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1.Resumen

El hidrégeno verde es uno de los combustibles alternativos mas prometedores. Por ello el
objetivo de este proyecto es simular un reactor de reformado de etanol con vapor de agua para
alimentar, con el hidrégeno producido, una pila de combustible tipo HT-PEM.

El trabajo consiste, inicialmente, en una busqueda bibliografica de catalizadores con sus
cinéticas de reaccién para encontrar el catalizador con mayor rendimiento. En esta busqueda se
seleccionan 8 articulos cientificos, con sus respectivas cinéticas, de las cuales 5 son aptas para
su uso en el programa de simulacién de procesos quimicos Aspen ONE HYSYS. Tras una
comparacién de los diferentes catalizadores con el equilibrio termodindmico teniendo en cuenta
la conversion de etanol, el H, producido y el % de CO a la salida se selecciona el catalizador Ni-
SBA como el mas adecuado. Todos los catalizadores son comparados a las mismas condiciones
de temperatura, relacién vapor/etanol (W/E) y volumen del reactor.

Para el catalizador seleccionado Ni-SBA se buscan las condiciones dptimas de funcionamiento
de reactor para obtener un mayor rendimiento comparando de nuevo la conversion de etanol,
la produccion de H; y el % de CO. Tras analizar los resultados se obtiene que las mejores
condiciones son W/E=6 y T2 entre 450-550°C, puesto que se obtiene una gran conversion de
etanol y produccién de H; sin sobrepasar el 2% de CO.

Finalmente, se realiza un estudio con el NI-SBA, a W/E=6, con una conversion del 100% de
etanol, en un rango de T2 450-550 °Cy con el menor volumen de reactor necesario, para obtener
la cantidad de etanol necesaria para producir 41,07mol/h de hidrégeno, que son los necesarios
para alimentar la pila HT-PEM de 1kW. Se obtiene que la temperatura éptima sin sobrepasar el
2% de CO producido es de 521°C, con una entrada de flujo molar de 12,25mol/h de etanol, con
un volumen de 5,125cm3y 11,32g de catalizador.

Green hydrogen is one of the alternative fuels with great interest, thus the aime of this proyect
is to simulate a Steam ethanol reforming reactor for producing hydrogen to feed a HT-PEM fuel
cell.

To do this a bibliographic search of catalysts with their kinetic reactions is carried out to find the
catalyst with the highest yield. In this search, 8 articles are selected of which 5 are suitable for
use in the comercial process simulation software Aspen ONE HYSYS. After a comparison of the
different catalysts including the thermodynamic equilibrium on the conversion of ethanol, the
H.molar Flow in product, the Ni-SBA catalyst is selected. All the catalysts are compared with the
same conditions of temperature, W/E and reactor volume.

With the Ni-SBA selected, the conditions for higher performance are chosen by comparing again
the ethanol conversion , the H; production and the CO concentration (molar %) in product. It is
analyzed and it is decided that the best value of W/E is 6 and the temperatura ranges between
450 and 550 °C, since a great ethanol conversidn and production of H, are obtained without
exceeding 2% CO.

Finally, a study is carried out with the Ni-SBA catalyst, at W/E = 6, determining the reactor
volumen for obtaining 100% of ethanol conversion, in a range of T2 450 550 °C and with the
smallest required reactor volume. To obtain the amount of ethanol needed to produce 41.07
mol/h of hydrogen, which is necessary to feed the 1kW HT-PEM cell. It is obtained that the



optimum temperature without exceeding 2% of CO produced is 521 °C, with a molar flow input
of 12.25 mol/h of ethanol, with a volumen of 5,125 cm®and 11,32g of catalyst.

2.Introduccion

2.1 Objetivo del proyecto

El objetivo del proyecto es la simulacidon de un reactor de reformado con vapor de etanol para
para obtener una corriente de hidrégeno que se utilizaria como alimentacidon de una pila de
combustible tipo PEM, comparando las diferentes cinéticas de reaccion de varios catalizadores
hasta obtener cudl de ellos es el mas adecuado para la produccidn de hidrégeno.

2.2 Justificacion

Uno de los principales problemas mundiales a dia de hoy es el cambio climdatico que es
provocado, entre otras cosas, por la gran emisidon de gases contaminantes. Algunos de estos
contaminantes son los dxidos de azufre (SO y SOs), 6xidos de nitrégeno (NO y NO;), ozono (0s)
benzopireno (BP), didxido de carbono (CO,) y las particulas en suspension (PM). Muchos de estos
gases se producen como emisiones en la quema de combustibles fésiles.

Por ello la Unidn Europea, respaldando el Acuerdo de Paris, ha planteado el Pacto Verde
Europeo como objetivo para reducir las emisiones de efecto invernadero [1]. Para ello se debe
disminuir el consumo de combustibles fésiles y utilizar combustibles alternativos limpios. El
hidrégeno verde es uno de los combustibles alternativos limpios.

Se espera que en 2024 la produccion de hidrégeno pueda alcanzar 1 milldn de toneladas y en
2030 hasta 10 millones de toneladas. Pero para llegar a esos niveles se debe de investigar todas
las vias posibles hasta obtener la forma mds econdmica y efectiva de producir hidrégeno [1].

2.3 Antecedentes del proyecto

El uso de bibliografia ha sido basico en este proyecto. Se ha revisado la informacién de
publicaciones en revistas cientificas sobre el tema. En concreto, sobre el reformado de etanol
con vapor de agua. De este modo, se han tomado como referencia los articulos de E.Y. Garciay
M.A. Laborde en 1991 [2] o K. Vasudeva, N. Mitra, P. Umasankar y S. C. Dhingra en 1996 [3] en
los que se realizan una serie de investigaciones para conocer en qué condiciones se puede
obtener mayor conversion de etanol. Se han utilizado algunas de las condiciones como son la
temperatura, la relacién vapor de agua/etanol (W/E) y el tipo de catalizador. Posteriormente, se
ha investigado una gran cantidad de catalizadores, por ejemplo, de niquel, paladio, platino o
cobalto.

Por otro lado, el Departamento de Ingenieria Quimica y Tecnologia del Medio Ambiente dispone
de una licencia para un programa de simulacion de procesos quimicos industriales, el Aspen ONE
Hysys, desde hace muchos afios, con una experiencia de uso continuada. La versatilidad, la
potencia, la fiabilidad y la experiencia de uso de este programa han sido determinantes en su
utilizacion en este trabajo.



