LADO Y SIMULACION
ROCESO ALCOHOL A
COMBUSTIBLE DE AVIACION (ATJ)

ARTIR DE BIOETANOL
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RESUMEN

La gran dependencia del ser
humano hacia los combustibles
fésiles como fuente de energia ha
producido severos dafios ambien-
tales. Varios autores han propues-
to y estudiado alternativas limpias
y sostenibles. En 2020, frente a la
pandemia por covid-19, se identifi-
c6 a las energias renovables como
las Gnicas resilientes y de bajo
impacto. En este sentido, el sector
del transporte aéreo continta con
el objetivo de reducir sus emisio-
nes de CO, rumbo al 2050 utilizan-
do como estrategia prioritaria el
combustible de aviacién renova-
ble. Uno de los procesos certifica-
dos por la Sociedad Americana de
Pruebas y Materiales (astv) para
su obtencién es el de alcohol a
combustible de aviacion (a1J), que
utiliza como materia prima alco-
holes generados desde biomasa;
sin embargo, este ha sido poco
desarrollado a nivel comercial
para producir bioturbosina. Asi,
los esfuerzos deben enfocarse en
proponer estrategias para redu-
cir sus costos. Una manera de
analizarlas se basa en el uso de
modelos de simulaciéon. En este
trabajo se presentan el modelado
y la simulacién del Aty a partir de
bioetanol, que se obtiene

Con el objetivo de reducir
las emisiones de didxido
de carbono hacia el afio

2050, la industria de la

aviacién busca migrar de los

combustibles fésiles hacia
alternativas mas ecoldgicas.
Aqui se describe el proceso

de simulacién de una manera

de convertir alcohol natural

en combustible de aviacidn.

previamente de la conver-
sion de residuos lignoce-
lulésicos, para la produc-
cién de combustible de
aviacion renovable. La
simulacion se lleva a cabo
en el software Aspen

Plus V.10.0 y se evalta en
términos del costo total
anual y las emisiones de
CO, generadas. Segun los
resultados, se obtiene 21.1

% de conversién a bioturbosina

respecto al bioetanol de alimen-
tacion, lo que representa el 35.3 %
de los productos generados. Por

su parte, el 86.3 % del costo anual

total corresponde al del hidrége-
no requerido. En lo que respecta
a las emisiones de CO,, se tiene
un ahorro anual estimado de

65 741.04 t debido a que los reque-
rimientos eléctricos constituyen
solo el 23.7 % de la energia gene-
rada por las turbinas acondiciona-
doras de las corrientes de proce-
so. De acuerdo con este anélisis,
el ATy es una alternativa promisoria
para la obtencién de bioturbosina.

Palabras clave: bioturbosina,
modelado de procesos, proceso
ATJ, simulacidn de procesos.

ABSTRACT

The energy dependence of
mankind regarding fossil fuels has
caused severe environmental dam-
age; thus, alternative, clean and
sustainable energy sources have
been proposed and studied. This
situation has been confirmed in
2020 due to the pandemic caused
by covip-19, wherein the renew-
ables energies have been iden-
tified as the only resilient source
with low impact. In this sense,

the transport sector, specifically
aviation continues with the objec-
tive of reducing its CO, emissions
for 2050, using as primary strategy
the biojet fuel. One of the certified
processes by the American Society
for Testing and Materials to pro-
duce biojet fuel is the Alcohol to
Jet process (A1), which uses alco-
hols from biomass sources as raw
material. However, this process
has been barely developed; for
this reason, efforts should focus on
strategies to reduce their produc-
tion costs. Simulation models are
useful tools to reach such objec-
tive. In this work, the modelling
and simulation of the At pro-

cess to produce biojet fuel from
bio-ethanol generated previously
from lignocellulosic residues con-



version is presented. The process
simulation is carried out in Aspen
Plus V.10.0 software. This process is
evaluated and analyzed by the to-
tal annual cost and CO, emissions
counting. Results show that, 21.1%
biojet fuel conversion is obtained,
regarding to bio-ethanol feeding,
which represented 35.3% of total
obtained products. On the other
hand, 86.3% of total anual cost is
due to hydrogen. In regard to CO,
emissions has been estimated an
annual saving of 65 741.04 ton CO,,
due to total power requirements
being only 23.7% of electricity
generated by the turbines, col-
located to conditioning process
streams. Based on this analysis,
the ATy process is a promissory
option to produce biojet fuel.

