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Resumen.

Considerando las problematicas ambientales y de agotamiento de recursos petroleros que se
requieren para la necesidad de movilidad del ser humano, en el desarrollo de esta tesis se
aborda el tema del ahorro de energia y optimizacion de los recursos naturales mediante el
uso de tecnologias que permitan solventar el tema de la movilidad motriz con un impacto
ambiental minimo. En particular se desarrolla y valida un modelo termodinamico del sistema
de propulsién de un vehiculo hibrido basado en un motor de combustion interna (MCI) y una
pila de combustible tipo PEM, operando con amoniaco como combustible, y disefiado a
manera de que se aproveche la mayor parte de la energia disponible del sistema para la
obtencion del hidrégeno, y obteniendo como productos de la combustion y la reaccién
quimica del MCl y la pila PEM, respectivamente, Gnicamente nitrégeno y agua (caso ideal).
Mediante la aplicacion del modelo a tres situaciones particulares de vehiculos automotrices
se estudian los parametros mas importantes del sistema, lo que permite identificar el
comportamiento energético cuando se cambian las condiciones de funcionamiento del
sistema. El desarrollo del modelo y la validacion muestran resultados coincidentes con la
literatura; aunque fue necesario suponer algunos datos especificos que no fueron reportados.
Se presenta como aporte todos los parametros termodinamicos de las corrientes que
caracterizan el sistema y las ecuaciones de sus componentes auxiliares, que en conjunto
gobiernan el sistema. Los resultados muestran que el uso de amoniaco como combustible en
un sistema hibrido es viable y ademas la combinacion del motor de combustion internay pila
PEM permiten mejorar las prestaciones energéticas del vehiculo hibrido.

Palabras clave: Movilidad; Exergia; Energias limpias; Amoniaco; Hidrdgeno.




Abstract.

Considering the environmental problems and depletion of oil resources required for mobility
of the human being, in the development of this thesis the issue of energy saving and
optimization of natural resources is addressed through the use of technologies that allow
addressing the issue of motor mobility with minimal environmental impact. In particular, a
thermodynamic model of the propulsion system of a hybrid vehicle based on an internal
combustion engine (ICE) and a PEM-type fuel cell, operating with ammonia as fuel, and
designed in such a way that most of the available energy of the system is used to obtain
hydrogen, and obtaining as products of the combustion and the chemical reaction of the MCI
and the PEM stack, respectively, only nitrogen and water (ideal case). It is developed and
validated. By applying the model to three particular situations of automotive vehicles, the
most important parameters of the system are studied, which allows identifying the energy
behavior when operating conditions of the system are changed. The development of the
model and the validation show results that coincide with the literature; although it was
necessary to assume some specific data that were not reported. It is presented as a
contribution all the thermodynamic parameters of the currents that characterize the system
and the equations of its auxiliary components, which together govern the system. The results
show that the use of ammonia as fuel in a hybrid system is viable and also the combination
of the internal combustion engine and PEM battery allow to improve the energy performance
of the hybrid vehicle.

Keywords: Mobility; Exergy; Clean energies; Ammonia; Hydrogen.
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1 Introduccion.

1.1 Contexto general.

1.1.1 Contaminacion del aire y tipos de contaminantes.

En la actualidad, todos los vehiculos dependen de la combustion de combustibles de
hidrocarburos (HC) para obtener la energia necesaria para su propulsion. La combustion es
una reaccion entre el combustible y el aire que libera calor y productos de combustion.
Idealmente, la combustién de un HC produce solo diéxido de carbono (COz) y agua, que no
dafan el medio ambiente. De hecho, las plantas verdes "digieren™ didxido de carbono por
fotosintesis. El dioxido de carbono es un ingrediente necesario en la vida vegetal. Los
animales no sufren al respirar dioxido de carbono a menos que su concentracion en el aire
sea tal que el oxigeno esté casi ausente. En realidad, la combustién de combustible HC en
motores de combustién nunca es ideal. Ademas del didéxido de carbono y el agua, los
productos de combustion contienen una cierta cantidad de oOxidos de nitrégeno (NOX),
monoxidos de carbono (CO) y HC no quemados, todos los cuales son téxicos para la salud
humana y el medio ambiente [1].

Oxidos de nitrégeno (NOX).

Resultan de la reaccion entre el nitrogeno en el aire y el oxigeno. Te6ricamente, el nitrégeno
es un gas inerte. Sin embargo, las altas temperaturas y presiones en los motores crean
condiciones favorables para la formacion de 6xidos de nitrégeno. La temperatura es, con
mucho, el parametro méas importante en la formacion de 6xido de nitroégeno. El 6xido de
nitrdgeno mas comudnmente encontrado es el oxido nitrico (NO), aunque hay pequefias
cantidades de dioxido nitrico (NO-) y trazas de 6xido nitroso (N20). Una vez liberado a la
atmosfera, el NO reacciona con el oxigeno para formar NO2. El diéxido de nitrogeno es en
parte responsable del smog; Su color parduzco hace visible el smog. También reacciona con
el agua atmosférica para formar &cido nitrico (HNO3), que se diluye en la lluvia. Este
fendmeno se conoce como "lluvia &cida™ y es responsable de la destruccion de los bosques
en los paises industrializados. La lluvia acida también contribuye a la degradacion de los
monumentos historicos hechos de marmol [1].

Mondxido de carbono (CO).