2.4 Alcance del proyecto

Este proyecto se basa en una simulacion con el programa comercial de simulacién para procesos
guimicos Aspen ONE HYSYS de un reactor con vapor de agua y etanol para la formacién de
hidrégeno para alimentar una pila de combustible tipo PEM. Se va a tener en cuenta el efecto
de la temperatura y de la relacién vapor/etanol (W/E) en funcién de la dimensién del reactor
con diferentes catalizadores, obteniendo la conversién de etanol, la cantidad de hidrégeno y el
% de CO producido.

3. Etanol
Existen dos formas principales de obtener el etanol:
i) Mediante la reaccion de hidratacion de etileno obteniéndose, de este modo, etanol
sintético.
ii) A través de la fermentacion de materia de origen renovable para obtener asi

bioetanol. Este bioetanol se puede obtener a partir de maiz, trigo, cebada,
remolacha y cafia de azlcar entre otros.

En el contexto actual, el proceso mas prometedor es la sintesis de bioetanol para obtener un
hidrégeno verde con cero producciones netas de CO..

3.1 Las reacciones del etanol

Hay diferentes formas de obtener directamente el hidrégeno a través de etanol: reformado con
vapor de agua (ESR: Ethanol Steam Reforming), oxidacién parcial (EPO: Ethanol Partial
Oxidation) y reformado oxidativo de vapor de agua (OESR: Oxidative Ethanol Steam Reforming).
En este proyecto Unicamente se va a trabajar con reformado con vapor de agua (ESR),
formdandose una serie de reacciones, siendo la reaccidn principal [4]:

C,HsOH +3 H,0 & 2CO;+6H; (reaccién1.1)

Esta reaccion de etanol con agua es capaz de producir 6 moles de H, por cada mol de etanol,
pero existen una serie de reacciones laterales que hacen que disminuya el rendimiento de la
reaccioén. Alguna de estas reacciones son:

C,HsOH + H,0 —» 2CO+4H, (reaccion 1.2)
C;HsOH + H,O —» CH4+ CO, + 2 H,

También se puede producir la deshidrogenacién del etanol con la posterior produccion de
metano y CO, conocida también como descomposicion del etanol (ED: Ethanol Decomposition).

C;HsOH —» CH3CHO + H; (reaccion 1.3)

CH3:CHO — CH4 + CO



Ademads, se producen la metanacion (obtencion de metano a partir de CO y CO;) en los
equilibrios:

CHs + H, O «—» CO+3 H; (reaccion 1.4)
CH4 + 2H20 <+—> COZ + 4 Hz

Y, por ultimo, la reaccion de water gas shift (WGS) donde existe un equilibrio entre CO y CO, en
funcién de la concentracion de vapor de agua e hidrégeno [4]:

CO + H,O0<+—» CO, + H, (reaccion 1.5)

4. Pilas PEM

Las pilas de combustible de membrana de intercambio protdnico (PEM, Proton Exchange
Membrane), también llamadas pilas de combustible de membrana polimérica se denominan asi
porque el electrolito estd constituido por una membrana polimérica que separa la parte anddica
y catddica de una celda. Se trata de un conductor proténico, que permite el paso a través de él
de los iones H*, pero con la particularidad de que es impermeable ante el resto de las sustancias
involucradas en las reacciones [5].

Las pilas PEM trabajan a una temperatura relativamente baja, entre 60 y 200 °C. Dentro de las
pilas PEM existe un tipo de pila que son las pilas HT-PEM que son pilas PEM de alta temperatura
(high temperature). Hay una serie de razones para utilizar este tipo de pilas como puede ser que
la cinética de la reaccion electroquimica en ambos electrodos es mas rapida (al llevarse a cabo
a mayor temperatura), la gestion del agua en el catodo es mas facil porque el agua solo esta
presente en fase de vapor, el proceso de refrigeracion de la celda (pila) es mas simple debido al
trabajar a una temperatura mas altay, por ultimo, el calor residual recuperado se puede utilizar,
por ejemplo, para producir agua caliente (al estar muy por encima de 60 °C) [6].

Las pilas PEM estdn compuestas por un anodo alimentado con hidrégeno, un catodo
suministrado con oxigeno puro o aire y una membrana que los separa. El hidrégeno se oxida en
el anodo y, como consecuencia, los protones (H*) fluyen a través de la membrana polimérica de
anodo a catodo. Simultdneamente, se genera una corriente eléctrica (e’) que circula a través de
una carga conectada en paralelo a la pila. Por ultimo, en el catodo, O,, electrones y protones se
combinan para producir agua. Este proceso produce energia eléctrica, calor y agua [7].

5. HYSYS

Es un simulador de procesos quimicos utilizado para simulaciones dindmicas y en estado
estacionario, disefio y optimizacidén de procesos. Es un programa comercial muy potente, de los
mejores del mercado y es ampliamente usado en empresas quimicas y en ingenieria de disefo
de procesos quimicos industriales.



Un reactor de flujo piston (PFR, plug flow reactor), en su forma mds elemental, es un tubo dentro
del cual fluye el medio de reaccidn. Es un sistema que opera en estado estacionario cambiando
la composicidn en las diferentes posiciones del reactor. Todos los elementos del fluido tardan el
mismo tiempo en atravesar el reactor. Este tipo de reactores son Utiles para reacciones en fase
gaseosa cuando son facilitadas por el contacto con un catalizador sdélido [8]. En HYSYS es posible
simular un reactor de flujo pistdn, catalitico, que es el mas usual. Se basa en un reactor tubular
con un lecho fijo de sélido a través del cual pasa el gas.

Un reactor de Gibbs (GBR) se basa en el equilibrio quimico y el equilibrio entre fases, utiliza la
minimizacién de la energia de Gibbs y no requiere la estequiometria de la reaccién. Los criterios
gue se consideran para lograr el equilibrio termodinamico aseguran que un sistema isobdrico e
isotérmico se encuentra en equilibrio cuando se minimiza la energia de Gibbs [9].

