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Resumen

Hidrégeno (Hz2) y gas de sintesis pueden ser producidos a partir de diversas fuentes mediante reformado de vapor
y oxidacion parcial. La combustion hibrida filtrada (HFC) consiste en la gasificacion de combustibles sélidos o,
simultdneamente, en el reformado de combustibles gaseosos y sélidos, sosteniendo reacciones homogéneas y
heterogéneas, alcanzando altas temperaturas en el frente de reaccion. Este trabajo desarrolla un modelo matematico
para generar H: utilizando un reactor HFC, mediante gasificacion del combustible sélido con aporte solar,
utilizando COMSOL Multiphysics. Se consider6 un lecho poroso de esferas de alumina y particulas de carbon
sub-bituminoso dispuestas aleatoriamente y concentrando la energia solar mediante una placa emisora. El
rendimiento de hidrégeno fue 86.5%, eficiencia solar-combustible 49.5% y eficiencia energética 72.3% para 600
kW/m? de potencia solar. En base a los resultados, esta investigacion proyecta la produccién de Hz a partir de
combustibles fosiles, representando una linea base para la gasificacion solar.

Palabras clave: Hidrogeno; Gasificacion solar; Reactor de medios porosos hibrido; Eficiencia energética;
COMSOL Multiphysics.

Abstract

Hydrogen (Hz) and syngas can be produced from various sources via steam reforming and partial oxidation. Hybrid
filtration combustion (HFC) refers to the gasification of solid fuels or by simultaneous reforming of gaseous and
solid fuels, supporting homogeneous and heterogeneous chemical reactions within the reactor, and reaching high
temperatures in the reaction wave. This work aims to develop a simulation model to obtain H: utilizing a HFC
reactor, through allothermal gasification of the solid fuel particles from solar energy. Solar gasification of sub-
bituminous coal was numerically assessed by using COMSOL Multiphysics, considering a porous bed of aleatory
arranged spherical particles and concentrating solar energy through an emitter plate. The Hz yield reached 86.5%,
solar-fuel efficiency 49.5%, and energy efficiency 72.3% for 600 kW/m?2. Driving the production of Hz and syngas
mainly from fossil fuels towards renewable generation represents a baseline for future perspective of HFC and
solar gasification.

Keywords: Hydrogen; Solar gasification; Hybrid porous media reactor; Energy efficiency; COMSOL
Multiphysics.

(una mezcla de H2 y mondxido de carbono, CO)
han sido protagonistas de la concentracion de

1. Introduccion

El cambio climatico es el resultado del
excesivo consumo de combustibles fosiles [1],
emisiones historicas de dioxido de carbono (COz)
[2], asi también de otros gases de efecto
invernadero, que han propiciado el aumento
sostenido de la temperatura global [3], por lo que
encontrar fuentes de energia renovables y tecno-
econdmicamente factibles es crucial. En este
contexto, el desarrollo de tecnologias de
produccion de hidrégeno (Hz) y gas de sintesis

esfuerzos hacia procesos eficientes y eco-
amigables [4], con un enfoque particular sobre
alternativas renovables y carbono-neutrales [5,6].
La combustion en medios porosos se ha
reconocido como un método viable de generacion
de H> y gas de sintesis por oxidacion térmica
parcial, principalmente de combustibles gaseosos
y liquidos [7-9]. No obstante, incorporando
combustible solido al lecho del reactor, el
fendémeno de la combustion hibrida filtrada



