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RESUMEN

La creciente demanda mundial de energia y el impacto ambiental de las fuentes energéticas
convencionales exponen la necesidad de alternativas renovables y sostenibles. En este
contexto, los residuos agricolas presentan un recurso con un potencial significativo. Este
proyecto explora la viabilidad y sostenibilidad de la produccion de hidrogeno (H2) a partir de
gas de sintesis obtenido del bagazo de la cafia de azicar, con un proceso de bucle quimico y su
almacenamiento como amoniaco (NH3) a través del proceso Haber-Bosch. Este estudio emplea
una metodologia que incluye la modelizacién del proceso en Aspen Plus®, el analisis tecno-
econdmico y la evaluacion del ciclo de vida (ACV) con OpenLCA®, para evaluar la viabilidad
técnica, economica y ambiental del proceso de produccion de H» propuesto. El analisis técnico
demuestra la eficiencia de la conversion de biomasa en gas de sintesis y la posterior produccion
de H> en forma de NH3 con un rendimiento notable de 2063.40 kg/h y una recuperacion de los
portadores de oxigeno. La evaluacion econdmica revela el potencial del proceso para ser
competitivo en el mercado, con un precio minimo de venta (PMV) calculado de 3.44$ por kg
de H> como NHj3 en caso de recuperarse un 98% de los transportadores de oxigeno y un coste
nivelado del H, (LCoH) de 0,97$ por kg, lo que indica una posicion ventajosa en comparacion
con los precios actuales del mercado. El analisis medioambiental, muestra una emision total de
gases de efecto invernadero de 27,458 kg CO»-eq por kg de H> como NHs. El proyecto subraya
el potencial de la utilizacion de residuos agricolas para la produccion y almacenamiento de H»
renovable, contribuyendo a la reduccion del impacto ambiental y fomentando un futuro

energético sostenible.

Palabras clave: Hidrogeno, Residuos agricolas, Bagazo de cana, Pirdlisis, Gasificacion, Bucle

Quimico, Amoniaco, Haber-Bosch, Energia, Analisis de ciclo de vida, Aspen Plus.



ABSTRACT

The growing global demand for energy and the environmental impact of conventional energy
sources expose the need for renewable and sustainable alternatives. In this context, agricultural
residues present a resource with significant potential. This project explores the feasibility and
sustainability of hydrogen (H2) production from synthesis gas obtained from sugarcane
bagasse, with a chemical looping process and its storage as ammonia (NH3) through the Haber-
Bosch process. This study employs a methodology that includes process modeling in Aspen
Plus®, techno-economic analysis and life cycle assessment (LCA) with OpenLCA®, to
evaluate the technical, economic, and environmental feasibility of the proposed H» production
process. The technical analysis demonstrates the efficiency of biomass conversion to syngas
and subsequent H» production in the form of NH3 with a remarkable yield of 2063.40 kg/h and
a recovery of oxygen carriers. The economic evaluation reveals the potential of the process to
be competitive in the market, with a calculated minimum selling price (MSP) of $3.44 per kg
H> as NH3, in the case of a 98% recover of the oxygen transporters, and a levelized cost of H»
(LCoH) of $0.97 per kg, indicating an advantageous position compared to current market
prices. The environmental analysis shows a total greenhouse gas emission of 27.46 kg CO»-eq
per kg H> as NHs. The project underlines the potential of using agricultural residues for the
production and storage of renewable H», contributing to the reduction of environmental impact

and promoting a sustainable energy future.

Key words: Hydrogen, Agricultural residues, Cane bagasse, Pyrolysis, Gasification, Chemical

looping, Ammonia, Haber-Bosch, Energy, Life cycle analysis, Aspen Plus.
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1. INTRODUCCION

1.1.  Antecedentes

La demanda mundial de energia ha experimentado un aumento constante en la tltima
década. De 2012 a 2022, la demanda global pas6é de 12.62 Gigatoneladas de petroleo
equivalente (Gtpe) (528.37 EJ) a 14.21 Gtpe (594.94 EJ), un incremento de casi 2 Gt en tan
solo una década (Energy Institute, 2023; Yolcan, 2023). Esta demanda energética se suple
principalmente con el uso de combustibles fosiles, lo que ha creado una dependencia en estos.
Este patron de consumo ha acarreado consecuencias ambientales adversas, siendo el cambio
climatico el resultado mas significativo. La quema de combustibles fosiles se ha identificado
como la principal fuente de emisiones de gases de efecto invernadero (GEI), liberando
anualmente mas de 30,000 millones de toneladas (Mt) de didxido de carbono (CO») (Herzog-
Hawelka & Gupta, 2023).

Ante esta problematica, el hidrogeno (H») ha surgido como una alternativa de
combustible prometedora. E1 H» se destaca por su capacidad de combustion limpia, su potencial
para produccion domeéstica y alta densidad energética por masa (Pareek et al., 2020). Sin
embargo, actualmente, la produccion de H» se hace a partir de combustibles fosiles,
principalmente por medio de los procesos de reformado de gas natural, reformado de la nafta
en refinerias (ambos H» gris) y gasificacion del carbon (Hz negro). Estas formas de produccion
representan el 62%, 16% y 21%, respectivamente (IEA, 2023; Zhang et al., 2021). Aunque la
demanda de H; ha crecido anualmente un 3%, alcanzando 95 Mt H> en 2022, las tecnologias
menos contaminantes, como el Hy azul, amarillo, rosa y verde!, han mantenido solo una
participacion del 0.7% en la produccion total durante los ultimos 3 afios (IEA, 2021, 2022,

2023).

1 Azul: produccion a partir de combustibles fosiles, con captura de carbono. Amarillo: electrolisis con electricidad de la red
eléctrica. Rosa: electrélisis con energia nuclear. Verde: electrdlisis con energias renovables.
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Estas formas alternativas de produccion de H» enfrentan desafios econdmicos, técnicos
y de mercado. Estos incluyen la necesidad de grandes volumenes de agua (especialmente agua
salada) para la electrolisis eficiente del H> rosa y verde, limitando la ubicacion de las plantas a
zonas costeras o poniendo estrés sobre el recurso agua; los problemas asociados a la mineria
de uranio y metales, y los costos de los equipos para electrolisis (Ajanovic et al., 2022; Greve
et al., 2018; Ishaq et al., 2022; Kuzma et al., 2023). Ademas, tanto en la produccion
convencional de H> como en la alternativa, se enfrenta el desafio de la baja densidad del Ho.
Esta baja densidad implica altas presiones para su almacenamiento (~200 bar) y transporte
(~344—-690 bar) y un punto de licuefaccion extremadamente bajo (-253°C) (Deka et al., 2023;
Osman et al., 2022). En resumen, tanto la cantidad de energia necesaria para producir y
almacenar H> como las materias primas para su produccidon generan preocupaciones en cuanto
a la sostenibilidad del proceso.