El mondxido de carbono es el resultado de la combustién incompleta de HC debido a la falta
de oxigeno. Es un veneno para los seres humanos y los animales que lo inhalan o respiran.
Una vez que el monoxido de carbono llega a las células sanguineas, se fija a la hemoglobina
en lugar de oxigeno, disminuyendo asi la cantidad de oxigeno que llega a los érganos y
reduciendo las capacidades fisicas y mentales de los seres vivos afectados. EI mareo es el
primer sintoma de envenenamiento por mondxido de carbono, que puede conducir
rapidamente a la muerte. EI mondxido de carbono se une mas fuertemente a la hemoglobina
que el oxigeno [1].

Combustibles hidrocarburos (HC) no quemados.

Los HC no quemados son el resultado de la combustion incompleta de los combustibles
hidrocarburos y dependiendo de su naturaleza, los HC no quemados pueden ser dafiinos para




los seres vivos. Algunos de estos HC no quemados pueden ser venenos directos o sustancias
quimicas cancerigenas como particulas, benceno, u otras particulas [1].

Otros contaminantes.

Las impurezas en los combustibles provocan la emision de contaminantes. La impureza
principal es el azufre, se encuentra principalmente en el diésel y el combustible para aviones,
pero también en la gasolinay el gas natural. La combustidn de azufre (o compuestos de azufre
como el sulfuro de hidrégeno) con oxigeno libera 6xidos de azufre (SOx). El dioxido de
azufre (SO-) es el producto principal de esta combustiéon. En contacto con el aire, forma
trioxido de azufre, que luego reacciona con el agua para formar &cido sulfirico, un
componente principal de la lluvia &cida. Cabe sefialar que las emisiones de oxido de azufre
se originan en fuentes de transporte, pero también en gran parte de la combustion de carbén
en plantas de energia y fabricas de acero. Las compafiias petroleras agregan compuestos
quimicos a sus combustibles para mejorar el rendimiento o la vida util de los motores tales
como el plomo tetraetilo, a menudo denominado simplemente "plomo”, el cual como metal
pesado que es causa cancer y enfermedades, su uso ahora esta prohibido en la mayoria de los
paises desarrollados y ha sido reemplazado por otros productos quimicos [1].

1.1.2 Calentamiento global.

El calentamiento global es el resultado del "efecto invernadero™ inducido por la presencia de
diéxido de carbono y otros gases, como el metano, en la atmdsfera. Estos gases atrapan la
radiacion infrarroja del sol reflejada por el suelo, reteniendo asi la energia en la atmdsfera y
aumentando la temperatura. Un aumento de la temperatura de la tierra provoca dafios
ecoldgicos importantes en sus ecosistemas y en muchos desastres naturales que afectan a las
poblaciones humanas. Considerando los dafios ecoldgicos inducidos por el calentamiento
global, la desaparicién de algunas especies en peligro es una preocupacion porque esto
desestabiliza los recursos naturales que alimentan a algunas poblaciones. También hay
preocupaciones sobre la migracion de algunas especies de mares calidos a mares del norte
previamente mas frios, donde potencialmente pueden destruir especies endémicas y las
economias que viven de esas especies. Los desastres naturales llaman nuestra atencion mas
que los desastres ecoldgicos debido a la amplitud de los dafios que causan. Se cree que el
calentamiento global ha inducido fenémenos meteorolégicos como "El nifio", que perturba
la regién del Pacifico Sur y regularmente causa tornados, inundaciones y sequias. El
derretimiento de los casquetes polares, otro resultado importante del calentamiento global,
eleva el nivel del mar y puede causar la inundacion permanente de las regiones costeras y, a
veces, de paises enteros [1]. En la Figura 1 se ilustra el cambio en la temperatura global de
la superficie de la tierra en relacidn con las temperaturas promedio de 1951-1980. Diecinueve
de los 20 afios mas célidos han ocurrido desde 2001, con la excepcion de 1998.
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Figura 1. Cambio en la temperatura global de la superficie de la tierra en relacion con las
temperaturas promedio de 1951-1980.(Fuente: NASA's Goddard Institute for space studies)

2].

El dioxido de carbono (CO3) es un importante gas que atrapa el calor (invernadero), que se
libera a través de actividades humanas como la deforestacion y la quema de combustibles
fosiles, asi como procesos naturales como la respiracion y las erupciones volcanicas. En la
Figura 2, se muestran los niveles de CO, atmosférico medidos en el Observatorio Mauna
Loa, Hawai, en los Gltimos afios, con un ciclo estacional promedio eliminado.
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Figura 2. Niveles de diéxido de carbono (CO,) en la atmosfera, se aprecia el incremento de
este con el pasar de los afios lo que contribuye al calentamiento global. (Fuente: Monthly
Measurements) [3].

1.1.3 Agotamiento de recursos petroleros.

La gran mayoria de los combustibles para el transporte son combustibles liquidos
procedentes del petrdleo. El petroleo es un combustible fosil, resultante de la descomposicion




de materias vivas que fueron encarceladas hace millones de afios en capas geoldgicamente
estables. Los seres vivos quedan atrapados en un espacio cerrado, donde encuentran altas
presiones y temperaturas y se transforman lentamente en HC o carbon, dependiendo de su
naturaleza. Este proceso lleva millones de afios en realizarse. Esto es lo que hace que los
recursos de la tierra en combustibles fosiles sean finitos.