El diagrama que se ha utilizado para la produccidn de hidrégeno es el siguiente: dos entradas de
reactivos, una de etanol y otra de vapor de agua. Estas dos corrientes pasan a un mezclador que
enlaza con la entrada del reactor PFR-100. En el reactor es donde se simula la reaccién principal
y posteriormente pasa a un reactor de Gibbs GBR-100 donde se simulan las reacciones de
metanacion (1.4) y de WGS (1.5). Por ultimo, hay dos salidas en el reactor de Gibbs, una salida
de vapory otra de liquido. La salida liquida del reactor de Gibbs no tiene flujo, dado que toda la
reaccion es en fase gaseosa a las condiciones de operacion.

———
Etanol

Salida
vapor

PFR-100

GBR-100

alida PFR

Entrada
reactor

—p— MIX-100
Vapor

Salida
liquido

Figura 1- Obtenida del programa HYSYS

Se coloca primero el reactor de flujo pistén debido a que es donde se produce la reaccidn
principal (1.1) la que depende en funcion de cada catalizador. Las referencias bibliograficas
seleccionadas incluyen, para cada catalizador en particular, la cinética de la reaccién principal,
pero no estan disponibles las cinéticas del resto de reacciones. Por ello, en las otras reacciones
tenemos que suponer el equilibrio. La Unica forma de incluirlas, por tanto, es colocar un reactor
de equilibrio termodindmico posteriormente. En el reactor de Gibbs es donde se ajustan las
cantidades correctas de CO, CO,, CHa, HoO y H.. Al respecto de las energias, a pesar de aparecer
en el reactor PFR la E1 como energia de salida es de entrada ya que todos los valores que
aparecen en las simulaciones son negativos lo que nos indican que es energia que se debe de
aportar. De manera contraria en el reactor de Gibbs la E2 aparece como energia que se aporta,
en realidad es energia de salida.



Para que un caso (reaccién con control cinético) pueda ser estudiado en HYSYS se necesita una
serie de datos: las dimensiones del reactor, la temperatura, la presion, la proporcidn
vapor/etanol, el flujo molar, la energia de activacidn y la constante preexponencial Ko con las
unidades de kmol/(L¥*min) y en caso de disponer de otras unidades como kmol/(gct*min) se
necesita también la densidad del lecho de catalizador. Para hallar la densidad del lecho de
catalizador se necesita la densidad del catalizador y la porosidad.

Densidad de lecho = Densidad del catalizador * (1 — porosidad)

El valor de la porosidad 0,5 es tipico de lechos de este tipo [10], por lo que la densidad es la
densidad del catalizador entre 2. Una vez se tiene la densidad del lecho se puede obtener Kocon
las unidades de kmol/(L*min) al multiplicar kmol/(gcat*min)*geat/L.

6. Busqueda y simulacion

Para poder realizar la simulacién hay que realizar una busqueda de articulos con diferentes
catalizadores y con toda la informacién requerida mencionada anteriormente. Esta bdsqueda se
ha realizado en la biblioteca digital de UNIZAR, con las palabras clave de “ethanol reforming
kinetics” y “ethanol steam reforming kinetics”. Con estas palabras clave, de todos los resultados,
mas de 200 articulos de revistas cientificas, se han seleccionado 8 articulos que cumplen los
requerimientos de informacion.

Tablal. Articulos con sus referencias junto con el catalizador de cada articulo
Articulos [referencia en bibliografia] | Catalizador
Articulo 1 [11] Pt/CeO; (5wt% Pt)
Articulo 2 [12] Ni(11)/AI(111)-LDH (Ni(11)/Al(111) 2,33 ratio molar)
Articulo 3 [13] Ni based
Articulo 4 [14] Ni(11)/AI(111)- LDH
Articulo 5 [15] Ni(1)7.5SBA (7,5 indica el contenido de Ni sobre SiO,)
Articulo 6 [16] Pt/Ni-CeO, (3%Pt, 10%Niy 87% CeO, en peso)
Articulo 7 [17] NiO/SIO; (5,06%Ni, 10,28%Si0, y 24,63%Al,05 en

peso)

Articulo 8 [18] Rh/Pd-CeO; (0,5%Rh y 0,5%Pd en peso)

A continuacién, hay que cambiar las unidades en caso de que sea necesario e introducir los datos
en HYSYS. Esta serie de cambios posibles se pueden ver en el ANEXO |. De estos 8 articulos, en
3 de ellos (articulos 2, 3 y 4) no se produce reaccion apreciable con las condiciones dadas en los
respectivos articulos y de los otros 5 si que se obtiene conversion de etanol. Los articulos en los
que se obtiene conversidon de etanol son los articulos 1, 5, 6, 7 y 8.

Una vez seleccionados los 5 articulos utiles para el estudio, se deben encontrar unas
dimensiones de reactor y un flujo en el que se produzca conversion para todas las respectivas
cinéticas en el rango de temperaturas y proporcién de agua/etanol elegido, sin que se llegue a



una conversion total de alguno de ellos para realizar una buena comparacion entre los diferentes
catalizadores. Las condiciones finales seleccionadas son las siguientes:

e Dimensiones del reactor: didmetro de 5 mm y longitud de 0,25 m

e Rango de temperatura: de 350 °C hasta 750 °C

e Flujo molar de etanol: 0,05 kmol/h

e W/E:3,4,5y6 (W/E=3 es la relacién estequiométrica, por lo que:

e Flujo molar de agua: 0,15 kmol/h, 0,20 kmol/h, 0,25 kmol/h y 0,30 kmol/h

Los pasos de la simulacién desde el inicio hasta obtener los resultados se pueden observar en el
ANEXO Il.

6.1 Estudio termodinamico

El estudio termodinamico de la reaccidn del reformado se trata en conocer cual es la conversion
de etanol, la produccién de H; y el % de CO en el equilibrio termodindmico. Para ello, se debe
tener Unicamente las entradas tanto de etanol como de vapor con los mismos flujos molares
usados anteriormente, un mezclador y un reactor de Gibbs. Al final obtenemos dos salidas, una
salida de GBR de gases y otra salida liquida (esta ultima sin flujo, pues la reaccion se lleva a cabo
en fase gaseosa en todas las condiciones estudiadas).