Keywords: biojet fuel, pro-
cess modeling, ATJ pro-
cess, process simulation.

INTRODUCCION

Desde antes de 2019, el incre-
mento en la demanda de energia
de las sociedades modernas, las
severas problematicas ambienta-
les causadas por el uso excesivo
de combustibles fésiles, asi como
su pronosticado agotamiento, con-
dujeron a la bdsqueda de fuentes
alternativas, limpias y sustentables.
En 2020, debido al colapso de

las economias y al cambio en el
modo de vida ocasionado por la
pandemia de covid-19, la Agencia
Internacional de Energia (iea, por
sus siglas en inglés) identific a
las energias renovables como las
Unicas con demanda creciente,
impulsada por su resiliencia y
bajo impacto. Senald, ademas,
que la transicién a estas debe
estar al frente de los planes de
recuperacion econémica [1].

En este sentido, el sector de
aviacion contintia con el objetivo
de reducir considerablemente sus
emisiones de CO, rumbo al 2050,
al utilizar el combustible renova-
ble como estrategia prioritaria

[2]. Su produccidn esté certificada
por la Sociedad Estadounidense
para Pruebas y Materiales (Astm,
por sus siglas en inglés) a través
de cinco rutas de procesamiento
[3]; no obstante, los métodos HEFA
(hidroprocesamiento de ésteres

y acidos grasos), Fischer-Tropsch
(FT) y ATJ (alcohol a combustible de
aviacién) son los que presentan
mayor desarrollo comercial [3, 4].
Es importante senalar que el AT es
el Unico cuyas zonas reactivas han
sido previamente examinadas a es-
cala industrial como parte de otros
procesos quimicos [5]; sin embar-
go, en conjunto con la produccién
de bioturbosina a partir de materia
prima renovable, solo las compa-
fiias privadas, como Byogy Re-
newables Inc. y Gevo Inc., lo han
comercializado [5]. Los insumos
para la obtencién de bioturbosina
a partir del Aty son alcoholes como
el metanol, etanol, isobutanol y
otros de cadenas largas que se
extraen de biomasa lignocelulé-
sica, azlcares y almidones [¢].

En aras de reducir los costos de
produccién, es necesario contar
con modelos de simulacién. Por
ello, en este trabajo se empled el
simulador Aspen Plus V.10.0 para

Bio-etanol
Deshidratacién
del etanol

presentar el modelado y la simula-
cién del aty para la produccion de
bioturbosina a partir de bioetanol
obtenido de residuos lignocelu-
|6sicos. Este proceso se evalud

en términos econdémicos y de
emisiones de CO,. Cabe destacar
que este trabajo no describe la
ruta de obtencion de bioetanol a
partir de residuos lignocelulésicos.

MODELADO DEL PROCESO
ATJ

El efluente de un reactor de
fermentacion de residuos ligno-
celulésicos, el cual se somete a
etapas previas de concentracién y
separacion, es la fuente de ali-
mentacidon del ATy; esta corriente
contiene 257 673 kg/h de etanol
con trazas de glicerol, agua 'y
amoniaco. El proceso consta de
tres etapas reactivas: deshidra-
tacion, oligomerizacion e hidro-
genacion, y una de separacion
por destilacion. En la Figura 1 se
presenta el disefo conceptual.

En la primera etapa reactiva, el
etanol se deshidrata a 450 °C,

11.4 bar y una corriente de vapor
saturado para alcanzar 99.5 % de
conversién a etileno [7]. El etile-
no producido se incorpora a la
segunda etapa y se oligomeriza a
120 °C'y 35 bar [8]. Las reacciones
junto con sus datos de conversion
se presentan en las Tablas 1y 2 [¢].