El petroleo extraido hoy en dia es el crudo facilmente extraible que se encuentra cerca de la
superficie, en regiones donde el clima no plantea problemas importantes. Se cree que hay
mucho mas petréleo debajo de la corteza terrestre en regiones como Siberia o el Artico
estadounidense y canadiense. En estas regiones, las preocupaciones climaticas y ecoldgicas
son obstaculos importantes para la extraccion o prospeccion de petroleo. Las reservas
probadas son aquellas cantidades que la informacion geoldgica y de ingenieria indica con
certeza razonable que pueden extraer en el futuro de reservorios conocidos en las condiciones
econOmicas y operativas existentes. La estimacion de las reservas totales de la Tierra es una
tarea dificil por razones politicas y técnicas. Sin embargo, es obvio que el consumo (y, por
lo tanto, la produccion) aumenta anualmente para mantenerse al dia con el crecimiento de las
economias desarrolladas y en desarrollo. Es probable que el consumo aumente en
proporciones gigantescas con el rapido desarrollo de algunos paises en gran parte poblados,
particularmente en la region de Asia y el Pacifico mas no asi el recurso disponible causando
eventualmente la escasez de los combustibles fdsiles [1].

Por otro lado, las reservas petroleras se clasifican, segun datos del CNIH (Centro Nacional
de Informacion de Hidrocarburos), en:

1P = Probadas
2P = (Probadas + Probables)
3P = (Probadas + Probables + Posibles)

Como ejemplo de lo anterior tenemos los siguientes datos en México cuya produccion anual
actual es de 1616 miles de barriles diarios de produccion de petrdleo a junio 2020, y cuyas
reservas se aproximan a 25.1 miles de millones de barriles de petroleo crudo equivalente de
la categoria 3P [4].

Con lo cual se observa en la Figura 3, una relacion de reservas/produccion en México y
suponiendo que se mantiene la produccion como en el afio 2018, los afios que se agotaran las
reservas de combustibles fosiles.
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Figura 3. Numero de afios en los que se agotarian las reservas de hidrocarburos de México
al 1 de enero de 2019, suponiendo un ritmo de produccién constante igual al observado en
2018. El término PCE se refiere a petréleo crudo equivalente.(Fuente: CNH) [4].

Segun BP's annual statistical review, en 2018 el mundo tenia reservas probadas de petroleo
de 1,73 billones de barriles, suficientes para llenar 263,000 edificios Empire State. Si la
sociedad sigue aprovechando esas reservas a la tasa de produccion actual de alrededor de 100
millones de barriles por dia, seria suficiente para durar unos 50 afios, la mejor parte de la vida
de la mayoria de las personas. Pero de acuerdo con la Agencia Internacional de Energia
(AIE), la humanidad podria seguir consumiendo petréleo a tasas similares a las actuales,
incluso en el futuro hasta 2040. La agencia con sede en Paris espera que el consumo mundial
se estabilice en algin lugar por encima de 1 millén de barriles por dia en la década de 2030,
cuando los vehiculos eléctricos comienzan a adelantar a los automaéviles que funcionan con
gasolina y diésel, y disminuyen solo un poco a partir de entonces al menos hasta 2040. Las
proyecciones para 2070 son dificiles de lograr, pero si los escenarios de la AIE sugieren lo
que esta por venir, entonces para 2070, el afio en que se agoten las reservas probadas
actuales.[5].

Las reservas mundiales probadas de petréleo eran de 1734 mil millones de barriles a fines de
2019, una disminucion de 2 mil millones de barriles en comparacién con 2018. La relacion
R/P es el numero de afios que las reservas probadas durarian si la produccion continuara en
su nivel actual. La relacion R/P global muestra que las reservas de petréleo en 2019
representaron 50 afios de produccién actual. A nivel regional, América del Sur y Central tiene
larelacion R/P mas alta (144 afios) mientras que Europa tiene la mas baja (12 afos). La OPEP
posee el 70,1% de las reservas mundiales. Los principales paises en términos de reservas son
Venezuela (17.5% de las reservas mundiales), seguidos de cerca por Arabia Saudita (17.2%)
y Canadé (9.8%).Lo anterior se muestra en la Figura 4 [6].




™
o
@
&
<
=
=
5]
]
v

Figura 4. Relaciones de reservas a producciéon (R / P), 2019 por regién (afios). (Fuente:
BP, anteriormente British Petroleum) [6].

1.1.4 Costos inducidos.

Los problemas asociados con la combustion frenética de los combustibles fésiles son
muchos: contaminacion, calentamiento global y agotamiento previsible de los recursos, entre
otros. Aunque es dificil de estimar, los costos asociados con estos problemas son enormes e
indirectos, y pueden ser financieros, humanos, o ambos. Los costos inducidos por la
contaminacion incluyen, entre otros, gastos de salud, el costo de replantar bosques devastados
por la lluvia &cida y el costo de limpiar y reparar monumentos corroidos por la lluvia acida.

Los gastos de salud probablemente representan la mayor parte de estos costos, especialmente
en paises desarrollados con medicina socializada o poblaciones aseguradas por la salud. Los
costos asociados con el calentamiento global son dificiles de evaluar. Pueden incluir el costo
de los dafios causados por los huracanes, la pérdida de cultivos debido a la sequedad, las
propiedades dafiadas debido a las inundaciones y la ayuda internacional para aliviar a las
poblaciones afectadas [1].

