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SUMMARY

Process simulation plays an important role in the
development of new technologies and enables assis-
tance in the design, operation and optimization of
plants. In the present investigation, the simulation in
DWSim of the transesterification processes of Jatropha
curcas oil and the shell gasification. In the simula-
tion of the biodiesel production process, five stages
were used: methoxide preparation, transesterification,
alcohol recovery, glycerol separation, washing and
biodiesel purification. The simulation of gasification
was carried out using a stoichiometric model taking
into account the fundamental reactions present in the
pyrolysis, combustion and reduction stages that occur
in a downstream gasifier. The products obtained from
the transesterification process brought high yields:
11% glycerol and 98% biodiesel. The properties of the
biodiesel obtained were compared with the ASTM
D6751 standard. The composition of the synthesis gas
obtained in the gasification process corresponds to those
reported in literature. A gas volumetric flow of 92.38
m?/h was obtained with a lower heating value of 5.67
MJ/Nm?, properties that established a 72% efficiency
of the process. Due to the limitations found during the
simulation, a validation was carried out in Aspen Plus
showing similar results.

Keywords: DWSim, gasification, Jatropha curcas,
simulation, transesterification
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RESUMEN

La simulacién de procesos desempeia un papel impor-
tante para el desarrollo de nuevas tecnologias y permite
la asistencia en el disefio, operacién y optimizacién de
plantas. En la presente investigacién se simularon me-
diante DWSim los procesos de transesterificacién del
aceite de Jatropha curcas y la gasificacién de la corteza
de su fruto. En la simulacién del proceso de produccién
de biodiesel se emplearon cinco etapas: preparacién
del metdxido, transesterificacién, recuperacién del al-
cohol, separacién del glicerol, lavado y purificacién del
biodiesel. La simulacién del proceso de gasificacién se
realizé mediante un modelo estequiométrico tenien-
do en cuenta las reacciones fundamentales presentes
en las etapas de pirdlisis, combustién y reduccién que
ocurren en un gasificador en corriente descendente. Los
productos obtenidos de la transesterificaciéon mostraron
altos rendimientos: 11% de glicerol y 98% de biodiesel.
La composicién del gas de sintesis de la gasificacién se
correspondié con las reportadas en la literatura. Se obtuvo
un flyjo volumétrico de gas de 92,38 m*/h con un poder
calérico inferior de 5,67 MJ/Nm?, con un 72% de eficien-
cia del proceso. Debido a las limitaciones encontradas
en la simulacién del proceso de gasificacion, se realizéd
una validacion en Aspen Plus que mostré igualdad de
resultados entre ambos simuladores.

Palabras clave: DW Sim, gasificacion, Jatropha curcas,
simulacién, transesterificacién

*Corresponding author: rpiloto@tesla.cujae.edu.cu

| 67



RESUM

La simulacié de processos exerceix un paper important
per al desenvolupament de noves tecnologies i permet
l'assisténcia en el disseny, operacié i optimitzacié de
plantes. En aquesta investigaci6 es van simular mit-
jangant DWSim els processos de transesterificacié de
l'oli de Jatropha curcas i la gasificaci6 de l'escorca del
seu fruit. En la simulacié del procés de produccié de
biodiesel es van fer servir cinc etapes: preparacié del
metoxid, transesterificacid, recuperacié de l'alcohol,
separacid del glicerol, rentat i purificacié del biodiésel.
La simulacié del procés de gasificacié es va realitzar
mitjangant un model estequiometric tenint en compte
les reaccions fonamentals presents a les etapes de piro-
lisi, combustié i reduccié que ocorren en un gasificador
en corrent descendent. Els productes obtinguts de la
transesterificacié van mostrar alts rendiments: 11%
de glicerol 1 98% de biodiésel. La composicié del gas
de sintesi de la gasificacié es va correspondre amb les
reportades a la literatura. S'obtingué un flux volumetric
de gas de 92,38 m3/h amb un poder caloric inferior
de 5,67 MJ/Nm3, amb un 72% d'eficiéncia del procés.
A causa de les limitacions trobades a la simulacié del
procés de gasificacio, es va realitzar una validacié a
Aspen Plus que va mostrar igualtat de resultats entre
ambdoés simuladors.

Paraules clau: DW Sim, gasificacié, Jatropha curcas,
simulaci6, transesterificacié

1. INTRODUCCION

El empleo de los combustibles fésiles ha marcado el
desarrollo del mundo. Sin embargo, su posible agota-
miento a largo plazo y suimpacto en el medio ambiente
han impulsado la busqueda de combustibles alternativos
y fuentes renovables de energia con menor impacto am-
biental. En este contexto, el empleo de la biomasa como
fuente de energia aporta una serie de ventajas como
la utilidad de suelos anteriormente no productivos, la
creacién de empleo o mejoras en la balanza de pagos®
2 Labiomasa es una de las fuentes renovables de energia
que tiene mayor potencial de crecimiento. A nivel mun-
dial aporta el 10% del total de produccién de energias
primarias y segin el Panel Intergubernamental sobre
Cambio Climatico (IPCC) en el 2050 llegar4 a alcanzar
cuotas de entre un 26% a un 54%?°. Uno de los mayores
usos de la biomasa es la produccién de biodiesel, una
alternativa energética ya implementada en el mundo,
que es menos contaminante que el combustible diesel,
biodegradable y renovable**.

