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RESUMEN

El presente trabajo consiste en el modelado y simulacion de la operacion no
isotérmica y en estado estacionario, de un microrreactor de placas, con enfoque en
la reaccion de reformado de etanol con vapor y en su aplicacion para la produccion
de hidrogeno con fines energéticos. Se pondra en contacto un flujo de etanol con
vapor para llevar a cabo un proceso para la obtencion de hidrégeno como producto
principal, mediante el suministro de calor de un flujo de gas proveniente de una

camara de combustion externa.

Se presenta el modelado y los resultados de la simulaciéon del
comportamiento de un microrreactor metalico de manera teérica, se analizaron
diferentes alternativas de alimentacién a fin de encontrar la opcién a la cual se
alcanza el mayor rendimiento de obtencion de hidrégeno. Se considerd un modelo
bidimensional y pseudohomogéneo, verificando validez fisica, quimica y

termodinamica del modelo.

El analisis demuestra que, al modificar Unicamente la configuracion de
alimentacion de las corrientes gaseosas de combustion y reformado, manteniendo
constantes la geometria del microrreactor y las condiciones de operacion, se obtiene
un rendimiento similar en los casos propuestos. En todos ellos, se supera el 70% de
rendimiento, cumpliendo asi el objetivo de produccion fijado para el equipo.

La configuracion alternativa en la alimentacion de la corriente calefactora
no solo permite un consumo completo del reactivo en una longitud reducida del
reactor, sino que también promueve una distribucion térmica mas homogeénea. Este
hecho confirma la influencia decisiva de la configuracion del flujo en la eficiencia
del proceso, ya que una mejor distribucion del calor se traduce en un mejor

aprovechamiento del equipo.
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1.1 Panorama Energético
El calentamiento global y la multiplicacion de sus impactos adversos
pusieron a la crisis climatica en un lugar central de las agendas publicas alrededor

del mundo.

Debido a esto muchos paises asumieron ambiciosos compromisos de
descarbonizacion, que se vieron acelerados a partir de la crisis energética y las
tensiones en las cadenas de suministros provocadas por la pandemia. Frente a este
escenario las principales economias industriales del mundo estan impulsando
politicas publicas en torno a nuevas energias para alcanzar un objetivo triple:
cumplir con las metas de reduccién de gases de efecto invernadero, garantizar la
seguridad energética e impulsar el desarrollo tecnolégico y productivo en torno a
las industrias de la transicion. Desde entonces, las principales economias del mundo
han desplegado politicas industriales orientadas a garantizar la sostenibilidad

ambiental, la seguridad energética y la resiliencia de las cadenas de valor [1].

El consumo energético mundial ha crecido de manera sostenida como
resultado del aumento poblacional, la industrializacién y el desarrollo tecnologico.
Este contexto impulsa el desarrollo de vectores energéticos alternativos que
permitan satisfacer la demanda futura y reducir los impactos ambientales asociados
a los combustibles fdsiles, entre los cuales el hidrogeno se destaca como una opcion

estratégica [2].

Los impactos ambientales derivados de la combustion de combustibles
fosiles han generado un interés creciente en el desarrollo de fuentes de energia
alternativas, esto se debe a que la reaccion de combustién tipica en un motor
(combustible mas aire (N2 + O2)) emite gases toxicos como monodxido de carbono
(CO), ozono (O3z), 6xidos de nitrogeno y compuestos organicos volatiles, que son
toxicos para el sistema respiratorio humano y son responsables del aumento de la
temperatura ambiental. Entre las fuentes alternativas, el hidrégeno destaca por sus
beneficios ecoldgicos, como su alta eficiencia energética y ausencia de emisiones

contaminantes.

El panorama energético actual sigue basado en su mayoria en el uso de

combustibles fosiles, lo que inevitablemente implica un aporte en emisiones de CO>
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a la atmdsfera, y a menudo de otros contaminantes, al ya preocupante escenario del

cambio climatico y de la contaminacion atmosférica.

El hidrogeno tiene el potencial de abordar desafios ambientales, ya que es
una fuente de energia limpia con una baja huella de contaminacién, ya que cuando
se utiliza como combustible solo produce vapor de agua como subproducto, lo que

lo convierte en un combustible sin emisiones [3].

En lo que se refiere al fendmeno del cambio climatico, este se relaciona con
la quema de combustibles fésiles y la acumulacion de gases de efecto invernadero
(CO2), considerados como el principal factor de cambio climatico. Las
consecuencias perjudiciales son una reduccion de la capa de 0zono y cambios en la

temperatura media de la tierra.

Los datos de la Organizacion Mundial de la Salud muestran que casi toda la
poblacion mundial (99%) respira un aire que supera los limites recomendados por
la Organizacion y contiene altos niveles de contaminantes [4]. La calidad del aire
estd estrechamente relacionada con el clima del planeta y los ecosistemas de todo

el mundo.

El hidrdgeno se posiciona como un vector energético clave para la transicion
hacia fuentes mas limpias y sostenibles, debido a su alta densidad energética méasica
y su nula emision de contaminantes durante su uso. Si bien en la actualidad su
produccién depende mayoritariamente de combustibles fésiles, tecnologias como
el reformado de bioetanol surgen como alternativas viables y eficientes,
especialmente por su bajo costo y facilidad de almacenamiento y transporte.

1.2 ELHidrégeno

El hidrogeno es el elemento mas simple, consiste en un protén y un electrén,
siendo el elemento mas ligero de todos. Este también es el mas abundante del
universo. A pesar de su simplicidad y abundancia, no existe como gas libre de
manera natural en la Tierra, siempre aparece combinado con otros elementos,

principalmente en moléculas organicas y el agua.

El contenido energético por unidad de masa del hidrogeno es casi 3 veces

mayor que el de los combustibles liquidos, pero su baja densidad a temperatura
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ambiente (0.9 kg/m?) provoca que el contenido energético del hidrogeno por unidad

de volumen sea muy inferior al de los combustibles liquidos [5].

El mismo puede producirse a partir de diversas fuentes de energias primarias
o0 secundarias, dependiendo de la disponibilidad regional. Las fuentes de energia
primaria Gtiles para la produccion de hidrogeno comprenden fuentes renovables,
como la biomasa, asi como los combustibles fosiles, como el gas natural y el carbon.
Asi, el hidrégeno puede generarse a partir de los hidrocarburos (renovables o no
renovables) mediante la aplicacion de calor (reformado catalitico con vapor de
agua). El principal factor a considerar con respecto al carbédn son las altas emisiones
de CO: en la produccién de hidrogeno en comparacion con otros métodos y otras

fuentes.

La electricidad de origen renovable (e6lica o solar) también se puede utilizar
para la generacion de hidrogeno mediante la electrdlisis del agua. Una tecnologia

prometedora para la division de agua en sus componentes, hidrogeno y oxigeno.

El hidrogeno se piensa como una alternativa a los combustibles fdsiles, el
cual es considerado un portador de energia limpia que puede ser quemado, de forma
similar a combustibles carbonosos convencionales, o puede convertirse
directamente en electricidad en las pilas de combustible. Estos sistemas de energia
a partir del hidrogeno se encuentran entre los sistemas sostenibles prometedores
para el futuro del sector de la produccion de energia, sobre todo cuando el hidrégeno
se obtiene de fuentes renovables [6].

El hidrégeno es considerado el combustible mas prometedor del futuro
debido a su gran capacidad para reducir la emisién de contaminantes al medio
ambiente, y por su alta densidad energética masica (121000 kJ/kg) en comparacion
con el gas natural o las naftas [7].

Como cualquier otro combustible, el hidrégeno es inflamable y puede
reaccionar violentamente al entrar en contacto con el oxigeno del aire. Sin embargo,
esto también puede ocurrir y con mucha mas intensidad que con la gasolina, el
diésel o el gas natural. Por lo tanto, el uso del hidrogeno puede contribuir al ahorro
de energia, la lucha contra los problemas ambientales, y el aumento de la seguridad

energética [6].
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En la siguiente Tabla 1.1 se representa algunas propiedades del hidrogeno

como combustible frente a las naftas o gases como el metano.

Tabla 1.1: Propiedades de hidrégeno como combustible

Propiedades Hidrdégeno | Metano Nafta
Valor calorifico inferior, KWh/kg 33.33 13.9 12.4
Temperatura de ignicion, °C 545 580 228-501
Temperatura de llama, °C 2045 1875 2200
Limites de ignicion en aire, vol% 4.0-75 5.3-15 1.0-7.6
Energia minima de ignicion, m\Ws 0.02 0.29 0.24
Velocidad de propagacion de la llama en
aire, m/s 2.65 0.4 0.4
Limites de detonacion, vol. % 13-65 6.3-13.5 | 1.1-3.3
Velocidad de detonacion, km/s 1.48-2.15 [1.39-1.64 | 1.4-1.7
Energia de explosion, kg TNT/m3 2.02 7.03 44.22
Coeficiente de difusion en aire, cm?/s 0.61 0.16 0.05

Fuente: Pérez, T., & Laborde, M. A. (2023) [5]

La mayor produccion mundial de hidrégeno se obtiene a partir de materias
primas fdsiles, principalmente mediante el reformado con vapor de agua de gas
natural, alcanzando el 97 Mt/afio. Estos métodos, aunque bien establecidos, generan
huella de carbono. Solo el 1% del hidrogeno generado es de bajas emisiones [8].
Las preocupaciones ambientales estdn ejerciendo presion para buscar nuevas
fuentes renovables, asi la produccion de biocombustibles, por ejemplo, el bioetanol

y el biodiesel.

Como se menciond el hidrdgeno se estd analizando como combustible
alternativo, y dado que ocupa un volumen muy grande comparado a otros
combustibles, la logistica se convierte en un punto critico. Una posible solucion a
esto, es utilizar recursos renovables como el etanol, para transportar el hidrogeno,
y luego liberarlo del carbono asociado en un reformador. En este contexto resulta
especialmente atractivo el bioetanol, ya que puede obtenerse facilmente por

fermentacion de varias fuentes de biomasa.
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El bioetanol puede clasificarse segin su origen en: bioetanol de primera o
segunda generacion, el primero es obtenido a partir de un proceso industrial

mediante fermentacion de cereales, cafia de azucar o remolacha [9,10].

Por otro lado, los que conforman el segundo grupo se obtienen a partir de
biomasa lignocelul6sica o también a partir de los llamados cultivos energéticos,
estos Ultimos, son plantaciones no aptas para alimentacion y se llevan a cabo
generalmente en tierras inadecuadas para otros fines, esta caracteristica los hace
mucho mas atractivos que los de primera generacion en términos

medioambientales, éticos y de salud humana [11].

1.3 Produccion de Hidrégeno Industrial

Actualmente, casi el 80% de la demanda mundial de hidrégeno es abastecida

por combustibles fésiles y aproximadamente la mitad proviene del gas natural.

Entre los procesos descriptos se encuentra el reformado del gas natural, por
ser el proceso mas extendido para producir hidrégeno, y se describen sus tres
variantes: reformado con vapor usando agua como oxidante y fuente de hidrégeno,
oxidacion parcial usando oxigeno como oxidante, o una combinacién de ambos

Ilamada reformado autotérmico [5].

Los principales métodos de produccién de hidrogeno a nivel industrial son

los siguientes:

- Craqueo con vapor (SR): Reformado con vapor de agua de gas natural o

destilados ligeros a muy alta temperatura.
- Oxidacion parcial de hidrocarburos (POX).
- Reformado autotérmico de hidrocarburos (ATR).
- Descomposicion catalitica del metano (DMC).
- Gasificacion del carbon (CG).
- Electrolisis de vapor de alta temperatura (HTE).
- Gasificacion del carbono combinada con electrolisis a alta temperatura.

- Craqueo térmico de gas natural (DCG).

13
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- Proceso Hierro-Vapor.
- Electrolisis del agua.
- Gasificacion y cambio electroquimico.

Como se dio a entender, el bioetanol es una de las materias primas
prometedoras para la obtencion de hidrdgeno, esto se debe a su baja toxicidad, alta
densidad energética, seguridad de almacenamiento y transporte, bajo costo y alta
disponibilidad. Es por ello que el reformado de etanol con vapor (ESR) para

producir hidrégeno se vuelve importante.

El bioetanol ofrece un compromiso favorable entre facilidad de reformado,
alta capacidad de produccion de hidrogeno [12], menor huella de carbono y
disponibilidad renovable, posicionandose como una alternativa estratégica frente a

metano, metanol y alcoholes superiores [13].

1.4 Proceso de reformado de etanol para obtencion de
hidrégeno

La conversion catalitica de bioetanol a hidrégeno puede lograrse a través del
reformado con vapor de agua.

Los diferentes catalizadores que han sido investigados para su uso en el
reformado de etanol se pueden dividir en dos grupos principales: catalizadores
metalicos soportados y 0xidos metalicos. Los del primer grupo estan basados en

metales como:

- Niquel: es uno de los mas utilizados en el reformado de etanol con
vapor por su buena actividad y debido a que son mucho mas
economicos que los metales nobles. Sin embargo, presentan algunos
inconvenientes, no es resistente a la formacion de coque, el cual
conlleva a una importante desactivacion del catalizador a largo plazo
[14].