(HFC), que consiste en la gasificacion de
combustibles solidos 0, de manera simultanea, del
reformado de combustibles gaseosos y solidos
[10,11], ha sido estudiada considerando como
materia prima carbon, biomasa, polietileno, entre
otros, y como agente gasificante aire, vapor, COz,
y flujo de premezcla aire/combustible [12,13]. La
recirculacion de calor dentro de los reactores HFC
permite alcanzar altas temperaturas en el frente de
reaccion, sosteniendo reacciones homogéneas y
heterogéneas en la unidad [14]. En efecto, el
proceso de gasificacion es endotérmico, y puede
ocurrir de forma autotérmica donde el calor se
produce por oxidacion parcial, como también de
forma alotérmica, donde la energia se puede
suministrar desde una fuente externa [15,16].
Particularmente, la energia solar tiene la
disponibilidad y flexibilidad de ser usada en
variadas aplicaciones, como la generacion de
energia a través energia térmica y fotovoltaica, asi
también en el procesamiento de quimicos para la
produccion de nuevos materiales y combustibles
solares [17,18]. Dado que diversas rutas
energéticas de tecnologias de conversion del
recurso solar a Hz se encuentran en la literatura;
termoquimico solar, concentraciéon solar y
fotoelectroquimico [19], se han hecho esfuerzos
exhaustivos por hibridar el proceso de
combustion con radiacion solar directa y
comprender su efecto sobre el fendmeno. Nathan
et al. [20] plantea que la sinergia entre energia
renovable y fosil a través de un combustor solar
hibrido (CSH) tiene el potencial de facilitar la
transicion desde tecnologias convencionales
hacia un futuro renovable gracias al uso de
infraestructura compartida y bajas pérdidas
térmicas asegurando un proceso continuo
disminuyendo las  emisiones de COa..
Adicionalmente, Medwell et al. [21] concluyo
que agregar la radiacion solar directa a una llama
libre afectd6 de forma importante al
comportamiento de las llamas y a la formacion de
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hidrogeno  desde  diversos  combustibles
carbonosos [23-25]. Este proceso presenta varios
beneficios, como una reducciéon notable de
agentes contaminantes hacia la atmosfera [26-28]
y el almacenamiento quimico de energia solar.
Ademas, el calor transferido a través del
combustible puede limitar la tasa de gasificacion
dentro de un reactor de lecho empacado [26,29].
Ruiz et al., 2019 [17] investigd los perfiles de
temperatura y flujos de calor en un lecho
empacado calentado mediante radiacion que
simula un flujo de energia solar. Un quemador de
medio poroso fue localizado en el fondo del lecho
empacado para similar un flujo de calor solar
concentrado impuesto. En este tipo de reactores,
los mecanismos de transferencia de calor pueden
ser intensificados por propiedades inherentes al
uso de medios porosos, como las bajas emisiones,
alta estabilidad térmica, recirculacion de calor, y
limites de inflamabilidad extendidos [30-32],
donde ocurre la conduccion entre particulas,
radiacion térmica, y conveccion entre fluido y
particulas. En el proceso de interaccion entre los
mecanismos de transferencia de calor
dominantes, se han analizado modelos discretos y
diferentes enfoques considerando medios
continuos, donde la conductividad térmica
efectiva (4, ha sido analizada como un
parametro critico dentro de reactores solares
[13,33-37].

Este estudio tiene por objetivo desarrollar e
implementar un modelo enfocado a un reactor
solar para la produccion de hidrogeno y gas de
sintesis desde carbon sub-bituminoso y vapor de
agua, utilizando el software COMSOL
Multiphysics, analizando criticamente diversos
parametros operacionales.

2. Metodologia

2.1 Esquema experimental

hollin, lo que representa en si mismo un problema
crucial a resolver para escalar la tecnologia de
CSH. Una forma de integrar energia solar en
plantas de generacion de energia térmica
convencional fue tedrica y numéricamente
evaluada por Hosseini et al. [22] a través del
precalentamiento de aire en una planta de
potencia de ciclo combinado operando en un
modo de combustion sin llama. Esto permitié que
las emisiones de 6xidos de nitrégeno (NOx) sean
sumamente bajas debido a la distribucion
homogénea de calor y el disefio compacto.