Tradicionalmente el biodiesel es producido a partir de
aceite de soya, colza y palma, aunque debido a conside-
raciones sociales y econdmicas se ha dirigido la atencién
a materias primas que no compiten directamente con
la produccién de alimentos, consideradas de segunda
generacion; tal es el caso del aceite de Jatropha curcas
713, Por otra parte, la conversién termoquimica de bio-
masa ha adquirido un mayor interés comercial frente a
la conversién bioquimica, debido a su flexibilidad con
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diferentes calidades y mds variedades de materia prima,
su productividad relativamente m4s alta debido a la
naturaleza completamente quimica de la reaccién, su
independencia de las condiciones del medio y operar
a temperaturas superiores'* 1>, La cdscara del fruto
de Jatropha curcas esté reportada por varios autores
como fuente de relativamente alto potencial energético
para llevar a cabo procesos de conversién termoquimi-
ca como gasificacion o pirdlisis' '8, La gasificacién
posee una eficiencia superior al generar electricidad y
una gran capacidad de integracién con otros sistemas
productores de energia como ciclo de vapor, turbinas
y motores a gas'>?. Por tales motivos, aprovechar con
fines energéticos la corteza del fruto de Jatropha curcas,
generada como subproducto de la produccién de bio-
diesel, como materia prima en procesos de conversién
termoquimica, constituye una alternativa energéticay
ambientalmente atractiva.

La simulacién es una herramienta eficaz y efectiva para
describir el comportamiento de procesos industriales
con adecuada precisién, posibilitando su andlisis y
optimizacion®. Los simuladores profesionales de pro-
cesos, como el Aspen Plus, Aspen HYSYS, ProSim Plus
y UniSim son muy potentes, pero de alto costo. Existen
otros softwares que son libres de costos como: DW-
Sim, COCO, HYDROFLO y OpenModelica. DWSim
se ha convertido en un simulador de procesos de gran
interés para los investigadores debido a sus grandes
ventajas por ser de cédigo abierto y descarga libre,
con ficil capacidad para adaptarlo a las necesidades o
corregir errores®.

El objetivo del presente trabajo es simular mediante
DWSim los procesos de produccién de biodiesel de
Jatropha curcas, asi como del aprovechamiento de la
corteza generada, con fines energéticos mediante ga-
sificacién. DWSim es recomendado por varios autores
como una herramienta eficaz para simular el proceso
de produccién de biodiesel**?*, Sin embargo, no exis-
ten reportes en la literatura sobre el empleo de este
simulador para procesos de gasificacién de biomasa.
Debido a esto, la utilidad de la presente investigacién
se basa en comprobar la capacidad de este software
para emplearlo en la simulacién de estos procesos y
comprobar que permite realizar las mismas tareas que
un simulador comercial.

En el trabajo se muestra la estrategia empleada para la
simulacién de ambos procesos. Durante la simulacién del
proceso de gasificacion se identifican algunas limitaciones
de los médulos existentes en DWSim para realizar los
modelos de equilibrio termodindmico que son los mds
empleados en la literatura. Debido a estas limitaciones
se desarrolla un modelo basado en la estequiometria y
se realiza su validacién mediante el empleo de Aspen
Plus manteniendo las condiciones de simulacién. La
investigacion realizada representa una contribucién al
enfoque de economia circular y de eficiencia energética
que debe tener una mini industria de produccién de
biodiesel a partir de Jatropha curcas, siendo muy util para
fines de implementacién, demostrando que es factible
el uso de la biomasa residual con fines energéticos en la
propia industria como portador energético importante
para producir biodiesel.



2. MATERIALES Y METODOS

2.1Simulacién de la produccién de biodiesel de
Jatropha curcas

El DWSim est4 programado en conformidad con
el estdindar CAPE-OPEN, un estdndar de ingenierfa
de procesos que promueve la interoperabilidad de
las soluciones de simulacion, permitiendo combinar
interfaces de componentes de modelacién de diferentes
softwares entre si. El software presenta seis bases de
datos de componentes con més de 1500 componentes?.
Para simular el proceso de produccién de biodiesel se
utilizé la versién 6.1 Update 2 y se emplearon cuatro
bases de datos (ChemSep, Biodiesel, CoolProp, y
Electrolytes).

2.1.1 Definicion de los componentes

La materia prima utilizada fue el aceite extraido de
la semilla de Jatropha Curcas, planta oleaginosa con
potencial de produccién de biodiesel, con rendimientos
relativamente altos de produccién a bajos costos®. La
caracterizacidn fisico-quimica del aceite extraido de
semillas cosechadas es basada en la literatura®. En el
proceso de transesterificacién se consider6 el aceite de
Jatropha curcas compuesto por sus tres dcidos grasos
mayoritarios (dcido linoleico, 4cido oleico y 4cido pal-
mitico). El alcohol empleado fue el metanol con una
relacién molar de 6:1 y el catalizador hidréxido de sodio
al 1% en peso de aceite.

2.1.2 Paquete de propiedades

El paquete termodindmico influye directamente en los
resultados del simulador, debido a que cada modelo fue
creado con base en ecuaciones matemadticas y resultados
empiricos de procesos. En este caso se escogié como
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modelo termodindmico el NRTL (Non Random Two
Liquids) basado en los coeficientes de actividad para
la fase liquida e idéneo para compuestos altamente
polares como el metanol y el glicerol. Este paquete
de propiedades es empleado por varios autores que lo
reportan con buenos resultados para la simulacién de
produccién de biodiesel 7.