- Cobalto: es el segundo metal mas investigado y al igual que el

anterior, se ha elegido al cobalto debido a su costo relativamente

menor en comparacion con los metales nobles y porque se conoce su

14
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actividad para la ruptura del enlace C-C a temperaturas relativamente
bajas 350 — 400 °C [15].

- Cobre: se utiliza principalmente como un aditivo para el catalizador
de niquel en el reformado de metano, con lo cual se reduce la
formacion de coque y la selectividad hacia hidrégeno aumenta [14].

- Metales nobles: se consideran juntos a los metales nobles Pt, Pd, Ir,

Rh y Ru. Son mas resistentes hacia la coquizacion, son reconocidos
por su caracteristica de romper el enlace C-C, y conduce a menores
depositos de carbon. Resultan ser ademaés catalizadores mas estables,
siempre y cuando se seleccionen temperaturas elevadas para la

reaccion.

Los del segundo grupo introducen oxigeno al etanol, por lo que éste se oxida
parcialmente. Dentro de los 6xidos de diferentes grupos de la tabla periddica, se ha
puesto especial énfasis en los elementos del cuarto periodo de la tabla. Un aspecto
a tener en cuenta en el uso de estos catalizadores es la generacion de mayor cantidad

de subproductos indeseados [16].

Cabe destacar que este trabajo se lleva a cabo con un catalizador
perteneciente a los metales nobles, méas especificamente el Pd, ya que la reaccion
se produce a elevadas temperaturas, el cual se comporta como un catalizador estable

y de menor costo que otros mencionados.

1.4.1 Reformado con vapor de agua (ESR, por sus siglas en
inglés)

El reformado de etanol mediante vapor de agua consiste en obtener el
hidrogeno de los combustibles, los cuales se descomponen ante la presencia del
vapor con la ayuda de un catalizador [7]. El ESR es el mecanismo
comparativamente mas barato y eficiente para producir hidrogeno a partir de

biomasa, ya que ambos reactivos (agua y etanol) incluyen atomos de hidrdgeno que

contribuyen al rendimiento total.

Al ser un proceso catalitico endotérmico, se requiere de un aporte de calor

de una fuente externa para evaporar los reactivos y propiciar la reaccion. Si bien

15
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consume calor, produce mas hidrogeno por mol de etanol y es el método méas
eficiente y econémico para obtener hidrogeno de biomasa, con una eficiencia

térmica superior al 85% [17].

Tedricamente el proceso se puede realizar a temperaturas superiores a 300
°C, obteniendo hidrogeno, 6xidos de carbono y metano como productos principales.
Desde un punto de vista termodindmico las mejores condiciones de operacion para
el reformado con vapor del bioetanol son: T = 700 °C, presiones bajas y relacion

molar etanol/agua entre 1:3 y 1:6 [6].

El reformado (reforming), de forma general, el etanol en contacto con el
vapor de agua se convierte principalmente en un gas constituido por hidrégeno,

metano y 6xidos de carbono, denominado gas de sintesis.
La reaccion que se lleva a cabo en este proceso es la siguiente:
C,HsOH + 3H,0 — 2C0, +6H,

La mezcla etanol/agua entra al reformador y termina de calentarse en el
interior del reactor hasta la temperatura de reaccion. Como el reformado es una
etapa muy endotérmica que requiere de una gran cantidad de energia externa, la
reaccion se lleva a cabo en el interior de un reactor tubular que se encuentra
localizado en el interior de un combustor que suministra la energia necesaria para
el proceso. Habitualmente, la energia procede de la combustion de parte del gas,
producto que se obtiene en la etapa de purificacién o bien de etanol adicional,

creando asi un sistema de calentamiento eficiente y seguro.

Con el fin de poder emplear la corriente enriquecida en H> como vector
energeético, ya sea como combustible en sistemas de generacién de energia o en
pilas de combustible, resulta necesario adecuar su composicion a los requerimientos
de laaplicacion final. En particular, para el uso en pilas de combustible, la presencia
de mondxido de carbono resulta altamente perjudicial debido a su efecto venenoso

sobre los catalizadores, lo que exige procesos de purificacion rigurosos.

En aplicaciones de combustion, si bien las exigencias de pureza son menos
estrictas, la eliminacion de didxido de carbono permite incrementar el poder
calorifico del combustible y mejorar la eficiencia del proceso. Por este motivo, los

sistemas de produccion de hidrogeno suelen incorporar etapas de purificacion
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orientadas a la remocion de especies indeseadas, tales como CO. y CO, en funcion
del uso final del gas producido.

Para ello existen diferentes métodos de limpieza en funcion de la pureza de
H> deseada para su aplicacion posterior. Cuando se busca una corriente de H, de
muy elevada pureza (> 99.9 %) se acude a un sistema de adsorcién PSA (Pressure
Swing Adsorption), en el que mudltiples lechos empaquetados, que contienen
alimina, zeolitas o carbon activado, adsorben las distintas impurezas que contiene
la corriente gaseosa. Otra posibilidad de limpieza consiste en emplear una

disolucion de monoetanolamina (MEA) en un absorbedor humedo del CO- [18].

Comunmente se emplea a continuacion de la reaccion de reformado un
reactor water gas shift (WGS) que transforma el monoxido de carbono y agua en

mas hidrégeno y didxido de carbono. Observe la figura 1.1.

Hy0 Reactor SR
.. . Gases de
Reaccidon Catalitica L.
! combustion

Purificador

Hy
Puro

Figura 1.1. Esquema del proceso simplificado de reformado de etanol con vapor
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1.4.2 Oxidacion parcial

Es una reaccién exotérmica que no requiere suministro de calor. La manera
mas sencilla de llevar a cabo la oxidacién es mediante el suministro de oxigeno
(aire) junto con el etanol sobre un catalizador adecuado. Este proceso tiene un
rendimiento bajo en la produccion de hidrégeno, ya que suele generar zonas
calientes dentro del reactor que disminuyen la eficiencia global.

Los productos de este proceso son hidrogeno, monéxido y dioxido de carbono.
C,HsOH +05 0, —> 2C0 +3H,
C,HsOH +1,5 0, —» 2C0, +3H,

La oxidacion parcial de etanol tiene un bajo rendimiento en la produccion
de hidrégeno. En este proceso, la temperatura de operacion puede alcanzar los
1573-1773 K, lo que hace que la puesta en practica de este tipo de proceso sea

compleja [6].

1.4.3 Reformado Autotérmico

En este proceso se combina las caracteristicas del reformado de vapor de
agua con el reformado oxidativo. La alimentacion consta tanto de agua como de
oxigeno junto al hidrocarburo que se desea reformar. Se introduce oxigeno, con el
proposito de utilizar el calor generado por la oxidacion parcial del etanol para
promover su reaccion de reformado. El oxigeno suministrado disminuye la entalpia
total del sistema, con lo cual la necesidad de aportar calor desde una fuente externa
disminuye drasticamente, asi como se reducen los puntos del proceso donde se
emite CO>. Sin embargo, este proceso conlleva una disminucién en el rendimiento
a Ha.

En este tipo de reformado la reaccion que se produce es la siguiente:
C2H5OH + 2H20+O,5 02—> 2C02 +5H2

Se observa en la reaccion que el etanol reacciona con vapor de agua y aire

para generar un gas rico en hidrégeno.
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La ventaja que se presenta es que los equipos de reformado autotérmico
pueden operar a elevadas temperaturas, de hasta 1300 °C, lo que beneficia ademas
que los sulfuros presentes en los hidrocarburos no sean perjudiciales para el
catalizador. Otra ventaja a resaltar es que no requiere suministro de calor externo
y puede llevarse a cabo en reactores adiabaticos compactos, mas econémicos que
los reactores tubulares instalados en hornos [6].

Para este trabajo se selecciona como ruta de estudio el reformado con vapor
de agua para la conversién catalitica del etanol a hidrogeno debido a su elevada
capacidad tedrica de produccion (hasta 6 moles Hz/mol etanol), su caracter
renovable y su menor impacto ambiental respecto de procesos basados en
hidrocarburos fosiles, ya que se minimiza la formacion de subproductos indeseados

cuando se opera con relaciones vapor/etanol adecuadas.

1.5 Reformado en microrreactores

Los microrreactores son sistemas de reaccion quimica miniaturizados que
contienen canales paralelos con diametros tipicos entre 10 y 500 um [19]. En sus
paredes puede depositarse un catalizador sélido en forma de recubrimiento. Gracias
a las reducidas dimensiones de los canales, se incrementa la relacion
superficie/volumen, lo que favorece el transporte de calor y masa. Los aspectos
constructivos, aplicaciones y ventajas de estos dispositivos se abordaran en detalle
en el capitulo 2.

Diversas experiencias han sido reportadas en el uso de microrreactores para
procesos térmicos orientados a la produccion de hidrogeno, tales como reformado,
gasificacion y craqueo térmico. lzquierdo et al. (2012) compararon los resultados
experimentales del reformado con vapor de metano y gas natural en sistemas

convencionales y en microrreactores [20].

El microrreactor utilizado estaba compuesto por 14 microcanales de acero
inoxidable, con dimensiones de 500 x 250 um (ancho x profundidad). El catalizador
se depositd en los microcanales mediante impregnacion, empleando dos
formulaciones basadas en Ni (sobre MgO y Al.Os) y dos basadas en metales nobles
(Pd y Pt sobre Al-Os). En todos los casos, a igual velocidad espacial horaria en peso,

los microrreactores alcanzaron mayores conversiones de hidrocarburos y
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rendimientos superiores de hidrogeno en comparacion con los reactores de lecho
fijo.

En este contexto, la simulacion de microrreactores se presenta como una
herramienta clave para analizar distintos esquemas de reformado. Permite comparar

su desempefio bajo un mismo marco de modelado y establecer criterios de seleccion

tecnoldgica orientados a la produccion intensificada de hidrégeno

1.6 Simulacion de Microrreactores

La simulacion de microrreactores consiste en la formulacién y resolucion
numérica de los sistemas de ecuaciones que describen los fendbmenos de transporte
y reaccion en dominios computacionales apropiados, incorporando parametros
cinéticos y de transferencia de masa y calor. Segln los objetivos del estudio, los
modelos pueden desarrollarse en una, dos o tres dimensiones, y bajo condiciones

de estado estacionario o transitorio.

En un sistema de flujo, se establecen un conjunto de ecuaciones diferenciales

parciales generalizadas que describen balances de calor, masa y de momento.

Estas ecuaciones pueden ser simplificadas para diferentes dominios
computacionales [21], con estas simplificaciones, las ecuaciones se resuelven de
manera numeérica para obtener perfiles de concentracidn, temperatura, velocidad de

reaccion en funcion de la seccién transversal, o axial.

El modelado matemético y la simulacion ayudan a comprender la
complejidad de interacciones entre diversos procesos fisicos y quimicos que
ocurren dentro de un reactor [10]. La necesidad de simular y modelar reactores
surge de consideraciones practicas de economizar y de seguridad en las industrias
quimicas. En base a esto podemos predecir el comportamiento del reactor,
optimizar el proceso, comprender fendmenos complejos, minimizar costos y tener

mayor seguridad y control del proceso.

Conocer la ventana operativa y las condiciones de disefio que garanticen
alcanzar la produccion y concentracion de hidrogeno deseada se traduce en

economia tanto de tiempo y dinero como de esfuerzo de experimentacion.

Los perfiles de temperatura y de concentracién tanto en el catalizador como

en el seno del fluido se pueden determinar a lo largo del reactor. Sin embargo, bajo
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ciertas circunstancias modelar un Gnico canal podria no ser suficiente. Tal caso
puede deberse por ejemplo a la distribucion no uniforme del gas a la entrada,
canales blogueados o desactivados, la pérdida de calor al ambiente y la distribucion
no uniforme de calor entre los canales, entre otros factores. En este caso todos los
canales que interacttan entre si mediante transferencia de calor y estan acoplados

en su conjunto como un reactor completo, deben ser modelados [22].

Stefanidis y Vlachos (2010) [23] realizaron un estudio de simulacion de
reformado con vapor de gas natural centrado en la eleccién del combustible y el
catalizador de reformado. Este microrreactor multifuncional combina un canal de
combustidn catalitica y un canal de reformado con vapor. El canal de combustion
catalitica esta recubierto de Pt y se alimentan propano o metano junto con aire. El
canal de reformado con vapor esta recubierto de Rh o Ni y se alimentan metano y
vapor. La pared sdlida que separa los dos canales acttia como un intercambiador de
calor entre los dos procesos. Algunas dimensiones del microrreactor son: dw = 750

pm, d1 =300 pm, d2 =200 um y una longitud del reactor de 5 cm.