Unas de las materias primas renovables que se ha estudiado los ultimos afios para la
produccion de hidrogeno, son los residuos agricolas. Estos residuos pueden ser aprovechados
al ser procesados en bioproductos y bioenergia, lo que contribuye a reducir la dependencia de
los combustibles fosiles (Duque-Acevedo et al., 2020). Los residuos de la industria agricola,
considerada uno de los principales generadores residuos solidos organicos, se estiman en 140
Gt anualmente (Tripathi et al., 2019) y son responsables de la generacién de mas de 18 Mt de
residuos por afio en Ecuador (Calderén et al., 2017). La gestion de estos residuos muchas veces
no es adecuada, ya que buena parte de estos son quemados o dispuestos en botaderos a cielo
abierto, barrancos secos o terrenos baldios (Gavilanes-Teran et al., 2016; Novillo et al., 2022).
En este contexto, se vislumbra una oportunidad de aprovechar los residuos agricolas como una

fuente de energia y mejorar su manejo, a través de su conversion a Ho.
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1.2.  Justificacion

La produccion convencional de H> contribuye al cambio climatico, debido a las
emisiones asociadas con el uso de combustibles fosiles durante su procesamiento. En detalle,
alrededor del 6% del gas natural y el 2% del carbon extraido anualmente se destinan a la
produccion de Ha gris (Ajanovic et al., 2022). Esta tendencia se ve confirmada por datos del
2022 que indican que la produccion total global de H» fue de 95 Mt, con emisiones asociadas
de mas de 900 Mt CO» (IEA, 2022). De manera especifica, se registra una emision de 16 kg de
CO; equivalente (CO2-eq) por cada kg de H» gris producido (Ajanovic et al., 2022). Ademas,
se observa que en su mayoria hubo un incremento entre 2020 y 2022 en la produccion de H»
utilizando combustibles fosiles sin captura de carbono (IEA, 2021, 2022, 2023). Esto repercute
directamente en la viabilidad del H» como un combustible alternativo e independiente de

combustibles fosiles.

Por otro lado, la produccién alternativa del Hz se ve limitada por su alto consumo de
energia, lo cual aumenta su impacto ambiental y costos (Deka et al., 2023; Nayak-Luke et al.,
2021). A pesar de que la energia consumida provenga de fuentes limpias, no se puede pasar por
alto los impactos asociados a la generacion de estas fuentes. Estos impactos incluyen los
impactos ambientales de la mineria metélica, de la mineria de uranio y los impactos a los
cuerpos de agua por cambiar su caudal (Ajanovic et al., 2022; Deka et al., 2023). Esta
intensidad energética, asi como el elevando costo de las tecnologia para hacer electrolisis,
significa que el coste para producir H; a partir de fuentes alternativas es actualmente mas alto,
resultando en que esta metodologia represente solo el 0.1% de la produccion total de Ha (IEA,
2022). Sin embargo, mas que para el proceso de produccion, el consumo de energia es una de
las grandes limitantes para el almacenamiento y transporte de H> (Deka et al., 2023; Nayak-

Luke et al., 2021).
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El almacenamiento del H> implica un alto consumo energético para mantener la presion
y/o temperatura adecuadas, y esta energia no siempre proviene de fuentes renovables,
generando emisiones de gases de efecto invernadero (Ishaq et al., 2022; Osman et al., 2022).
Para superar estas limitaciones se ha investigado el almacenamiento en forma de otros
compuestos, uno de ellos siendo el amoniaco (NH3) (Olabi et al., 2021). Almacenar H, de esta
forma es una alternativa que se ha estudiado, primero, por el alto contenido de H> por molécula
que el NHj3 tiene, segundo porque el proceso para su sintesis es bien entendido y ampliamente
usado (Haber-Bosch) y tercero porque se puede almacenar a una temperatura y presion menores
(-33°C, 1 atm) (Olabi et al., 2021). El proceso Haber-Bosch para la sintesis de NH3 requiere de
N2 y Ha, los cuales se obtienen generalmente del aire y del gas natural, respectivamente (Olabi
et al., 2021), sin embargo, si se usara esta forma de produccion la dependencia en los
combustibles fosiles se mantendria. Producir H> a partir de materias primas renovables, con
bajo consumo energético y a bajos costos, es ahora una necesidad para que su produccion no
contribuya al cambio climéatico y sea accesible para paises en desarrollo.

La produccién de H» a partir los residuos agricolas es una oportunidad que se ha
identificado para una produccién sostenible y una mejora en el manejo de estos residuos.
Debido a esto, es crucial considerar que el 21% de las emisiones de gases de efecto invernadero
provienen directamente de los procesos relacionados a la industria agricola, lo que subraya la
importancia de una gestion adecuada de estos residuos (Calderon et al., 2017; Duque-Acevedo
et al.,, 2020). Ademads, la presencia de materia orgénica, compuestos inorganicos, agua,
minerales y 0xidos metélicos en los residuos agricolas, generan problemas medioambientales
si no se gestionan adecuadamente, como contaminacion del suelo y agua (Abdullah et al., 2021;
Gidebo et al., 2023). Asimismo, la incineracidn de estos residuos puede generar contaminantes
y representar una amenaza para la salud humana (Oluseun Adejumo & Adebukola Adebiyi,

2021). Debido a la oportunidad para reducir este impacto y para tener una materia prima
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alternativa a los combustibles fosiles, que ademds es renovable, se decidio estudiar la

potencialidad de los residuos de cafa de azucar para producir H».

1.3. Objetivos

En consideracion a lo expuesto y ante la creciente inquietud por los retos
medioambientales y energéticos actuales, resulta esencial explorar alternativas mas sostenibles
y eficientes para la produccion de Ho. En este contexto, este proyecto se enfoca en abordar esta
necesidad con el objetivo general de evaluar la viabilidad y sostenibilidad de un proceso de
produccion de Ho a partir de fuentes renovables. Para alcanzar el objetivo general, se definen
3 objetivos especificos. Desde una perspectiva técnica, disefiar un proceso de produccion de
H; a partir de residuos agricolas con herramientas de modelado. Del punto de vista econdémico,
determinar la rentabilidad del proceso mediante un analisis tecno-econémico. Finalmente,
desde el aspecto ambiental, cuantificar el impacto ambiental del proceso a través de un analisis

de ciclo de vida.
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2. METODOLOGIA

2.1. Diseiio y descripcion técnica del proceso de modelamiento.

2.1.1. Configuracion del ambiente de simulacion.

El proceso para la produccién de hidrogeno en forma de amonio se simul6 en el
software de modelamiento de procesos quimicos Aspen Plus® v.14, empleando el método
termodindmico de Peng-Robinson que usa la ecuacion cubica de estado estandar para el calculo
de las propiedades fisicoquimicas del sistema. El método fue seleccionado ya que es idoneo
para simulaciones de materiales en fase gas, procesos de refinamiento y aplicaciones
petroquimicas, especialmente para el tratamiento de hidrocarburos y gases ligeros, como
didxido de carbono e H». En este sentido, las ecuaciones cubicas de estado, como la de Peng-
Robinson, son modelos termodinamicos que buscan predecir el comportamiento de la presion
de un gas en funcién de la temperatura y la densidad, y que pueden reescribirse como una
funcioén cubica del volumen molar del gas; modelando el equilibrio vapor-liquido de las

sustancias.