2.1.3 Descripcion del proceso

Para la simulacién del proceso de produccién de bio-
diesel mostrado en la Figura 1 se emplearon cinco
etapas: preparacién del metdxido, transesterificacién,
recuperacién del alcohol, separacién del glicerol, lavado
y purificacién del biodiesel (ver Tabla 1).

2.1.4 Consideraciones para la simulacion
En la simulacién se realizaron las siguientes consi-
deraciones:

-El sistema se encuentra en estado estacionario.

-Se asume que el reactor estd aislado térmicamente.

-Elaceite de Jatropha curcas tiene un bajo contenido
de dcidos grasos libres (menor de un 2%) y se compone
solamente de 4cido linoleico, acido oleico, acido palmitico
(Poli). En este caso se indica el empleo de un aceite con
contenido de dcidos grasos libres menor de 2% debido a
que es un parametro critico para evitar la saponificacion,
y asi se controla en la industria en cuestién.

-La reaccién de transesterificacién ocurre con un
98% de conversion?*3!,

-Se asume que la separacion de los componentes
en los dos médulos separadores se define como ideal
con el propdsito de obtener el mayor rendimiento de
biodiesel, y con fines de simulacién de procesos es
una préactica comun. Desde el punto de vista practico,
debe esperarse un rendimiento ligeramente menor del
producto en cuestion.

Metanol R
PUMP.2  Metanol R25

E Bomba 2

E Condénsador

| — [V
= J

Biodiesel COOL4 Biod-ASTM

Figura 1. Diagrama de flujo de la simulacion del proceso de produccién de biodiesel en DWSim
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2.1.5 Estimacion de propiedades del biodiesel ob-
tenido en la simulacion

De acuerdo a las correlaciones presentes en la literatu-
ra, se calcularon algunas de las propiedades del biodiesel
obtenido en la simulacién, con el fin de verificar que
éstas se encontraran dentro de los pardmetros que las
regulan y acorde con el biodiesel obtenido en los es-
tudios experimentales de biodiesel de jatropha curcas
desarrollados por diferentes autores. El poder caldrico
superior (PCS) se calcul6 mediante la Ecuacién 1%. El
numero de cetano (CN) fue determinado mediante la
Ecuacién 2%.
PCS = (0,4625v) + 39,450 eq (1)
CN = 0,858-P + 0,742-:S + 0,561-O + 0,427.L + 0,322-LL eq (2)

2.2 Simulacién de la gasificacion de la corteza
de Jatropha curcas

2.2.1 Definicion de los componentes

En numerosos estudios de conversién termoquimica
de biomasa31-35, es usual representar los polimeros
de la biomasa por sus mondémeros fundamentales; la
celulosa (CEL) se asume como el mondémero de glu-
cosa (C6H1005)n , la hemicelulosa (HEM) como el
monoémero xilano (C5H804)n y la lignina (LIG) por
su estructura irregular puede ser caracterizada con
tres componentes de referencia: LIG-C, LIG-H, and
LIG-O (ricaen C, H, y O, respectivamente)36. Debido
a que la Jatropha curcas es considerada una planta de
madera blanda y la lignina de este tipo de arboles es
mds rica en carbono, se consideré como representan-
te de la lignina solo el monémero LIG-C. En varios
estudios34, 37 aparece reflejada la composicién ma-
yoritaria de este mondmero en diferentes biomasas y
segun la caracterizacién de la lignina del fruto y semilla
de Jatropha curcas por Yamamura38 y Tobimatsu39,
estd constituida fundamentalmente por unidades de
guacil, componentes fundamentales de la lignina rica
en carbono. En la Figura 2 se muestran las estructuras
orgénicas y composicioén elemental correspondientes
a cada mondémero empleado en la simulacién para
representar la corteza del fruto de Jatropha curcas.

OH

OH

CELL: CH, O,

6" "10

(44.44%C - 6.17%H - 49.38%0)

HCELL : CH,0,
(45.45%C 6.06%H 48.48%0) (69.77%C - 5.43%H - 24.80%0)

Tabla 1. Descripcion del proceso mediante sus etapas,
mddulos y condiciones de temperatura y presion

Etapa Moédulos Temperatura y Presion
Preparacion del me- 298 K
toxido Mezclador 1y 2 101,3 kPa
Transesterificacion Reactor de con- 363 K
version 101,3 kPa
Vilvula 71,3 kPa
Condensador 1 323,15K
i6n del Columna de desti- 323,15 K
Recuperacién de lacion 30 kPa
metanol
Condensador de la 309,7 K
columna 30 kPa
Rehervidor de la 502,4 K
columna 30 kPa
Bomba 1 71,3 kPa
Separacién del glicerol Condensador 2 298 K
Separador de 298 K
componentes 1 101,3 kPa
Calentador 1 333,15 K
Lava;l:lyl;s)ﬁleﬁsce%llmon Separador de 339,95 K
componentes 2 101,3 kPa
Condensador 3 313K

Se utiliz6 la herramienta Compound Creator para
crear cada monémero descomponiendo las molécu-
las en grupos funcionales, aplicando el método de
contribucién de grupos UNIFAC. Se verificaron las
propiedades estimadas auxilidndose de los sitios web
chemeo (http://www.chemeo.com) y PubChem (http://
www.pubchem.com) para conocer las masas molares,
estructuras moleculares, densidades, entalpias y ener-
gias libres de formacién de los compuestos en cuestion.