En el presente trabajo se desarrolla un modelo matematico del proceso de
reformado de etanol con vapor de agua, cuyos pardmetros son obtenidos a través de
informacion reportada en la bibliografia. La eleccion de los microrreactores para
este proceso, se debe a que permiten suministrar el calor requerido para el
reformado intensificando el proceso y minimizando gradientes térmicos que limitan

la conversion o afectan al catalizador.

A partir de este modelo obtenido, se realizan simulaciones numéricas con
el objetivo de analizar el efecto de distintas variables operativas y configuraciones
de alimentacion sobre el comportamiento del sistema, sin abordar la estimacion de

pardmetros cinéticos o termodinamicos.

1.7 Objetivos

* Objetivo general

Modelar y simular la operacion no isotérmica en estado estacionario de un
microrreactor de placas, para el reformado de etanol calefaccionado a flujo cruzado

con gases provenientes de una camara de combustion externa.

21



Estrategias de Provision de Calor a un Microrreactor para Reformado de Etanol con Vapor

* Objetivos Especificos

-Incorporar conocimientos teoricos de modelado matematico de reactores y la
resolucion de las ecuaciones diferenciales involucradas utilizando software

especifico.

-Obtener el conjunto de ecuaciones matematicas (modelo) con las condiciones de

borde adecuadas para su resolucion.

-Adecuar rutinas de resolucion desarrolladas por el grupo de trabajo para simular

los modelos planteados.

-Definir diferentes estrategias de alimentacion de la corriente calefactora, con el fin

de mejorar el rendimiento del equipo.
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CAPITULO N°: 2: MICRORREACTORES
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2.1 Microrreactores

El uso de catalizadores depositados sobre soportes estructurados viene en

continuo crecimiento y existen diversos tipos, como monolitos, espumas y mallas.

Mallas

Figura 2.1 Diferentes soportes estructurados.

Los monolitos son estructuras unitarias continuas, atravesadas
longitudinalmente por canales paralelos. EI numero de canales, su diametro y
espesor de pared determinan la densidad de celda. Los canales longitudinales

presentan baja resistencia al flujo y por lo tanto baja pérdida de carga [24-26].

Los reactores mas comunes (reactores de lecho fijo) son simples y si estan
bien disefiados presentan buenos rendimientos, pero presentan limitaciones de
transferencia de calor y masa en reactores de gran tamafio. Las reacciones
fuertemente endotérmicas pueden generar una caida de temperatura en el lecho es

por ello que se propone en este trabajo usar microrreactores [27]

Se han desarrollado un tipo de monolitos compactos particulares, los
microrreactores. Un microrreactor es una estructura de escala submilimétrica en la
gue una reaccion quimica es desarrollada por la interaccion de diferentes
microflujos de reactivos en el sistema [28]. Los monolitos basados en polimeros
son faciles de preparar y manejar, mientras que las técnicas requeridas para la

preparacion de monolitos inorganicos son mas complejas [29].
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En si, los microrreactores son reactores estructurados (el fluido circula por
canales de geometria definida y el catalizador se encuentra generalmente
depositado sobre la pared de los canales) constituidos por canales paralelos
dispuestos en laminas metalicas contiguas. Dadas las pequefias dimensiones de los
micro-canales (50-500 micrones), ofrecen elevadas relaciones area/volumen y muy
altos coeficientes de transferencia de calor y masa, con lo cual es posible alcanzar
altos flujos caldricos a través de las paredes [30,31]. Estas caracteristicas los
convierten en unidades potencialmente aptas en procesos controlados por la

transferencia de calor hacia la corriente de proceso.

Estos grandes coeficientes de transferencia son el principal motivo por el
cual se propone el uso de microrreactores en reacciones altamente endo- o
exotérmicas, pues entre otras ventajas, previenen la formacion de puntos calientes
[32]. Los puntos calientes tienen un impacto perjudicial en la vida util de los
catalizadores ya que generan la sinterizacién y probablemente la desactivacion vy,
ademas, pueden presentar riesgos de seguridad. Cuando las reacciones son
endotérmicas, los puntos frios disminuyen el rendimiento del equipo hacia los

productos deseados, perjudicando la eficiencia del reactor.

Estos disefios constituyen un compromiso muy conveniente entre la

disminucion de costo de fabricacion con respecto a reactores convencionales.

Los microrreactores tienen la ventaja de ser mas faciles de escalar en
comparacion con los reactores convencionales. Mientras que el escalado de un
reactor convencional requiere modificar el tamafio del conducto y redisefiar el
reactor, en los microrreactores solo se necesita agregar mas placas sin cambiar el
tamafio del canal. Esto simplifica el proceso y evita redisefios estructurales.
Ademas, su integracion en modulos es mas segura debido a que los flujos de

reactivos, como el hidrégeno, son pequefios y menos peligrosos.

Por otra parte, los altos coeficientes de transferencia de energia que brindan
los microrreactores otorgan la posibilidad de trabajar en condiciones cuasi-
isotérmicas y en ausencia de hot spots, permitiendo operar reacciones altamente

exotérmicas controladamente.

Los principales tipos de microrreactores cataliticos corresponden a:

microrreactores de pared revestida (el catalizador es incorporado al microrreactor
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mediante el recubrimiento de paredes cataliticas), microrreactores de lecho
empacado (como particulas de polvo) y microrreactores monolito [33].

Los microrreactores con revestimiento de pared se emplean para prevenir
una caida excesiva de presion, ya que el revestimiento catalitico cumple la funcién
de fijar el catalizador a la pared del canal y proporcionar superficie activa para la
reaccion.Su disefio es mas complejo que el de los lechos empacados, ya que
requiere un recubrimiento delgado y uniforme en los microcanales. En esta
configuracién, generalmente se admite una menor carga de catalizador. Estos
microrreactores pueden estar formados por canales individuales o por sistemas
multicanales con diversas configuraciones, como los monolitos con estructura de

panal.

Los microrreactores al permitir alta transferencia de calor y masa debido a
su geometria, hacen éptimos a estos equipos por su alta eficiencia en las reacciones,
ya que se obtienen mejores rendimientos y tasas altas de conversion de reactivos.
Ademas, por su disefio permite una mezcla de compuestos en segundos y un mejor
control de temperatura, generando un entorno favorable para la quimica altamente

selectiva.

Los reactores convencionales, como los reactores discontinuos, tienen
perfiles de temperatura mas amplios, lo que aumenta la posibilidad reacciones no
deseadas disminuyendo la selectividad [3]. Por el contrario, los microrreactores
restringen las reacciones Unicamente a los productos deseados debido a sus
estrechas distribuciones de temperatura. Se sabe que los microrreactores producen
productos con altos niveles de pureza, ademds, en una reaccion altamente
exotérmica se puede controlar de forma segura como también puede lidiar con los

reactivos toxicos y explosivos de manera segura

El rango de temperatura utilizado en los procesos de reformado de etanol es
amplio (300-800 -C), y la temperatura de trabajo determina la selectividad para los
productos: dado que el proceso de reformado es endotérmico, un aumento de la
temperatura desplaza la reaccion hacia el lado de los productos, aumentando de
manera general la produccion de hidrégeno. Sin embargo, dado que el etanol puede

descomponerse facilmente, deshidratarse o deshidrogenarse, la distribucion final de
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los productos también depende de la reactividad de los productos intermedios
(etileno, acetaldehido, acetona, metano) y no Unicamente del etanol [6].

El calentamiento mediante una fuente de calor externo, como son los gases
de combustion, resulta conveniente a fines de evitar perfiles térmicos abruptos y
previene la presencia de puntos calientes dentro del reactor que puedan causar estres

térmico severo y la sinterizacion del catalizador.

Los catalizadores de paladio (Pd) han sido ampliamente estudiados para las
reacciones ESR, ya que se caracterizan por suprimir casi por completo la formacion
de especies quimicas no deseadas, pues el etanol se convierte principalmente en una

mezcla de hidrdgeno, metano y 6xidos de carbono.

2.2 Ventajas de Microrreactores

Algunas de las potenciales ventajas del empleo de microrreactores en

comparacion con sistemas de reaccion macroscopicos son:

-Sequridad intrinseca: dado que se manejan volimenes pequefios y en

condiciones muy controladas, esto los torna especialmente Utiles para su

empleo con reactivos o reacciones que son potencialmente peligrosas.

-Alta relacién superficie-volumen: Gracias al pequefio volumen interno de

los microrreactores, la razon area superficial respecto al volumen interno
(AV/) es alta [34], por lo que se incrementa la transferencia neta de calor y
masa entre la pared catalitica y la mezcla de reaccion, lo que termina
acelerando los procesos cataliticos, muchas veces limitados por problemas

difusivos.

-Control de presion [34]: Cuando las dimensiones son pequefias, incluso

presiones muy altas resultan en fuerzas moderadas en las paredes del
microrreactor. Por lo tanto, se pueden llevar a cabo reacciones a alta presion
de forma segura, incluso a presiones superiores a los 400 atm en
microrreactores capilares. Trabajar a tales presiones en reactores
convencionales en que los volumenes son litros o incluso metros cubicos

requiere disefios especificos para condiciones severas/extremas, y técnicos
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calificados para operarlos. Los microrreactores son, por lo tanto, ideales para
estudiar las reacciones a altas presiones y temperaturas.

-Escalado por replicacion de unidades: el escalado de estos sistemas para la

produccién quimica se puede lograr por numbering up, lo cual es mas
sencillo que el tradicional scalling up para reactores convencionales. El
numbering up involucra la implementacion de arreglos de micro-reactores
operados en paralelo sin la necesidad de un escalado previo en planta piloto,

con pasos de redisefio del reactor.

-Estudio de peliculas cataliticas: estos sistemas permiten una

caracterizacion catalitica precisa de la pelicula ya que se puede controlar
muy bien la temperatura real de la misma, que es dificil de alcanzar con

sistemas estructurados convencionales como ser monolitos o esponjas.

-Facilmente desmontables y permite el recambio de catalizador.

-Favorece un buen mezclado de flujo de gases.

-Permite la medicién de temperatura.

-Flexibilidad de la produccion. Para conseguir un aumento en la capacidad,

basta afiadir un mayor numero de canales operando en paralelo. Si se quiere
disminuir la produccidn, basta con bloquear una fraccién de los canales [35].

-Una mayor conversion vy selectividad, y supresion de la formacion de

subproductos debido al control preciso de temperatura [32].

-Plantas, equipos y procesos mas econémicos. Menor costo energético [36].

-Facilidad de movilidad o traslado [36].

Los microrreactores pueden obtenerse empleando diversos materiales, como

asi también en variadas configuraciones. En la literatura se reportan sistemas

construidos con sustratos de distintos materiales, como aleaciones metalicas,

ceramicas, carbonosas o materiales compuestos, los cuales a su vez pueden

encontrarse en forma de laminas con micro-canales, mallas, espumas o fibras.

En los udltimos afos, los microrreactores han recibido una atencién

considerable, al permitir reducir el tamafio de los equipos y aumentar la eficiencia

através de la intensificacion del proceso. Las ventajas obtenidas con la disminucion

del tamafio de los reactores y el aumento en la relacion superficie/volumen conlleva
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a la disminucion en el camino difusional y una notable mejora en la transferencia
de calor y masa [32,36, 37,38].

En particular, el reactor de placa catalitico (CPR) es una alternativa atractiva,
consiste en placas de metal con canales que suelen tener una altura de cientos de
micrometros. Las ranuras se recubren con un catalizador adecuado y cada placa
puede disponerse en pilas para que las reacciones exotérmicas y endotérmicas
tengan lugar en placas alternas. El calor se transfiere por conduccion desde la region

exotérmica a la endotérmica.

En los microrreactores la eficiencia depende ademas del recubrimiento del
catalizador, ya que una operacion prolongada puede afectar la cantidad de
catalizador activo. La desactivacion del catalizador debido a desviaciones térmicas
conduce a una reduccién del rendimiento, ya que, a menor temperatura, menor es
la produccion de hidrégeno que se lleva a cabo, conllevando a mayor contenido de
CO, impactando de manera negativa en el rendimiento del equipo.

El acoplamiento entre reacciones exotérmicas y endotérmicas se basa en la
posibilidad de hacer un sistema energéticamente autosuficiente. Para ello se han
propuesto procesos como el reformado con vapor de agua, el reformado oxidativo
y reformado autotérmico con vapor de etanol, mencionados en el capitulo 1 de este

trabajo.

Especificamente en la produccion de hidrogeno mediante reformado con

vapor, se pueden citar dos ventajas del uso de microrreactores [20]:

*La intensificacion del proceso permite combinar las reacciones de
reformado y la energia de entrada requerida en un espacio reducido. Esto logra una
mejor transferencia de calor que en los reactores convencionales, lo cual es

fundamental.

