy Mmool sl Ao & (25 100725

Lok Betwaizn 2 and 12 Jmod Tl and hydmogon inked Sowsie intzken n
ihi: remg of 5 [0 36, The kngeods pepresm D differen] Slonals
iharmal mergy e with the diffemaon of 50 KW, Figune dislys
lhe amound of heat micasd by ihe ammanda [ enolhormicy
rection incmases fmom A2 TKW 1o F11LZEW. A shap urve cn b
oimaryod o lan bepinning with the rim i hypdrogen pot Bowrale. This
o mpmsmls 6l sme amoaumt of heat §s mouind (o ikt tha
amenard Synlieis reartion and afer Ut Sienval, e heat dufy of tha
recinr doris ristng in e bower paltm,

Fig. B mdhils the efed of Spot hyurogan and nirogm dowmales
on the ammoals Tha oilzogen dewraln Is con-
=iderod in e coge of T b 18mod% and hydrogon inpul is bk n
lhe ramge of 26 10 36kmolh The ha in
hypdrogrn e Sowrale which bs laken with Ge diferonce of 2.0 kol
h and represeniod nsng il oolnred Hoes, Flgum showes that the
e prodacion mis rematnes consta & e begdnning toman tha
raquined inprl of kydeogen and nitrgon i than stots incwasing Ina
Teguiar paftom which can be seen from e qorved nes. (L cn Be sen
lhat ammocia peodudin cypadly inomess fom 072 kamolh W
D05 Tmol will the 1= in (ke Input GowTales of nitrga md by

T = y imerstigates the msmdied ammiomia prodocten tachoiqoa
i minimire eoycing sagos. Thue, AL & fmmortand o fmeesiaats bow
ihe cerdnd madors sopmach asxds ammonda produdion cpadiies
2nd how b Jecycie sages cn ba reducad. Fig. 0 exhibis te oot of
and EowTaies on ammard predndion cipa-
dlies from bolh readors. Tha primay 2xs & w=d 10 mpeesmt tha
annand prodocion from e et anmenia syrchess reador {O7) ol
ihe: soondary s 15 nmd by displyy the ommoais pmdurtson of the
sacond ammonia macior (C140). The tnpul fowraie is
Lo Bewaoen 1 and 18 kmolh and hydrogen fowrale bebween 3 o
54 lamalh. 1l oo be cheaved thal the ammonts produdion mbe ries
from 045 kmol'h i Flamolh in mador OF and 1l Diess fom
072 1mol® b 14.4 kmalh in reador C10.
Fig. L0 shows tha comulathm ofsd of iitgen and hydnoge tnpuls
oo e ammonia poducion apactiies fom eechor C9. Tha exoss
amourt of mIngm s kd fo the rexcior to impeoes L comesion

Fip. 5. Efnri of bydroern and miropm fowrsno ox eomprenor work eooe

T
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Rg. 6. The Apm adsarption remits an sitrogen compa e,

ratios. Th nilrojen Sput Sownate 15 plottad on the xamts while the
hyéregen trput fowrale & plotisd ussg e y-2xs :nd ammonts po-
tocin cymdties e peesentod oa e 24xis. The kgends ane ®-
prescting the difornce tn the mmonla prodadson ree wing dif-
forent coiors. 1t c2n b cReervid that (e tnpat RowTte of Ritropen and

ctor C9 (kW)
g 8 B 8 S

Heat released by i
2 B

hydrogen effocs ammant syuthests postiively and smmondy peodo:.
tica capaaly tnoeiss from 0.9kmelh 0 9kmolh wih the tse In
input Sownles, Sate polnd proparties Sor rach drem mfs (o B, 3
are rramped tn Tabde 2 accondimgly.

