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RESUMEN

En este trabajo se ha elaborado un
modelo de célculo de los balances
de masay energia enun gasificador
basado en composiciones de equi-
librio. Estas composiciones hansido
calculadas para un sistema confor-
mado por carbono, vapor, oxigeno,
nitrégeno, monoéxido de carbono, dio-
xido de carbono, hidrogeno y meta-
no, mediante el uso del software
HSC Outokumpu, el cual se basaen
la minimizacion de la energia libre
de Gibbs para calcular las concen-
traciones en el equilibrio quimico.

Con el modelo de calculo desarrolla-
do es posible ensayar diferentes re-
laciones O,/C y H,0/C, con el propo-
sitode encontrarvaloresenloscuales
sea posible obtener la mayor canti-
dad de COy H, en los gases produ-
cidos y la minima cantidad de ener-
gia adicional para llevar a cabo el
proceso.

ABSTRACT

In this research a model based on
equilibrium composition for mass
andenergy balance has been done.
Compositions has been calculated
for system of C, H,O, O,, N, CO,
CO,, H, and CH, using the com-
mercial software HSC QOutokumpu
which makes the calculations of the
equilibrium composition based on
the minimization of Gibbs free ener-

gy
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With this model it is possible to try
different O,/C, H,O/C relations to
find the values that correspond to
maximum CO and H, and the mini-
mum additional energy from other
sources different to combustion reac-
tion.
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1. INTRODUCCION

El carbon es una de las principales
fuentes de energia utilizada por el
hombre. Debido a la necesidad de
usar los recursos energeticos en for-
ma mas eficiente y con tecnologias
mas limpias se han desarrollado di-
Versos procesos para hacer un uso
optimo de este energético.

Aunque Colombia cuenta con gran-
desreservasde carbon, nuestropais
presenta mas de un siglo de atraso
en materia de tecnologias para el
carbon’'; porlotanto, otros procesos
diferentes a la combustion también
deben ser estudiados con el proposi-
to de adaptarlos en el futuro a nues-
tro medio.

Dentro de estos procesos se en-
cuentra la gasificacion del carbon.
Este consiste en la reaccion de un
combustible solido, en este caso car-
bon, conaire, oxigeno, vapor, dioxido
de carbono o una mezcla de éstos
para producir un gas apropiado para
ser utilizado como fuente de energia
0 como materia prima para la obten-
cion de productos quimicos. Con el
proposito de evaluarlainfluencia que
tiene las relaciones carbono/vapor/
oxigeno y la temperatura sobre la
composicion de los productos ga-
seosos y calcular los balances de
materia y energia de un gasificador,

se ha elaborado una hoja de calculo
con la cual se puede obtener los ba-
lances con base en un software que
calcula las composiciones de equili-
brio de los gases.

2. EQUILIBRIO QUIMICO

Se dice que un sistema esta en equi-
librio con sus alrededoresaunatem-
peratura y presion dadas, cuando
no existe posibilidad de que ejecute
algun trabajo, es decir si la energia
de Gibbs alcanza su valor mas bajo
posible. Por lo tanto para cualquier
alejamiento del equilibrio (AG), > 0.

Cinéticamente, un sistema esta en
equilibrio si son iguales las veloci-
dades directas e inversas de todas
las reacciones elementales que ocu-
rren en el sistema.

Considérese la siguiente reaccion:
DA+ 0B+ 1.0+0,D

paraunsistemacerrado, es decirun
sistema sobre el cual los alrededo-
res no ejercen influencia alguna,
convarios componentes ene el cual
ocurre unareaccion quimica, el cam-
bio en el numero de moles de la
especie i esta definido comodn =v,
d¢ dondef es el gradode avance de
la reaccion y v es el coeficiente
estequiometrico dei enla reaccion.

El cambio en la funcion de Gibbs,
asociado con la reaccion quimica
anterior viene dado por

donde G, = (G /dn), .. Sustituyen-
do dn se obtiene

dG, , = (v,G

cTC DD TATA

Lafuncionde Gibbs para uncompo-
nente viene dada por

Gi=g° +RTLna
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donde g° es la funcion de Gibbs del
componente puro en el estado nor-
mal y ai es la actividad del compo-
nente. Sustituyendo paracadacom-
ponente y definiendo AG® =v_g.° +
VoOs~ - V,0,° - v50.°, Se obtiene la
siguiente expresion:

dls..= {ﬁﬁc+ﬁ'l'l,n g'. ﬂ||.