*Esta tecnologia contribuye al desarrollo de sistemas de generacion de
energia distribuidos y portatiles. Actualmente existen diversas aplicaciones, desde
dispositivos electronicos portatiles, como computadoras portéatiles y teléfonos
celulares, hasta la produccion de energia a bordo de vehiculos [23]. Estos sistemas
de reaccion avanzados pueden utilizarse para la produccion descentralizada de

hidrogeno a partir de gas natural.
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2.3 Principales Aplicaciones
Las areas principales de aplicacion de los microrreactores son:

> Obtencién de productos quimicos peligrosos, que se ve
particularmente favorecida por la menor retencion de material en estos sistemas
miniaturizados. Por ejemplo, se ha utilizado un proceso continuo para la produccion
de nitroglicerina en el sitio de Xi’an en China con una capacidad de produccion de
15 kg/h [39].

> Produccion portatil de hidrégeno, que estd motivada por el deseo
emergente de dispositivos electrénicos portéatiles [40-42] y el reformado a bordo en
el transporte [43-46]. La fabricacion y la operacion se han realizado en
microsistemas multifuncionales de alta temperatura para la produccién de gas de
sintesis, se han logrado mejores rendimientos en eficiencia energética y se ha

demostrado la estabilidad de la pila mediante estudios computacionales [47].

Otros ejemplos de implementacion pueden encontrarse en la revisiéon de
Holladay y colab. (2004) [48].

> Industria quimica y farmacéutica fina: Roberge y colab. (2004,
2005) [49] analizaron 86 reacciones de este tipo para observar los beneficios del
uso de la operacion continua de microrreactores en lugar de la produccidn original
de lotes o semilotes. El 44% de las reacciones analizadas se beneficiaron de la

operacion continua con microrreactores.

Segun Yue (Yue 2018) [50] los microrreactores se han explorado en sintesis
quimicas en presencia de fases inmiscibles, como la hidrogenacion selectiva de gas
y liquido, oxidacién aerdbica de alcoholes, combinacion directa de hidrégeno y
oxigeno para la sintesis de perdxido de hidrégeno, epoxidacion con soluciones

acuosas de agua oxigenada.

Para estas reacciones, la velocidad de reaccion global en los reactores
convencionales a menudo esta limitada por la transferencia de masa entre fases,
especialmente cuando la cinética de reaccién es rapida. Sin embargo, realizando
tales reacciones multifasicas sobre una capa de catalizador delgada recubierta en
microrreactores, esta velocidad de transferencia de masa se mejora

significativamente.

30



Estrategias de Provision de Calor a un Microrreactor para Reformado de Etanol con Vapor

La produccion de hidrdgeno a partir del reformado con vapor depende de
varios factores que afectan significativamente las tasas de transferencia de calor y
el rendimiento. Los parametros que pueden afectar el rendimiento de un
microrreactor, son las propiedades termofisicas de las especies entrantes, el tipo de
catalizador, el peso y la distribucion del catalizador, la temperatura de
funcionamiento, la presion de funcionamiento, la velocidad del flujo y el material

utilizado para el microcanales.

Por otro lado, los parametros estructurales de los microrreactores, como la
forma de microcanal, la relacion de aspecto, la forma de la seccion transversal, las
dimensiones del canal, los puertos de entrada y salida, la forma del colector y la
longitud del microcanal, tienen un impacto significativo en el rendimiento del

microrreactor.

2.4 Microrreactores e Impacto Ambiental

Si pretendemos dejar a las futuras generaciones un planeta habitable sin
renunciar a satisfacer nuestras necesidades energéticas, se deben resolver algunos
desafios con vistas a una politica de desarrollo sostenible. El primero de ellos es
reducir el empleo de combustibles fosiles como fuente de energia. El segundo
desafio es desarrollar tecnologias de captura de CO- para que sean aplicadas en los
procesos que utilizan combustibles fosiles como materia prima. El tercero es

producir energia a partir de fuentes renovables.

Las investigaciones y desarrollos tecnoldgicos en la produccion y
purificacion de Hz y en la obtencion de gas de sintesis (mezcla de Hz, CO y COy)
poseen un gran potencial en el camino de alcanzar tres principales desafios en el

area de energia:
(@) suministrar combustibles méas limpios

(b) incrementar la eficiencia en la utilizacion de energia para la produccion

de combustibles y electricidad

(c) eliminar contaminantes en el uso final del sistema [51].
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Como se dijo previamente, el hidrogeno se considera como portador de
energia limpia que puede ser quemado, de forma similar a combustibles carbonosos
convencionales, o puede convertirse directamente en electricidad en las pilas de
combustible. Estos sistemas de energia a partir del hidrégeno se encuentran entre
los sistemas sostenibles prometedores para el futuro del sector de la produccion de
energia, sobre todo cuando el hidrégeno se obtiene de fuentes renovables.

Ademas, por las diversas mejoras que poseen los microrreactores, como las
ya mencionadas: mayor selectividad del proceso, con menor generacion de
productos secundarios indeseables y menor consumo energético, el empleo de los

mismos implica beneficios tanto econdmicos como de impacto ambiental.

En la evolucion hacia un escenario energético futuro en que el hidrégeno
(como portador de energia) tome preponderancia dentro de la oferta energética, es
necesario imaginar que seguiran utilizandose el resto de recursos disponibles
(fésiles o nucleares) mientras se establece un sistema de energia basado en unos
recursos naturales renovables y agua que, por un lado son inagotables y, por otro,
ofrecen una distribucion en el globo terrdqueo mucho mas igualitaria que la que hoy
en dia presentan los combustibles fosiles. En este sentido, la produccion distribuida
de hidrdgeno a partir de etanol contribuira a distender el profundo desequilibrio
geopolitico que se establece por la concentracion de las reservas de recursos fosiles

en muy pocas zonas de la Tierra.
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CAPITULO N°3: MODELO Y METODOLOGIA
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3.1 Metodologia

En este trabajo se simularon microrreactores de placas para la produccion de
hidrogeno a partir de bioetanol y agua. Se estudian dos casos, el primero consiste
en placas ubicadas en flujo cruzado convencional mientras que, en el segundo caso,
se propone la modificacion del sentido de circulacion de la corriente que aporta

energia al equipo.

En este capitulo se desarrollan las ecuaciones que representan los modelos
de ambos casos y los pardmetros utilizados para compararlos. Los modelos fueron
resueltos mediante métodos numéricos apropiados a través de una rutina en
lenguaje FORTRAN, vy los resultados obtenidos fueron presentados en graficos
elaborados por medio de ORIGINPRO 8.

Con el objetivo de definir la configuracién del reactor y modelar su
comportamiento, se establece una metodologia basada en la formulacion de
hipdtesis explicitas y la definicion del volumen de control. A partir de estas
consideraciones, se desarrollan los balances de materia y energia que conforman el

modelo matematico del sistema.

De esta manera se logra comprender la influencia de las principales variables
operativas (temperatura, presion, flujo, velocidad de reaccidn, etc.) como ademas

el comportamiento del reactor de acuerdo a las configuraciones propuestas.

3.2 Modelo Matematico: Alimentacién en Flujo Cruzado

En la siguiente figura se puede observar el esquema de la representacion de
un reactor de placas con microcanales calefaccionado con una corriente de gases

resultantes de la combustidn a flujo cruzado.
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Gases,

=

Reformado

=

Figura 3.1: Diagrama de microrreator a flujo cruzado

Primeramente, se obtendran las ecuaciones modelos que representan el

comportamiento de los fluidos en base a una alimentacion de gases en flujo cruzado.

Esta configuracion adoptada constituye una alternativa promisoria para
operar microrreactores debido a que los canales calefactores y de reaccién se
encuentran separados y orientados perpendicularmente, lo que permite la conexion,
distribucién y manejo de las corrientes de forma més simple que los reactores

convencionales [2].

Se ingresara una corriente de agua y etanol al reactor de placas paralelas y

microcanales, que denominaremos por simplicidad microrreactor.

Las placas paralelas se encuentran intercaladas de manera tal que permita el

ingreso de los flujos de manera cruzada.

Las filas de placas por la cual ingresa el reformado estaran indicadas de color
azul y aquellas donde circule los gases resultantes de la combustion se indicaran de
color rojo. Estas placas seran las encargadas de suministrar la energia requerida

para las reacciones endotérmicas del reformado.

Los canales son de seccion cuadrada revestidos con un catalizador de Pd.
Las reacciones del reformado se evalian mediante el modelo cinético propuesto por
Lopez y colab. (2012) [52]. Estos propusieron expresiones cineticas efectivas (u
observables) tipo ley de potencia para el sistema de las reacciones involucradas:
Una reaccidn irreversible de etanol con agua para dar metano diéxido de carbono e
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hidrégeno (reaccién 1), reformado de metano con vapor (reaccion 2) y reaccion de
water gas shift (reaccion 3).

Las reacciones que se llevaran a cabo en los canales de reformado son las

siguientes:
C,HsOH + H,0 —» CH, + CO, + 2H, 1)
CH, + H,0 — CO + 3H, (2)
CO + H,0 — (0, + H, 3)

Las reacciones al igual que las siguientes expresiones cinéticas fueron

determinados por Lopez y colab 2012 [52].

n=kK Pet Pr,o

1 PeoPy,
Keq2 pCH4 szO

r, = kz PeH, Ph,o 1-

1 Peo, Pa,
Keq3 pCO pHZO

I, = k3 Pco Ph,0 1-

_Ei/

Los valores de la constante y energia de activacién para la expresion de la
ley de velocidad se extraen de la siguiente tabla:

Tabla 3.1: Constante y energia de activacion

i K; [kmol/m3 /s /bar®] | E; [J/mol]
1 24x% 10° 148000
2 2.1x 10° 107300
3 7.7 X 102 59900

Fuente: Lépez v colab 2012 [52]
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Para describir el comportamiento del microrreactor de flujo cruzado en
estado estacionario se propone un modelo pseudohomogéneo bidimensional [53]

segun las siguientes hipotesis:

> Distribucion uniforme del flujo en todos los microcanales. Dentro
del canal el flujo es unidireccional. Los distribuidores se han disefiado

correctamente.

> Se supone flujo laminar completamente desarrollado a través de los
canales. Valores de Re pequefios y relacion alta de L/D debido a la longitud

caracteristica pequefia tipico de microrreactores.

> Las pérdidas de calor del reactor de placas al medio ambiente se
desprecian (reactor adiabatico con intercambio de calor). Se supone que el reactor

esta adecuadamente aislado.

> Se considera la transferencia de calor por conduccion a través del
solido (acero inoxidable) entre canales a diferente temperatura.

> Perfiles radiales de composicion y temperatura planos (flujo piston).
Los valores altos de coeficientes de transferencia la alta relacién superficie a
volumen y la pequefa distancia de difusion “radial” tipicas de microrreactores

abalan esta hipdtesis

> Se desprecian los fendmenos de dispersién axial de masa y calor,
teniendo en cuenta el elevado nimero de Peclet (Pe> 350).

> Condiciones isobéricas. Las caidas de presion se desprecian debido
a la gran cantidad de seccidn transversal libre, tipico de este tipo de equipos

El diagrama del proceso de manera simplificada para un volumen diferencial

para el reformado se puede representar de la siguiente manera:
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Et I _—- ______K;Ax
EA R -\ - RN
o \X\_z' 7 zaz Gases de
w - combustion
| ! |
Qr
e X+ Ax
X
— N e
Fp(2) : En(Z + AZ)
T(Z) ) “ T(Z + AZ)
N
z 7+42

Figura 3.2: Diagrama del proceso de manera simplificada para un volumen

diferencial para el reformado

El analisis se aplica a la geometria del microrreactor, donde las ecuaciones

resultantes son las siguientes:

*Balance de masa.

Los grados de libertad me determinardn cuantas variables puedo fijar

libremente antes de que el sistema quede completamente determinado.

Se cuenta con 3 reacciones independientes y se tienen 6 especies que seran

las incognitas. Por lo que de acuerdo a lo predicho se tendra:
Grados de libertad =6 -3 =3

Esto indica que podemos realizar 3 balances independientes a nuestro

sistema en analisis.

Balance de masa lado de reaccién

Los balances se realizaran sobre 3 especies de interés: etanol, metano e

hidrogeno. Se parte de ecuacion general de balance de masa para el etanol:
Entrada — Salida + Generacion — Consumo = Acumulacion

Como estamos en estado estacionario y ademas no se genera por reaccion el

etanol, se tiene:
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Frtanot (Z) — Fgtanot (Z + AZ) - (rEtanol *AV) =0

r: velocidad de reaccion

AV: volumen diferencial. Se expresa como AZ* b?, siendo este Gltimo el espesor
del canal.

Reordenando y aplicando limite nos queda lo siguiente:

Fetanot (Z) — Fgtanol (Z + AZ) - (7‘1 ) xb%2xAz7= 0

Fitanol(Z+Az)—FEtanoi(2)

—Al;r_r)lo -~ =—(r ) *bx*nz
dFEt,m —r b2
dZ 1m

m: numero de canal del reformado.

Al desarrollar de manera analoga para las otras dos especies, se tienen las

siguientes ecuaciones diferenciales:

-Metano

dF., .
% = (rlm - Ir2,m)b2

-Hidrogeno

dF,

dz

= (21, +36, , + 1, )b’

*Balance de enerqia.