2.1.2. Descripcion del modelado en Aspen Plus

La introduccion de los componentes (elementos, compuestos quimicos y materias
primas) involucrados en el proceso fue el primer paso para el desarrollo efectivo de la
simulacion. Se comenzdé con la definicion de los componentes y sus propiedades fisicas. En el
caso de la biomasa y la ceniza, fueron definidos como sélidos no convencionales, debido a que
no se caracterizan mediante una formula molecular definida. En la Tabla 1 se muestra los
componentes introducidos en la simulacion para el modelamiento con su respectivo tipo de

material.
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Tabla 1. Componentes introducidos a la simulacion

Componente Tipo Nombre del Componente
Biomasa No convencional Biomasa
Ceniza No convencional Ceniza
C Sélido Carb6n Grafito
H, Convencional Hidrégeno
N> Convencional Nitrégeno
Cl, Convencional Cloro
S Convencional Azufre
0O Convencional Oxigeno
H-0 Convencional Agua
CcoO Convencional Mondxido de Carbono
CO; Convencional Dioxido de Carbono
CH, Convencional Metano
HCI Convencional Acido Clorhidrico
H.S Convencional Acido Sulfhidrico
SO, Convencional Dioxido de Azufre
NH; Convencional Amoniaco
Al,O; Sélido Oxido de Aluminio
Fe,O3 Sélido Hematita
FeO Sélido Oxido Ferroso
Fe Soélido Hierro
Fes04 Soélido Magnetita
NO Convencional Oxido Nitrico

2.1.3. Caracterizacion del residuo utilizado.

El residuo agricola seleccionado para simular la biomasa en este proceso fue el bagazo
de la cafia de azucar, un material notablemente rico en componentes lignoceluldsicos, como la
celulosa, hemicelulosa y lignina, que le confieren un impresionante potencial energético.
Ademas de ser catalogado como un cultivo permanente, destaca por su extraordinaria
produccion de peso en relacion con su area cultivada, superando a otros productos agricolas
segun datos del INEC (2023). Su estructura fibrosa y porosa lo convierte en una eleccion idonea
para diversas aplicaciones en la produccion de bioetanol y otros bioproductos, como se destaca

en la investigacion de Bhadha et al. (2020). La Tabla 2 presenta el anlisis proximal y el andlisis
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final del bagazo de cafia utilizado en la simulacion. Ya que, en base a los datos disponibles, la
cantidad de residuos generados en Ecuador de la produccion de la cafia de azucar es de
793,283.40 t/afio, y solamente el 74.78% (593,217.33 t/afio) se concentra en la provincia de
Guayas, se considerd utilizar un flujo masico de bagazo de 20 t/h, representando

aproximadamente el 30% de los residuos generados en esta provincia al afo.

Tabla 2. Composicion del bagazo de caria.

A?allsw Valor (%) Ana!|3|s Valor (%)
inal proximal
Ceniza 1.94 Carbon fijo 74.98
Carboén 43.77 Material volatil 13.57
Hidrégeno 5.68 Ceniza 1.94
Nitrogeno 0.2 Humedad 9.51
Cloro 0.05
Azufre 2.3

Fuente: (Anukam et al., 2016)

2.1.4. Descripcion por etapa del proceso.

El proceso de obtencion de H; se dividid en tres etapas: gasificacion con vapor de agua,
bucle quimico y sintesis de amoniaco. Se cred un diagrama de flujo que representaba reactores,
separadores e intercambiadores de calor para simular la gasificacion de biomasa, el bucle
quimico para producir H> y la sintesis de NH3 por el método Haber-Bosch. Se establecieron
condiciones operativas con temperaturas, presiones y composiciones especificas. Luego, se
llevé a cabo la simulacion para analizar y equilibrar masa y energia, optimizando la eficiencia
mediante la recuperacion de calor a través de intercambiadores y aprovechando los efluentes
para generar vapor. En la sintesis de amoniaco, se ajustaron parametros del reactor RGibbs y
se utilizé un separador flash para separar NH3 de los gases residuales. Los resultados de la
simulacion se compararon con parametros de disefio y datos experimentales para validar el

modelo. En la Figura 1 se presenta la configuracion general de los procesos del modelo.
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Figura 1. Diagrama de bloques del proceso.

2.1.4.1. Formacion del Gas de Sintesis (Gasificacion)

El proceso para la obtencion del gas de sintesis (syngas) consistio en la simulacion de
dos etapas, la fase de descomposicion pirolitica y la fase de reaccion con vapor de agua. Para
este modelamiento se utilizoé un reactor RYield a 400°C para la primera fase y un RGibbs a
785°C para la segunda, ambos a condiciones de presion de 15 bar. El gas de sintesis producido
consistio en su mayoria, en una composicion de Monoéxido de Carbono (CO), Hidrogeno (H>),

Dioxido de Carbono (CO.), Metano (CH4). A continuacion, se detalla cada etapa del proceso.

2.1.4.1.1. Etapa de descomposicidon pirolitica

Durante la fase de descomposicion pirolitica, para su simulacion se llevo a cabo la
descomposicion quimica de la biomasa mediante la aplicacion controlada de calor en un
ambiente libre de oxigeno. Para simular este proceso, se empled un reactor RYield, disefiado
para modelar la separacion de los componentes clave de la biomasa a partir del analisis
proximal y final, incluyendo carbono (C), hidrégeno (H), nitrégeno (N), oxigeno (O), cloro
(Cl) y azufre (S). En esta etapa la biomasa es convertida en compuestos volatiles, liquidos y
solidos dentro de los cuales fueron considerados como gaseosos: CO2, Ha, CO, CH4, H2O, Cly,
N2, O2 y como so6lidos, char (C) y ceniza. A través de la siguiente ecuacion se puede observar

la reaccion general durante la etapa de pirolisis.

Cal
CeHy0, —> aC0, + bH,0 + cCH, + dCO + eH, + fchar(C) + ceniza
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Procedimiento:

Reactor RYield: El reactor RYield se utiliz6 como herramienta esencial para simular
la descomposicion pirolitica. Este dispositivo permite analizar los rendimientos individuales
de cada componente de la biomasa durante el proceso, facilitando la generacion de productos

gaseosos, liquidos y so6lidos resultantes.

Especificacion de Rendimientos: Los valores de rendimiento de la reaccion para cada
componente se determinaron a partir de analisis final y proximal. Estos valores sirvieron como
referencia para la caracterizacion de los productos resultantes, fundamentales para entender la
evolucion de la biomasa durante la descomposicion. En base a la literatura disponible se utilizo

la siguiente formula para simular el rendimiento de cada componente (Eden, 2013):

xcomponente = (1 - xhumedad) * xcomponente

Donde,

®  Xcomponente =La fraccion del componente

®  Xnumedad = La fraccion de la humedad

Condiciones Operativas: La descomposicion pirolitica se llevd a cabo bajo condiciones
especificas, con temperaturas superiores a 400°C. A esta temperatura, la biomasa experimenta
una conversion significativa, dando lugar a la generaciéon de productos volatiles como
monoxido de carbono (CO), metano y residuos de carbono en forma de char. (Detournay et al.,

2011).