La gasificacion solar se ha mostrado como
una tecnologia prometedora para la produccion de

El estudio experimental de la produccion de
hidrogeno y gas de sintesis desde carbon sub-
bituminoso usando aporte solar y vapor de agua se
realiza utilizando tres sistemas principales, claramente
demarcados en la Figura 1. Los principales
componentes del sistema solar incluyen un bafio
termostatico, modulador de potencia, una caldera de
funcionamiento dual (electricidad y/o energia solar), y
circuitos de almacenamiento y suministro de energia

solar, mientras se trabaja con un reactor con tecnologia
de combustion hibrida filtrada (HFC) [12].
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Figura 1: Esquema de setup experimental. (A) Sistema de concentracion solar. (B) Control y suministro de combustible y aire.

(C) Reactor de medios porosos hibrido.

2.2 Simulacion numérica
2.2.1 Método de elementos finitos (MEF)

COMSOL Multiphysics es un software
comercial que resuelve sistemas de ecuaciones
diferenciales parciales (EDP) por analisis de elementos
finitos para simular un amplio rango de fisicas y
aplicaciones de problemas de ingenieria. Para modelar
el sistema, se utilizaran los modulos de transferencia de
calor en fluidos, transferencia de calor en sélidos,
transporte de especies concentradas, ecuacion de
Brinkman en un modelo 2D-axisimétrico con
configuracion transiente.

La Figura 2 muestra un diagrama del reactor
analizado en este estudio, el que tiene 50 mm de altura,
y esferas de alimina en su interior de 5 mm de
diametro.
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Figura 2: Diagrama de reactor utilizado en simulacion
numérica.
Conservacién de masa y energia

ir=0

2.2.2

La ecuacion de conservacion de masa es
descrita por la ecuacion (1) y modelada en la fisica de
transporte concentrado de especies incluido en
COMSOL Multiphysics.
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Conservacion de energia para el sélido:

aT as .
pCy (5p + terans - VT) +V- (g + @) = a2 40 (2)

Conservacion de energia para el fluido:

aT ap X
pCp<§+u-VT)+V-(q+q,):—0(T<§+u-Vp)+r:Vu+Q (3)

Donde p es la densidad de mezcla, w; es la fraccion
masica de la especie i, u es la velocidad media de la
mezcla, j; es el flujo masico relative de la especie i, R;
es la tasa de generacion y consume de la especie i, C,
es el poder calorifico, T es la temperatura absoluta,
Usrans €S la velocidad del vector de movimiento de
traslacion, q es el flujo de calor por conduccion, q,. es
el flujo de calor por radiacion, a es el coeficiente de
expansion térmica, S es el segundo tensor de Piola-
Kirchoff, y @ representa la interaccién entre las fases
solida y fluido, y el calor producido por las reacciones
quimicas ocurridas dentro del reactor.
2.2.3  Mecanismos de transferencia de calor
La conduccion de calor entre dos particulas en contacto
se describe por:
i = sy Z—; “4)
Donde 4,57 es la conductividad térmica efectiva del
medio poroso, definida por Bubnovich y Toledo [38]
segun:
32-0-d, e T3
9-(1-¢) (5)
Donde ¢ es la porosidad, A;es la conductividad térmica
de las esferas de alimina, o es la constante de Stefan-
Boltzmann, d,, el didmetro de particula, y T la
temperatura del solido. También se incorpora el
coeficiente de transferencia de calor entre las fases
solida y gaseosa definido por Mathis y Ellzey [39]
segun:
62 (1—¢)
a= 7‘1%

Aeff:(l—s)-ls+

% £ pg-Uy-d 06
2.041.1-Pr- (M> (6)
Hg

La transferencia de calor por conveccion dada
entre las fases fluida y so6lida se describe por:

Qconv =h-4- (Ts - TOO) (7)

Donde h es el coeficiente de conveccion, A es la
superficie en contacto entre las fases solida y fluida, y
T, es la temperatura del fluido.