Salida

GBR
Etanol GBR-100

Entrada
reactor

Vapor MIX-100

E2

N

Salida liquida

Figura 2- Obtenida del programa HYSYS

Los resultados obtenidos del reactor de Gibbs son comparados con los de los diferentes
catalizadores con las misma W/E y T2. Estos resultados permiten observar cual es la conversion
maxima de etanol en el equilibrio, la producciéon maxima de H, y el % de CO de salida a cada W/E
y T2. Algunos estudios mantienen que las reacciones experimentales obtenidas con
catalizadores de reformado operan muy préximas al equilibrio termodindamico [19, 20]. Se
puede usar con certeza el reactor PFR con la cinética y el reactor de Gibbs posterior para ajustar
las concentraciones de CO, H,, H,O y CO; al equilibrio termodindmico se asume que en el reactor
real estas especies llegan al equilibrio.

7. Resultados

En este apartado aparecen los resultados de la simulacién. Las variables que se modifican son la
proporcion de vapor de agua etanol (W/E, Water steam/ethanol) donde habra tablas para
W/E=3,4,5y 6y la temperatura de reaccién desde 350 a 750 °C.



7.1 Comparacion de catalizadores

Para la comparacidn de catalizadores se va a usar la conversién de etanol, produccidon de H, y el
% de produccidén molar de CO utilizar la cinética de los diferentes catalizadores y se comparan,

a su vez, con el equilibrio quimico.

Tabla 2. Porcentaje de conversion de etanol en un rango de T 350-750 eC, W/E=3 flujo
molar de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,15 kmol/h
T2eC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/Ce02 | equilibrio
350 15,8% 45,0% 11,0% 2,4% 0,4% 100%
400 20,2% 51,0% 11,8% 9,8% 1,2% 100%
450 24,8% 56,0% 12,6% 26,2% 3,4% 100%
500 29,4% 60,2% 13,4% 48,2% 8,2% 100%
550 34,2% 63,8% 14,0% 69,0% 17,2% 100%
600 39,0% 66,8% 14,6% 84,4% 31,0% 100%
650 43,6% 69,2% 15,2% 93,0% 48,6% 100%
700 48,2% 71,4% 15,8% 97,0% 66,8% 100%
750 52,4% 73,4% 16,2% 98,6% 82,2% 100%
W/E=3
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Grdfica 1. Porcentaje de conversion de etanol en un rango de T 350-750 °C, W/E=3 flujo molar
de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,15 kmol/h.




Tabla 3. Produccién de H, en kmol/h en un rango de T 350-750 2C, W/E=3 flujo molar de
etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,15 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/Ce02 | Rh-Pd/Ce02 |Equilibrio
350 0,0175 0,0201 0,0152 0,0071 0,0010 0,0226
400 0,0301 0,0350 0,0237 0,0216 0,0023 0,0396
450 0,0471 0,0553 0,0319 0,0399 0,0093 0,0629
500 0,0678 0,0804 0,0376 0,0560 0,0209 0,0922
550 0,0907 0,1088 0,0406 0,0956 0,0377 0,1269
600 0,1123 0,1368 0,0434 0,1393 0,0603 0,1643
650 0,1293 0,1581 0,0439 0,1837 0,0889 0,1977
700 0,1412 0,1693 0,0446 0,2117 0,1225 0,2178
750 0,1500 0,1737 0,0454 0,2218 0,1578 0,2245

W/E=3
025
<
5 0.2
1S
2 0,15
o
ﬁ 0,1
©
:S 0,05 / /
g 0
'§ 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800
a

Temperatura (2C)

—@— Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203
Pt-Ni/Ce02 —@—Rh-Pd/Ce02 —@— Equilibrio

Grdfica 2. Produccion de H, en kmol/h en un rango de T 350-750 °C, W/E=3 flujo molar de
etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,15 kmol/h




Tabla 4. Porcentaje de CO en el producto en un rango de T 350-750 2C. W/E=3. Flujo molar
de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,15 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/Ce02 | Equilibrio
350 0,03% 0,04% 0% 0% 0% 0,08%
400 0,10% 0,18% 0,02% 0,02% 0% 0,30%
450 0,36% 0,58% 0,14% 0,24% 0% 0,89%
500 1,03% 1,57% 0,21% 0,66% 0,09% 2,30%
550 2,36% 3,51% 0,47% 2,64% 0,44% 4,98%
600 4,36% 6,32% 0,68% 7,66% 1,47% 8,88%
650 6,60% 9,18% 1,16% 11,58% 3,75% 12,93%
700 8,68% 11,32% 1,19% 15,26% 7,43% 15,81%
750 10,53% 12,81% 1,48% 17,19% 11,71% 17,42%
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etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,15 kmol/h




Tabla 5. Porcentaje de conversion de etanol en un rango de T 350-750 °C, W/E=4 flujo
molar de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,20 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/Ce02 | equilibrio
350 16,8% 50,6% 9,4% 2,0% 0% 100%
400 21,4% 57,8% 10,2% 8,2% 1% 100%
450 26,4% 63,8% 11,0% 23,8% 3% 100%
500 31,4% 69,0% 11,6% 47,2% 6,20% 100%
550 36,2% 73,4% 12,2% 70,6% 14,40% 100%
600 41,2% 77,2% 12,8% 87,0% 26,40% 100%
650 46,0% 80,4% 13,2% 95,2% 42,80% 100%
700 50,6% 83,0% 13,8% 98,2% 60,80% 100%
750 55,0% 85,4% 14,2% 99,2% 77,20% 100%
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Tabla 6. Produccién de H, en kmol/h en un rango de T 350-750 2C, W/E=4 flujo molar de