1.2 Motivacion y justificacion.

Dados los problemas expuestos en el contexto de este trabajo, es evidente que se requiere la
investigacion y posterior desarrollo de tecnologias alternativas que poco a poco vayan
remplazando las que al dia de hoy se utilizan para cubrir la necesidad de movilidad de las
personas que requieren llegar a sus destinos y transportar materiales para la fabricacion de
bienes y servicios, pero que no generen los problemas ocasionados por las tecnologias
actuales y que ademas sean sustentables y eficientes.

Se pretende estudiar y caracterizar un sistema de transporte eficiente y limpio, que sea una
alternativa como medio de transporte real y que ademas sea posible desarrollar con los




avances tecnologicos actuales. Siendo esta una opcién mas con el cada vez mas evidente
avance de los sistemas de transporte puramente eléctricos.

En la actualidad predominan los vehiculos a base de combustibles fosiles, junto con los
problemas que estos conllevan, pero tanto a nivel académico como industrial, se trabaja en
el desarrollo de tecnologias limpias y efectivas como lo son los vehiculos eléctricos, mas sin
embargo estos tienen sus limitaciones como lo son los tiempos de carga prolongados de sus
baterias y una baja autonomia para recorrer grandes distancias, por esta razon se propone la
utilizacion de sistemas hibridos que funjan como un sistema de transicion y una opcion mas
para el desarrollo de estas tecnologias, pero sin ser totalmente dependientes de la red
eléctrica, siendo de vital importancia que estos no produzcan emisiones o0 que sean lo menos
posible dafinas a el medio ambiente y las personas.

En esta investigacion se modelara y validaré para su posterior estudio un sistema de vehiculo
hibrido a base amoniaco como combustible, el cual tendra dos fuentes de potencia; un motor
de combustién interna y un sistema de pila de combustible a base de hidrégeno, solo que este
sistema producira su propio hidrégeno a bordo mediante la disociacion del amoniaco. Si bien
este sistema ya ha sido propuesto anteriormente, se estudiara su comportamiento general,
para caracterizar este Ultimo y entender sus posibles limitaciones y mejoras que se podrian
implementar a futuro para su desarrollo.

Unos de los principales problemas de este tipo de sistemas es la falta de infraestructura para
poder conseguir el hidrégeno necesario para el funcionamiento de la pila, y ademas lo costoso
que resulta la obtencidn de este ya que se requiere una gran cantidad de energia para su
obtencion, problema que se pretende solucionar con la configuracion del sistema que se
estudia, ya que como se menciono se producira a bordo.

Sin embargo este tipo de sistemas requieren ain mucho estudio y experimentacion para su
implementacién final como medios de transporte seguros, limpios y eficientes para las
personas; asi que en esta investigacion se contribuira con la recopilacion de informacion y
caracterizacion de este sistema, para poder generar una pequefia base de datos, obtenidos
mediante la investigacion y modelado del sistema, que puedan ser Gtiles para investigaciones
posteriores y desarrollo de prototipos de este tipo de sistemas.

1.3 Planteamiento del problema.

El desarrollo de vehiculos con motor de combustion interna (MCI), y especialmente
automoviles, es uno de los mayores logros de la tecnologia moderna. Los automdviles han
hecho grandes contribuciones al crecimiento de la sociedad moderna al satisfacer muchas de
las necesidades de movilidad en la vida cotidiana. La industria del automdvil y las otras
industrias que la atienden, constituyen la columna vertebral de la economia mundial y
emplean a la mayor parte de la poblacion activa [2]. Sin embargo, la gran cantidad de
automoviles en uso en todo el mundo ha causado y continta causando serios problemas para
el medio ambiente y la vida humana.

Conforme avanza el desarrollo de las naciones, se requiere tener sistemas de movilidad para
realizar las tareas del dia con dia. Mas sin embargo hasta ahora se recurre a la tecnologia




(automaviles, barcos, aviones, etc.) impulsados por combustibles derivados del petroleo o
también llamados hidrocarburos HC. Lo cual suple hasta la fecha esta necesidad de los seres
humanos, pero a un costo bastante alto para el planeta y sus habitantes, trayendo consigo
contaminacion, destruccion, fendmenos naturales, dafios a la salud, entre otros.

Por lo cual algunas personas e industrias han estado trabajando para desarrollar tecnologias
que cubaran las necesidades antes mencionadas, pero con un menor impacto al medio
ambiente y a futuro a menor costo econémico cuando estas tecnologias alcanzan su desarrollo
maximo y sean producidas en masa. Entre ellas se encuentran los motores hibridos, que si
bien no son totalmente libres de emisiones de CO2 (excepto el vehiculo eléctrico y pila de
combustible operado con hidrdgeno), en algunos casos son necesarios, ya que una transicion
ideal que seria a tener autos 100 % eléctricos, es complicada hoy en dia en varios paises
debido a algunas limitaciones tecnologias y limitadas o inexistentes instalaciones necesarias
para su implementacion.

Hay que mencionar que el vehiculo hibrido es una buena alternativa para contribuir a la
reduccion de emisiones contaminantes; ademas, al disminuir el consumo de gasolina,
también se reducen los costos de operacion del automovil, permitiéndonos ahorrar dinero.
Aunque su costo inicial puede ser alto si se le compara con los vehiculos de combustion
interna, no obstante, si hacemos un estudio econdmico, veremos que, a pesar de la diferencia
del valor comercial de las tecnologias, a largo plazo tendremos un ahorro significativo [7].