Thes: Sndies am tmpactnt 10 be Svedigatid 1o explare te he

goonuam
EREEREST

¢$

Fig. 7. Mydropen and sitropen Sowrae effec oo beat ndowd by reszer 03
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mehes om the beat ety of the ammenia syihests mactor 7, The by-
dirogen fowrale & @iken oo 121t neped fmo 3 b 35kmolh o

niregen mole fowmale I mpmszied by e kymds aming froo
1.8kmal'h & 18 kmolh with the difference of T8 Emel® IE oo be

otexrved that with Lhe nise o the oul fownles of Bydrogo and nl-
brogen, the Beat duty of o frst ammonty synthasi rador oo
from ZHAKW [ 313 2kW and different ccloned Uines presmi e heat
tty oo duSzned niirgon GowTates.
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legends represemt the chame tn bt releszad by the ammoeka systhosks
mackr €10 which 15 taken with the diffensoe of Z0KkW xd -
presentad ustng d4%rent cciorod Lncs. The métrogen tnput fowrad: &
plottad on e T-axis while the kydmgen flowrats 15 plotted oo e ¥
axts. [t oo be olmened from Fg. 12 that heat Quty dxTeass, n the
begiening, o ment the maction conditions and then & starts incrastny
gradually. Toe heat rdmsed by the ammocty synthests macor de.
reazos frocz 7.89 KW £ 7.81 KW and hn 1t incrodses from 7.81 kW to
78.9KW.

Asa cascaiod reacloe bactedqus for ammonts synthesis & exzployed
tn this system, & will be sgreficant to investizats the QTEOTEY Pro-
duction Cypactties S7ouzh both rractors placed tn saoiis. Fig, 13 hows
te wmilthorative effect of mitrogm and hydmgen puts cn e

ammondy prodostion capacities fom mactor C10. The hydrozen Spul
fowrate & plotiad on the xaxis which Is Gken from 3kmolh to
36 kmol/h wiile the ndtrogen Input flowrale & plotted using 0 y-auds
In the range of 1 kmalh to 18 kmolh and ammenls production cap.
dties am presentid oo 2axls. The legends 2 mpoesenting the Qiffer
oce (n e ammonls production Rk wing differest cokes. I @n be
oteerved that the trput flowrate of mitrogen and hydroges effcts am.
maocia synthests positively and ammanty production caped ty inaeses
from 1L44kmolh to 14 kmeih with the rée in input Sowmbs,

Both siodchiomedric and GEbs reactors are wsed Allemativdy (o
tnvestizale the system performance aod sffScondes. 1t is 2 fnportant
to Ewestigate the sysiem performance wdng Gitds raciors. The &put
temperaium and pressem offects are tmvestija®nd against the ammanis
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Pig- 13 Axmncess prodection et trom C10 wek diferent teput fownta,

prodoction capacities from Gibbes reackor, Fig. 14 displays e offoct of
tnpet temperatum and presware oo the haat releead by the ammanty
synthests raacter C10. The reactor pressare & taken on the xus in e
range of 20 to 20 by and the Semparatum (s ploltnd oo the y-axis -
twocn 370 2nd 470 °Cand the zaxds mossent the ammoad peoduction
cpadties. The kginds moeesent the ranges for ammende flowmales

kmol/h)
L=t
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a capacity inG10(

Ammom™m

froez 0 to S kmobh with e differone of T kmolh It cao be wen that
the ammoedy production fioes 2 positive effect of the Increased pressure
o capadties incrase from 079 kmolh to 4.7 kmelh.

The effect of e Semparature and peessare 15 [mpostant to e in.
wstizalod on e ammealy prodaction capadties. Figs. 15 and 16 dis-
play the affoct of temperature and presurs <o the anmody producticn

Fig. 14, Hext redexed by armencsta systhete nosctor C10 (Gtbto) with difeest tnpet Sownoex

12



R b mA . M Sarminchie Preerey Terhrobaie md Aneevmes A (AT 100725

AN

nlffr Rpacic: CF sk ('S = 1020
sl Apacicr CF iempeinies (Ol 3820
=¥ Hewdlat L) lesroaishas (0] = X300
e [lencize O lemzenbesa (C] = 2300
=y Beacion CH imperiios 'C) = A30
== Rk O ismasiabisn (018 3300
A Apmctod £ lemzoimbues (51 = S320
= Aaricr CF lamzembea 0] = #4240
S Bppd 1

=2 Heprker L2 e inhum (L] & 3500
=i pacizr CH lrzsinhes (0] = 40280

£
5]

[
]

[
B

o

B

Ammaonia capacity in G {kmolih)

=
o

[nl=3
B MM HM I 4% 41 45 B} ES @b & VW & &0 @6

Reacior G2 pragsurs ihar
Fip. 1% Effect ol macior pranee on xomors prodedion oeadie

padiies. kb Pz 15, he prrasen incrosss & Gken & e main pam- Fig. 15 rxhitéls e affect of macisr emperame: on T ammonis
mher with 2 sligst morase n presaoe and 3w be depicied et the production camdites. In s parmmediric sudy, e empemiom &
risz In prezure bas 2 postve e oo the ammende prodecion e, Gloen 25 majer end Sdeprodent parameler plolied oo the $-axds from
WIS 15 risa & porssue fom 20 bo £00ar, he ammenla Gowrale &= 970 i 470 °C and Investzaled at differon| pressures from 20 1o S0bar.