Balance de energia lado de reaccion

Se parte de la ecuacion general del balance de energia para un volumen de control
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Energia acumulada = Energia que entra — Energia que sale +
Calor transferido + Trabajo realizado por el sistema +

calor generado por reaccion

dE . .
E:ZszHZ_Zsz_,_AZ HZ+AZ +Q +W+Z(_AH7-) TV

Consideraciones:
-Se desprecia energia cinética y potencial.
- No hay trabajo mecanico realizado.

-El término de la acumulacién se desprecia por ser un proceso en estado

estacionario.

0= FimgHy =) Fimyag Hy oz +Q+ ) (~AH) 1V
Para un elemento entre zy z + AZ se tiene:
-Area transversal: b?
- Volumen: dV = b? AZ
- area de transferencia de calor por canales superior e inferior: 2b AZ

- area de transferencia de calor por canales de reformado adyacentes a diferente

temperatura: b AZ
Para el canal m se arriba a la siguiente expresion:
0=Fm;CpT(z) — Fmy a7z Cp[T(2) + dT]
+ U 2b AZ(T), = T) + Up b AZ(Tyy — Ty)
+ [(rymAHy + 1y mAH, + 15, AH5)b? AZ]

Trabajando las expresiones y aplicando limite cuando Az — 0, sellegaala

siguiente ecuacion diferencial

m _ QR,m +QF,m +QT,m
dz Fm Cp
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donde

Qrm = (7"1,mAH1 + r,mAH, + 7"3,mAH3)b2

Qe =20U, (T, -T,)

para m=1 bUT m (Tm+1_Tm)
Qr m=Para 1<m<19 bUT,m(Tm 1T )+bUT’m_1(Tm_1—Tm)
para m=19 bUT m_l(Tm_l—Tm)

Qr representa el calor consumido por reaccion, Qr representa el calor
suministrado mediante conveccion desde la corriente de flue gas, y Qrt representa

el calor transferido entre canales adyacentes en el lado de reformado.

*Balance de energia lado de flue gas

Se desarrolla de manera analoga al balance de energia lado de reaccién, y

se arriba a lo siguiente:

dT, _ Qe *Qrs
dx Fm'Cp

f . .y f
Qr representa el calor transferido por conveccion, y Qr representa el calor
transferido entre canales adyacentes del lado de flue gas.

n : es el nimero de canales para el flue gas.

Qf,=2bU, (T, -T,)
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B f f f
para n=1 bUT,n (Tn+1_ N )

f

Q

B f f f f f f
’n—para 1<n<57 bUT,n(Tn+1_Tn )erUT,n—l(Tn—l_Tn )

f f f
T,n-1 (Tn—l_Tn j

El sistema resultante se resuelve con las siguientes condiciones de borde.

para n=57 bU

En la entrada los flujos molares y temperaturas son constantes y conocidos.

para z=0, V X

F —F.

j,m jo,m

para j = Et, CHs, H>
Tm = TO,m
para x=0, V z
T =T/

n 0,n

3.3 Modelo Matematico: Doble Alimentacion.

En esta instancia consideraremos el mismo disefio de reactor bajo las mismas

consideraciones operativas, pero difiriendo de la forma de alimentar los gases de

combustion.

Se considera el reactor dividido en dos secciones, cada una de ellas se

encontrara alimentada por un flujo de gases resultantes de la combustion ingresando

al reactor en sentido opuesto. La finalidad de esta alternativa es comparar el

desemperio.

La alimentacién al reactor sera de la siguiente manera:
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Gases
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Reformado

=

Figura 3.3: Diagrama de microrreator a doble alimentacién de gas.

En la primera seccién del reactor, las ecuaciones y condiciones iniciales son
iguales, debido a que la direccién del flue gas es similar a la del flujo cruzado. En
la siguiente mitad del equipo el reformado se encuentra nuevamente con el flujo de
la corriente calefactora, pero con sentido contrario de flujo de ingreso, es mayor el
gradiente energético ya que la corriente tiene las mismas condiciones que el
extremo mas caliente. Debido al cambio de direccion que presenta la segunda
corriente calefactora, se genera que, si bien las hipétesis son las mismas, haya una
excepcion en el balance de energia del lado del flue gas.

Las ecuaciones modelos resultantes son:

_ dTnf _ QFf,n +Q'I'f,n
&  Fm'Cp

Las condiciones de borde son las mismas que el caso anterior, salvo que en
la segunda mitad del equipo la corriente calefactora ingresa por el extremo

opuesto entonces la temperatura es conocida y constante se utilizan las siguientes:

para x=W, V z

Ti=T

n 0,n

Las ecuaciones resultantes de los modelos estan compuestas por ecuaciones
lineales que resultan en ecuaciones diferenciales parciales bidimensionales y
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ecuaciones algebraicas no lineales. Las primeras se discretizan (se convierten las
ecuaciones diferenciales con derivadas parciales en un sistema discreto de
ecuaciones algebraicas) mediante diferencias finitas de primer orden, que consiste
en representar la funcién por su valor en un conjunto discreto de punto de grilla. Al
conjunto de ecuaciones algebraicas no lineas se resuelven a través del algoritmo
Quasi-Newton. Proponiendo valores iniciales eh iterando hasta cumplir las

condiciones de borde propuestas.

Para la resolucién de los modelos planteados, se tuvieron en cuenta los

siguientes pardmetros y correlaciones:

> Las propiedades fisicas, termodinamicas y de transporte se tomaron
de Smith y colab (2005) y Poling y colab (2001) [54,55]. El coeficiente de
transferencia de calor convectivo se obtuvo de la expresién empirica obtenida por

Hawthorn [56-57] para canales de seccion cuadrada:

b 0.451
h= 2.978(1+0.095 Re PrL)

El coeficiente global de transferencia de calor, U, se calcula considerando
las resistencias de transferencia de calor en serie: conveccion para el lado de los
gases de combustién y lado de reformado y conduccion a través de la pared

metalica:

-1

1 1
e

h

e
Para ver més detalles, ver Anexos.
Para representar el rendimiento del equipo, se calculan los siguientes parametros
operativos globales:

Y(Fogt—FLEt)

Conversion de etanol, Xg; = o
0,Et
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Donde, FOvEt y FLvEt son los flujos molares de etanol de entrada y salida,

respectivamente.

Z FL H
77 :—’le00
Rendimiento a hidrogeno, 62 For

Donde, Flnesel flujo molar de hidrégeno a la salida del reactor.

F
Mew, = & %100
Rendimiento a metano, D Foe

Donde, Ficn, esel flujo molar de metano a la salida del reactor.

R — Z FL,H2

*

Relacion de produccion de hidrogeno, Fa,

*

Donde, FHz es el objetivo fijado de produccion de hidrégeno.

_ _ GHSV = 1
Velocidad espacial del gas, \

Donde, F, es el caudal volumétrico del gas en condiciones de presion y

temperatura estandar (298 Ky 1 bar) y V es el volumen del reactor.
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CAPITULO N° 4: RESULTADOS Y DISCUSION
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4.1 RESULTADOS OBTENIDOS

En el presente capitulo se presentan y analizan los resultados obtenidos de
la simulacidén en estado estacionario de un microrreactor de placas operando bajo

diferentes configuraciones en la alimentacion.

En particular se expone los resultados para una configuracion de flujo
cruzado y doble alimentado, de la corriente que realiza el suministro de energia al
proceso, evaluando su influencia sobre el comportamiento térmico y el rendimiento

para la obtencion de hidrogeno.

4.1.1 Flujo Cruzado

La simulacion se llevd a cabo en un microrreactor con dimensiones de 19 x

57 canales, cuyo equipo mide 1,33 x 4 cm.

Las condiciones operativas elegidas fueron definidas con el objetivo de
producir 1 KW de energia (LHV) equivalente a 15 mol/h de hidrégeno.

Las condiciones de la simulacion de la experiencia se realizaron bajo las

siguientes caracteristicas operativas:
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Tabla 4.1: Variables Operativas y Parametros de Disefio

Canales del reformado

Descripcion Formulacion Unidad
Presion 1 bar bar
Temperatura de Entrada 550 °C °C
Flujo Molar Total Alimentado 52.28 mol/h mol/h
Velocidad Espacial 1.14%x105 1/h 1/h
Ancho de Canal 500 um um
Longitud de Canal 4 cm cm
Ancho de Placa 1.33cm cm
Espesor de Pared 200 um um
Espesor de Pelicula Catalitica 1 um um
Area Superficial Geométrica 8000 m?/m3 m?/m?®
Cantidad de Canales por Placa 19
Cantidad Total de Placas 60
Cantidad Total de Canales 1140
Area Total Libre Transversal 2.85 cm? cm?

Canales del flue gas
Variable Operativa /Parametro de
——— Valor Unidad
Presion 1 bar
Temperatura de Entrada 750 °C
Flujo Molar Total Alimentado 508.2 mol/h
Velocidad Espacial 1.11x108 1/h
Composicién molar de Gases de Combustién

CO2 10.43 %
H20 15.78 %
O 3.05 %
N2 70.74 %
Ancho de Canal 500 um
Longitud de Canal 1.33 cm
Cantidad de Canales por Placa 57
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Cantidad Total de Canales 3420

Area Total Transversal 8.55 cm?

Bajo estas condiciones el reactor opera en flujo laminar Re (16-58) y se
obtiene elevados coeficientes de transferencia h (350-800 W/m?/K) principalmente
por la pequefia distancia caracteristica, permitiendo despreciar las resistencias
externas a la transferencia de calor. A su vez el pequefio espesor de la pelicula
catalitica (10Omicras) nos permite despreciar las resistencias internas, de este modo
el factor de efectividad es cercano a la unidad y el sistema esta controlado por la
reaccion quimica. (Para ver calculos de pardmetros ver anexo). Bajo estas

condiciones las hipétesis planteadas para el modelo se consideran validas.

La figura 4.1 representa los flujos molares axiales para las 3 especies
representativas del proceso (etanol, metano e hidrégeno) para tres de los 19 canales
del lado del reformado (canal 1, 10 y 19). Las lineas continuas representan los
perfiles de flujo molar para el canal 1 (Chl), el mas cercano a la entrada de los gases
de combustion, las lineas de trazo largo refieren a los perfiles de flujo molar
correspondiente al canal 10 (Ch10), siendo las lineas de trazo corto referente al
perfil para el canal 19 (Ch19).
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F [mol/h

Z [cm]

Figura 4.1: Flujos molares vs z para etanol, metano e hidrégeno en condiciones de

operacion de la tabla 1 para una configuracion de flujo cruzado.

En la figura la curva en negro que representa el etanol, disminuye
progresivamente, debido al comportamiento de naturaleza que tiene como reactivo.
Ademas, el mismo se consume por completo en la reaccién a la mitad del equipo

dando lugar a los dos productos mencionados.

El metano (linea roja) tiene el comportamiento caracteristico de un

intermediario. El hidrégeno tiene un perfil creciente para todos los canales.

La produccion de hidrégeno en el Chl es mayor al Ch19y se debe a que este
ultimo canal estd mas alejado del ingreso de la corriente calefactora, por ende, su
performance es mas pobre, mientras que el Chl estd mas proximo recibiendo mayor

energia que en el resto de los canales.

Para el volumen del reactor propuesto, se requiere un flujo molar promedio
de hidroégeno producido (F*12) de 1.3 x 102 mol/h por canal para lograr el objetivo
de produccion impuesto, esto se alcanza aproximadamente a 2.5 cm de trayectoria

para el primer canal.
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El hidrégeno (linea azul) supera los objetivos de produccién de dicho gas

para el canal Chl y Ch10, pero esto no sucede para el Ch19, por lo mencionado

anteriormente.

Cabe destacar que se observa en la grafica que al comienzo del reactor se

presenta una meseta o decir que los perfiles comienzan planos, lo cual sucede

debido a que la temperatura a la que ingresa el reformado es baja (550° C) y en esta

condicion la reaccion no es importante. Al aumentar la temperatura comienza a

proceder la reaccion, ya que al aumentar dicha variable aumenta la velocidad de

reaccion.

En la figura 4.2 se visualizan los perfiles de temperatura del flue gas para

una condicion de flujo cruzado.
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Figura 4.2: Perfiles de temperatura correspondientes a los gases de combustion en la

direccion x para las condiciones de operacion de la tabla 1.

Se observa que en el Ch1l (referente a TB1) la temperatura del flue gas sufre

una fuerte disminucion energética (aproximadamente 150 °C) frente a los demas

canales del equipo, debido a que es el extremo mas frio, siendo el que aporta mayor

calor a la entrada del reformador.
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A medida que el reformado avanza axialmente por el reactor la disminucion
de temperatura no es tan abrupta como el primer canal, sino de manera més
uniforme, ya que al ser menor la fuerza impulsora lo es también el gradiente

térmico, observandose una tendencia mas tenue.