Ademas de lo anteriormente mencionado, se busca aprovechar al maximo el uso de los
recursos, en este caso de la energia, para lo que se hara uso de la termodinamica para la
realizacion de un analisis exergético, para posteriormente realizar un analisis paramétrico del
sistema en cuestion.

1.4 Hipotesis.

El desarrollo tecnoldgico y los problemas con el medio ambiente, asi como el agotamiento
de recursos petroleros, llevan a desarrollar opciones de transporte para la movilidad, siendo
de valiosa aportacion el estudio de sistemas donde se haga un mayor aprovechamiento de los
recursos naturales, y reducir el impacto ambiental al planeta. Dado que la movilidad es
necesaria, se requiere el desarrollo de tecnologias limpias, para esto se propone estudiar un
sistema de vehiculo hibrido libre de CO:..

Si se conocen las condiciones de disefio y operacion de un vehiculo hibrido de MCl y pila
PEM que funcione a base de amoniaco como fuente de hidrégeno, se pueden obtener datos
utiles para analizar su viabilidad pensando en un posible prototipo de investigacion, ademas
de conocer las limitantes que este puede presentar. Para lo anterior es necesario conocer los
parametros de funcionamiento del sistema, para determinar su impacto en el funcionamiento
del mismo y ver si existe alguna modificacion que vuelvan mas eficiente dicho disefio del
vehiculo o de lo contrario se descarta su implementacion como medio de transporte amigable
con el medio ambiente.




1.5 Objetivos.
1.5.1 Objetivo general.

Realizar el andlisis de un sistema energético avanzado formado por un motor hibrido y
determinar las variables de disefio y operativas adecuadas para una aplicacién automotriz,
mediante el desarrollo de un modelo termodinamico, buscando diferentes parametros que
influyan en el funcionamiento del sistema, que permitan: a) Validar el sistema, b) realizar un
estudio paramétrico del sistema y c¢) Aportar datos y una recopilacién de informacién
respecto a esta tecnologia para su incorporaciéon como medio de transporte sustentable.

1.5.2 Objetivos especificos.

1. Busqueda de informacion detallada de los sistemas hibridos para conocer sus ventajas
y desventajas, ademas de datos que justifiquen y den solidez a la investigacion.

2. Recopilacion de antecedentes y estudios previos del tema en cuestion que aporten al
desarrollo de la investigacion.

3. A partir de los objetivos especificos anteriores, seleccionar y proponer un modelo del
sistema para llevar a cabo la investigacion correspondiente.

4. Mediante un estudio paramétrico, identificar las variables mas determinantes del
sistema mediante la aplicacion de las leyes de la termodinamica.

5. Analizar y presentar sisteméaticamente los resultados que se obtengan del modelado y
el estudio paramétrico del sistema.

1.6 Revision de la literatura.

Como antecedentes de esta investigacion, se tienen los siguientes casos, en [7] se realiza una
optimizacion del tren de potencia y la estrategia de control de un vehiculo eléctrico hibrido
para maxima economia de energia, en él se presenta una solucion para incrementar la
economia de combustible en vehiculos eléctricos hibridos derivada de las caracteristicas
fisicas del vehiculo, el tren de potencia y la estrategia de control, en un estudio de caso se
demuestra el incremento en la economia de combustible y la sustentabilidad en la carga de
las baterias; aqui, las variables estudiadas se someten a un algoritmo de optimizacion
multiobjetivo.

En [8] se realiza un andlisis de rendimiento del sistema de transmision del tren de fuerza del
vehiculo hibrido Toyota Camry Hybrid el cual es un modelo hibrido a gasolina y motor
eléctrico, en dicho trabajo se realizan diferentes pruebas a este automoévil bajo diferentes
condiciones de manejo para buscar el rendimiento mas adecuado para el sistema eléctrico y
el motor de combustion interna.

En [9] se realiza una optimizacion del consumo de combustible para vehiculos eléctricos
hibridos inteligentes evaluandolos durante un trayecto definido, en este se busca lograr
excelentes rendimientos en téerminos de dinamica, economia, respeto al medio ambiente,
seguridad y comodidad. La optimizacion matematica se plantea un problema con un modelo
no lineal, el cual tiene condiciones de restriccion, objetivos Optimos y estados del sistema,
para lograr una mayor carga informatica y hacer una simulacion mas precisa. El sistema que
se propone modelar en es un motor de combustion interna 'y un motor eléctrico y este modelo




se introduce a un software para su optimizacion matematica, llegando a la conclusion que
bajo ciertas condiciones de uso del vehiculo inteligente logra un ahorro de combustible del
5% del usado antes de la optimizacion.

Si bien hasta ahora se describieron los antecedentes de trabajos exclusivamente con sistemas
hibridos de motores de combustion interna y motores eléctricos en las distintas
configuraciones que estos se pueden, no son los Unicos sistemas que se han investigado he
intentado poner a prueba para su mayor eficiencia energeética y optimizacion.

Se tiene en [10] un ejemplo de un sistema el cual consiste en un vehiculo hibrido, pero
empleando una celda de combustible la cual opera con hidrégeno, y un motor eléctrico para
transformar la reaccion quimica del hidrégeno en energia para tal motor y expulsar
unicamente agua como productos de salida del vehiculo. Este automdvil incluye un motor
eléctrico que esta conectado a una celda de combustible y un complejo que incluye una
bateria y un ultracondensador. La evaluacion de este vehiculo hibrido se lleva a cabo
mediante el uso de varios ciclos de manejo y segun este autor los pardmetros que mas
impactan su estudio son el estado de carga de la bateria y el consumo de combustible de
hidrégeno son los pardmetros efectivos que influyen en el rendimiento del vehiculo. Los
resultados de este trabajo mostraron que en el ciclo de conduccion NEDC (EI New European
Driving Cycle) mediante el uso de ultracapacitor en este modelo, se puede lograr una
reduccion del 3.3% en el consumo de combustible y una disminucion del 20.2% en la
diferencia entre el estado de carga inicial y final en el paquete de baterias.