L1 1
a.-". ali

Para una reaccion quimica, a tem-
peraturay presion constante, lafun-
cion de Gibbs de la mezcla decrece
hasta unvalorminimo (figura 1) que
corresponde a la composicion de
equilibrio, esto es, lapendientede la
curva en el punto de equilibrio,
dG, .=0.

Gibbs

Equilibno

Composicién

Figura 1. Comportamiento de la funcion
de Gibbs vs Composicion.

Reemplazando dG, .= 0 en la ecua-
cion anterior se obtiene:

S AG®
af,__i Ei.t =lnk= -
a-'"'. aﬂ- RT

[.n

donde K se conoce como la cons-
tante de equilibrioy depende solode
la temperatura.

3. REACCIONES DE
GASIFICACION

En el caso de la gasificacion de
combustibles sélidos con oxigenoy
vapor y/o hidrogeno, los principales
productos gaseosos son CO, H,,
CO,, H,O, pequenas cantidades de
metano, nitrogeno y algunas trazas
de compuestos de azufre.
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Los principales compuestos del gas se forman median-
te una combinacion de las siguientes reacciones:

1. Oxidacion
C+0,- CO,

2. Gasificacion con vapor y dioxido de carbono
C+HO~-CO+H,
C+CO,~»2CO

3. Reaccion Shift
CO+H,0~CO, +H,

4. Hidrogenacion
C+2H, » CH

4

4. BALANCES DE MASA Y ENERGIA EN UN
GASIFICADOR

El modelo de calculo de los balances de un gasificador
se ha elaborado con base en las composiciones de
equilibrio para un sistema conformado por C, O,, N,
H,0, CO, CO,, H, y CH,, las cuales son calculadas
mediante el software HSC Outokumpu. Estas compo-
siciones se calcularon para los valores de entrada de
moles de carbono, hidrégeno, vapor, oxigeno y nitro-
geno presentados en la tabla 1.

Los valores de la tabla 1 fueron tomados con base en
una recopilacion realizada por Gururajan et al, 19922
sobre experimentos realizados en gasificadores de
carbon y char en lecho fluidizado a nivel piloto.

Tabla 1. Relaciones molares carbono/vapor/oxigeno.
Carbono Hidrog. Oxigeno Nitrogeno Vapor
Ensayo 1 1 0,45 0,30 0,79 0,50
Ensayo 2 1 0,45 0,30 0,79 1,00
Ensayo3 1 0,45 0,30 0,79 1.50
Ensayo4 1 0,45 0,40 1,16 0,50
Ensayo5 1 0,45 0,40 1.16 1,00
Ensayo6 1 0.45 0,40 1,16 1,50
Ensayo7 1 0,45 0,50 1,53 0,50
Ensayo 8 1 0.45 0,50 1.53 1,00
Ensayo9 1 0.45 0,50 1,53 1,50

(P

Entrada de datos
Composicion del combustible,
cantidad de comb., vapor y aire

!

Determinacion de la relacion molar

IC/H,0/0,

Calculo de la masa de gases y . J L 4

resitduos. Eficiencia de conversion Calculo del poder
l calorifico de gases,

Calculo del balance de energia y de
la eficiencia térmica ¢
Energ gases/Enery entrada

Figura 2. Diagrama de Flujo. Calculo de balances de masa y energia.

Una vez conocidas estas composiciones para una
temperatura especifica y con la cantidad y composicion
del carbon, el vapor y el aire alimentados al gasificador
se realizan los balances de masa. Para esto se utiliza
el nitrogeno como elemento de enlace entre la entrada
y los productos. Despuées de realizado el balance de
masa se efectua el balance de energia, para el cual es
necesario conocer ademas del balance de masa, el
poder calorifico del combustible, la entalpia del vapor
alimentado, latemperatura de operaciondel sistemaque
es la misma temperatura para la cual se realizaron los
calculos de equilibrio quimico y las entalpias de los
productos. Enlafigura 2 se presenta el diagrama de flujo
del calculo de los balances de masa y energia.