El flujo de calor interno de la superficie
radiante hacia el ambiente se encuentra dado por:

—n-q=dg-€-0-(T¢—-TH (8)
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Donde € es la emisividad de la superficie, y T, la
temperatura ambiente.
224 carbén  sub-

Gasificacion solar de

bituminoso

La gasificacion solar de carbon sub-
bituminoso utilizando vapor implica multiples
reacciones quimicas ocurriendo dentro del reactor de
medios porosos hibrido (HFC). Los parametros
cinéticos estan descritos por la ley de Arrhenius. Como
la gasificacion del combustible solido es un proceso
endotérmico, es dependiente de la energia y
suministrada y temperatura alcanzada. Las siguientes
reacciones quimicas son cruciales para comprender la
gasificacion solar de carbon sub-bituminoso:

Reaccion de Boudouard:

kJ
€ +C0; < 200 AHyoq = 172 )

Hidrogasificacion-Cracking de metano (CHa):

kJ

C+2Hy & CHy s MHyonc = =757 (10)
Reformado de Metano:
kj
CHy + H,0  CO +3Hy ; AHyonr = 2067 "~ (1)
Reaccion Water Gas Shift (WGS):
CO + H,0 <> CO, + Hy ; AHpogy = —42% (12)

El reformado de metano o SMR (Steam
Methane Reforming) es un proceso que oxida el CHa
elevandolo a altas temperaturas a partir de gas natural
con vapor de agua como catalizador, para producir
hidrogeno y gas de sintesis, siendo este proceso el
responsable de aproximadamente un 70% de la
produccion de hidrogeno en la actualidad [40]. Las
reacciones antes mencionadas son altamente
dependientes de la temperatura y presion del sistema.
Bajo 700K, las especies C, CHs, CO2, H2O son
termodinamicamente estables. Sin embargo, las
reacciones ocurren a una temperatura entre 800 y
1,100K. Cuando se produce la gasificaciéon a unos
1,200K el gas de sintesis tiene una calidad mayor
respecto un caso donde el calor suministrado a la
reaccion es proveniente de una combustion de carbon,
sumado a la ventaja de disminuir la emision de
contaminantes de especies no deseadas.

2.2.,5 Ecuacion de Brinkman

Se deben considerar las particulas inertes
dentro del reactor para describir de mejor forma el
fenémeno que ocurre dentro del equipo. La ecuacion
(13) describe la ecuacion de continuidad, donde el
aumento de masa dentro de una unidad de volumen del
medio porosos equivale a la densidad del flujo masico
en este volumen.
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dpps

El balance de momentum representa la
interaccion del medio poroso dentro del reactor, donde
el balance que gobierna el fenomeno es dado por la
ecuacion de Brinkman [41]:
prou

T =V- [—pl + %{,u(Vu + (Vw)") —;u(v . u)I}] —%u (14)

Donde ¢ es la porosidad del lecho, py es la densidad
del fluido, u es el vector superficial de velocidad, p es
la presion, K la permeabilidad, u es la viscosidad, e I
es el tensor unitario. El lado izquierdo de la ecuacion
(14) representa el momento inercial por unidad de
volumen, y el lado derecho de la ecuacion denota el
momentum actuando sobre el fluido por unidad de
volumen. El primer término a la derecha corresponde
al momentum causado por el gradiente de presion, el
segundo es el término de fuerzas viscosas y el tercero
la resistencia de bulbo de Darcy [42].