etanol 0,05 kmol/h v flujo molar de agua 0,20 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/CeO2 | Equilibrio
350 0,0210 0,0210 0,0173 0,0060 0,0008 0,0282
400 0,0354 0,0354 0,0252 0,0219 0,0019 0,0491
450 0,0542 0,0542 0,0309 0,0475 0,0078 0,0773
500 0,0757 0,0757 0,0340 0,0672 0,0193 0,1122
550 0,0973 0,0973 0,0358 0,1162 0,0378 0,1518
600 0,1155 0,1155 0,0372 0,1656 0,0635 0,1912
650 0,1292 0,1292 0,0390 0,2086 0,0957 0,2208
700 0,1395 0,1395 0,0396 0,2296 0,1325 0,2338
750 0,1479 0,1479 0,0405 0,2343 0,1693 0,2358
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Tabla 7. Porcentaje de CO en el producto en un rango de T 350-750 2C. W/E=4. Flujo molar
de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,20 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/Ce02 | Equilibrio
350 0,02% 0,02% 0% 0% 0% 0,07%
400 0,08% 0,08% 0,02% 0,02% 0% 0,24%
450 0,27% 0,27% 0,08% 0,20% 0% 0,74%
500 0,73% 0,73% 0,14% 0,56% 0,05% 1,90%
550 1,59% 1,59% 0,22% 2,53% 0,25% 4,19%
600 2,81% 2,81% 0,32% 5,10% 0,94% 7,21%
650 4,21% 4,21% 0,41% 9,39% 2,58% 10,27%
700 5,66% 5,66% 0,58% 12,04% 5,39% 12,34%
750 7,09% 7,09% 1,60% 13,48% 8,87% 13,59%
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Tabla 8. Porcentaje de conversion de etanol en un rango de T 350-750 2C, W/E=5 flujo
molar de etanol 0,05 kmol/h v flujo molar de agua 0,25 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/Ce02 | equilibrio
350 18,2% 54,2% 8,4% 1,60% 0% 100%
400 23,2% 62,4% 9,0% 7,0% 0,8% 100%
450 28,4% 69,4% 9,6% 21,4% 2,2% 100%
500 33,6% 75,2% 10,2% 45,2% 5,6% 100%
550 38,8% 80,0% 10,8% 70,6% 12,2% 100%
600 43,8% 84,2% 11,2% 88,2% 23,0% 100%
650 48,8% 87,6% 11,8% 96,2% 38,0% 100%
700 53,6% 90,2% 12,2% 98,8% 55,6% 100%
750 58,2% 92,6% 12,6% 99,6% 72,4% 100%
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Tabla 9. Produccién de H, en kmol/h en un rango de T 350-750 °C, W/E=5 flujo molar de
etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,25 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/Ce02 | Rh-Pd/Ce02 | Equilibrio
350 0,0239 0,0305 0,0185 0,0051 0,0005 0,0366
400 0,0396 0,0529 0,0248 0,0203 0,0024 0,0581
450 0,0589 0,0829 0,0283 0,0513 0,0068 0,0907
500 0,0796 0,1192 0,0303 0,0769 0,0168 0,1303
550 0,0985 0,1582 0,0319 0,1302 0,0349 0,1734
600 0,1138 0,1929 0,0333 0,1871 0,0619 0,2126
650 0,1260 0,2151 0,0349 0,2265 0,0964 0,2370
700 0,1360 0,2248 0,0355 0,2476 0,1353 0,2445
750 0,1446 0,2282 0,0364 0,2430 0,1733 0,2439
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Tabla 10. Porcentaje de CO en el producto en un rango de T 350-750 2C. W/E=5. Flujo
molar de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,25 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/Ce02 | Rh-Pd/Ce02 | Equilibrio
350 0,02% 0,04% 0% 0% 0% 0,06%
400 0,06% 0,14% 0,02% 0% 0% 0,21%
450 0,20% 0,48% 0,04% 0,15% 0% 0,63%
500 0,52% 1,29% 0,08% 0,48% 0,02% 1,62%
550 1,08% 2,83% 0,12% 1,90% 0,14% 3,56%
600 1,85% 4,45% 0,17% 4,70% 0,59% 5,96%
650 2,79% 7,06% 0,31% 7,69% 1,75% 8,27%
700 3,84% 8,67% 0,38% 9,64% 3,89% 9,82%
750 4,95% 9,91% 0,41% 10,80% 6,69% 10,86%

W/E=5

12,00%
©
T 10,00%
©
: 8,00%
‘©  6,00%
(@)
O  4,00%
(]
T 2,00%
X ¥

0,00% —_—

350 400 450 500 550 600 650 700 750 800
Temperatura (2C)
—@— Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203

Pt-Ni/Ce02 —@—Rh-Pd/Ce02 —@— Equilibrio

Grdfica 9. Porcentaje de CO en el producto en un rango de T 350-750 °C, W/E=5 flujo molar
etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,25 kmol/h




Tabla 11. Porcentaje de conversidn de etanol en un rango de T 350-750 2C, W/E=6 flujo
molar de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,30 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/Ce02 | equilibrio
350 20,0% 56,4% 7,4% 1,4% 0,2% 100%
400 25,4% 65,6% 8,0% 6,2% 0,6% 100%
450 30,8% 73,2% 8,6% 19,2% 2,0% 100%
500 36,4% 79,4% 9,2% 42,8% 5,0% 100%
550 41,8% 84,6% 9,6% 71,0% 10,6% 100%
600 47,2% 88,8% 10,2% 88,4% 20,4% 100%
650 52,2% 92,0% 10,6% 96,8% 34,2% 100%
700 57,2% 94,6% 11,0% 99,2% 51,0% 100%
750 61,8% 96,6% 11,4% 99,8% 68,2% 100%
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Tabla 12. Produccién de H; en kmol/h en un rango de T 350-750 °C, W/E=6 flujo molar de
etanol 0,05 kmol/h v flujo molar de agua 0,30 kmol/h

TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/CeO2 | Rh-Pd/CeO2 | Equilibrio
350 0,0264 0,0354 0,0189 0,0044 0,0005 0,0388
400 0,0426 0,0611 0,0233 0,0182 0,0020 0,0667
450 0,0616 0,0952 0,0257 0,0516 0,0059 0,1034
500 0,0803 0,1359 0,0273 0,0848 0,0147 0,1468
550 0,0966 0,1781 0,0288 0,1348 0,0313 0,1921
600 0,1103 0,2131 0,0300 0,2037 0,0577 0,2294
650 0,1219 0,2331 0,0316 0,2339 0,0929 0,2484
700 0,1320 0,2407 0,0321 0,2499 0,1331 0,2522
750 0,1409 0,2426 0,0330 0,2495 0,1723 0,2501
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Tabla 13. Porcentaje de CO en el producto en un rango de T 350-750 2C. W/E=6. Flujo
molar de etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,30 kmol/h
TeC Pt/Ce02 Ni-SBA Pd/g-Al203 | Pt-Ni/Ce02 | Rh-Pd/Ce02 | Equilibrio
350 0,02% 0,03% 0% 0% 0% 0,05%
400 0,05% 0,13% 0% 0% 0% 0,18%
450 0,15% 0,44% 0,03% 0,10% 0% 0,56%
500 0,37% 1,17% 0,04% 0,42% 0% 1,42%
550 0,74% 2,53% 0,07% 1,70% 0,08% 3,14%
600 1,26% 4,35% 0,10% 4,00% 0,37% 4,99%
650 1,93% 6,07% 0,19% 6,34% 1,18% 6,75%
700 2,71% 7,41% 0,19% 7,86% 2,78% 7,96%
750 3,58% 8,48% 0,25% 8,83% 5,04% 8,86%
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Grdfica 12. Porcentaje de CO en el producto en un rango de T 350-750 °C, W/E=6 flujo molar
etanol 0,05 kmol/h y flujo molar de agua 0,30 kmol/h