5. RESULTADOS

Algunos de los resultados de los calculos de equilibrio
quimico realizados para los valores de entrada presen-
tados en la tabla 1 se presentan en las figuras 3 a 5.

Con estos valores el HSC Outokumpu calcula las
composiciones en el equilibrio para diferentes tempe-
raturas a una presion determinada, en este caso 1 atm.
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Figura 3. Composicion gases respectoa la temperatura para
relacion O,/C 0.3 y relacion H,O/C 0.5.
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Tabla 2. Composicion y poder calorifico de los gases a 805°C para
algunas relaciones H,O/Cy O,/C.

Figura 4. Composicién gases respecto a la temperatura para
relacion O,/C 0.3 y relacion H,O/C 1.0.

HOC 0f Composiciongas[%) Poder Efic.
Caloric  [4]
N, HO H €0, ©€ CH | klkg
0.5 0.5 43.98 6.75 20.52 7.63 21.10 0.014 5100.5 80.53
0.5 0.4 37.34 453 2594 518 26.96 0.055 6972.5 84.73
0.5 0.3 29.03 1.85 3238 2.16 34.25 0.335 9759.5 88.30
1.0 0.5 38B.45 14.53 21.89 10.6 14.50 0.006 4594.8 76.28
1.0 0.4 3214 12,78 27.36 9.40 18.3 0.016 6159.1 80.39
1.0 03 244 10,67 34.03 7.91 22.94 0.045 9397.4 84.23
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Figura 5. Composicion gases respecto a la temperatura para
relacion O,/C 0.5 y relacion H,O/C 0.5.

De los resultados obtenidos, después de correr el
software para las diferentes relaciones presentadas
enlatabla 1, se encontro que para una misma relacion
O,/C, a mayores relaciones H,O/C, la temperatura en
la cual reacciona completamente el carbono disminu-

ye.

Igual ocurre en el caso de la variacion de la relacion O,/
C, a medida que aumenta la cantidad de oxigeno con
respecto al carbono, la temperatura en la cual se
consume completamente el carbono disminuye.

A continuacion se presentan algunos de los resultados
obtenidos de los balances de masa y energia para
algunas relaciones O,/C y H,O/C, para una tempera-
tura de 805°C, la cual es una temperatura apropiada
para la gasificacion de carbon en lecho fluidizado.

La eficiencia se calcula como potencia calérica de los
gases con respecto a la energia total que debe sumi-
nistrarse al proceso.

En la tabla 2 puede observarse que a medida que
disminuye la relacion O,/C, aumenta el contenido de H,
y CO en los gases y por lo tanto su poder calorifico. Al
aumentarla relacion H,O/C aumenta el contenido de H,
pero disminuye la cantidad de CO y aumenta la canti-
dad de H,0, lo cuallleva a que el poder calorifico de los
gases disminuya.

Una vez realizado el balance de masa, se efectua el
balance de energia con base en las entalpias de forma-
cion de los productos gaseosos y el calor sensible de
estos y los residuos. Es importante mencionar que la
reaccion C + H,0 = CO + H, es altamente endotérmica,
el calor requerido por esta reaccion puede ser suminis-
trado, enforma directa mediante la oxidacion del carbon,
o en forma indirecta usando elementos calentadores
como piedras o cenizas calientes o con sistemas de
calentamiento eléctrico®. Se ha encontrado que cuando
la relacion O,/C es baja, es necesario suministrar
energia adicional al reactor para que pueda llevarse a
cabo el proceso. De forma similar cuando es alta la
relacion H,O/C debe suministrarse energia al reactor.

6. CONCLUSIONES

Al disminuir la relacion O./C es posible obtener un gas de
mayor poder calorifico, sin embargo para que pueda
levarse a cabo el proceso en estas condiciones es
necesario suministrar energia adicional tal como energia
electrica u otras formas de calentamiento. Cuando au-
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menta la relacion H,O/C, disminuye
el poder calorifico de los gases de-
bido a que existe mas humedad en
los gases.

De acuerdo a lo anterior, con esta
hoja de calculo es posible ensayar
diferentes relaciones O,/Cy H,0/C
con el proposito de encontrar valo-
res en los cuales sea posible obte-
ner lamayor cantidad de COy H, en
los gases producidos y se requiera
la minima cantidad de energia adi-
cional para llevar a cabo el proceso
en la forma mas eficiente.
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