2.2.6  Casos de estudio

Como se ha indicado anteriormente, las
simulaciones seran realizadas en el software COMSOL
Multiphysics, donde se considerard que no existe
gradiente de temperatura al interior de las esferas de
alimina, es decir, presentan una distribucion uniforme
de temperatura. Por otra parte, existen pérdidas de calor
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por conveccion en las paredes del reactor, lo que afecta
al fluido en su interior. La presion inicial sera de 2 at,
y los gases ingresaran a 373K, con un flujo de 0.3
L/min, una velocidad de filtracion de 0.138 m/s, y una
fraccion masica de 0.5 en el caso de vapor de agua, y
0.5 para metano en la premezcla. Se trabajara con un
mallado con 28,156 elementos de dominio y 796
elementos de contorno. Respecto a las pérdidas de
calor de la placa emisora, se considerara conveccion de
tipo natural hacia el ambiente, y radiacion de superficie
hacia el ambiente, con una emisividad de 0.85. Se
evaluard el perfil de temperatura a lo largo del reactor
y la influencia de las reacciones quimicas
predominantes en la fraccidn masica de especies para
diferentes potencias.

3. Resultados y discusion
3.1 Perfiles de temperatura

Al incluidr el transporte concentrado de
especies se incorporan al calculo del modelo los
resultados de las reacciones que ocurren al interior del
reactor, incluyendo la conveccion y difusion de las
especies quimicas, ademas de las pérdidas de calor por
conveccion y radiacion. La temperatura del gas y
solido, calor de reaccion y velocidad para la reaccion
de reformado de metano y WGS estan dados por la
Figura 3:
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Figura 3: (A) Temperatura del gas y el s6lido para un ingreso de 190 kW/m?. (B) Calor de reaccion para un ingreso
de 190 kW/m?. (C) Velocidad de reaccién para reformado de metano. (D) Velocidad de reaccion para WGS.



Se puede observar en el reformado de metano,
que la reaccion se activa a una temperatura entre los
1,100 y 1,200 K, lo que es acorde con lo reportado en
la literatura por Dobrego et al. [43]. En el caso de la
reaccion WGS, se describe algo similar a lo informado
por Graven y Long [44], entre los 1,073y 1,373 K. Los
resultados son coherentes con respecto a lo presentado
por Ruiz et al. [17].El calor de reaccion es positivo, lo
que plantea una predominancia de una reaccion
exotérmica por sobre el proceso endotérmico, lo que
puede ser atribuido al reformado de metano y WGS
dadas sus velocidades de reaccion. Realizando una
comparacion de los ordenes de magnitud entre una
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reaccion y otra, se observa una predominancia de la
reaccion WGS por sobre el reformado de metano, en
cuanto SMR se lleva a cabo principalmente de forma
directa, mientas que WGS se desarrolla
cuantitativamente de forma muy similar en ambas
direcciones, indicando que se esta trabajando cerca del
punto de equilibrio para las respectivas condiciones de
presion y temperatura, cuestiones que se aprecian
claramente en la Figura 4. La Figura 5 muestra una
vista ampliada de la constante cinética inversa de la
reaccion SMR.
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Figura 4: (A) Constante cinética directa de reaccion SMR. (B) Constante cinética inversa de reaccion SMR. (C)
Constante cinética directa de reaccion WGS. (D) Constante cinética inversa de reaccion WGS.
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Figura 5: Vista ampliada de constante cinética inversa de reaccion SMR.

3.2 Fraccion masica de especies

Las fracciones masicas a lo largo del reactor
(Ver Figura 6), muestran el consumo de CO y la
produccion de Ha y CO», reafirmando la predominancia

de la reaccion WGS. El perfil plano observado para
CHa4, podria responder al orden de magnitud de la
velocidad de reaccidn entre los mecanismos
predominantes, considerando un consumo despreciable
de metano.
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Figura 6: Fraccion masica de (A) Metano; (B) Vapor de agua; (C) Mondxido de carbono; (D) Hidrogeno; (E)

Dioxido de carbono.
3.3 Eficiencia del proceso

El aporte solar se expresa segun:

(15)

Donde g, es el ingreso de potencia en kW/m?, A el drea
transversal del reactor en m?, t el tiempo de operacion,
para este caso de 6000 s. La Tabla 1 muestra el
rendimiento de Ha, la eficiencia solar-combustible, y la
eficiencia  energética para distintas potencias
empleadas en la simulacion, los que se calculan dadas
las siguientes ecuaciones respectivamente:
2-ny,

Qsolar =qo-A-t

N, (16)

4 ° nCH4

Donde 1, es el flujo molar en mol/s de la especie i.