En la composicién de la corteza del fruto de Jatropha
curcas caracterizada por Rastrogi*’ y Garcia* se encuen-
tran porcentajes semejantes de celulosa, hemicelulosa y
lignina siendo este tltimo el mayor de los tres. Garcia*
muestra una composicién mds detallada en cuanto a
contenido de xilano y glucano. Por otra parte, Pfeil*?
reporta el andlisis inmediato donde se presenta el por-
centaje de agua de la biomasa a gasificar. A partir de los

e gﬁ t O
A ey

oM

LIGC: C,.H,,0,

Figura 2. Representacion de los mondmeros de la biomasa lignoceluldsica®
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datos reportados por estos autores se calculé la compo-
sicién de la biomasa. El flujo de biomasa empleado fue
35 kg/h y el agente gasificante utilizado en la simulacién
fue aire seco con una composicién de 79% de N, y 21%
de O,. El flujo mésico de aire se estimé a partir de la
relacion de equivalencia (RE). El intervalo de RE que
recomiendan algunos autores se encuentra entre 0,2 'y
0,4****. Los procesos optimizados de gasificacién de
biomasa suelen operar con RE préximas a 0,3*. Para
la determinacién del flujo de aire se emplearon las
Ecuaciones (3-5).

Re,, =11,5-C + 34,5(H - O/8) + 4,32-S Eq. (3)
RrA/C=RE-ReA/C Eq. (4)
Faire=RrA/C -Fbiomasa Eq. (5)

donde Re, . es la relacién estequiométrica aire/com-
bustible, C, H, O y S corresponde a la composicién de
carbono, hidrégeno, oxigeno y azufre en la biomasa,
Rr, . eslarelacién real aire/combustible, F, 'y F
el flujo masico de biomasa en la alimentacién del ga-
sificador y de aire para la combustion de la biomasa,
respectivamente. La composicién de C, H, O y S fue
tomada del andlisis elemental presentado por Tobio*,
que corresponde con el de la corteza de Jatropha curcas,

donde obtiene un flujo de aire de 62,15 kg/h.

2.2.2 Paquete de propiedades

Generalmente para el cdlculo de las propiedades ter-
modindmicas en los procesos de gasificacién se emplea
el modelo basado en la ecuacion de estado de Redlich-
Kwong-Soave con modificaciones de Boston-Mathias
(RKS-BM). Este modelo es el recomendado para mezclas
formadas por hidrocarburos y gases ligeros. En el caso
de DWSim este paquete no fue capaz de desarrollar la
gasificacién con predicciones correctas ya que existen
limitaciones del software a la hora de trabajar con

reacciones en fase soélida y con compuestos creados a
partir de sus grupos funcionales. Se utilizé el paquete
de propiedades NRTL debido a que fue el que mejor
resultados brindé en la prediccién de la composicién
de las corrientes obtenidas en las complejas reacciones
de las etapas del proceso y en la descripcién adecuada
del comportamiento de la mayoria de los sistemas
binarios presentes. Este paquete de propiedades junto
con RKS-BM y Peng Robinson (PR), se suelen utili-
zar con componentes no polares y reales en sistemas
de produccién y procesamiento de gas junto con la
separaciéon de hidrocarburos46. Las ecuaciones de
Soave-Redlich-Kwong (SRK), Peng-Robinson (PR) y sus
variantes, requieren el uso de coeficientes de interaccién
binarias para considerar adecuadamente las mezclas
multicomponentes. El modelo de solucién NTRL es la
mejor alternativa para mezclas organicas con presencia
de aguad?. Aunque el paquete de propiedades NRTL no
es el méds empleado, si ha sido utilizado para la simula-
cién del proceso de gasificacion por otros autores46,48
con Aspen Plus.

2.2.3 Eleccion del gasificador y tipo de modelo

La conversién 6ptima de energia quimica de la biomasa
en el gas deseado depende de la configuracién apropiada
segun: eleccion del gasificador, sus dimensiones y las
condiciones en que opera. De acuerdo a la caracteri-
zacién de la corteza de Jatropha curcas presentada por
Pfeil*, se identificé a esta biomasa como fuente potencial
para gasificar debido a su bajo contenido de humedad
y de cenizas y por su alto contenido caldrico. Pfeil*? y
Tobio* demostraron que el gasificador de lecho fijo
en corriente descendente (downdraft) es el adecuado
para esta biomasa segin los valores reportados en el
andlisis inmediato, donde el contenido de humedad es
9% y el contenido de cenizas 4%. Este tipo de reactor
opera con biomasas que tengan un tamafo uniforme
de particulas y un contenido de humedad y cenizas
menor de 25% y 6% respectivamente®.