Consideraciones Adicionales: Se consider6 que la biomasa introducida en el proceso se
encontraba en base seca, proporcionando una base homogénea para la evaluacion y

comparacion de resultados.
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2.1.4.1.2. Fase de reaccion con vapor de agua.

En esta etapa, ingreso el flujo proveniente de la etapa pirolitica para la gasificacion del
carbon mediante vapor de agua con un flujo de 124 kg/h, con una temperatura de 102°C. Como
flujo de salida se obtuvo el gas de sintesis (syngas) y se separo la ceniza y el carbono residual
del proceso. Para esta simulacion se utilizé un reactor RGibbs con condiciones operativas de
temperatura de 785°C y presion de 15 bar. En esta etapa parte del carbon producido reaccion6

con el vapor de agua para producir CO e H» a través de la siguiente ecuacion:

C+H,0 > CO+H,

El CO producido a su vez reaccion6 con el vapor de agua para la formacion de CO2 e Hz a

través de la siguiente ecuacion:

CO+H20—)C02+H2

En menor medida se di6 una metanizacion a través de la siguiente ecuacion:

CO + 3H, > CH, + H,0

2.1.4.2. Proceso de Bucle Quimico
2.1.4.2.1. Reduccion

Se empled un reactor RGibbs, donde se inyectd inicialmente un flujo masico en
proporcion del portador de oxigeno de 0.7 de Fe>O3 (140 t/h) y 0.3 de ALOs (60 t/h) el cual
reacciona el gas de sintesis para producir Fe/FeO y un flujo de CO2/H>0. Se estableci6 una
proporcion del portador de oxigeno de 0.7 FexO3 y 0.3 AlOs debido a que de esta manera se
mantiene su estabilidad, mejora la capacidad de transporte de oxigeno, incrementa la taza de
reduccion, reduce la sinterizacion y mejora reactividad en la particion de H2O y CO; (Miyahira
& Aziz, 2022). Este reactor opera a una temperatura de 850°C y a presion atmosférica de 15

bar. Se considera que ocurren las siguientes reacciones:
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Reaccion del CO con el Portador de Oxigeno (Fe>03)
Fe,05 + CO = 2Fe0 + CO,
FeO + CO - Fe+ (O,
Reaccion del H> con el Portador de Oxigeno (Fe203)
Fe,05 + H, — 2Fe0 + H,0
FeO + H, > Fe + H,0
Reaccion del CHy con el Portador de Oxigeno (Fe>O3)
4Fe,05 + 3CH, - 8Fe + 3C0, + 6H,0
La cantidad utilizada es dependiente del flujo molar de cada componente con el que reacciona.

2.1.4.2.2. Oxidacion
Se utilizé un reactor RGibbs en el cual el portador de oxigeno reducido (FeO) de la
salida del reductor son transferidos para la produccion de H» con la reaccion con el vapor de

agua (H20) a través de la siguiente ecuacion:

Fe + H,0 —» FeO + H,

3Fe0 + H,0 - Fe;0, + H,

En este reactor el FeO es oxidado a Fe3O4 mientras viaja hacia abajo del reactor,
mientras que el H>O se reduce a H, mientras viaja hacia arriba del reactor. Al condensar el

vapor, un flujo de H> de gran pureza puede ser producido.

2.1.4.2.3. Combustion
Se utilizd un reactor RGibbs de flujo donde el portador de oxigeno (Fez0,) es

reoxidado a (Fe,03) al reaccionar con el O, del aire a través de la siguiente reaccion:
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4Fe;0, + 0,(aire) » 6Fe, 05 + (Ny)

De acuerdo con Monazam (2014), la cinética de conversion a Fe, 05 se da temperaturas
de alrededor de 600-850°C. Este proceso libera una cantidad significativa de calor, puesto que,
a condiciones adiabaticas, el reactor puede alcanzar mas de 1100°C (Li et al., 2010). El calor
de los efluentes de tanto, el reductor (CO2+H,0 a 850°C), oxidador (H> + H>O a 529°c) y
combustor (N2 a 750°C) se lo utilizé a través de intercambiadores de calor para la formacion

del vapor que se separé para ir hacia el reductor y el proceso de gasificacion.

2.1.4.3. Sintesis de amoniaco Haber-Bosch:
La produccion de amoniaco mediante el proceso Haber-Bosch es la forma de sintesis

de NH3 més usada en el mundo (Moore et al., 2021) a través de la siguiente reaccion:

N, + 3H, — 2NH,

Esta reaccion es exotérmica y a temperatura ambiente se ve favorecida hacia la
formacion de los productos; ya que tanto su entalpia como energia libre de Gibbs son menores
a cero (-92 kJ/mol y -33 kJ/mol, respectivamente) (Moore et al., 2021). Sin embargo, la energia
activacion de esta reaccion son altas, ya que se tienen que romper el triple enlace entre
nitrogenos y tres enlaces H-H. Por lo tanto, para facilitar la ruptura de estos enlaces, esta
reaccion se da a alta temperatura y para compensar el desplazamiento que la temperatura causa
hacia formacion de reactivos, se aplica también presion. Los rangos de temperatura y presion
estan entre 400 — 500 °C y 150 — 250 bar (Moore et al., 2021). En el modelo del presente trabajo

se modelod este proceso con un reactor RGibbs a condiciones de 450°C y 150 bar.
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Figura 2. Proceso de sintesis de amoniaco.

Fuente: (Moore et al., 2021).

La reaccion se da de manera incompleta, asi que se separa el H, y N> del NHs. Esto se
da mediante un separador de temperatura, aprovechando que el NHj tiene un punto de
ebullicion mucho mayor que el H> y N> (Moore et al., 2021), al bajar la temperatura el NH3 se
hace mas denso que los otros dos gases, o hasta se puede volver liquido de una vez. En el
presente modelo, se trabaja con un separador tipo Flash, a 20°C, pero que por la presion a la
que sale, sale en forma liquida. En el proceso Haber-Bosch, la acumulacion de gases inertes,
como el Ar, hace que baje significativamente la eficiencia por lo que se recomienda purgar un
poco del gas que se recicla al proceso (Cheema & Krewer, 2018). Por lo tanto, una fracciéon de
la mezcla H>-N» que sale del separador se recircula al proceso, la fraccion que se purga va a un

proceso de combustion.