Se puede observar que, en todas las W/E estudiadas, los dos catalizadores con mayor conversion
de etanol son Ni-SBA y Pt-Ni/CeO,. El Ni-SBA, a bajas temperaturas, es el catalizador que mas se
acerca a la conversion de equilibrio. Sin embargo, a altas temperaturas, es el Pt-Ni/CeO; el que
estd mas cerca, aunque el Ni-SBA también tiene una gran proximidad. De la misma manera
ocurre con la producciéon de Ha: el Ni-SBA es el que mas produce a bajas temperaturas y a partir
de 600-650 °C en funcion del W/E es el Pt-Ni/CeO, con el que se obtiene mayor H,. Por parte del
Pd/g-Al,03 se observa como es el que menor conversion tiene y ademas el que menor cantidad
de H; produce.



También lo que podemos observar que a medida que aumentamos W/E disminuye el % de CO
ya que mayor concentracion de agua (vapor) favorece la reaccion de WGS (1.5). Ademas,
conforme aumentamos la temperatura, aumenta el % de CO ya que la reaccién de WGS esta
favorecida a bajas temperaturas. Los catalizadores con mayor % de CO a la salida son de nuevo
el Ni-SBA y Pt-Ni/CeO,.

En el caso de % CO lo que hay que tener en cuenta es que la produccién de H; en este estudio
debe servir para alimentar una pila HT-PEM. Por lo que seria interesante que la temperatura de
la corriente de salida del reactor de reformado no fuera muy elevada, debido a que las pilas HT-
PEM trabajan a una temperatura maxima tedrica de 200 2 C. Las pilas HT-PEM pueden trabajar
con un 3% de CO como maximo tedrico, aunque se recomienda no superar el 2% para no
disminuir la efectividad [6]. Se puede observar que, conforme aumenta la temperatura, el % de
CO va aumentando, circunstancia observada por otros autores.

Por lo tanto, se puede observar las graficas a temperaturas entre 350 y 550 °C para no tener
que reducir posteriormente la T2 demasiado y para no superar el 2% de CO. El catalizador que
produce mayor cantidad de H; es el de Ni- SBA vy, por ello, es el catalizador elegido puesto que
en W/E=6 el Ni-SBA a 500°C produce 0,1359 kmol/h y el Pt-Ni/CeO, a 550°C produce 0,1348
kmol/h, siendo el % de CO 1,17% y 1,70% respectivamente.

Una vez elegido el catalizador de Ni-SBA hay que elegir las mejores condiciones del Ni-SBA para
obtener la mayor produccién de H,.

7.2 Catalizador NI(l)-SBA

El SBA-15 es un tamiz de silice mesoporosa molecular y se utiliza ampliamente como soporte
para diferentes metales [15]. EI SBA-15 posee canales hexagonales uniformes con didmetros que
van desde 5 a 30 nm. Los catalizadores de Ni(l)/SBA-15 son muy prometedores en el reformado
con vapor de etanol debido a sus altas areas superficiales especificas (BET), grandes volimenes
de poros y poros muy ordenados, ademas de mayor selectividad por el hidrégeno [21].

Recopilando los datos de las tablas 2 hasta la 13 al respecto de Ni-SBA se obtienen las siguientes
graficas:
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Se observa que tanto la mayor conversién de etanol como la mayor produccion de H; se obtiene
con larelacién W/E=6. En el Ni-SBA al aumentar la temperatura aumenta la conversidn de etanol
y la cantidad de H,. Hay que tener en cuenta que las temperaturas no deben ser muy elevadas
como se ha dicho anteriormente. Ademas, se debe realizar a menos de 550 °C ya que, a partir
de esa temperatura, se supera el valor del 2% del CO. Del estudio realizado se extrae que las
condiciones mas favorables del estudio son una relacién W/E=6 y un rango de temperatura entre
450 y 550 °C para obtener una produccién de hidrégeno adecuada sin superar el 2% de CO.

7.3 Produccidn de hidrégeno para pila HT-PEM

Una vez se obtiene el catalizador seleccionado y sus condiciones de trabajo, hay que adquirir las
dimensiones del reactor y la cantidad de etanol para que se produzca una conversidn de etanol
total y una produccién de hidrégeno necesaria para alimentar una pila HT-PEM. Se trata de
poner la suficiente masa de catalizador como para que reaccione todo el etanol y produzca el
maximo posible de hidrégeno, con un flujo determinado por la alimentacion a la pila de
combustible, para dar la potencia nominal requerida.

Las condiciones de trabajo elegidas son W/E=6 y un rango de T2 entre 450 y 550 °C, ademas hay
que ajustar las dimensiones del reactor para que haya una conversién del 100% de etanol con
el minimo volumen de reactor posible. En este trabajo se ha escogido una potencia nominal,
para la pila de combustible, de 1 kW. El H, necesario para alimentar una pila HT-PEM de 1kW
son 41,07 mol/h [6].