Tabla 2. Reacciones, condiciones de operacidn y porcentajes de conversién empleados en la simulacion

Etapas Nombre Reacciéon Temperatura (K) Conversion (%)
Pirélisis C,H,0, — 2,2C,, + 1,898H, + 0,71CO+ 0,525CH, 100
Celulosa +1,284CO, + 0,092C,H, + 0,049C,H, + 0,722H,0
e CH O,— 0,877C  + 0,889H, + 2,163CO
P Pir6lisis 6 105 © 2
Pir6lisis . +1,488CH, + 1,067CO, + 0,175C H, +0,028C H 573 100
Hemicelulosa 4 2 24 26
+0,703H,0
e C, H 0, —9,675C(s) + 3,685H, + 1,95CO +
Pir6lisis 15 14 74 2
Lisnina 0,403CO, + 0,234CH, + 1,136C,H, + 0,234C,H, 100
& +1,24H,0
Combustién Combustion C+0,-CO 1673 55
Completa 2 2
Reduccion Boudouard C+CO,—2CO 1323 55
Agua-Gas C+H,0—H, +CO 45

| 71



MIX-1 C+aire

Char Comb

Rire E-Comb

Figura 3. Diagrama de flujo de la simulacién

Para la simulaciéon se escogieron los modelos de
equilibrio termodindmico debido a su simplicidad,
reducido tiempo de calculo y que permiten predecir
el mdximo rendimiento alcanzable por el sistema50,
51. Los modelos de equilibrio tienen dos enfoques
generales: estequiométrico y no estequiométrico. El
enfoque estequiométrico requiere un mecanismo de
reaccién claramente definido que incorpore todas
las reacciones quimicas y las especies implicadas; el
no estequiométrico se basa en la minimizacién de la
energfa libre de Gibbs en el sistema sin especificar las
posibles reacciones que tienen lugar52. Se realizaron
varias configuraciones de modelos no estequiométricos
con diferentes médulos, pero no fueron satisfactorios
debido a las limitaciones del software para trabajar
con fase sélida y con el método de minimizacién de
energia libre de Gibbs en fase no gaseosa. A pesar de
las limitaciones encontradas al desarrollar modelos
de equilibrio termodindmico en DWSim, se logré
desarrollar un modelo estequiométrico de manera
satisfactoria.

2.2.4 Definicion de las reacciones

Las reacciones para modelar la etapa de pirdlisis para
cada uno de los monémeros de la biomasa fueron basa-
das en los estudios desarrollados por Baliban35, quien
desarroll6 los célculos de los coeficientes estequio-
métricos apoyandose en los rendimientos reportados
por Yang53 y en el modelo cinético de Ranzi32. Estas
reacciones han sido empleadas por otros autores como
Onel31 para explicar la etapa de pirdlisis. Las etapas
de combustién y reduccién fueron representadas por
las reacciones heterogéneas fundamentales para los
gasificadores de lecho fijo en corriente descendente49.
Enla Tabla 2 se presentan las condiciones de reaccién
para las etapas del gasificador54 modeladas cada una
por un médulo de reactor de conversiéon (RC) en
DWSim. El flowsheet implementado en DWSim se
muestra en la Figura 3.

Los porcentajes de conversion de los reactivos fueron
asignados considerando la descomposicion total de
la biomasa en la pirdlisis. En la etapa de combustién
se establecié la mayor conversién para que ocurra la
reaccion completa y de la misma manera en la etapa
de reduccién para que entre las dos reacciones si-
multdneas se alcance un 100% de conversién final del
carbono. Las conversiones asignadas estdn acordes a
las asunciones presentadas en las diferentes simula-
ciones reportadas en la literatura donde se considera
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una conversiéon completa del carbono para garantizar
el mayor rendimiento.

2.2.5 Consideraciones para la simulacion

Para larealizacién de la simulacién se realizaron las
siguientes consideraciones:

-El sistema es cero dimensional y se encuentra en
estado estacionario.

-El gasificador esta aislado del exterior; por tanto,
se desprecian las pérdidas por transferencia de calor.

-Los principales constituyentes de la biomasa son la
celulosa, la hemicelulosa y la lignina, que se represen-
tan por los monémeros CH, O, CHO,, C H, O,
respectivamente.

-El carbdn vegetal se modela explicitamente como
carbono sélido y se considera que se convierte un 100%
con el objetivo de alcanzar el mayor rendimiento en
el gas de sintesis.

-La produccién de alquitrdn no se tiene en cuenta,
porque se considera que todo el alquitrdn formado
se reforma mediante O, o H,O dentro del gasificador
segun las hipdtesis del modelo estequiométrico de
Baliban®.

-Todos los productos de la reaccién de pirdlisis con-
sistirdn en los siguientes compuestos: H,0, H,, CO,
CO,,CH,CH, CH, CH,y carbén vegetal.

2.2.6 Influencia de parametros de operacion en
el gas de sintesis

El comportamiento de la composicién del gas de
sintesis y su calidad estan determinados por pardme-
tros como la razén de equivalencia (RE). Se realizé
un andlisis de sensibilidad para estudiar la compo-
sicién del gas producto para una variacién de RE
entre 0,2-0,4. Se determiné la eficiencia del gas frio
(n,) mediante la Ecuacién 6, donde PCI es el poder
calérico inferior en condiciones normales (MJ/Nm?)
y Vgas es el flujo volumétrico del gas de sintesis en
condiciones normales (Nm?/h). El poder calérico del
gas se determind a partir de la Ecuacién 7, donde x es
la composicién molar de cada compuesto en el gas®™.

Vgas-PCIgas
8= Fbiomasa PClbiomasa
(6)

Egq.