En la figura 4.3 se observa el rendimiento correspondiente al proceso. En
ella se puede ver que para las condiciones establecidas de operacion y condiciones
de ingreso de las corrientes se alcanza un rendimiento aproximado al 70% para la
formacion del hidrégeno. A medida que aumenta la temperatura se ve favorecido la

formacion de hidrégeno por motivos cinéticos.

Rendimiento [%]

25

0 05 1 15 2 25 3 35 4

z [cm]
Figura 4.3: Gréfico de rendimiento de hidrégeno a flujo cruzado para condiciones de la

tabla 1.

La figura 4.4 muestra una grafica de temperatura en flujo cruzado, notandose
un crecimiento continuo de temperatura, donde el extremo caliente esta
contrapuesto a la entrada del reformado y cercano a la entrada de los gases de
combustion. Esto tiene sentido ya que la performance es mas pobre mientras mas

alejado se encuentra de la fuente calefactora.
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Se puede decir ademés que en el extremo mas frio del reactor la eficiencia
es menor, consecuencia de esto es que el catalizador no se aprovechay por lo tanto

la conversion hacia los productos formados es menor.

En la primera mitad del equipo los cambios de temperatura son mas
abruptos, debido al estado térmico que presenta el reformado en esta seccion.

Posterior los crecimientos térmicos son menos abruptos.

Podemos ver que en los primeros canales del microrreactor el reformado
alcanza temperaturas de casi 700°C a 1.5 cm, esto se debe al contacto continuo que
el canal tiene con el gas a la mayor temperatura, mientras que los canales paralelos

lo hacen en menor medida, estos también alcanzan dicha temperatura,

Puede verse que la temperatura del reformado crece de manera uniforme
canal a canal, siendo la diferencia notoria entre los dos extremos axiales del equipo,
ya que al Chl alcanza 700°C a una distancia de 1.2 cm aproximadamente desde la

entrada, mientras que el Gltimo Ch19 no alcanza este valor en la seccion del equipo.
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Figura 4.4: Grafico de contorno de temperatura del lado del reformado para

condiciones de la tabla 1.
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Por la eficiencia que presenta el sistema respecto al extremo mas frio, se
define una alternativa en la configuracion de la corriente de alimentacion, y surge
de esta manera ingresar una doble corriente de gases provenientes de la combustion

y se espera que la performance resultante sea mayor.

4.1.2 Flujo Doble Alimentacién

La simulacién se lleva a cabo en el mismo reactor bajo las mismas
condiciones operativas que el flujo cruzado, con la excepcién de que se cuenta dos
corrientes de flujo de gas resultante de la combustion ingresando al equipo con

sentidos de flujo distintos.

Si bien ahora se cuenta con dos corrientes calefactoras, el flujo total

alimentado es el mismo que el estudiado en la configuracion anterior.

La figura 4.5 representa los axiales de flujo molar para las 3 especies
representativas del proceso (etanol, metano e hidrégeno) para tres de los 19 canales
del lado del reformado (canal 1, 10 y 19). Las lineas continuas representan los
perfiles de flujo molar para el canal 1 (Ch1), lo cual es analogo a lo estudiado en la
figura 4.1.

54



Estrategias de Provision de Calor a un Microrreactor para Reformado de Etanol con Vapor

Hidrogeno

Metano

L.
Ll W

z [cm]
Figura 4.5: Flujos molares vs z para etanol, metano e hidrégeno en condiciones de

operacion de la tabla 1 para esquema doble alimentacion.

En la figura 4.5 el flujo de etanol disminuye progresivamente con la

reaccion, esto es el comportamiento de un reactivo. A su vez se genera el metano.

El metano crece progresivamente a medida que el etanol se consume, debido
a que se genera por la reaccion 1 o se consume por la reaccion 2, donde ambas

reacciones producen hidrégeno.

El hidrogeno es mayor en el Chl, donde puede visualizarse que el mismo se
genera progresivamente gracias al consumo del etanol y metano. Cuando el metano
comienza a consumirse una vez que adquiere su comportamiento de reactivo, la
velocidad de generacion de hidrogeno comienza a disminuir lentamente debido al

continuo consumo de los reactivos a medida que transitan los canales del reactor.

En la figura 4.6 refiere a los perfiles térmicos del lado de la corriente del gas
calefactor. En el mismo se presentan los perfiles para 6 canales del reactor, siendo
los Ch28 y Ch29 correspondiente a secciones con direcciones de flujo del gas de

distintas direcciones.
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Figura 4.6: Perfiles de temperatura correspondientes a los gases en flujo doble

alimentacion en condiciones de operacion tabla 1.

En el Ch1l se observa una fuerte disminucion de la temperatura debido a que

aporta calor a la corriente fria de entrada de los gases del reformado.

Los perfiles térmicos de los canales Ch14, Ch28 presentan una disminucion
mas leve o atenuada de temperatura, ya que el reformado tiene un contenido
energético mayor canal a canal, por lo que el descenso térmico en el Ch14 es mayor
que el Ch28.

A medida que el reformado recorre el equipo, se va alejando de la entrada
de los gases de combustion y conduce a una pérdida en la fuerza impulsora (AT)

ocasionando una menor transferencia energética.

En el Ch29 se visualiza una disminucién abrupta de temperatura posterior
de un leve aumento, esto se debe a que el reformado se encuentra con una segunda
corriente de gases de combustion en condiciones de alimentacion siendo el
gradiente en este canal menor al del Chl, debido a que el reformado cuenta con

mayor energia. Claramente el reformado presenta un mayor contenido energético

56

1,3



Estrategias de Provision de Calor a un Microrreactor para Reformado de Etanol con Vapor

que los canales previos por lo la fuerza impulsora entre el reformado y gas en estas
condiciones es menor a Chl. El crecimiento que puede observarse en este canal se
debe a que el mismo absorbe calor del lado del reformado y del canal contiguo que
es el Ch28. El comportamiento de los Ch43 y Ch57 se asemeja su justificacion con

el comportamiento de los Ch14 y Ch28.

Importante resaltar que los decrecimientos térmicos de las corrientes del gas
suceden en orientaciones distintas en el equipo, esto se debe a que las corrientes
circulan a flujo cruzado, pero en diferentes direcciones de x indicado con flechas
en la figura. Puede verse como la caida de temperatura de los tres primeros canales
se presenta de izquierda a derecha que corresponde a la primera mitad del
microrreactor, mientras que la segunda mitad la disminucidn se presenta de derecha

a izquierda.

Para entender mejor el fendmeno de los que esta sucediendo, se representa
los calores Qr como el calor suministrado X mediante conveccion desde la corriente
de flue gas, y Qr el calor transferido entre canales adyacentes en el lado de

reformado. Para ello las lineas rojas refieren a los Qr y azul a Qr.
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Figura 4.7: Perfiles de calor para esquema de flujo de doble alimentacion en

condiciones de operacion de la tabla 1.

Analizando el Ch1 podemos ver que el calor suministrado por flue gas hacia
el reformado es creciente de manera constante a medida que circula por el canal.
Por otro lado, recibe calor en menor medida del canal adyacente, que este se
encuentra a una mayor temperatura lo que explica el perfil mostrado en la figura
4.6.

En el Ch28 podemos ver que también transfiere energia al lado de reformado
de forma casi constante. Pero con respecto al calor transferido por los canales
adyacentes sucede un fendmeno diferente, en la entrada (x=0) aporta energia a los
canales adyacentes mientras que en el otro extremo recibe lo que puede explicarse
por el cruce de temperatura. En todo el trayecto el calor entregado es mayor que el

recibido lo que explica el perfil térmico descendiente.

En el Ch29 se observa que QT disminuye linealmente, esto se debe a la
liberacion continua de energia al canal contiguo de menor energia. Por otro lado,

QF presenta una caida de energia muy grosera observada en el grafico debido que
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el gradiente de temperatura entre este canal y el reformado es mayor en referencia
a los canales anteriores. El comportamiento visualizado es semejante al del Ch1.

Falta resaltar que cerca de la salida (x=0) el canal recibe energia tanto del
lado de reformado como de los canales adyacentes explicando el ascenso de

temperatura observado en la figura 3.6

De la figura en estudio puede verse que en el Chl el calor neto resultante es
negativo, esto se debe a que es mayor la absorcidn de energia del lado del flue gas

por el reformado. En la primera parte es mayor el calor liberado por el flue gas.

Con respecto al Ch28 podemos observar que la tendencia de esta curva se
debe a que la primera mitad del equipo la transferencia es de manera continua del
lado del flue gas y del canal contiguo. El fendmeno observado en el canal es que a
la mitad de la trayectoria se presenta una elevacion de calor neto méas pronunciado,

y esto sucede a que es mayor la transferencia entre canales.

En el Ch29 se ve un comportamiento lineal del calor liberado hacia el

reformado.

Con referencia al ultimo canal puede verse que no hay margenes

considerables de calor.

La figura 4.8 representa el rendimiento obtenido en las condiciones

especificadas de operacion para una configuracion de alimentacion de doble flujo.
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Figura 4.8: Grafico de rendimiento de hidrégeno a flujo doble alimentado para

condiciones de la tabla 1.

Al igual que en flujo cruzado, el rendimiento de hidrégeno que se obtiene es
superior al 70%. Esto indicaria que la forma de alimentar el flujo no es un factor
clave si se mantienen las condiciones operativas, ya que los componentes presentan
comportamientos similares en ambos extremos del microrreactor, siendo la

discrepancia, la manera en que se comportan dentro del equipo.

La imagen 4.9 representa el contorno de temperatura para la configuracion

en cuestion.
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Figura 4.9: Grafico de contorno de temperatura para flujo doble alimentacion para

condiciones de la tabla 1

La temperatura que alcanza ocasiona un buen rendimiento bajo condiciones
especificadas de operacion, el crecimiento de temperatura no es creciente de manera
uniforme como el flujo cruzado, esto se debe a que en la mitad del equipo el
reformado entra nuevamente en contacto con la corriente de gases de combustion,
por lo que el gradiente sufre un rapido crecimiento energético (canal 29) y a medida

que el mismo traspasa el reactor el gradiente comienza a disminuir.

En la figura la mayor diferencia entre ambas experiencias se presenta en el
contacto entre los canales Ch 28 y Ch 29, ya que, a diferencia de flujo cruzado,
donde el crecimiento térmico es uniforme en el equipo, en esta Gltima experiencia
a la mitad del equipo el comportamiento no es lineal, y esto se debe a que el contacto
entre ambos canales en cuestion se presenta en orientaciones distintas de flujo. El
Ch29 del lado del reformado se encuentra con intercambio energético con el gas a

la mas alta temperatura y contiguamente al Ch28.

Es importante resaltar que en esta configuracion todos los canales alcanzan
temperaturas mas homogéneas y mayores a la salida a diferencia del flujo cruzado

donde el Chly Ch19 se encuentran a temperaturas diferentes.
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A raiz de lo estudiado hasta aca podemos determinar que manteniendo las
condiciones de operacion constantes al igual que la geometria del microrreactor,
modificando solamente las configuraciones de la alimentacién de las corrientes
gaseosas provenientes de la combustion, se observa que en ambos casos estudiados
el rendimiento que se alcanza es similar, llegando a un valor del 70% de conversion

de hidrégeno y alcanzando el objetivo de produccion fijado para el equipo.

Se analiza a continuacion cual es el efecto de la nueva estrategia de
alimentacion en otras condiciones operativas. Para ello dejaremos las mismas
caracteristicas de la corriente de alimentacion del reformado proponiendo que el
flujo de entrada de los gases resultantes de la combustion se encuentre a 700 °C
para ambas configuraciones estudiadas. En la tabla 4.2 se muestran las

caracteristicas de la corriente calefactora.
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Tabla 4.2: Variables Operativas para el flue gas con modificacién en la temperatura de

ingreso

Canales del flue gas

Variable Operativa /Parametro de

. Valor Unidad
Presion 1 bar
Temperatura de Entrada 700 °C
Flujo Molar Total Alimentado 508.2 mol/h
Velocidad Espacial 1.11x106 1/n

Composicién molar de Gases de Combustién

CO2 10.43 %
H20 15.78 %
02 3.05 %
N2 70.74 %
Ancho de Canal 500 um
Longitud de Canal 1.33 cm
Cantidad de Canales por Placa 57
Cantidad Total de Canales 3420
Area Total Transversal 8.55 cm?

En la figura 4.10 se comparan los contornos de rendimiento de hidrégeno

bajo la configuracion doble alimentada y la configuracién de flujo cruzado en las

mismas condiciones de operacion. Se observa que el rendimiento para la formacion

del hidrégeno alcanza un valor aproximado al 60% en ambas configuraciones. En

la imagen b) se destaca que el canal mas cercano a la alimentacion de flue alcanza

un mayor rendimiento y el més alejado el menor, situacion que no se presenta en la

imagen a).
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Figura 4.10: Grafico comparativo de contorno de rendimiento de hidrégeno. a) flujo

doble alimentado b) flujo cruzado.