En [11] se realiza un analisis y optimizacion de un sistema de gestion térmica con material
de cambio de fase para vehiculos eléctricos hibridos, el cual consiste en realizar un anélisis
de energia y exergia para investigar un nuevo sistema de enfriamiento de vehiculos eléctricos
hibridos (HEV), Se calcula la tasa de destruccion de exergia y la eficiencia de exergética de
cada componente en un sistema hibrido de gestidn térmica. Los resultados del anélisis de
exergia revelan que la eficiencia de exergia general del sistema con presencia de refrigerante
n-octadecano es del 31%, teniendo la mayor tasa de destruccion de exergia de 0,4 kW en el
compresor.

Finalmente, en [12] se presenta un andlisis exergo-econémico y una optimizacion de un
nuevo tipo de vehiculo hibrido de pila de combustible. El sistema de propulsién hibrido
propuesto incorpora un tanque de amoniaco liquido, una unidad de disociacién y separacion
de amoniaco (DSU), un motor de combustion interna (MCI) y un sistema de pila de
combustible PEM. Los gases de escape liberados por el MCI se explotan para suministrar la
energia térmica necesaria para descomponer térmicamente el amoniaco en hidrégeno y
nitrégeno a bordo. EI MCI se alimenta con una mezcla de amoniaco e hidrogeno generado
por la DSU. El hidrégeno adicional liberado por la DSU también se proporcionara al sistema
de celdas de combustible y generara energia eléctrica, que se suministrard al motor eléctrico
para proporcionar la traccion requerida al vehiculo. Se estudia la influencia de la variacion
de los diferentes parametros operativos en las eficiencias de energia y exergia del sistema,
asi como la tasa de costos exergo-econdmicos del sistema. La funcion objetivo para la
optimizacion multiobjetivo comprende la eficiencia de exergética a maximizar y la tasa de
costo total del sistema a minimizar, el estudio de optimizacion se realiza utilizando un
algoritmo genético evolutivo. Los resultados obtenidos en este estudio son:
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Las eficiencias globales de energia y exergia del sistema se encuentran en 38.66% y
36.2% respectivamente a un flujo molar de amoniaco de 38.9 mol/min, a una densidad
de corriente de la celda de combustible de 1150 mA/cm?, y relacion de masa de
hidrégeno a amoniaco del 1%.

La tasa de costo total del sistema se encuentra en 38.47 US$/h.

El factor exergoecondémico del sistema es 36.2%.

El sistema integrado puede lograr una eficiencia exergética méaxima de 61.3% con
una tasa de costo total mas baja de 7.8 US$/h, con una densidad de corriente de la
celda de combustible de 1348 mA/cm?, con una tasa de interés de 0.02, asi como una
tasa de flujo de amoniaco de 24 mol/min y vida operativa del sistema de casi 20 afios.
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2 Vehiculos propulsados con motores hibridos.

2.1 Definicion de vehiculo hibrido.

Un vehiculo hibrido combina dos fuentes de energia (potencia). Las posibles combinaciones
incluyen diésel/eléctrico, gasolina/eléctrico y pila/bateria de combustible, etc. Por lo general,
una fuente de energia es el almacenamiento y la otra es la conversion de un combustible en
energia. Todos los coches hibridos combinan dos propulsores o fuentes de energia. A un auto
se le denomina “hibrido” cuando funcionan con dos o mas tipos de fuentes de potencia para
su propulsion. Lo normal es que encontremos autos con motor de combustion interna (el
comudn) mas uno o mas motores eléctricos.

Una definicién alternativa para hibrido depende de un modo de operacion. Para ser un
hibrido, el vehiculo debe tener al menos dos modos de propulsion. Un camién que usa un
motor diésel para alimentar un generador, que a su vez alimenta varios motores eléctricos
para la traccion total, no es un hibrido. Si el camidn tiene almacenamiento de energia eléctrica
para proporcionar un segundo modo, el cual sea de asistencia eléctrica, entonces es un hibrido
[13]. Es dificil en general dar una definicion de vehiculo hibrido ya que depende del modo
en que se clasifiquen estos sistemas.

2.2 Clasificacion de los vehiculos hibridos.

Es complicado dar una clasificacion de estos sistemas, dado que se sigue innovando
actualmente configuraciones y prototipos por parte de las empresas que desarrollan estas
tecnologias, sin mencionar que cada compariia posee su sistema de clasificarlos, pero en
general en la Figura 5, se muestra una clasificacion general.

vehiculo de vehicuio eléctrico vehiculo eléctrico de
combustion Interna pila de combustible

autonomia extendida

4 "
vehiculo hidbrido vehiculo hibrido vehicuio hibrido vehiculo hidrido
en serie 1otal enchufable
vehiculo hibrido
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4 parcial moderado
vehiculo hibrido

en serie-paralelo
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Figura 5. Clasificacion general de los vehiculos hibridos [14].