Nafta

Oligomerizacién Hidrogenacién Destilacion ——
Bioturbosina

Hidrégeno

Zonas de reaccién

L

Diésel verde

Zonas de separacién

Figura 1. Disefio conceptual del proceso At..
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Posteriormente, los alquenos se
hidrogenan a 100 °C y 15 bar, utili-
zando una corriente de hidrégeno
hasta alcanzar el 99 % de conver-
sién [9]. Las reacciones de hidro-
genacion se presentan en la Tabla
3 [4]. El efluente de hidrocarburos
de la tercera zona es separado en
un tren de destilacién compuesto
por dos columnas para separar las
naftas (C4-C7), la bioturbosina (Cs-
Ci16) y el diésel verde (C17-C20).

SIMULACION DEL PROCESO ATJ

La simulacién se realiza en el sof-
tware Aspen Plus V.10.0. El efluente
de alimentacién, que contiene
98.15 % en peso de etanol, se in-
troduce a 28 °Cy 1 bar de presion
y se ajusta a las condiciones de
operacion del reactor de deshidra-
tacién. El acondicionamiento con-
siste en elevar la presion a 11.4 bar
mediante la bomba pump-1 (mddu-
lo Pump) y la temperatura hasta
450 °C en el intercambiador de ca-
lor ex-1, (médulo HeatX). De acuer-
do con las condiciones operativas
descritas en la seccion anterior, asi
como los datos presentados en las
Tablas 1, 2 y 3, la simulacién de las
tres zonas reactivas se lleva a cabo
en el médulo RStoic, en el que se
nombra R-DESH, R-OLIGOM y R-HIDROG
a cada reactor, respectivamente.

Es preciso senalar que el etileno
obtenido del reactor R-peEsH debe
ser purificado de trazas de etanol
y productos secundarios genera-
dos. La purificaciéon se logra dismi-
nuyendo la presidon hasta 1 bar en
la turbina TurBI-1 (Mddulo Comp),
seguido de lo cual se alimenta a
una columna de destilacién parcial
vapor-liquido simulada con el
médulo RadFracy disefada con 14
etapas para alcanzar el 99 % de re-
cuperacion de etileno. La corriente
de etileno purificada se adecua

a las condiciones operativas del

Tabla 1. Reacciones y datos de conversién de la etapa de deshidratacion [4].

. REeAcTIVO DE
REACCIONES CONVERSION
REFERENCIA

CQHGO — 02H4 + HQO

0.988

QCQHGO — (C2H5)20 —+ HQO

0.00052 Etanol

CQHGO — (CQH40) + H,

0.002

Tabla 2. Reacciones y datos de conversion del reactor de oligomerizacién [4].

ReAcciON CONVERSION REACTIVO DE
REFERENCIA
20, H, — CyHsy 0.318513
2.5CyHy — CsHyg 0.00150578
3CyH, — CgHypo 0.235531
3.5C,Hy — CrHyy 0.00150578
4Cy,Hy — CyHig 0.180146
4.5CyHy — CyHg 0.00150578
5Cy,H, — CioHayg 0.042545
5.5CoHy — Ch1Hos 0.00150578
Etileno
6CyHy — ChoHoy 0.042545
7CyH, — ChyHog 0.042545
7.5CyHy — Ch5Hso 0.00150578
8CyH, — C6Hss 0.042545
8.5CoHy — Cy7Hsy 0.00150578
9C,Hy — ChgHag 0.042545
9.5CyH, — CoHsg 0.00150578
10CyHy — CooHyg 0.042545

reactor R-oLicom mediante el com-
presor comp-1 (mddulo Compr) y el
intercambiador ex-2. La corriente de
salida del R-oLicom se mezcla con

la corriente de hidrégeno, previa-
mente acondicionada en el comp-2
y el intercambiador Ex-3, antes de
introducirlas al reactor R-HIDROG.