La figura 4.11 compara los perfiles de temperatura de los canales de
reformado para las diferentes configuraciones de alimentacién y en las mismas
condiciones operativas. Obsérvese que en el flujo doble alimentado el aumento de
la temperatura no es uniforme, lo cual es de esperarse, ya que como se dijo
previamente esto sucede porque en la mitad del equipo el reformado se pone en
contacto con el extremo frio de la corriente calefactora, por lo que el gradiente
térmico cambia mientras procede la reaccion endotérmica estos cambios son

abruptos en esa seccion del equipo.

En la imagen b) Puede verse que el Ch19 presenta un crecimiento rapido y
continuo en la segunda a lo largo de todo el equipo alcanzando el maximo mostrado,
mientras que, para el Chl, presenta el menor aumento de temperatura. Esto se debe

a que es el canal mas desfavorecido energéticamente en esta condicion.

64



Estrategias de Provision de Calor a un Microrreactor para Reformado de Etanol con Vapor

En la configuracién doblemente alimentada (a) la diferencia térmica entre
los canales Chly Ch19 es menos abrupta frente a la configuracion de flujo cruzado,

por lo que la temperatura del reformado en todos los canales es méas uniforme.
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Figura 4.11: Grafico comparativo de contorno de temperatura del lado del reformado. a)

flujo doble alimentado b) flujo cruzado.

La imagen 4.12 muestra los perfiles de temperatura a la salida de los canales
de reformado. En esta figura se ve claramente que los perfiles térmicos de las
corrientes dobles alimentadas son mas suaves (lineas de trazos) que los de flujo
cruzado (linea continua) més especificamente las temperaturas més altas alcanzadas
en la configuracion flujo cruzado son 737°C y 686°C dependiendo de la temperatura
de flue alimentada mientras que para la corriente doblemente alimentada son 734°
y 682°C respectivamente. En cuanto al extremo frio podemos ver que la
configuracién flujo cruzado presenta las temperaturas mas bajas siendo 693°C y
650°C para las diferentes temperaturas de alimentacion, mientras que la
configuracién de doble alimentacion alcanza temperaturas mas altas en estos

canales mas desfavorecidos (702°C y 656°C respectivamente).
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Figura 4.12: Temperatura de salida para las corrientes de reformado en las situaciones

estudiadas.

A continuacion, en la tabla 4.3 se muestran los indicadores globales para
comparar las configuraciones propuestas véase que al disminuir la temperatura de
alimentacion se observa la disminucion de la produccién de hidrogeno, la
conversion y el rendimiento a hidrogeno tanto como la temperatura de salida,
mientras que aumenta el rendimiento a metano, en cuanto al efecto de la
alimentacion podemos ver que en ambas situaciones mejora la conversion y la
temperatura de salida pero presentan diferentes comportamientos en el reactor
operado a alta temperatura se produce mas hidrogeno mientras que a baja

temperatura se produce mas metano.
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Tabla 4.3: Resumen de parametros de desempeno para diferentes temperaturas de

alimentacidn y diferentes configuraciones de alimentacion de flue gas.

Parametro T'=700°C T=750°C
Configuracion FC FDA FC FDA
hidrogenos producidos (mol/h) 13.65 13.56 15.66 15.73
Conversion Global (%) 0.9946 0.9964 0.9998 | 0.9999
1H2 60.91 60.54 69.91 70.21
ICH4 0.4405 0.4511 0.2676 | 0.2621
Tf salida (°C) 643.1 663.2 676 705.1

Los resultados demuestran que la temperatura de salida es mas alta y mejor
distribuida, sin embargo, esto no significa necesariamente mayor produccion de
hidrogeno debido a que en estos sistemas complejos el rendimiento a hidrégeno
depende de la transferencia de energia, el equilibrio quimico y la cinética de la
reaccion. La estrategia de doble alimentacion permite menor estrés térmico en el
equipo y una distribucion de temperatura mas homogénea en ambas condiciones

operativas.
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CAPITULO N° 5: CONCLUSIONES
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En el trabajo se logré modelar y simular la operacion no isotérmica en estado
estacionario de un microrreactor de placas utilizando Pd como catalizador, para el
reformado de etanol calefaccionado mediante dos alternativas de alimentacion de

gases provenientes de una cdmara de combustion externa.

Los resultados y conclusiones alcanzados se fundamentan en el desarrollo
de un modelo matematico bidimensional pseudohomogéneo que integra balances
de materia y energia, cinética de reformado y fendomenos de transferencia de calor
en los microcanales. La formulacion del modelo se sustentd en hipotesis explicitas
y fisicamente consistentes (régimen estacionario, flujo laminar completamente
desarrollado, condiciones isobaricas, desprecio de la dispersion axial y
consideracién del acoplamiento térmico entre canales) en el volumen de control,
donde se discretizo una de las variables a fin de obtener las mismas en expresiones

algebraicas y se resolvieron mediante meétodos numéricos apropiados.

En este contexto, la originalidad del trabajo radica en el desarrollo del
modelo matematico correspondiente a una configuracion de doble alimentacion de
la corriente calefactora y en la evaluacion comparativa de ambas condiciones
operativas del microrreactor. Este enfoque permitié analizar la influencia del
esquema y de las condiciones de alimentacion, particularmente, sobre el

rendimiento de hidrégeno obtenido.

El microrreactor con doble alimentacion presenta un consumo de reactivo
mas homogéneo logrando que se consuma completamente a valores de longitud
menor (2,6 cm para flujo doble alimentado frente a 3,2 cm para flujo cruzado desde
la entrada del microrreactor), esto se debe a que el reformado se encuentra con la
corriente calefactora a 750°C, el cual ingresa por la segunda mitad del equipo,
intercambiando energia con el reformado desde el canal 19. Esto genera un nuevo
gradiente térmico sobre el reactivo favoreciendo de esta manera su consumo, ya

que tanto la velocidad de reaccion como la termodinamica son favorables.

Del analisis de las temperaturas de los canales de reformado para ambas
situaciones estudiadas, vemos que en el caso del flujo cruzado la temperatura
aumenta de manera gradual y uniforme, alcanzando una temperatura maxima de
737 °C, pero el primer canal del equipo llega hasta 700 °C aproximadamente a 1.2

cm desde la entrada, siendo que los dltimo tres canales no alcanzan esta
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temperatura. Por otro lado, la alternativa de alimentacion se visualiza que la
temperatura maxima alcanzada es de 733 °C y todos los canales superan los 700°C,
por lo que la alimentacion del gas en distintas secciones del equipo genera una
mayor homogeneidad (la diferencia de temperatura en los canales a la salida tiene
una amplitud de 30 °C frente a 47°C para el flujo cruzado) de temperatura hacia el
reformado, sin embargo esta mejor distribucién térmica también afecta la
transferencia de energia por lo que el rendimiento a producto deseado solo mejora
en 0.3 %.

Al aumentar la temperatura del vapor, conduce a un aumento de la velocidad
de reaccion, generando en consecuencia que esta sea mas rapida, lo que permite
aumentar el rendimiento del equipo, generando mayores tasas de conversion de
reactivos a productos deseados, pero también mas enfriamiento por reaccion. Es por
ello que el sistema es complejo de analizar y la simulacion es una excelente

herramienta.

El estudio realizado con una doble alimentacién permite operar el
microrreactor a una temperatura mas homogénea aumentando el rendimiento del
equipo ligeramente, ya que permite redistribuir el gradiente térmico a lo largo del
reactor, por lo que reduce la severidad de puntos calientes y puntos frios
localizados, por lo se tienen menores inconvenientes en la selectividad. Esto
demuestra que la configuracion del flujo adoptado tiene un impacto en la
distribucion del calor en el microrreactor, y, por ende, en su rendimiento de

obtencion de hidrégeno.

Como resultado adicional se observa que es de interés proponer otras
alternativas en la configuracion de corrientes de entrada del gas, que permitan una
operacion térmica mas homogeénea. Ya que se demostrd que la manera en que se
alimentan las corrientes tiene influencia sobre la conversion hacia el producto
deseado y por consecuencia el rendimiento del equipo. Debido a esto deberian
adoptarse aquellas configuraciones que permitan mayor intercambio energético
entre las especies involucradas para afectar en si a la velocidad de reaccion,
permitiendo de esta manera generar reducciones en el impacto de tiempos

operativos y econdémicos.
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Se propuso cambiar la temperatura de ingresos de los gases resultantes de la
combustion. Los rendimientos alcanzados en este caso son 0.4% menores para la
configuracién de doble alimentacion pero nuevamente se observa mayor

uniformidad en la temperatura.

La configuracion doblemente alimentada presenta perfiles de temperaturas
mas uniformes y suaves a lo largo del rector, favoreciendo una operacion mas
estable. Por otro lado, el flujo cruzado exhibe mayores diferencias térmicas entre

los canales, especialmente en los extremos del equipo.

El anélisis global de trabajo indica que la estrategia de doble alimentacion

ofrece ventajas operativas referentes a una mejor distribucion térmica.
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Anexo A

A. 1 Célculo de las propiedades fisico-quimicas

En esta seccion se presentan las expresiones utilizadas para el calculo de las
propiedades fisico-quimicas y de transporte necesarias para la simulaciéon del
microrreactor. Para la simulacion de los modelos matematicos planteados a lo largo
de la tesis se requiere el calculo de estas propiedades, las cuales deben actualizarse
para cada posicion del reactor ya que la temperatura y la composicion de la mezcla

cambian punto a punto.
A.2.1 Capacidades calorificas

La capacidad calorifica de cada componente (Cpj) en la mezcla gaseosa, en

funcién de la temperatura en Kelvin se calcula de la siguiente forma:

Cp; =R(A, +B,T +CCpT2 + DCpT3 + ECpT“)

Los coeficientes A, B, , C,, D,y E, dependen del gas considerado

cp ! cp !

cuyos valores utilizados fueron extraidos de la literatura (Yaws, 1999) [58] y se

reportan en la Tabla A.1y las unidades de Cpj derivan de las unidades elegidas para

la constante universal de los gases R.

Tabla A.1 Coeficientes para calculo de capacidad calorifica

Especie A B C D E

C2H50H | 27,091 1,1055-10" 1,0957-10* -—1,5046-107 4,6601-107*
H20 33,933 —8,4186:10° 2,9906-10° —1,7825-10% 3,6934-10%2
H2 25,399 2,0178-10% —3,8549-10° 3,1880-10° —8,7585-1012
CO2 27,437 4,2315-10% —1,9555-10° 3,9968:10° —2,9872:10%
CH4 34,942 -3.9957-10% 1,9184-10* —1,5303-107 3,9321-10M
CcoO 29,556 —6,5807-10° 2,0130-10° —1,2227-10% 2,2617-10%2
02 29,526 —8,8999-10° 3,8083:10° —3,2629-10% 8,8607-10*
N2 29,342 —3,5395-10° 1,0076-10° —4,3116-10° 2,5935.10
C2H40 | 34,140 4,0020-10° 1,5634-10*% —1,6445-107 4,7248-10*

A.2.2 Conductividad térmica
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La conductividad térmica, Aj (en W/m-K) de cada compuesto se expresa
como polinomio de la temperatura (en K). Los coeficientes utilizados fueron

extraidos de la literatura [58] y se presentan en la Tabla A.2.
A=A +BT+CT?

Tabla A.2 Coeficientes para célculo de conductividad térmica

Especie A B C
C2H50H -0,00556  4,3620-10° 8,5033:10°8
H20 0,00053  4,7093-10° 4,9551-10°8
H2 0,03951  4,5918-10* ~6,4933-10
Cco2 —-0,01200  1,0208-10** —2,2403-10®
CH4 -0,00935  1,4028-10* 3,3180-10°8
(o]0 0,00158  8,2511-10° -1,9081-108
02 0,00121  8,6157-10° —1,3346-10
N2 0,00309  7,5930-10° -1,1014-10
C2H40 -0,00181  2,1187-10° 8,0192:10°8

La conductividad térmica media de la corriente A, se calculd segun la
siguiente regla de mezclado que considera las conductividades de los compuestos

puros [55]:

1/2
AzzjyjﬁjPMj

ijJPMl-lz

]

A.2.3 Viscosidad

La viscosidad, p (en Pa-s) de cada compuesto, se expresa como polinomio
de latemperatura (en K). Los coeficientes utilizados fueron extraidos de la literatura
[59].

u;=(A,+B,T+C,T?)-107

Tabla A.3 Coeficientes para calculo de viscosidad

Especie A B C
C2H50H | 1,499 3,0741-101 —4,4479-10°
H20 36,826 4,2900-101  —1,6200-10°
H2 27,758 2,1200-10"  —3,2800-10°
CcO2 11,811 4,9838-10 -1,0851-10™
CH4 3,844 4,0112-10° -1,4303-10™
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(o0) 23,811 5,3944-10" -1,5411-10*
02 44,224 5,6200-101 —1,1300-10*
N2 42,606 4,7500-10%  —9,8800-10°°
C2H40 |0,069 3,0246-101 —4,2372-10°

La viscosidad de mezcla se calculd segun la expresion propuesta por Wilke
(1950) [59].