Como se observa en la Figura 5, hay varios tipos de motores hibridos en vehiculos, a
continuacion, se detallaran algunos y se toma como ejemplo la combinacion de un vehiculo
eléctrico y uno que funciona con motor de combustion interna alimentado con gasolina, el
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cual resulta en un vehiculo hibrido eléctrico y atendiendo a su principio de funcionamiento
se pueden clasificar en tres tipos, que se describen a continuacion:

Hibrido en paralelo.

Tanto el motor convencional como el eléctrico trabajan a la vez para transmitir la potencia a
las ruedas. Es decir, ambos motores trabajan simultdneamente. Es una solucion relativamente
sencilla, pero no es la mas eficiente. También son conocidos como semi-hibridos. Esto se
ilustra en la Figura 6.
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Figura 6. Configuracion de hibrido de combustién interna con motor eléctrico acoplados en
paralelo [1].

Hibrido en serie.

El motor de combustion convencional no tiene conexion mecanica con las ruedas, sélo se usa
para generar electricidad. Es decir, su cometido es generar electricidad para que el motor
eléctrico mueva al vehiculo. Cuando la bateria se llena, el motor convencional se desconecta
temporalmente. Esta configuracion se muestra en la Figura 7.

Fuel 1IC
tank engine

Gene-
rator

Trans- Flectrical link
mission . Hydlraalic link

[ —— Mechanical link
Power
converter Electric |
(elec. motor | |
coupler)

Battery

Figura 7. Configuracion de hibrido de combustién interna con motor eléctrico acoplados en
serie [1].

Hibrido total.

El coche se puede mover con el impulso de cualquiera de sus motores (convencional y
eléctrico), ya que ambos tienen conexidén mecanica con las ruedas, lo que permite circular en

13



modo eléctrico. Es la solucién mas eficiente. También son conocidos como vehiculos
hibridos totales.

Hibrido combinado.

Puede darse el caso de que el motor de gasolina pueda funcionar a la vez como generador o
como impulsor, indistintamente, eso es un hibrido combinado. Dentro de los hibridos
combinados tenemos las siguientes configuraciones:

Hibrido serie-paralelo.

La caracteristica distintiva de esta configuracion es el empleo de dos acopladores de potencia
mecanicos y eléectricos. En realidad, esta configuracion es la combinacion de estructuras en
serie y paralelo, que posee las principales caracteristicas de ambos modos de operacion y mas
abundantes que las de ambas estructuras por si solas. Por otro lado, es relativamente mas
complicado y puede ser de mayor costo. En la Figura 8 se observa esta configuracion.

Fuel IC | Mech
tank engine[ | coupler

|

Gene- Trans-
rator mission

Power
converter| |Flectrie fu

{elec. mator
coupler)

Electrical link
Hydraulic link
Mechanical link

Batiery —

Figura 8. Configuracion de hibrido de combustién interna con motor eléctrico acoplados en
serie-paralelo [1].

Hibrido complejo.

Este tiene una estructura similar a la serie-paralelo. La Unica diferencia es que la funcion de
acoplamiento eléctrico se mueve del convertidor de potencia a las baterias y se agrega un
convertidor de potencia mas entre el motor/generador y las baterias. Esto se ejemplifica en
la Figura 9.

Fuel || IC Mech.
tank engine coupler
[l Electrical link
Power Motor! Rioes Hydraulic link
converter generator siigsicn Mechanical link

Hafl{e.r'-'l || Power Electric

{elec. converter motor
coupler)

Figura 9. Configuracion de hibrido de combustién interna con motor eléctrico acoplados en
arreglo complejo [1].
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Otros tipos de vehiculos hibridos (Clasificacion alternativa).

Existe otra clasificacion de los vehiculos hibridos que depende del grado de "hibridacion™.
Asi, los hibridos se dividen en vehiculos hibridos totales y vehiculos hibridos parciales. El
hibrido total puede funcionar autbnomamente usando sélo el motor de combustion interna o
el motor eléctrico Unicamente. En el caso de los hibridos parciales, el motor eléctrico es
secundario al de combustion interna.

Una de las caracteristicas de los vehiculos hibridos parciales es que disponen de las funciones
de arranque y parada (el motor se apaga automaticamente al detenerse el vehiculo y se vuelve
a poner en marcha al soltar el freno o apretar el embrague) y de freno regenerativo (la energia
cinética empleada en frenar se transforma en energia eléctrica para recargar la bateria). Los
vehiculos hibridos parciales se subdividen a su vez en vehiculos hibridos moderados y
vehiculos microhibridos.

Existe también un vehiculo hibrido enchufable, que es un tipo de vehiculo hibrido total
debido al grado de autonomia que puede conseguir con la bateria eléctrica. Una de las Gltimas
novedades es el vehiculo eléctrico de autonomia extendida. Segun asegura Chevrolet para
describir su modelo Volt, el vehiculo utiliza la electricidad como principal fuente de
alimentacion generada por un paquete de baterias de iones de litio en forma de "T". El motor
de combustion genera energia para recargar las baterias, pero no para propulsar el vehiculo.

Otra opcidn de vehiculos propulsados con combustibles alternativos es aquellos que utilizan
hidrogeno de alguna forma. Los vehiculos de hidrogeno pueden utilizar un motor de
combustion interna o una pila de combustible. Un ejemplo de automdvil de hidrdgeno
impulsado con pila de combustible es el Honda FCX Clarity.