Imvestipaiad peicst diferen! (emperabures oo found io momase from [ can be sen Mt for each Iewel of prossoe, e amomenla producton
0.&Tkmolh o 153Emolh rabn doomases with [he riss in Eemperyim. The ammanls prodecson

40r

wiile Faachor CF proasare ha| = 3]
= Rzachin' 0O prossne four] = 300
wipm Rancir CH pressare fansj = 400
=l Bzt OO prevware oai| = 50U
. Saa0wr CH pisasare i = S0
=T Ranchir OO pieamire Jani| = PO
=Lk Reaone GO pressaiean) = 2003

=
=
T

o
(53]

Ammonia I.'.H':l-ﬂl:jl.j' in 8 (kmolikj

=
=

a8
an | : . . . . . . . : :
W I WO WO A0 40 420 &0 M0 450 460 &M 480
Reactor C3 femperatura [C)
Fig. 16, Elfnct i I o = p




R s ml £ e
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A mow appeoach of cascaded ammonia synihesds using a can By.
drogan producion method 15 propossd In s stady. The hydnogen &
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ANEXO B. REPORTE DE LOS RESULTADOS DE LA SIMULACION DE DWSIM

Simulation Report Datalle
DY 5 &5 TiHe: M Simdatdon S5
Coemmants:

Object: EC14

Typs: Enangy Shaam

Proparty yalug

Enargy Flow S14a7 B
Object: ECH

Typa: Snangy Shasm

Proparty yalug

Ensngy Flow 105533 kY

Object: EC12

Type: Enargy Saam
Proprty Value
Energy Flow 134152207 R

Object: EC13

Type: Enargy Steam
Propsrty yalue
Snargy Flow 155253 A

Object: ECN

Typs: Enangy Shaam
Propsrty yalue
Ensngy Flow FEEE w

Object: EC10

Type: Enargy Straam
Proparty yalug
Enengy Flaw 1.32450E 0T Y

Object: EC1
Typa: Enargy Straam




Simulation Report Detalls

DWW 3IM &3 Tie: Wiy Simation 5
ICOPTETARS

Emargy Fiow iR EE K

Object: EC4

Type: Enangy Straam

Proparty Walug

Enargy Flow 335018 Y

Object: ECH

Type: Enangy Straam

Proparty Walug

Energy Flow 134312 Y

Object: SP1T [Amoniaco)

Type: 1 iania Straam

Proparty Valug

Temparature 4550 5

PFracours 45,7511 s

Wacc Pl 15282 Ko

bailar Flaw T2 kmnaiis

Viclumatrio Flow 125705 Limin

Dency (Wiiwturs) 571631 KQimE

Wolecular 'ﬂqh;h'l [HL'q";_[q] 170205 R

it Emthalgy (Miturs) ~1138,71 kg

Bpecitic Enfrapy (Silxturs] -4 33557 Kl Tig ]

ltalar Emthatay (Miturs) A5HES AR

balar Emfrogy {dixturs] BRI Tt 4

Thermal Candustivity (Michrs) OATEEAT Wimg

Object: 5SP18

Typs: M Finia Strasm

Proparty Valug




simulation Report GEET

DA 5IM 5.3 TiHe: MeSirridation_25
OIS
Temparaturs 10 =
Pracoury =0 bar
Macc Fow 10E23 kgs
Wialar Flow 125547 KTl
Velumatrio Flow SIS E-OT Lrini
Dency {iiaturs) 17,7574 kg
Mtabacular Wakgid (Mixdors) S4eiER kgt
Apaaifs Enmthalpy (Mturs) ST LAN
Aol Entrogy (Wilrurs) 2055 kadiTRg.]
Walar Enhalgy (Wirturs) =50z A0 kit
Mhaler Emirapy (Witurs) SnE L AR e ]
Tharmal Conductity (Wirfurs) 013454 WML

Object: SP1 {MNitrogeno)