_ (x, - LHVy, + x¢0 - LHVgo) -

nsolar—fuel - . .
Qsolar,j + XcH, * LHVCH4 -t

(17)

Donde X, es el flujo masico de cada especie i en kg/s,

LHYV; el poder calorifico inferior de la especie i, t el

tiempo de ejecucion de la simulacion (6000 s), y

Q'solam- el flujo de calor (KWh) para el respectivo

ingreso de potencia.

Xjy, - LHVyy, + X¢o - LHVeo
Xch, - LHVcq,

(18)

La ecuacion (18) representa una simplificacion de la
eficiencia solar-combustible, al no considerar el aporte

Nenergy =



solar y solo el intercambio energético entre las
diferentes especies.

Tabla 1: Rendimiento de hidrégeno, eficiencia solar-
combustible y eficiencia energética para diferentes
otencias.

Plf\;\??rfllza 300 | 400 | 500 600
T, 13.5% | 37.8% | 62.6% | 86.5%
Nsotar—ruet | 92% | 242% | 37.8% | 49.5%
Neneray | 113% | 31.6% | 52.3% | 72.3%

Los valores asociados al rendimiento de hidrégeno y
eficiencia energética resultan interesante notar que
aumentan al incrementar la potencia de entrada al
equipo, observandose una relacion directamente
proporcional. Es interesante notar, que al duplicar la
potencia entre 300 y 600 kW/m?, el rendimiento de Hz
y eficiencia energética aumentan seis veces en
magnitud, y cinco veces en el caso de la eficiencia
solar-combustible. Los valores obtenidos deben ser
contrastados con el desarrollo experimental de
laboratorio, pudiendo existir diferencias entendiendo
las limitaciones del modelo, donde las constantes
cinéticas utilizadas para lechos compactos con esferas
de alimina no pueden ser consideradas universales y
aplicables a cualquier tipo de medio poroso.

4. Conclusiones

En el presente trabajo, se desarrolld6 un modelo de
simulacion computacional para generar hidrogeno en
un reactor de medios porosos hibrido, donde la
gasificacion por oxidacion parcial ocurrié con el aporte
solar obtenido desde una placa emisora, siendo este
contracorriente al suministro de premezcla metano-
vapor. Fue posible obtener resultados favorables para
condiciones de operacion especificas, en el desarrollo
de un nuevo modelo configurado en el software
COMSOL Multiphysics, generando una herramienta
de representacion cuantitativa y cualitativa del
experimento. El modelo permitié6 visualizar los
resultados esperados de manera experimental, donde la
radiacion destaca como el mecanismo de transferencia
de calor predominante dentro del equipo. A pesar de
las restricciones computacionales propias de la
modelacion de  fendmenos de  conversion
termoquimica, el método de elementos finitos (MEF)
present6 una aproximacion interesante a los resultados
experimentales desde una perspectiva térmica. Esto
ratifica la importancia de la combustion hibrida filtrada
como una tecnologia promisoria en la produccion de
H: y gas de sintesis, dadas sus caracteristicas térmicas,
desde la intensificacion de mencanismos de
transferencia de calor, y las multiples reacciones
quimicas que ocurren dentro del reactor. En trabajos
futuros, se espera avanzar hacia la migracion renovable
en este tipo de equipos, empleando biomasa como
solido combustible, y también considerar una unidad
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de captura y almacenamiento de diéxido de carbono
para producir hidrogeno verde. Finalmente, se
necesitan diversos estudios para determinar los
beneficios econémicos de la tecnologia en un mercado
global que se mueve hacia recursos renovables y
reducir el uso de combustibles fosiles para mitigar el
fenomeno de cambio climatico.
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