1/2
~ Z,—yjﬂjPMj

1/2

A.2.4 Difusividad

Siguiendo los lineamientos propuestos por Hayes y Kolaczkowski (1997)
[60], la difusividad molecular de cada componente j en la mezcla gaseosa se evalla
mediante la ecuacion reportada por Reid et al. (1987) [61].

Loy
D ZDjk

m, j k=]

La ecuacién es valida para sistemas diluidos, pero puede utilizarse como una

aproximacion para sistemas multicomponentes.

Las difusividades moleculares binarias requeridas en la ecuacion anterior se

estiman a partir de la siguiente férmula publicada por Fuller et al. (1966) [62]:

12
1013102 T L4 1
PM, PM,

P[(Zu) +(Zu)” |

D, =

jk

Donde P representa la presion total del gas, PM j y PM k los pesos
moleculares de ambos componentes gaseosos y son los valores de los volumenes

difusionales presentados en la Tabla A.4 [62].

Tabla A.4 Volimenes difusionales

C 16.5
H 1.98
@) 5.48
N 5.69
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A.2.5 Densidad del gas
La densidad del gas se calcula a partir de la ley de los gases ideales.

_PPM
P RT

Donde P representa la presion total del gas y las unidades de p derivan de la

eleccion de la constante universal de los gases R.
A.2.6 Coeficientes de transferencia de calor y masa

Los coeficientes de transferencia de calor y masa dentro de los canales se
definen a partir de los lineamientos reportados por Cybulski y Moulijn (1994) [54]
para monolitos de canales cuadrados y flujo completamente desarrollado.

b 0.45
Nu = 2.978-[1+ 0.95-Re- PrIj

b 0.45
sh, = 2.978-(1+O.95- Re-Sc, 'E)

Donde los numeros de Nusselt, Nu, y de Sherwood, Sh, estan definidos

segun:
A
k.-b
sh, S B
D,

Ademas, las correlaciones utilizan los siguientes nimeros adimensionales:
Numero de Reynolds

p'us.b
U

Re =
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NUmero de Prandtl

pr =SP4

NUmero de Schmidt

A

A.4 Propiedades de transporte de calor para caso base

Tabla A.5 Propiedades de transporte canal 1 lado de reformado

z h A Re Pr Us p M T U AP
cm  W/m?°C  WI/m/°C m/s g/m3 Pa.s K W/m?/°C  Pa
0.00 4411 0.0734 16.04 1.12 349 321 3.49E-05 8232 1941 11.12
0.14 468.5 0.0780 1558 1.10 3.65 307 3.60E-05 852.8 199.2 11.97
0.29 4929 0.0820 15.38 1.06 3.78 296 3.64E-05 869.8 203.5 12.57
043 5152 0.0858 1532 1.03 3.89 288 3.66E-05 878.9 207.2 12.99
0.57 5355 0.0892 15.33 0.99 399 281 3.66E-05 883.8 2104 1331
0.71 5539 0.0923 1536 0.96 4.08 275 3.65E-05 886.6 213.2 13.57
0.86 570.5 0.0951 1541 0.93 416 270 3.64E-05 8885 2156 13.80
1.00 5856 0.0976 1545 090 4.23 265 3.63E-05 889.8 217.8 14.00
1.14 5994 0.0999 1550 0.88 430 261 3.62E-05 891.0 2196 14.18
1.28 6121 0.1020 1554 0.86 4.36 257 3.61E-05 891.9 2213 14.34
143 623.7 0.1040 1557 0.84 442 254 3.60E-05 892.8 2228 14.50
157 6345 0.1058 15.60 0.83 4.47 251 3.59E-05 893.6 2242 1464
1.71 6446 0.1075 15.63 0.81 452 248 3.59E-05 894.3 2254 14.78
1.85 6539 0.1091 1566 0.80 457 246 3.58E-05 895.0 226.6 1491
200 662.7 0.1105 1568 0.79 4.61 243 3.58E-05 895.7 227.6 15.03
214 6709 0.1119 1570 0.78 4.65 241 3.57E-05 896.3 228.6 15.14
228 678.6 0.1132 1572 0.77 4.69 239 3.57E-05 896.9 2295 1525
242 6859 0.1144 1573 0.76 4.73 237 3.56E-05 8975 230.3 15.36
257 6928 0.1156 1575 0.76 4.76 235 3.56E-05 898.0 231.1 15.46
271 699.3 0.1167 1576 0.75 4.79 234 3.56E-05 898.6 231.8 1555
285 7055 0.1177 1577 0.74 4.83 232 3.55E-05 899.1 2324 15.65
299 7113 0.1187 1578 0.74 4.86 231 3.55E-05 899.6 233.1 15.73
3.14 7169 0.1196 15.79 0.73 4.89 229 3.55E-05 900.0 233.7 15.82
3.28 7223 0.1205 1579 0.73 491 228 3.55E-05 900.5 234.2 15.90
342 7274 0.1214 1580 0.72 4.94 227 3.55E-05 900.9 234.8 15.98
356 7323 0.1222 1581 0.72 4.96 226 3.55E-05 901.4 235.3 16.06
3.71 7369 0.1230 1581 0.71 4.99 225 3.55E-05 901.8 235.8 16.13
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3.85 7414 0.1237 1581 0.71 5.01 224 3.54E-05 902.2 236.2 16.20
400 7457 0.1245 15.82 0.70 5.03 223 3.54E-05 902.6 236.7 16.27
Tabla A.6 Propiedades de transporte canal 19 lado de reformado

z h A Re Pr Us Jol 1 T U AP

cm_ W/m?/°C _ W/m/°C m/s _ g/md Pa.s K W/m?/°C Pa
0.00 4411 0.0734 16.04 1.12 349 321 3.49E-05 8232 189.9 11.12
0.14 4499 0.0748 1599 1.10 353 317 3.51E-05 827.8 1919 11.29
0.29 459.7 0.0765 1593 1.09 358 313 3.52E-05 833.1 1941 1149
0.43 470.2 0.0782 1588 1.07 3.63 308 3.53E-05 8384 196.3 11.70
0.57 480.9 0.0800 1584 1.05 3.69 304 3.54E-05 8433 1984 11.90
0.71 491.7 0.0818 1581 1.03 3.74 300 3.54E-05 8474 2004 12.09
0.86 502.2 0.0836 1580 1.01 3.79 296 3.55E-05 850.7 2023 12.27
1.00 5124 0.0853 15.80 0.99 3.84 292 355E-05 8533 204.0 1243
1.14 5222 0.0870 15.81 0.97 3.89 288 355E-05 8554 205.7 12.57
128 5316 0.0885 1582 0.96 393 285 354E-05 857.0 207.2 12.70
1.43 5406 0.0900 15.84 0.94 397 282 354E-05 8584 208.6 12.82
157 549.1 0.0915 1586 093 4.01 279 353E-05 8595 2099 1294
1.71 5574 0.0929 1588 091 405 277 353E-05 8604 2111 13.05
1.85 565.2 0.0942 1590 0.90 4.09 274 353E-05 8613 2123 13.15
2.00 572.8 0.0955 1592 0.89 4.13 272 352E-05 862.1 2134 13.25
2.14 580.1 0.0967 1594 0.88 4.16 269 3.52E-05 862.8 2144 1335
2.28 587.1 0.0978 1596 0.86 4.19 267 351E-05 8635 2154 1344
242 5938 0.0990 1597 0.85 4.23 265 3.51E-05 864.2 216.3 1353
2.57 600.3 0.1001 1599 0.84 426 263 351E-05 864.8 2172 1361
271 606.6 0.1011 16.01 0.84 4.29 261 3.50E-05 8655 2181 13.70
2.85 612.7 0.1021 16.02 0.83 432 260 3.50E-05 866.1 2189 13.78
299 6186 0.1031 16.03 0.82 4.35 258 3.50E-05 866.7 219.7 13.86
3.14 624.3 0.1041 16.04 0.81 438 256 3.49E-05 867.3 2204 1394
3.28 629.8 0.1050 16.06 0.80 4.40 255 3.49E-05 867.9 2211 14.02
3.42 6352 0.1059 16.07 0.80 4.43 253 3.49E-05 868.5 221.8 14.09
3.56 6404 0.1068 16.08 0.79 4.46 252 3.49E-05 869.1 2225 14.17
3.71 645.5 0.1077 16.08 0.79 4.48 250 3.48E-05 869.7 223.1 14.24
3.85 6505 0.1085 16.09 0.78 451 249 3.48E-05 870.3 2237 1431
4.00 655.2 0.1093 16.10 0.77 453 247 3.48E-05 870.8 224.3 14.38
Tabla A.7 Propiedades de transporte canal 1 lado de corriente calefactora

X h Af Re" Prf Us' [f uf T Uf APf

cm  W/m?°C  W/m/°C m/s  g/m3 Pa.s K W/m?°C  Pa
0.00 348.0 0.0569 545 0.95 12.67 368 4.274E-05 923.2 194.1 51.23
0.15 3455 0.0565 553 0.94 1243 375 4.212E-05 9055 193.3 49.53
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0.30 343.3 0.0561 56.0 0.93 1224 381 4.161E-05 891.1 192.6 48.15

0.44 341.3 0.0558 56.5 0.92 12.07 386 4.120E-05 879.4 192.0 47.04

0.59 339.7 0.0555 57.0 0.92 11.94 390 4.086E-05 869.7 191.5 46.14

0.74 338.3 0.0553 574 091 11.83 394 4.058E-05 861.8 191.1 4541

0.89 337.1 0.0551 57.7 0.91 11.74 397 4.035E-05 855.3 190.7 44.81

1.03 336.1 0.0549 58.0 0.91 11.67 399 4.016E-05 849.9 190.4 44.32

118 3353 0.0548 58.2 090 11.61 401 4.000E-05 845.5 190.1 43.92

133 3346 0.0547 584 090 1156 403 3.987E-05 841.8 189.9 4358

Tabla A.8 Propiedades de transporte canal 57 lado de corriente calefactora

X h Al Ref  Prf us' pf uf T Uf AP
cm  W/m?°C  W/m/°C m/s  g/m® Pa.s K W/m?/°C Pa

0.00 348.0 0.0569 545 0.95 12.67 368 4.274E-05 923.2 236.7 51.23
0.15 3474 0.0568 54.7 0.94 1261 369 4.257E-05 9185 2354 50.78
0.30 346.7 0.0567 54.9 0.94 1255 371 4.241E-05 9139 2339 50.34
0.44 346.1 0.0566 55.1 0.94 1249 373 4.226E-05 909.6 232.4 49.91
0.59 3454 0.0565 55.3 0.94 1243 375 4.211E-05 905.3 230.9 4950
0.74 3448 0.0564 555 0.93 12.37 377 4.196E-05 901.1 229.5 49.10
0.89 344.2 0.0562 55.7 0.93 12.32 378 4.182E-05 897.1 228.1 48.72
1.03 343.6 0.0561 559 093 12.26 380 4.168E-05 893.2 226.7 48.35
118 343.0 0.0560 56.1 0.93 12.21 381 4.155E-05 889.4 225.4 47.99
1.33 3424 0.0560 56.2 0.93 12.16 383 4.143E-05 885.9 224.3 47.65
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Nomenclatura

a: Area superficial geométrica [m*/m?].
AT: Area total libre transversal [m?].

b: Ancho de canal[m].

C: Carbono.

Ch: Canal.

CHy: Metano.

CO: MonOxido de Carbono.

CO:: Didxido de Carbono.

e: Espesor de pared [m].

E: Energia de activacion [J/mol].

Fm: Flujo de masa total, por canal [g/5].
F,: Flujo molar total alimentado [mol/s].
GHSV: Velocidad espacial [1/h].

k: Constantes de velocidad [kmol/m? /s /bar']
K.q: Contante global de equilibrio [bar’].
h: Coeficiente individual de transferencia de calor [W/m?/K].
L: Longitud del microrreactor [m].

NCp: Cantidad de canales por placa.

NP: Cantidad de placas.

NC: Cantidad total de canales.

O2: Oxigeno.

Pe: NUdmero adimensional de Peclet.

P,: Presion [bar].

Pr: Mimero adimensional de Prandtl.
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Qg calor consumido por reaccion [W].

Qr: calor suministrado mediante conveccion [W/m].
Qr: calor transferido entre canales adyacente [W/m].
Q.: Calor total consumido por reacciéon [W/m].

Qp: Calor total transferido por conveccién [W].
r:Velocidad de reaccion [mol/s/m?].

R: Relacion de produccion de hidrégeno.

Re: Numero adimensional de Reynolds.

Ty Temperatura de entrada [K].

T,fl : Temperatura de gas de combustion [K].

T,,: Temperatura de reformado [K].

U: Coeficiente global de transferencia de calor [W/m?/K].
V: Volumen del reactor [m’].

W: Ancho de placa [cm].

Xg¢: Conversion de etanol.

Letras Griegas

o: Espesor de pelicula catalitica [cm)].
n: Rendimiento a hidrégeno [%].
A: Calor latente.

AH:Calor de reaccion [KJ/mol.
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