La presion del efluente del reactor
de hidrogenacién se reduce hasta
1 bar mediante la turbina TUrRB-2
antes de incorporarlo al tren de
separacion con dos columnas de
destilacidn, las cuales se simu-

lan en el médulo RadFrac: cot-1,
con 42 etapas; y COL-2, con 85.




Tabla 3. Reacciones y datos de conversion del reactor de hidrogenacién [¢].

El diseno de las columnas fue reali-

o
Z
REACTIVO DE 2
REACCIONES CONVERSION zado mediante los métodos cortos ©)
REFERENCIA o S
para alcanzar el 99 % de recupera- R
CyHg + Hy — CyHyg n-Buteno cién de los componentes clave en
cada corte. Los modelos termodi-
CsHyo + Hy — CsHys n-Penteno namicos que se utilizaron para el
modelado de las zonas reactivas
CeHis + Hy = CgHyy n-Hexeno y la zona de separacién fueron los 5
de Peng-Robinson y Bk10, respec-
CyHis+ Hy — CrHyg n-Hepteno tivamente [5,10] . En la Figura 2
se presenta el diagrama de flujo
CsHyg + Hy — CgHig n-Octeno del Aty simulado en Aspen Plus.
Cngg + H2 — CQH20 n-Noneno
CioHo + Hy — CigHao n-Deceno
EVALUACION ECONOMICA
Craflyy + Hy = Oy n-Undeceno Y AMBIENTAL
0.99
012H24 + HQ — ClgHQ(j n-Dodeceno . L. .
La evaluacién econémica se llevo
CiaHos + Hy — ChyHsg n-Tetradeceno a cabo mediante la estimacion
del costo total anual (Tac, por
CysHsy + Hy — Cys Has n-Pentadeceno sus siglas en inglés), es decir, la
suma del costo de operacion
CheHass + Hy — CigHay n-Hexadeceno anual (copr) y del costo de capi-
tal anualizado (cca), tal como
Ci7Hsy + Hy — C17Hsg n-Heptadeceno se muestra en la Ecuacién 1.
018H36 + H2 — ClgHgg n-Octadeceno TAC=Cop+ Ccu (1)
CroH3zg + Hy — CrgHyg n-Nonadeceno El cor es la adicién del costo de
las utilidades (vapor, agua de
CooHyo + Hy — CaoHyo n-Eicoseno enfriamiento, hidrogeno, electri-

cidad) de la materia prima y de

-l g T

Figura 2. Diagrama de flujo del proceso At.
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otros insumos requeridos. En este
caso, se considerd que el efluen-
te de bioetanol empleado como
materia prima es libre de costo
ya que proviene de un proceso
de fermentacién dentro de un
esquema de aprovechamiento
integral. Asimismo, no se cuenta
con otros insumos adicionales.

Por otro lado, el cca se define
como el costo del equipo de
proceso. Se calcula por medio de
Aspen Economics V.10.0, al que se
ahadieron 18 % debido a contin-
gencias e impuestos de instalacion
(A1), asi como 61 % por gastos de
mantenimiento de los equipos
(A2) [11] . La anualizacidn del costo
de capital se realiza consideran-
do que el tiempo de retorno de

la inversion es de 5 afos [4] .

La evaluacién ambiental se realizd
a través del conteo de las emi-
siones de CO, generadas en la
produccion del vapor y la electri-
cidad requeridos. En el caso del
primero, es preciso conocer la
temperatura, la presion, el nivel
de saturacion y la cantidad reque-
ridos, aplicando la metodologia
reportada en [12] con la premisa
de que una caldera de gas natural
cuenta con un factor de emision
de 2.15 kg CO,/Nm?*. Respecto a
las emisiones generadas por kW de
electricidad, se considera un factor
estimado de 0.166 kg CO,/kWh

de acuerdo con las actividades
productivas de México [¢].