PCIgaS: x(CO)-PCI(CO)+ x(H,) -PCI(H,) +



2.2.7 Validacion del modelo de gasificacion en
Aspen Plus

En la literatura se ha demostrado la eficacia de DW-
Sim para simular numerosos procesos quimicos en
comparacién con softwares profesionales, como los
procesos de produccién de biodiesel; sin embargo,
no hay reportes de simulaciones de gasificacién de
biomasa realizados en DWSim. Debido a la no exis-
tencia de literatura de referencia, a la creacién de
componentes y reacciones complejas y al empleo de
un paquete de propiedades que no es el mds utilizado
para simular un proceso de gasificacion, se realizaron
con fines de validacién dos simulaciones en Aspen
Plus basadas en las mismas condiciones de operacion.
La diferencia entre las simulaciones fue el paquete de
propiedades; en la primera se utiliz6 NRTL al igual
que en DWSim y en la segunda se empleé RKS-BM,
que es el mds recomendado en la literatura. Para
simular se mantuvo el mismo diagrama de flujo con
tres reactores de conversién e iguales reacciones,
condiciones de operacién y porcentajes de conversion
que aparecen en la Tabla 2.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

3.1. Simulacién del proceso de produccién de
biodiesel de Jatropha curcas

3.1.1. Caracteristicas del biodiesel obtenido

A partir de las caracteristicas del aceite de Jatropha
curcas y las condiciones de operacién definidas, la
simulaciéon de la planta de produccién de biodiesel
permitié la estimacién de propiedades y la composi-
cién de los tres productos fundamentales obtenidos:
metanol, glicerol y biodiesel, que se muestran en la
Tabla 3.

El flujo mésico de metanol obtenido indica que se
recuperd el 46% de este componente, el cual se puede
recircular al proceso y disminuir los costos de produc-
cién. El glicerol se generé en cantidades significativas
de 11% en peso del aceite, de ahi su necesidad de re-
cuperarlo. El rendimiento del proceso fue de un 98%
(kg de biodiesel/kg de aceite) que se corresponde con
lo reportado56 segun las condiciones de operacién
empleadas. La densidad y el peso molecular obtenidos
son similares a los datos reportados por Paul57 de
862 kg/m3 y 282 respectivamente. En la Tabla 4 se
puede apreciar que en los productos finales glicerol
y biodiesel no existen impurezas, no ocurriendo asi
en la practica. Esto es debido a la precisién del mé-
dulo “Separador de Componentes” que considera una
separacion total. Las fracciones mésicas similares de
los metil ésteres en el biodiesel obtenido es provocada
por la igualdad en la composicién molar de los tres
acidos grasos en el componente POLi definido asi en
la biblioteca de componentes Biodiesel del DWSim.
En la simulacidn realizada por De La Rosa58 reporta
una composicién en fraccién mdsica de 0,1546 de
metil palmitato, 0,4099 de metil oleato, 0,3589 de
metil linoleato y 0,0639de metil estearato a partir de

la composicién de dcidos grasos de Jatropha curcas
reportada por Castillo59. En el caso de las tablas 3
y 4, las magnitudes de los pardmetros obtenidos en
la simulacién son acorde a lo esperado e indicado en
trabajos experimentales y normas de produccién de
biodiesel60. Como comprobacién de los resultados
obtenidos con el simulador, en la Tabla 5 se evaluaron
algunas de las principales propiedades fisicoquimicas
del biodiesel de Jatropha curcas de acuerdo con la
norma ASTM D6751.

Tabla 3. Propiedades de las corrientes obtenidas a partir
de la simulacidn del biodiesel

Uni-

Propiedades dades Metanol Glicerol Biodiesel
Temperatura K 298 298 313
Presiéon Pa 101 325 101 325 101 325
Flujo masico kg/h 18,84 19,38 181,2
Densidad kg/m? 788,8 1047,6 868,38
Peso molecular kg/kmol 32,08 92,11 287,14
Viscosidad cinematica mm?*/s 0,69 1,82 0,896

Tabla 4. Composicién de las corrientes obtenidas a
partir de la simulacion del biodiesel

Fracciéon masica (mezcla) Metanol R Glicerol Biodiesel
Metanol 0,9988 0 0
Glicerol 0 1 0
Metil oleato 1,66-10* 0 0,3442
Metil palmitato 8,43-10 0 0,3139
Metil linoleato 1,69-10* 0 0,3419

Los valores expuestos en la Tabla 5 demuestran que
el biodiesel obtenido mediante la simulacién posee
una composicion ideal de acuerdo a los estdndares y
similar respecto a la reportada en la literatura. Esto
se debe a la separacién total de las impurezas en los
separadores de componentes que a su vez trae como
consecuencia la desviacién de la viscosidad cinema-
tica y la densidad. Esta desviacién de la viscosidad
cinemdtica por debajo del limite inferior reportado
puede atribuirse a las bajas viscosidades (menores de
1,3 mm?/s) de los metil ésteres y los dcidos grasos en
las bibliotecas de componentes del DWSim.