Tabla 14. Datos al respecto de las dimensiones del reactor y flujos molares en funcién de la
T2 para obtener 41,07 mol/h de H,, para alimentar una pila HT-PEM de 1kW

T(2C) d reactor | Lreactor Volumen de | Flujo  etanol | Flujo agua
(mm) (cm) reactor (cm®) | (mol/h) (mol/h)
450 5 64,7 12,7 19,71 118,26
470 5 50,1 9,33 16,95 101,70
490 5 39,3 6,24 14,92 89,52
510 5 29,4 5,77 13,05 78,30
520 5 26,4 5,18 12,32 73,92
521 5 26,1 5,12 12,25 73,50
522 5 25,9 5,07 12,20 73,20
525 5 25,1 4,93 12,00 72,00
530 5 24,0 4,77 11,67 70,02

mol/h de H,, para alimentar una pila HT-PEM de 1kW

Tabla 15. Datos al respecto de los % de Co y metano a la salida en moles y la energia
necesaria para mantener el reactor isotérmico en funcion de la T2 para obtener 41,07

T(2C) % CO en | % metanoen | E reactor PFR | Ereactor Gibbs | E total (kw)
moles moles (kW) (kw)
450 0,56% 10,71% 1,087 -0,8594 0,2276
470 0,83% 9,53% 0,9381 -0,6872 0,2509
490 1,19% 8,26% 0,8185 -0,5492 0,2693
510 1,67% 7,04% 0,7277 -0,4321 0,2956
520 1,95% 6,41% 0,6891 -0,3710 0,3181
521 1,98% 6,36% 0,6845 -0,3654 0,3191
522 2,01% 6,30% 0,6818 -0,3602 0,3216
525 2,11% 6,12% 0,6710 -0,3434 0,3276
530 2,27% 5,81% 0,6531 -0,3161 0,3370

Se puede observar en las tablas cdmo al aumentar la temperatura, disminuye el % de metano a
la salida ya que la reaccion de metanacion (1.4) esta desfavorecida y aumenta el de CO ya que
la WGS (1.5) estd desfavorecida a altas temperaturas. También al aumentar la temperatura se
necesita menor flujo de etanol ya que al estar desfavorecida la reacciéon de metanacion se forma
la misma cantidad de H, con menor cantidad de etanol. Por ultimo, al necesitar menor flujo de
etanol al aumentar la temperatura, el volumen del reactor disminuye.

Al respecto de las energias se ve como en el reactor PFR se necesita un aporte de energia. Sin
embargo, en el reactor de Gibbs hay un exceso de energia que se extrae por ello estan con un
signo negativo. En la dltima columna de la tabla 15 se puede ver la E total necesaria para producir
41,07 kmol/h de H; a las diferentes temperaturas.

Por ultimo, para obtener los gramos de catalizador necesarios para que haya conversion 100%
a 521 °C. Sabiendo el volumen del reactor 5,125cm?y la densidad del lecho que es 2,21 g/mL se
obtiene que los gramos del lecho son 11,32g, siendo también los g de catalizador necesarios,
puesto que el peso de los gases en el interior del lecho (fraccidon hueca) se desprecia.



8. Conclusion

Las conclusiones que se obtienen de los estudios previamente realizados son:

1.

Tras la busqueda bibliografica se seleccionan 8 articulos cuyas cinéticas de reaccion
pueden ser trabajadas en HYSYS y se realiza una comparacidon con unas condiciones
seleccionadas.

El catalizador seleccionado tras un analisis de las graficas teniendo en cuenta el % de
conversion de etanol, la produccion de hidrégeno y el % de CO a la salida es el
Ni(1)7,5SBA [15].

Con el catalizador seleccionado, entre las diferentes W/E se selecciona la proporcién
W/E=6 como éptima debido a que es la que mayor producciéon de H, con menor
porcentaje de CO debido a que la reaccién WGS esta favorecida. Respecto a la
temperatura a pesar de que conforme esta aumenta también lo hace la produccién de
H,, hay que tener también en cuenta que conforme se aumenta la temperatura también
lo hace el % CO. Por ello se escoge como rango de temperatura dptima entre 450 y 550
°C.

Las condiciones finales para producir los moles de H, para alimentar una pila HT-PEM
de 1kW son una W/E=6 a una temperatura de 521°C se necesitan 11,32 g de catalizador
para obtener conversién 100% de etanol. Se produce un % de CO de 1,98% y se necesita
un flujo molar 12,25 mol/h de etanol, 73,50 mol/h de vapor de agua y una energia total
de 0,3191 kW. Las dimensiones del reactor son 26,1 cm de longitud y 5 mm de didmetro,
es decir, un volumen total del reactor de 5,125 cm?>.
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ANEXO |

En este anexo se muestra la utilizacidén de los datos proporcionados por los articulos de revistas
cientificas para poder trabajar con ellos en HYSYS y los pasos hasta obtener los resultados de la
simulacién. En este caso el articulo elegido es el articulo 5 puesto que es el catalizador
seleccionado para la simulacién final.

Los datos proporcionados por el articulo 5 [15] son los siguientes:

Catalizador Ni(l) 7,5 SBA
Temperatura 773-873K
W/E 3-6

d interior reactor 10mm

Ademas de estos datos, lo mas importante son las ecuaciones cinéticas. Las ecuaciones
cinéticas que aparecen en este articulo son:

—r = k(pH20)* (pEton)?
k = ko x e E4/RT
—7r = 8,995 * 103e25345/RT (p120) 174 (pEton) 65

La Energia de activacion es 25,345 kJ/mol. Siendo k,=8,995*10% (kmol*kger*h ™ *atm %) hay
que pasarlo a (kmol*m3*h1*atm %) para que -r tenga finalmente las unidades requeridas por
HYSYS que son (kmol/(m3*h)).

Para poder pasar de kgt @ m® se necesita la densidad. Para hallar la densidad del lecho de
catalizador se necesita la densidad del catalizador y la porosidad.
Densidad = Densidad del catalizador * (1 — porosidad)

El valor de la porosidad 0,5 es tipico de lechos de este tipo [10], por lo que la densidad es la
densidad del catalizador entre 2. En el caso de este articulo la densidad del catalizador es
2,21g/mL.

Densidad = 2,21g/mL = (1 —0,5) = 1,105g/mL.