2.4.1.4. Combustion de H> para obtener energia.

Para poder generar un coproducto que dé¢ al proceso un valor agregado, se uso la purga
del proceso Haber-Bosch a través de la generacion de electricidad usando turbinas de gas y de
agua. De la mezcla de H>-N» el 40% se recircula al proceso mientras que el 60% entra al proceso
de combustion. Esta proporcion se determin6 siguiendo las recomendaciones del proceso de

Miyahira y Aziz (2022) y mediante iteracion en nuestro modelo para que se produzca suficiente
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energia para suplir la demanda interna de la planta y se produzca una buena cantidad de NH;2.
Primero, se despresurizo el gas de 150 bar a 30 bar con una turbina de gas, para luego entrar a
un combustor, con el que se genero energia para calentar agua que ira a una turbina de agua. El
gas de salida del combustor (principalmente N> y H>O) pasa por dos turbinas (30 a 15 bar y de

15 a 1 bar) mas antes de ser liberado a la atmosfera.

2.3.5 Balance energético.
Para este balance se obtuvieron las cargas térmicas calculadas por el programa Aspen

Plus® para cada reactor RGibbs, RYield, separador, enfriador e intercambiador de calor del
modelo. También se obtuvo del programa la potencia del equipo para el proceso de compresion
y la bomba del proceso de combustion; la cantidad de energia se calcul6 para la unidad de una
hora. Estas cargas térmicas positivas nos indicaban la energia que debiamos suministrar a los
reactores para mantener su temperatura, y al sumarlas con la cantidad de energia que se deben
suplir a compresores y bombas tenemos cuanta energia se consume. A este consumo se le resto
la energia recuperada por generacion de electricidad y la cantidad de energia que genera el H»
dentro del NH3 producido (Ecuacion 1).

Ecuacion 1. Energia contenida en H> en forma de NH3 producido.

Energia contenidad en H, producido

1kmol NH4 y 3kmol H, y 2kg H, 1419 M] < 0.278 kWh
kg NH; 2kmol NH; ~ 1kmol H, “kgH, MJ]

= kgNH3 X

2.2.  Analisis economico
Para evaluar la factibilidad de la aplicacion del proyecto, se realizé un analisis de los

costos para obtener el Precio de Venta Minimo (PVM; VAN = 0), a través del calculo del Valor
Actual Neto (VAN) y la Tasa Interna de Retorno (TIR). Para esto, se identificaron los costos
fijos, como los costos de los equipos y sueldos de los trabajadores, y los costos variables, como

precios de la materia prima, agua y electricidad. Para saber el costo de los equipos, se realizd

2 En el modelo, recircular mayor cantidad de H»-N; no significaba necesariamente un incremento en la
produccion de NHs.
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un dimensionamiento, seglin los flujos volumétricos que entran a cada reactor o, en el caso de
compresores, bombas y turbinas, usando la cantidad de trabajo necesaria calculada por el
programa de modelado Aspen Plus® v.14. Se consideraron todos los equipos, excepto los
divisores y mezcladores. Con la dimension minima que cada equipo deberia tener, se usaron
los costos base y exponentes de dimensionamiento de Guthrie y Klumpar & Slavsky (1969;
1985), asi como los valores CEPCI (Chemical Engineering Plant Cost Index) anuales para
1987, y el altimo CEPCI al que tuvimos acceso (del 2020), para calcular los costos tomando
en cuenta la inflacion. El calculo se realiz6 utilizando la Ecuacion 2 y al valor obtenido de este
calculo se le multiplico un factor de Lang de 3.63, que es un factor toma en cuenta un aumento
del precio debido a los costos asociados a la instalacion y transporte de los equipos y tuberias,

para operaciones con solidos y fluidos.

Ecuacion 2 Cdlculos de los costos de los equipos para el 2020.

CEPCI 202

N 2020) = X T fipoExponente de dimensionamiento y
uevo costo(2020) = Costo base amaiio “EPCI 1987

Para finalizar los costos fijos se establecieron los suelos de 27 trabajadores, tal y como
se describe en la Tabla 4 en la seccion de resultados. Se sumaron los costos totales anuales y
se descontaron los beneficios por ley y seguridad social, multiplicando la sumatoria por 0.9.
Los costos fijos operativos totales se calcularon con la ecuacion 3.
Ecuacion 3. Costos fijos operativos.
Costos fijos operativos

=19 x (Z Costo total anual) + 0.037 X Inversion en equipos (sin factor de Lang)

Para los costos variables se consideraron todas las materias primas usadas, excepto por
la biomasa, ya que al ser un residuo se asumi6 que los proveedores no van a cobrar por este.
Se consideraron los transportadores de oxigeno (Fe2O3 y Al2O3), el agua, electricidad, gas

natural para proveer de energia a los reactores, y costo de mantenimiento. También se
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establecieron como coproductos de nuestro proceso el Fe;0s3, Al,O; y agua que recuperamos
para recirculacion y la electricidad que se produce con la mezcla H2-N> que se desvia en el
proceso de recirculacion al Haber-Bosch para produccion de energia. Pese a que en el modelo
desarrollado hay una recuperacion del 100% de los transportadores de oxigeno, para tener un
escenario mas realista se establecieron dos escenarios para calcular el PVM, uno con 90% de
recirculacion y otro con 98%. Los detalles de los materiales y costos por unidad del escenario
de 90% de recirculacion se resumen en la Tabla 5 y la Tabla 6, en la seccion resultados. Los
costos variables se calculan usando la cantidad de NH;3 producida, obtenida del anterior

objetivo.

Estableciendo inicialmente un precio de venta minimo (PVM) cualquiera y teniendo la
inversion total inicial (costos de los equipos), los costos fijos y la produccion total anual tanto
del producto final, como de los coproductos, se usé la herramienta de Excel “Datos > Analisis
de hipotesis > Buscar objetivo” para encontrar un valor de PVM en el que el Valor Actual Neto

S€a CCro.

Este procedimiento se realiz6 para nuestro modelo final, pero también para otro modelo
que solo toma en cuenta la licuefaccion del Hz que sale del bucle quimico. La diferencia de este
ultimo modelo con el modelo completo es que el proceso termina con el compresor, el cual
tiene un consumo de energia mayor, debido a que la presion a la que tiene que llegar es mayor
(350 bar), y la temperatura a la que tiene que bajar es menor (—253°C). Esto también quiere
decir que no hay produccion de energia en el sitio y posteriormente, como consideracion, que
se debe considerar el mantener esta temperatura tan baja durante el transporte. Los costos

variables de este proceso se presentan en la Tabla 6, en la seccion de resultados.

A parte del PVM, para comparar precios entre varios métodos de obtencion de Ha, se

usa hacer una nivelacion del precio del H» llamado “Levelized Cost of Hydrogen” (LCoH), que
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es el costo total de construccion de la planta, més los costos fijos, sobre la cantidad de H» que
se producird en el tiempo de vida de la planta (Ecuacion 4); el mismo célculo se puede hacer
para obtener el precio nivelado del NHs. El H> producido por el proceso de bucle quimico a
partir de biomasa no tiene todavia una clasificacion oficial, sin embargo, si se calcula su LCoH

se puede comparar con los demas colores de Ha.