Los valores obtenidos del nimero de cetano (60,84)
y el poder caldrico del biocombustible (39,87 MJ/kg)
fueron cercanos a los presentadas por otros autores
para el biodiesel de Jatropha curcas. El nimero de
cetano se encuentra en los intervalos reportados por
Kho?® y un poco mds alejado de los reportados por
Singh® debido a que el modelo, para calcular esta
propiedad, se basa en la composicién quimica de
los acidos grasos en el aceite, de los cuales fueron
considerados solamente tres de estos y en iguales
proporciones.
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Tabla 5. Comparacién del biodiesel obtenido en la
simulacion con la norma ASTM D6751

Tabla 7. Caracteristicas del gas de sintesis obtenido y
eficiencia de la gasificacion

Biodiesel  Biodiesel de

Propiedades  Unidades Estiandares obtenido Jatropha 256165

Viscosidad cin-

2 - -
emdtica a 40° C mm?/s 1,9-6 0,896 1,5-52
Densidad a 15°C kg/m? 860 - 900 906,9 872 - 882
alrededor
Peso molecular  kg/kmol de 292 287,14 282
Conten?ldo de metil % peso 5965 100 98,52
esteres
Contenidode o\ (g9 0 0-0,097
metanol
Contenidode o o _025 0 0-0,08
glicerol
Contenido de agua % peso < 0,50 0 0-0,078
Numero de cetano - > 47 60,84 51-63
Poder calérico MJ/kg - 39,87 38-42

3.2. Simulacién del proceso de gasificacion de
corteza de Jatropha curcas

3.2.1 Caracteristicas del gas de sintesis

En la Tabla 6 se presenta la composicion del gas de
sintesis obtenido a partir de la simulacién del proceso
de gasificacién en DWSim. También se muestran los
valores reportados por cuatro autores con estudios rea-
lizados en un gasificador downdraft. Puig® reporta los
intervalos tipicos para este tipo de gasificador cuando
el aire es el agente gasificante, Vyas® reporta los valores
experimentales de una gasificacién de la cascara de la
semilla de Jatropha curcas y Tobio* presenta la com-
posicién obtenida en la simulacién de la gasificacién de
la corteza de Jatropha curcas. La comparacién muestra
que la composicién del gas obtenido se encuentra dentro
de los intervalos reportados por Puig, con los valores
del CO por encima y del N, por debajo, ligeramente.
Sin embargo, las composiciones molares de estos dos
componentes se acercan a los reportados por los otros
autores analizados. Las diferencias existentes entre
las composiciones reportadas pueden estar causadas
por las condiciones de operacion, el tipo de biomasa
y agente gasificante empleados en cada investigacion.
Otras caracteristicas del gas de sintesis obtenido se
presentan en la Tabla 7. La eficiencia de la gasificacién
y el poder calérico son los calculados a partir de las
ecuaciones (6) y (7) respectivamente.

Tabla 6. Comparacion de la composicidn del gas de sintesis
obtenido con reportes

Componentes Composiciéon molar del gas de sintesis (%)
Obtenido Puig® Vyas® Tobio*
H, 15,63 12-20 10,62 15,18
cO 23,11 17-22 19,26 23,43
CH, 2,98 2-3 1,71 -
CO, 10,94 9-15 10,33 6,84
N, 47,33 50-54 48,63 46,30
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T (K) Vgas (m*/h)  p (kg/m?) PCI (MJ/Nm?) n, (%)
313 92,38 0,986 5,67 72

El poder caldrico inferior del gas se corresponde con
los reportados por Puig®(5-5,9 MJ/m?) y Cuoto® (5,7
M]/m?) para un gasificador en corriente descendente
con aire como agente gasificante y superior a los re-
portados por Singh® (4,6 MJ/m?) y Prasad” ( 2,55 MJ/
m?) para el gas producto de la gasificacién de la cdscara
de la semilla de Jatropha curcas. El flujo volumétrico
obtenido es inferior a los reportados por Pfeil*? (101
m?/h) y Tobio* (112 m?®/h) que realizaron simulaciones
con las mismas condiciones de operacion y biomasa
que la presente investigacién. Sin embargo, si en el gas
de sintesis se tomaran en cuenta las demds especies
gaseosas consideradas en la pirdlisis que fueron se-
paradas como impurezas (H,0, C,H,, C.H,, C,H,), el
flujo volumétrico seria de 100 m3/h y el poder calérico
inferior de 6,87 MJ/Nm?. La eficiencia de la gasificacién
es inferior a la reportada por estos dos autores (mayores
de 80%) en sus simulaciones debido a las diferencias
en el flyjo volumétrico del gas final y superior a la al-
canzada en los estudios de Singh® y Vyas® (inferiores
al 70%) para la gasificacion de la céscara de la semilla
de Jatropha curcas.

3.2.2 Influencia de la razon de equivalencia en la
composicion del gas de sintesis

Se realizé un andlisis de sensibilidad modificando el
flujo de agente gasificante calculado a partir de la varia-
cién de la razén de equivalencia (RE) para ver su efecto
sobre la composicién del gas obtenido. Se evidencié que
las composiciones molares de N, y CO, aumentan con
el incremento de RE, debido a que al alimentarse mayor
cantidad de aire aumenta el contenido de N, y O,y a
su vez una concentracién mas altade O, favorece la
conversién del carbono en la reaccién de combustién
completa obteniéndose una mayor concentracién de
CQ,. El aumento de la conversién del carbono en la
etapa de combustién con el incremento de RE, expli-
ca la disminucién de las composiciones molares de
CO y H,. Estos gases son generados en las reacciones
Boudouard y Agua-Gas; al haber menor contenido de
carbono en la etapa de reduccién se produce menor
cantidad de los mismos.

En la composicién molar de CH, ocurre una ligera
disminucién con el incremento de RE, causada por el
aumento de la cantidad de gas de sintesis producida al
entrar mayor flujo de agente gasificante. Al mantenerse
constante su concentracién como producto de la etapa
de pirdlisis y aumentar el flujo de gas obtenido, dismi-
nuye su fraccién molar en el gas producto.