RESULTADOS

En esta seccidn se presentan los
resultados tras el modelado y
simulacién del proceso Aty para

la obtenciéon de bioturbosina a
partir de bioetanol extraido de
residuos lignoceluldsicos. Con-
forme a los datos de la simulacién
de la corriente de hidrocarburos

de la Gltima zona reactiva, 56.16

% corresponden a naftas, 35.13 %
a bioturbosina y 8.72 % a diésel
verde; esto implica una conversion
a bioturbosina respecto del bioe-
tanol alimentado de 21.1 %. En la
Tabla 4 se presenta la distribucion
de compuestos producidos.

Por otro lado, los requerimientos
de energia eléctrica de bombas y
compresores representan el 25.8 %
de la electricidad generada por las
turbinas acondicionadoras de las
corrientes de proceso, por lo que

el 74.2 % restante se dispone para
su venta, un valor negativo en la
estimacion del 1ac. En la Tabla 5 se
observa que el costo del hidrége-
no y del agua de enfriamiento, los
cuales representan el 83.16 % y el
17.79 % respectivamente, son los
principales factores que alteran
los valores de este indicador. Por
su parte, el costo de los equipos
solamente alcanza el 0.81 %. En

lo referente a la evaluacion am-
biental, el conteo de emisiones
causadas por los requerimientos
de vapor y agua de enfriamien-
to se presenta en la Tabla 6.

Tabla 4. Distribucién de productos obtenidos en el proceso At .

COMPONENTE Probucto FLuJo MAsico (KG/H)

C4
C5
Cé
C7
Naftas 87 026.77
C,-alqueno
C.-alqueno
C,-alqueno
C,-alqueno
CB
C‘?
C10
C11
C12
C14
C15
Cio Bioturbosina 54 434.61
C,-alqueno
C,-alqueno
C,,-alqueno
C,,-alqueno
C,,-alqueno
C,,-alqueno
C,.-alqueno
C,.-alqueno
C17
C18
C19
Ca0 Diésel verde 13511.11
C,,-alqueno
C,;-alqueno
C,,-alqueno
C,,-alqueno




Tabla 5. Estimacion del Tac del proceso am.

TAC ($Usp/ANO)

Costo pe CAPITAL

Equipos ($usb)

$16 912 956.53

Hidrégeno

Costo pe OPERACIO

A1 ($usp) $3044332.18
A2 ($usp) $ 10316 903.48
CCA $ 6 054 838.44

!

$ 625 225 014.00

Vapor

$ 16 483 304.80

Agua de enfriamiento

$ 133 760 664.74

Electricidad

-$ 29702 277.58

TAC

$ 751 821 544.40

Tabla 6. Estimacién de emisiones de CO, del proceso AT .
Mron CO, /a0

Requerimientos de vapor

966.05

Solo se muestran las emisiones
causadas por el vapor, ya que,
gracias a la generacidn de energia
eléctrica por las turbinas acondi-
cionadoras de las corrientes de
proceso, se tiene un ahorro anual
estimado de ¢5 741.04 t de CO,,.

CONCLUSIONES

En este trabajo se han presentado
el modelado, la simulacién y la
evaluacion del proceso ATy para
la producciéon de bioturbosina
considerando como materia prima
bioetanol producido a partir de
residuos lignoceluldsicos. Segin
los resultados de simulacion, se
obtuvo 21.1 % de conversion a
bioturbosina respecto al bioetanol
sometido al proceso; esta cifra
representa a su vez el 35.13 % de
los productos obtenidos. Por
otro lado, los requerimientos de
electricidad de bombas y com-
presores conforman el 25.8 % de
la electricidad generada por las
turbinas acondicionadoras de

las corrientes, lo que genera un
ahorro de hasta 65 741.04 t de
CO, por afo. En lo que refiere al

TAC, el costo del hidrégeno es el

principal factor que lo afecta, pues

constituye el 83.16 % de su valor.

De acuerdo con el analisis presen-
tado tras la simulacién del proceso

ATJ, la obtencidon de bioturbosina
a partir de este procedimiento
es una opcidn promisoria si se
utiliza bioetanol como producto
intermediario de la conversidn
de la biomasa lignocelulésica.
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