Ecuacion 4. Calculo del costo nivelado del H> (LCoH)

Costos operativos fijos + Inversion inicial
LCoH =

Produccién total de H, en toda la vida util de la planta
2.3. Analisis Ambiental

2.3.1. OpenLCA®.

El anélisis de ciclo de vida (ACV) es una herramienta 1til para la cuantificacion de la
huella de carbono que genera un proceso y puede ser llevado acabo de varias maneras. En base
a los analisis previamente realizados y en conformidad con la norma ISO 14040, se procedio a
elaborar el ACV con la finalidad de evaluar el impacto ambiental durante el proceso de
obtencion de Ha (Thobe S.A, 2009). En este caso, el software OpenLCA® es una plataforma de
codigo abierto que permite realizar la evaluacion gracias a la accesibilidad a distintas bases de

datos.

Las bases de datos se descargaron a través de la plataforma OpenLCA® Nexus dentro de

la cual se utilizaron las siguientes con los respectivos inputs para los procesos:

e Agribalyse v.3.0.1,
o Sugarcane, Animal feed, at farm gate.
o Ammonia (with 100% NH3), production mix, at plant (WFLDB 3.5)
o Electricity, high voltage, production PK, at grid (WFLDB 3.1)/PK U

e OzLCL2019
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o Ship Calcined Alumina 7000km ex Tasmania, Queensland & West Australia
o Ship Crushed Hematite 7000km from Western Australia
o Make Nitrogen Gas on Site
o Make & Add Steam on Site
o Burn Natural Gas
e NEEDS complete,

o hydrogen, compressed gas, at hydrogen fueling station.

Por otra parte, el método de impacto manejado en OpenLCA® es el “IPCC 2013 GWP
100 afios” el cual se basa en los lineamientos establecidos por el Panel Intergubernamental
sobre Cambio Climatico (IPCC) en el informe del 2013. El software utilizado considera el
potencial de calentamiento global (GWP) de diferentes gases de efecto invernadero (GEI) en
un horizonte temporal de 100 afos. Este enfoque permite cuantificar y comparar las
contribuciones de emisiones de GEI a lo largo de la cadena de valor, en ese caso, de la
produccion de H; y almacenamiento en forma de amoniaco. La aplicacion de este método

permite cuantificar la huella de carbono en kg de CO»-eq.

2.3.2. Alcance del anadlisis del ciclo de vida.

En el analisis de ciclo de vida se considera el origen y transporte de los flujos como los
transportadores de oxigeno Fe,O3; y AlO3, biomasa (cafia de azlcar), fuentes de electricidad y
calor (gas natural). Esto permite realizar un enfoque “de la cuna a la puerta”, mas conocido
como “cradle to gate”. No se considera ni el origen de los materiales usados en la construccion
de los equipos, reactores y componentes usados en la produccion del Ho, ni el impacto causado

por su construccion.
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2.3.3. Analisis de ciclo de vida.

Para determinar la sostenibilidad del proceso se realizo el andlisis de ciclo de vida. El
modelo de producciéon de H» se dividié en seis etapas principales para introducirlos y
analizarlos en OpenLCA®. De cada proceso se identificaron las entradas y salidas, las cuales,
ademds de la descripcion de lo que se considera en cada proceso. Se da una descripcion

detallada de cada proceso junto con sus respectivas entradas y salidas en la Tabla 3.

Tabla 3. Descripcion de los seis procesos ingresados en OpenLCA® y los flujos considerados.

Proceso Descripcion Entradas Salidas
Agua Gas de sintesis
En el modelo es el proceso (producto)
Gasificacion | 94 realizan el
descomponedor (DECOMP)y | Calor (gas natural) | Cenizas
gasificador (GASIF).
Aire
Gas de sintesis Hidrégeno
En el modelo es el proceso Aqua Aqua
que realizan los reductores 9 9
BU,C“? (RED 1-5) y oxidador (OXI), | Hematita Dioxido de carbono
quimico se considero a parte la
combustion del transportador | Calor (gas natural) Magnetita
de oxigeno reducido. .
Alimina
Combustion | E™ & modelo es el proceso | Magnetita Nitrogeno gaseoso
ara N que realiza el combustor 1 -
para iz (COMBL1) Aire
Hidrd Hidrégeno
Compresion En el modelo es el proceso Idrogeno comprimido
que realiza el compresor Nitréaeno Nitrégeno
del H2y N2 (COMPR) 9 _ g
Electricidad
Hidrég-en.o Amoniaco
Haber- En el modelo es el proceso comprimido
que realiza el reactor Haber- _ Hidrogeno
Bosch Bosch (HAB-BOS). Nitrogeno comprimido
Nitrégeno
En el modelo es el proceso Hidrégeno -
Combustin | GUe realizan las turbinas (ST1 | comprimido Electricidad
de H, y 2, GT 1-3), el combustor 2
(COMB?2) y la bomba Nitrogeno Nitrogeno
(PUMP).
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3. RESULTADOS Y DISCUSION
3.1. Técnico

En la Figura 4, se presenta el modelo en Aspen Plus® completo, donde se observa el
uso de intercambiadores de calor, mezcladores, separadores y demds equipos a parte de los

reactores RGibbs y RYield ya descritos anteriormente.

3.1.1. Gasificacion

Los resultados obtenidos a través gasificacion de la biomasa se muestra la produccion
de un gas de sintesis con una composicion de 33.37% de Ha, 22.32% de CO, 19.48% H-O,
15.03% CO», 8.13% CH4 y 1.67% de otros compuestos incluidos en menor medida incluidos
N2, H2S. Ademas, la produccion de biochar residual (carbon) de la etapa pirolitica del proceso
fue de 3,104.91 kg/h y con generacion de ceniza de 351.10 kg/h. Basandose en la circularidad
del proceso, de las sugerencias hechas para esta etapa es aprovechar el calor generado por el
mismo proceso para ser aprovechado en otros procesos y aumentar la eficiencia energética.
También a partir de la produccion de biochar, se deberia tomar en cuenta su recuperaciéon como
fuente de energia para combustionar y aprovechar el calor generado para suplir la necesidad
endotérmica de la gasificacion y de otros procesos, asociandolo a un proceso de captura de

carbono para reducir su impacto.

3.1.2. Produccion de H:y recuperacion de componentes

A través del proceso de bucle quimico, y luego de la separacion por condensacion de la
fraccion de agua, se obtuvo una produccion de Ha de 1,057.36 kg/h. A su vez, en el modelo se
obtuvo una recuperacion completa del portador de oxigeno (Fe>O3) de 140 ton/h junto con 60
ton/h de Al>Os. Para la simulacion presentada se muestra la recuperacion de agua a través de
los procesos de reduccion en el bucle quimico y en su condensacion en la separacion del H»
antes de entrar al proceso de sintesis de NH3. En cuanto a la recuperacion del agua, en la etapa

de reduccion se obtuvo una recuperacion de 10,934.66 kg/h y en la separacion de Hz con el
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agua de 40,384 kg/h. La cantidad de agua recuperada es suficiente para sugerir su recirculacion

en el proceso y asi evitar un consumo constante de fuentes externas.