Por lo tanto K,=8,995*10% (kmol*kger 1*h 1 *atm23%)*1,105 kg/L
ko=9,939*103 (kmol*L**h**atm23%)= 9,939*10%(kmol*m3*h1*atm%3)



ANEXO I

En este anexo se muestra los pasos y los datos necesarios para la simulacion de Aspen ONE

HYSYS V8.6:

El primer paso una vez hemos abierto una nueva pagina es en Properties (como se puede ver
que estd marcado abajo a la derecha, entrar en Component Lists y crear una lista con todos los

compuestos que puedan aparecer en las reacciones. A continuacién, en Fluid Packages elegir el

paguete termodinamico mas adecuado para cada simulacidén en este proyecto se ha utilizado el

paquete PRSV.
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El siguiente paso es en Reactions, también ubicando en Properties introducir las reacciones

necesarias:

 Kinetic Reaction: Rxn-1

- [m| X
Stoichiometry and Rate Info Basis
Component Mole Wt Stoich Coeff Fwd Order Rev Order Basis Partial Pres
Ethanol 46,070 -1,000 0,65 0,00 Base Companent Ethanol
Hz20 18,015 -3,000 1,74 0,00 Rxn Phase VapourPhase
Hydrogen 2016 6,000 000 600 Min. Temperature 0,0000 C
co2 44010 2.000 000 200 Max Temperature 1500 C
**Add Comp™
Basis Units | atm '|
Rate Units |k&mof5’m3—h '|
Forward Reaction Reverse Reaction
A A <empty>
E 3 <empty>
b b’ <empty>
Equation Help
r = k*f{Basis) - k"f(Basis)
k= A*exp{-E/RT}*T*b
k' = A exp{-E/RT}*T b’
Tin Kelvin
Balance Error 0,00000
Balance | Reaction Heat (25 C) 1,7e+05 k/kgmole

Arriba a la izquierda es donde se introducen los compuestos que entran en juego en la reaccién

y sus coeficientes estequiométricos en los que el signo — indica que son reactivos y el signo +
que son productos. En Fwd Orden se introducen los érdenes parciales en este caso del Articulo
5[15] visto en el ANEXO I. A la derecha hay que indicar si la concentracién esta dada en presiones
parciales, concentracién molar, fraccion molar, actividad, etc. También hay que seleccionar el
componente base y en qué fase esta la reaccion.

En Basis Units se introduce las unidades de la presién que en este caso son atm y en Rate Units
las unidades de la velocidad de reaccidn. A corresponde a K, y debe tener las unidades
adecuadas para que r de las unidades marcadas en Rate Units. Por ultimo, en E hay que meter

la energia de activacién en las unidades de kJ/kmol.



Una vez se tienen las reacciones completas, se pasa al apartado de Simulation que se ubica justo
debajo del de Properties. Para introducir las diferentes corrientes tanto de salida como de
entrada, mezcladores y reactores hay que ir a View y pinchar en Model Palette y te aparece la
paleta con los diferentes elementos.
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Con el diagrama de simulacién preparado, hay que introducir en el mezclador y en los reactores
las condiciones deseadas para obtener los resultados.



En el mezclador se ajustan los datos de temperatura de entrada, de presién y de flujo molar
tanto de etanol como de vapor de agua.

B Mixer MIX-100-2 — O *
Rating Worksheat Dynarnics
Worksheet Mame Etanol-2 Vapor-2 Entrada reactor-: !
Conditions Vapour 1,0000 1,0000 1,0000
Properties Termperature [C] 350,0 350,0 3500
Compaosition Pressure [kPa] 101.3 101.3 101,3
PF Specs Molar Flow [kgmole/h] 5.000e-002 0,1500 0,2000
Mass Flaw [kg/h] 2,303 2,702 5,006
Std Ideal Lig Vol Flow [m3/h] 2,894e-003 2,708e-003 5,602e-003
Malar Enthalpy [klfkgmole] -2 060e+005 -2,305e+005 -2 244e+005
Malar Entropy [k/kgmole-C] 1829 1993 1999 £
Heat Flow [k)/h] -1,030e+004 -3457e+004 -4 487e+004

En los reactores en el apartado de Design se conecta la corriente de entrada y de salida, ademas
introducir una energia E1 para que la temperatura se mantenga constante. En el reactor PFR hay
que elegir en el apartado de Reactions el paquete de reacciones Set-1 donde se ubica la reaccion
que hemos introducido en anteriormente.

Design | Reactions I Rating | Woaorksheet I Performance I Dynamics |

Desi
== Mame  PFR-100-2
Connections
Parameters Inlets
Heat Tra hsfer Entrada reactor-2
User Variables <empty>
Motes
Qutlet
Salida PFR -
— >
|
|
|
Energy (Optional) ,l Fluid Package
| E1-2 v Basis-1 -




En apartado de Rating de los reactores se ajusta el tamafio adecuado para el reactor

@ Plug Flow Reactor: PFR-100-2 - Set-1

| Design I Reactions| Rating | Worksheet | Performance | Dynamics |

Rating ~ Tube Dimensions

Sizing Total Velume 4,0092-006 m3
Nozzles Length 0.2500 m
Diameter 5.000e-003 m
Mumber of Tubes 1
Wall Thickness 5,000e-003 m

~ Tube Packing

Void Fraction 1,000
Void Vialume 4 909e-006 m3

Para los reactores en Worksheet se ajusta la temperatura de las corrientes de entrada y salida
para que sea todo el rato constante (reactor isotermo).

| Design | Reactions | Rating| Worksheet | Performance | Dynamics |

Worksheet | yame Entrada reactor-; Salida PFR E1-2
Conditions Vapour 1,0000 1,0000 <empty>
Properties Temperature [C] 3500 350.0 <empty>
Composition | | Pressure [kPa] 1013 1013 <empty>
PF Specs Molar Flow [kgmole/h] 0,2000 0,2901 <empty>
Mass Flow [kg/h] 5,006 5,006 <emphy>
Std Ideal Lig Vol Flow [m3/h] 5,602e-003 9,380e-003 <empty>
Maolar Enthalpy [k)/kgmale] -2, 24424005 -1,3962+005 <empty>
Molar Entropy [kl/kgmele-C] 1999 1830 <empty>

Heat Flow [k)/h] -4 487+004 -4.050e+004 -4371




Por ultimo, en la corriente de salida GBR que es la corriente de salida de los gases, para observar
los productos obtenidos, en el apartado de Composition dentro de Worksheet se pueden
observar los productos, en este caso estan en flujo molar, pero también pinchando en el botén
de Basis se pueden cambiar a fraccion molar, fraccién de masa, etc.

(F’ Material Strearm: Salida GBR — O *

Worksheet | Attachments | Dynamics |

ﬂ Melar Flows Vapour Phase Ligu
Conditi ons Ethanol 0,0103 0.0103
Properties H20 02348 02348
Composition co2 0.0498 0.0498
Oil & Gas Feed

Hydrogen 0.1259 01259
Petroleum Assay 0
K Value 0.0054 0.0054
User Variables Methane 00243 00243
Notes AcetAldehyde 0.0000 0.0000
Cost Parameters Carbon 0.0000 0,0000

Normalized Yields

| m »

Total 0,46035 kgmole/h
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