Typse: W alria Sirsam

Proparty Valug

Temparaturs 0 c

P ceurs 5 b
Macc Flow 1005425 kg's
Soilar o fei [ a0t
Velumetrio Flow 1 0ETTE=0E Liria
Denciy (finturs) S EEE0D kgl
Malaculer Walghd (Mixdra) 201z kgl
Apaoific Enthalay (Mixturs] 30 LA
Apeoific Ertrogy (Mcturs) DASIZE PART 0|
Miolar Emthaloy (Mixture) 108,787 Kk
Mialar Enbropy (Mketurs) fa o | LA T ]
Tharmal Canducthaty (einturs) QORSTTEE WATLE]
Object: SP2

Type: Maiial Biraam

Proparty alug

Temparaturs o 5]
Precours T b
WA Flow 1002425 koS
Wdilar Flow fei Krmolis

Velumatrio Flow EE2ETS Limin




Simulation Report
DWSIM &3

Datalle

TiHe: MySimudaion_5

Commenis:

alar Emfrogy (Wicturs) 12017 KdTRmol 1]
Thermal Canductheity (Mlcturs] 00EEssEs WmE]
Object: SP5 {Hidrogena)

Typa: Waixris Straam

Proparty Valug

Tamparatura 25 02T [+
Fracours i =
acc Flow 2LTTiE kg's
alar Flow s krmolis
Volumalrio Flow EIETSEEHE Lirim
Dty (Wilrturs) 02524 kg'ms
Iabeoutar ralgd (Mixire) s KgiRmici
Apeaifia Enthalpy (sciure) 055 LAR A
Apacifio Enfropy (Witctuns) SEMET LARCT |
ealar Enmthalpy it 11072 ) frmicd
Walar Embrogy icturs) SEIIE T mol 5]
Tharmal Canducthitty (Wiinturs) (U8 Pk WmE]
Object: SPS

Typa: M3lris Sraam

Proparty Valua

Temparafura 125 =
Precours 7 bar
Macc Flow ilmis kgs
talar Flow 0z mecdis
Veolumalrio Flos SE159E+0E Limin
Dy (Wilaturs) 0ze0esd kpimz
Walruiar Walgt (Miztrs) 20158 kgl
Apsaifia Enthalpy iMciure) ATEES kg
Ipaific Entrogy (Mitcturs) 14220 klTep K]
Italar Emthalpy fsiluturs) g 0E K i
Italar Entrogy (Wiinturs) bt AT e ]
Tharmal Canducthilty (Wilxturs) 0252305 \mi]
Object: 5SPT

Typa: uziial Sraam




Simulation Report Detalle

DWW SIM 6.3 Tite; Ky Slemalation_ 25
COMmimans -

Mhalar Sy (silrturse) 0 bl il ]

Tharmal Conductiily (Niturs) 0 W

Object: SP14

Type: Mataial Siraam

Froparty Valug

Tamparaturs 0 o
Precurs 0 bar
acc Fiow =44 kgis
haler Flos 122272 hmicds
elumakria Flow SEEE4EEHDT L
DancHy (stwturs) 17735 kgimiz
Mhatmalar Walght dlxira) R kKot
S pacifia Embhalay (Miturs) SHET LA
3pecina Emfragy (Winturs] =047 hadiTkg ]
Mtaflar Eminaimy (kcturs) =04 s Kl
Malar Embragy (Winturs] 452 kel ]
Thermal Canducthaity (Micturs) 024z WTmK]

Object: SP15

Type: Wai=ia Siaam

Froparty Valug

Temparaturs 10 [
Freceune =0 bar
Wacc Flow 12262 ks
talar Flow Ti KITrcls
‘Volumetrio Flow 117ET.E Ll
DancHy (Miturs) EI50E ki
otz Walgd (Mindare) 1T 005 g
A pacifa Emthalpy (Witturs) -1314 52 Badikg
Ipaaiio Emfrogy (Wbcturs) S51758 kdTRgH]
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Simulation Report Details

DWSIM 6.2 Tie Myt 25

COEmmants:

Object: C10
Type: Equilibriurn Reactor

Property Value

PressureDrop 0 =i
Caleulation Made =

Initial Gibbs Energy 8712555+ i
Final Gibbs Energy BT i
Hydrogen: Conversicn 0095573 %
Nitrogen: Conversion 010058 %
Ammaonia: Conversicn - %
Sintesis deamoniaco: Extent R imals