3.1.3. Sintesis de Amoniaco y produccion de energia eléctrica.

En la etapa final de la simulacion, después del proceso Haber-Bosch para la sintesis de
amoniaco, la cantidad producida de NH3 en forma liquida fue de 2,063.40 kg/h. Mientras tanto,
se aprovecho el efluente en estado gaseoso con un contenido de H; para la generacion de
electricidad en planta, que fue de 7,091.5 kWh (en una hora). Esta generacion eléctrica suple
las necesidades de energia por hora de la planta (1,059.98 kWh) y nos da un surplus que se

puede vender.

3.1.4 Balance energético.
En la Figura 3 se observa que el valor del balance energético es fuertemente negativo,

lo que indica que por el momento el proceso no es eficiente y viable para producir la cantidad

de energia usando H> que se produce.

-300000
___-250000
I
< -200000
< 150000
I
¢ -100000
i
= -50000
0
50000 - .
Produccién Energia
. e Bucle .
de contenida en = Gasificacion Quimico Compresion
electricidad el H2
Generacion Consumo Total

Seriesl 7 091.50 14 24716 = -148597.83 -112749.73  -1759.98 | -241768.86

Figura 3. Balance energético.

Algunas estrategias para hacer mas favorable este balance son:

e Instalar una red de intercambiadores de calor, para aprovechar el calor producido por

otros reactores en la gasificacion, que es el proceso que mas consume energia;
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e Usar catalizadores para mejorar la eficiencia de la quema del combustible usado para
calentar los reactores.

e Destinar una parte del H> que se usa para generacion de electricidad para calentar los
reactores;

e Usar el biochar producido en sitio junto con tecnologias de captura de carbono para
mitigar su impacto; y

e Reducir las dimensiones de la columna de gasificacion para hacer varias columnas

que puedan ser parcial o totalmente calentadas con electricidad.

Todas estas opciones se deberian evaluar tanto técnica como econdmicamente.
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Figura 4. Modelo de Aspen Plus completo.
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3.2. Econémico

Para el modelo completo, los resultados de los costos de los equipos agrupados por
proceso de observan en la Figura 5; siendo la inversion total (considerando el factor de Lang)
de $70°975,852.27. En esta se evidencia el gasto mas representativo es para el proceso de bucle
quimico. Los costos fijos operativos totales, calculados con el costo anual totales y los costos
de equipos sin el factor de Lang la fueron de $2°066,365.33. Los costos variables se presentan
en la Tabla 5. Para el modelo solo con licuefaccion, se redujo los operadores de la planta de 15
a 8, y se tomaron en cuenta solo los procesos de gasificacion, bucle quimico y la compresion
previa al Haber-Bosch; el proceso que requiere de mas inversion sigue siendo el del bucle
quimico. Los costos variables para este escenario se presentan en la Tabla 6. El TIR fue de 9%
y la inversion inicial se recupera en 9 afos para todos los casos. Los resultados de los PVM,

calculados para los escenarios con 90% y 98% de recirculacion se presentan en la Figura 6.

Tabla 4. Costos fijos: sueldos de los empleados.

Costo neto
Empleado Cantidad anual (por | Costo total anual
empleado)

Gerente de planta 1 $48 000.00 $48 000.00
Supervisor de 3 $36 000.00 |  $108 000.00
mantenimiento

Técnico de
mantenimiento 3 $33 600.00 $100 800.00
Operadores 15 $18 000.00 $270 000.00
S”perg:zgres de 5 $36000.00 |  $180 000.00
Carga laboral $636 120.00
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Figura 5. Costos fijos de produccion de H2 en forma de amoniaco por proceso.

Tabla 5. Costos variables de produccion de H: en forma de amoniaco.

Costos variables NH3; (90% recirculacién Fe;Os/Al,O3)

Materias primas | $/kg producto | Flujo que ingresa | Unidad | $/t |$/MJo $/kWh
Fe20s 33.25 140000 kag/hr 490 -
Al203 13.00 60000 kg/hr 447 -
Agua 0.02 50000 kg/hr | 0.00063 -

Gas Natural 0.64 332335 MJ/hr - 0.004
Electricidad 0.08 42239.448 kWh/hr - 0.092
Mantenimiento 1.79
Total 48.77
Co-productos | $/kg producto | Flujo que ingresa | Unidad | $/t $/kWh
Electricidad 0.3323 170195.96 kWh/hr - 0.0967
Fe2.03 29.92 126000 kag/hr 490 -
Al;O3 11.7 54000 kag/hr 447 -
Agua 0.015 49058 kg/hr | 0.00063 -
Biochar 0.2261 3.11 ton/hr 150 -
Total 42.19

36
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Tabla 6. Costos variables de produccion y licuefaccion de H:.

Costos variables H (i) (90% recirculacion Fe;Os/Al;Os)

Materias primas | $/kg producto | Flujo que ingresa | Unidad |  $/t | $/MJ o $/kWh
Fe.O3 62.47 140000 ka/hr 490 -
Al;O3 24.43 60000 kg/hr 447 -
Agua 0.03 50000 kg/hr | 0.00063 -

Gas Natural 1.21 332335 MJ/hr - 0.013105704
Electricidad 0.34 187898.316 KWh/hr - 0.092
Mantenimiento 2.32 -
Total 90.80
Co-productos |$/kg producto | Flujo que ingresa | Unidad |  $/t $/kWh
Fe.O3 56.23 126000 kg/hr 490 -
Al203 21.98 54000 ka/hr 447 -
Agua 0.03 49058 kg/hr | 0.00063 -
Biochar 0.42 3.11 ton/hr 150
Total 78.66 -
$14 $12.90
$12
$10
& ¢ $7.14
§ o $5.95
a o $3.44 $4.00 $4.00
$2
$0
H2 como NH3 H2 liquido H2 gris
Este estudio Literatura

PVM (90% rec) PVM (98% rec)

Figura 6. Precios de Venta Minimo - Escenarios de 90% vs 98% de recirculacion.

De acuerdo con estos resultados de la Figura 6, el PVM para comercializar el Hz en
forma de NH3 es mucho mas accesible que el del H» liquido, en los dos escenarios planteados.
En comparacion con el precio de mercado del Ha gris, que se vende en un rango de 2 — 6 $/kg

H> (SGH2 Energy Global Corp., n.d.), el precio del H> en forma de NH3 que se ha producido
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con este proceso es menor y por lo tanto competitivo, solo en el caso de tener una recirculacion

del 98%.

En nuestro calculo obtuvimos que nuestro LCoH es de 0.97 $/kg H» (en forma de NH3).
Comparando estos valores con el LCoH del Ha gris y el azul, que son 2 — 7 $/kg Hy y 1.70 —
5.70 $/kg Ho (IEA, 2023), respectivamente, se observa que el Ha producido con residuos es
mas econdmico. Asimismo, si se compara con un LCoH calculado para produccién de H> con
gasificacion de biomasa el cual esta en un rango de 2.30 — 5.20 $/kg H (Shahabuddin et al.,

2020) el proceso para produccion y almacenamiento resulta mas economico.