El aumento del flujo volumétrico con el incremento
de RE provoca una disminucién en la eficiencia de la
gasificacién siendo la minima en 0,3. Este comporta-
miento en la eficiencia se debe a la disminucién del
PCI con el aumento del RE. La disminucién del poder
caldrico inferior es causada por la reduccién de la com-



posicién de H, y CO con el incremento de RE, debido
a que estos gases son los que aportan energia quimica
al gas de sintesis. El aumento de la composicién de N,
y CO, y la disminucién de CO y H, indican que a RE
>1 el gas producto de la gasificacion estard compues-
to Unicamente por especies oxidativas y con un bajo
poder caldrico.

En la literatura se evidencia el mismo comportamiento
de los parametros analizados indicando que la mayor
eficiencia se obtiene cuando el flujo de agente gasificante
es el menor con una RE de 0,2. En estas condiciones,
el gas de sintesis presenta las mayores concentraciones
de H, y CO y el mdximo poder calérico. Sin embargo,
este escenario no es el 6ptimo porque el flujo volumé-
trico de gas es minimo y el flujo de aire entrante no es
suficiente para liberar la energfa necesaria durante el
proceso de combustion.

3.3.3 Limitaciones encontradas en la simulacion
en DWSim

Durante la simulacién del proceso de gasificaciéon en
DWSim se encontraron diferentes limitaciones:

-El simulador no permite la creacién de la biomasa
como componente no convencional mediante su ana-
lisis elemental. Es necesario crear los componentes
fundamentales de la biomasa lignocelulésica (celulosa,
hemicelulosa y lignina).

-La herramienta Compound Creator solo estima las
propiedades mediante la insercién de los grupos UNI-
FAC de la molécula, no permite crear el compuesto
mediante otros métodos.

-El simulador no admite directamente reacciones
con fase s6lida; los componentes sélidos del proceso se
deben declarar como liquidos o sélidos forzados para
que este emplee el algoritmo de célculo sélido-liquido-
vapor eutéctico que considera la fase sélida como ideal.

-En la definicién de las reacciones, el carbono sélido,
que es la sustancia limitante, se debe declarar como
mezcla para obtener las mayores conversiones.

-Las complejas reacciones del proceso solo se logran
modelar mediante el paquete de propiedades NRTL y el
algoritmo flash liquido-vapor, ya que otros paquetes de
propiedades como PR, UNIFAC y RKS muestran errores.

-No es posible desarrollar modelos de equilibrio ter-
modindmico mediante reactores de Gibbs o de equi-
librio porque estos funcionan correctamente solo con
reacciones en fase gaseosa.

-El método de minimizacién de energia libre de Gibbs
muestra errores en el proceso de convergencia de New-
ton, que al parecer suele presentar inestabilidades cuan-
do hay valores muy pequefios involucrados, especial-
mente en el caso donde se usan derivadas numéricas
y cuando no se proporcionan buenas estimaciones
iniciales para las cantidades de los compuestos en las
fases esperadas.

3.3.4 Resultados de la validacion

Debido a las limitaciones encontradas durante la
simulacién del proceso de gasificacién en DWSim, se
realiz6 la validacién en el simulador Aspen Plus. Las
composiciones obtenidas en ambos simuladores son
aproximadamente iguales, lo mismo ocurre con las

demas propiedades para el gas de sintesis. Se obtu-
vieron resultados similares al emplear dos paquetes
de propiedades diferentes en Aspen Plus; esto era de
esperarse debido a que la simulacién depende funda-
mentalmente de la estequiometria de las reacciones.
La validacién demostr6 la capacidad de DWSim para
desarrollar modelos estequiométricos y para predecir las
composiciones y propiedades de las corrientes cuando
se simula con equilibrio liquido-vapor.

4, CONCLUSIONES

El simulador de procesos DWSim permitié la simula-
cién de los procesos de transesterificacion del aceite y
gasificacién de la corteza del fruto de Jatropha curcas
para su empleo con fines energéticos. El biodiesel obte-
nido mediante el esquema propuesto posee propiedades
similares a las reportadas en la literatura y la mayoria
de ellas acordes con la Norma ASTM. La viscosidad
fue la mds alejada de los estdandares debido a los bajos
valores de esta propiedad en los metil ésteres pertene-
cientes a la biblioteca del software. Se obtuvieron altos
rendimientos de los productos finales del proceso: 11%
de glicerol y 98% de biodiesel; ademads se recuperd el
46% de metanol empleado para su recirculacién. La
composicion del gas de sintesis obtenido a partir de la
simulacién es semejante a la reportada en la literatu-
ra en un gasificador en corriente descendente y a las
reportadas para la biomasa empleada en otras simu-
laciones con las mismas condiciones de operacién. Se
obtuvo un flujo volumétrico de gas de 92,38 m?/h con
un poder caldrico inferior de 5,67 MJ/Nm?, propieda-
des que establecieron un 72% de eficiencia del proceso
de gasificacién. Durante la simulacién del proceso de
gasificacién de biomasa en DWSim se encontraron
limitaciones que impidieron el desarrollo de modelos
de equilibrio termodindmico que lograran una buena
prediccion en cuanto a la composicién del gas final.
Sin embargo, la validacién del proceso de gasificacién
mediante Aspen Plus confirmé la capacidad de DWSim
para simular este tipo de procesos mediante un modelo
estequiométrico con la utilizacion del paquete de pro-
piedades NRTL permitiendo estimar las propiedades
del gas de sintesis.
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