Object: C1f
Type: Equilibriurn Reactor

Property Valug

PressureDrop 0 =i
Caleulation Mode e

Initial Gibbs Energy 1404552407 i
Final Gibbs Energy 1 AHB3EHT i
Hydrogen: Conversion 00338355 %

Nitrogen: Converson 010058 %

Ammania: Conversion 53,5935 %

Sintesis deamoniaco; Extent 0313832 mals




ANEXO C. VALIDACION DE LOS RESULTADOS DE LA SIMULACION DE DWSIM

=

Disefio de pagina

Validacian [RX Equilibrio] - Excel

L)

ACROBAT Power Pivot fOue desea
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- SN === = |ed & Tienda iz =
: = = = Z -
Tabla Tablas dinamicas Tabla Imagenes Imiagenes : &P Mis complementos - E Graficos B -y ey Grafico Mapa
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Tablas Iustraciones Complementos Graficos = Paseos
525 o = I
= i E { =3 i =) i E | F i = { H [l 1 | o i 24 | L I (o] | H I o | F | I
s T Temperature | Pressure FA=lar Specific | Specific cERROR Ttmperater Prezsmr . Specific
1 Elowe Enthal Entropy | - - Enthalpy
| EZX S0 = 5.6 Geo059 04602 =P o, o0 o.00 o.o0 ERE] o0
= P2 TOLT1E T =R 46,191F -o4sE =] 2,32 Q.00 o000 =11 1,21
a | EPa TO. 7191 T NS 451313 -0,423 =PA =52 000 000 71 1.21
s | =PS 25,0627 = 0,5 055 -2.s043 Vaccwands = Verperimanrat =1 o258 .00 0,00 0,00 0,06
e 3| SPE | 1=e,29 v 0,5 247635 1,425 E(M) = Vit =PE 5,40 o000 o000 4,00/ 15,02
e =PE I 1=E,20 v 0,5 =47E,S5 1,425 =PE F.40) 0,00 o.00 4,00 15,02
) SPa 154,745 T 4.4 477674 041655 SFa F.26 .00 0,00 XL 2252.05
rs SP10 I 595,554 S0 14,4 1954,57 | 0,55055 I EF10 4,50 000 000 4,593 53,26
=P S50 =0 14,4 124,16 -0,2545 =F11 0,00 o000 000 0,17 E0,53
P12 ST0 =0 1257,55 1201,52 -0,1555 P12 0,00 0,00 SE51,53 150,11 55,45
SRS | ET0 S0 1256, 75 120114 -0,47as | EP1S 0,00 000 4ZE3,65 ELEENC EERL
=P14 10 =0 1256, 75 -EBE0S -E0437 SFP14 0,00 0,00 426365 35,70 45,31
SRS [Liquidal | 10 =0 V.= EREAENCY) -E.515 | =P1S 0,00 o000 o000 ET.21 s1,26
=rPas 10 S0 -53,54= -3,0551 Shas 0,00 0,00 STiE,5E 10,753 1,65
SPIT 44,9361 49,751 -1138,7 -4, 958 | SPIT 0,01 150 o000 To.Es 155,61
UNIDADES (=] bar kdlkog ESSfkg.
] ] I MOT A Los Flujos volumdtricas Fusran validados manualmente, va que ol referents |
I no propercions los valores correctos. Los valorss on verde indican que los
i | et FAolar Specific | Specific resultados fucron validados manualmente. Los valores cnoazul se sobreenticnden
REFERENMTE : flow rate | Enthalps | Entropw
£s (ear) (kmolisl | (kMKgl | (KJiKgK]
=F1 ER) = X EE-E] SOAE02
E=Pa | T4 T | =5 47,97 -oa2Es | | | |
=Pa 2.4 T 1) 47,97 -0,4253
=Ps =5 = 10, o.55 -2, 5067 | | |
=PE | 20z v 10, 25TH.65 -lE0ss | I I I
SPE 203.2 T 10,5 257365 -1.2055
E=Pa I AT0,.5 | T | 14,4 437,45 00175 | I I I
=P10 £23,5 S0 14,4 Zosa,da | 055291
=P s50 =0 14,4 =604 -0,72TE
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SPAT as as,9 T SEES4E S TAD | | |
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