Estos resultados indican que el H> producido por en el proceso de bucle quimico,
almacenado en forma de amoniaco, tiene un precio competitivo con el mercado actual solo en
el caso en el que se recircule un 98% de los trasportadores de oxigeno y si se comercializa el

H> en forma de NHs.

3.3. Ambiental
3.3.1. Anadlisis de ciclo de vida de todo el proceso.

Después de realizar el proceso en OpenLCA®, se obtuvieron los siguientes resultados
para el proceso que incluye todas las etapas de produccion de H» hasta su almacenamiento en
forma de amoniaco. En la Tabla 7, el resultado es de 27.46 kg CO»-eq por kg de H, producido

en forma de amoniaco.

Tabla 7. ACV del proceso completo de obtencion de H: en forma de amoniaco.

Proceso kg CO2-eq
Burn Natural Gas 22.31
Ship Calcined Alumina 7000km ex Tasmania, Queensland & West Australia 3.79
Ship Crushed Hematite 7000km from Western Australia 1.36
Total 27.46
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3.3.2. Anadlisis de ciclo de vida hasta la produccion de H>.
De igual forma, se realizd el andlisis de ciclo de vida del proceso hasta la produccion
de Ha, para tener una comparacion de las diferentes etapas. En este caso, el resultado presentado

en la Tabla 8, es de 30.103 kg CO»-eq por kg de H> producido.

Tabla 8. ACV del proceso de produccion hasta la obtencion de H>

Proceso kg CO2-eq
Burn Natural Gas 24.46
Ship Calcined Alumina 7000km ex Tasmania, Queensland & West Australia 4.15
Ship Crushed Hematite 7000km from Western Australia 1.49
Total 30.10

Para resumir los valores dados en las Tablas 7 y 8, se realizé un diagrama con los
principales contribuyentes a la huella de carbono en cada caso. Donde en la Figura 7, se puede
observar que el principal contribuyente es el gas natural, el cual se requiere para dar energia en
las etapas de gasificacion y bucle quimico. Adicionalmente, se presenta en la Figura 8, el

diagrama de Sankey que el programa de OpenLCA® provee tras el andlisis.
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Figura 7. Principales contribuyentes a la huella de carbono de la produccion de H».
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Figura 8. Diagrama de Sankey del proceso de produccion de H> en forma de NH3

El anélisis en OpenLCA® considera los procesos mencionados anteriormente y el ACV
del proceso revela que la contribucion varia en cada etapa como se puede apreciar en la Figura
8. Con respecto a la produccion de H> en forma de amoniaco, el total de emisiones de gases de
efecto invernadero (GEI) asociadas con el proceso se sitia en 27.46 kg CO»-eq por kg de H
en forma de NHj3. Mientras que, el total de emisiones de GEI asociados al proceso de
produccion de H; en gas es de 30.10 kg CO»-eq por kg de H». Esto demuestra una variacion de
2.65 kg CO»-eq entre ambos casos. Es decir que, de acuerdo con el analisis realizado se puede
evidenciar que el almacenamiento en forma de NHj3 representa una disminucion en la huella de

carbono del proceso debido a que se produce mas NH3 que Ho.

Por otro lado, la emision de GEI de la produccion de H» a partir de la gasificacion de
carbon sin captura de carbono esta entre 22 y 26 kg CO»-eq/kg H> donde mas del 80% de las
emisiones proviene de las emisiones directas en la planta de produccion (IEA, 2023). Este valor

refleja ser menor al obtenido en los andlisis realizados a pesar de que nuestro proceso utiliza
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como materia prima los residuos agricolas de la cafia de azucar. Esto se debe a que el software

utilizado considera procesos adicionales, como por ejemplo el transporte de la materia prima.

Usando el valor del poder calorifico del Haz, se obtiene que las emisiones del proceso
de produccion de Hz en forma de NH3 es de 228.80 kg CO»-eq/GJ. Mientras que, las emisiones
de CO»-eq de la produccion de Ha por gasificacion carbon se encuentra entre 60 y 200 kg CO»-
eq/GJ (Longden et al., 2022). Sin embargo, hay que considerar que cuando hablamos de
combustibles sintéticos, asumimos que el CO; emitido durante su combustion es fijado por el
cultivo empleado como materia prima durante su crecimiento, es decir que estos resultados no

son precisos ya que no se toma en cuenta esta compensacion.

En el proceso presentado, resulta crucial abordar estrategias para mitigar las emisiones
de gases de efecto invernadero, para esto es importante considerar mejoras como la integracion
de fuentes de energia renovable en el proceso, con esto se lograria reducir las emisiones del
principal contribuyente en la huella de carbono de este caso que es el gas natural. Otra
alternativa es mejorar el aislamiento de los reactores para perder menos calor en la produccion,
y aprovechar mejor el calor generado por los demas procesos. Ademas, la busqueda de fuentes
locales de materias primas y la adopcion de métodos de transporte mas eficientes,

contribuyendo asi a la reduccion del impacto ambiental (Hydrogen Council, 2021).
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4. CONCLUSIONES
4.1. Técnico

En el analisis técnico realizado con Aspen Plus®, la simulacién muestra una conversion
eficaz de la biomasa en gas de sintesis y la posterior produccion de H» a partir del bagazo, con
un rendimiento significativo de Hz de 1,057.36 kg de Hax/h. La capacidad del sistema para
recuperar portadores de oxigeno completos (Fe2O3 y Al2O3) y el uso eficaz del proceso de bucle
quimico para la produccion de H> ponen de visible su solidez técnica. Ademas, la produccion
de NH; como medio de almacenamiento de H» a una tasa de 2,063.40 kg/h. La viabilidad del
proceso debe seguirse analizando, implementando estrategias para reducir el consumo

energético, ya que, por el momento, el balance energético es fuertemente negativo.

4.2. Econémico

El anélisis, realizado utilizando Aspen Plus® v.14 para la modelizacion del proceso e
incorporando factores como los costes de los equipos, los salarios y los costes variables como
las materias primas y los servicios publicos, revela un panorama econdmico viable para el
almacenamiento del H> como NH3. Cuando la recuperacion de la mezcla FeoO3/AlOs es de
98%, el precio de venta minimo (PVM) de $3.44 es competitivo con el mercado. Ademas, el
LCoH del H; en forma de NH3 para este proceso (0.97 $/kg de H»), esta por debajo de los LCoH

mundiales del H» gris y azul, lo que lo convierte en una opcién atractiva en el mercado.

4.3. Ambiental

El ACV se llevo a cabo utilizando el software OpenLCA® y el método del IPCC 2013
GWP 100 afios. Este analisis reveld que las emisiones totales de gases de efecto invernadero
son de 27.46 kg de COz-eq/kg de H> producido en forma de amoniaco. A pesar de utilizar
residuos agricolas renovables, se requiere de un analisis mas detallado tomando en cuenta la
fijacion del CO» de la materia prima y reducir el consumo energético y de gas natural para hacer

sostenible a este proceso.
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