El hidrogeno esta igualmente presente en el vehiculo eléctrico de pila de combustible. Este
funciona con un motor eléctrico alimentado con la electricidad generada por un dispositivo
electroquimico que convierte hidrogeno y oxigeno en agua (pila de combustible).[14].

Ademas de lo anterior también se pueden clasificar por su tipo de combustible o fuente de
energia y conforme avanzan las investigaciones es posible que se intenten realizar mas
variantes de sistema hibridos con tecnologias alternativas a los combustibles fésiles como
paneles solares, energia edlica, magnetismo, etc. Ademas de sustancias alternativas como
combustible como lo es el amoniaco NHs el cual se propone como una manera de trasportar
hidrogeno y producirlo a bordo del vehiculo, entre otros fluidos.

2.3 Vehiculos convencionales, modernos e hibridos.

A continuacion, se describen los sistemas de vehiculos mas importantes en la actualidad, ya
que de ellos se procedera a realizar una comparacion de sistemas convencionales versus 10s
principales y mas comunes sistemas hibridos mas desarrollados hasta ahora.

2.3.1 Vehiculos de gasolina/diésel MCI (Motor de combustion interna).

Los vehiculos de gasolina y diésel son similares. Ambos usan motores de combustion interna.
Un automovil de gasolina generalmente usa un motor de combustion interna encendido por
chispa, en lugar de los sistemas de encendido por compresion utilizados en vehiculos diésel.
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En un sistema de encendido por chispa, el combustible se inyecta en la cAmara de combustion
y se combina con aire. La mezcla de aire/combustible se enciende por una chispa de la bujia.
Aunque la gasolina es el combustible de transporte mas comun, existen opciones alternativas
de combustible que usan componentes y sistemas de motor similares.

Gasoline Vehicle

- Fuel Filler

Electronic control module (ECM)

Internal Combustion Engine
(spark ignited)

Fuel Injection System

(gasoline)
Fuel Pump

Exhaust System

Figura 10. Configuracion y componentes de un vehiculo MCI de gasolina tradicional [15].
Ventajas de MCI.

Repostaje (recarga) facil y rapido.

Tipo de motor mas sencillo.

Motor conveniente en coches sencillos y baratos debido a su desarrollo en masa.
Autonomia de muchos kilometros.

Potencia y rendimiento en situaciones adversas (altas y bajas temperaturas).

Desventajas de MCI.

Eficiencias energéticas menores en comparacion con otros sistemas.

Combustible facilmente incendiable.

Emite CO2 y contaminantes que dafian el ambiente y generan el calentamiento global.

Agotamiento de los combustibles fosiles.

Liberan contaminantes que dafian la salud de las personas como azufre que forman

lluvia acida.

e Transformacion mayoritaria del combustible en calor, ya que un diésel de ultima
generacion aprovecha el 43% de ese combustible para transformarlo en potencia
mecanica, disipando el resto como calor [15].

e Solo pueden operar con hidrocarburos (modelos actuales), es decir consume HC y

no opera con otras fuentes de energia alternas y limpias [15].

Ejemplos: Practicamente cualquier vehiculo comercial actual.
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2.3.2 Vehiculos eléctricos EV (Electric vehicle).

Los vehiculos totalmente eléctricos (EV) tienen un motor eléctrico en lugar de un motor de
combustion interna. El vehiculo utiliza una bateria de traccion grande para alimentar el motor
eléctrico y debe enchufarse a una estacion de carga o toma de corriente para cargar. Debido
a que funciona con electricidad, el vehiculo no emite gases de escape de un tubo de escape y
no contiene los componentes tipicos de combustible liquido, como una bomba de
combustible, una linea de combustible o un tanque de combustible.

All-Electric Vehicle

Power Electronics Controller

Thermal System (cooling)

Electric Traction Motor &
&

DC/DC Converter

Traction Battery Pack

" Transmission

~~ Onboard Charger

> Battery (auxillary)

Figura 11. Configuracién y componentes de un vehiculo EV [16].

Ventajas de EV.

Diversidad de fuentes energéticas.

Cero emisiones.

Alta eficiencia (0.1 y 0.23 kW/h por kilémetro) [16].
Mantenimiento muy barato y un gran ahorro en combustible
Silencio total

Comodidad y confort

Impuestos e incentivos

Desventajas de EV.

Poca autonomia que van de los 200 a los 600 kilémetros. La autonomia media de
alrededor de 291 kilémetros [16].

Tiempos de recarga lentos.

Poca oferta comercial.

Son caros de adquirir, aunque no de mantener.
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e Requieren una infraestructura adecuada (puntos de carga), para que los usuarios
tengan una movilidad decente.
e Baterias (vida util, peso, bajas temperaturas).

Ejemplos: Renault ZOE, Jaguar e-Pace, Audi e-tron, Seat Mii 0 Hyundai Kona [17].
2.3.3 Vehiculo eléctrico hibrido HEV (Hybrid electric vehicle).

Los vehiculos eléctricos hibridos funcionan con un motor de combustién interna y un motor
eléctrico, que utiliza la energia almacenada en las baterias. Un vehiculo eléctrico hibrido no
se puede enchufar para cargar la bateria. En cambio, la bateria se carga mediante el frenado
regenerativo y el motor de combustion interna. La potencia adicional proporcionada por el
motor eléctrico puede permitir un motor méas pequefio. La bateria también puede alimentar
cargas auxiliares y reducir el ralenti del motor cuando estd parado. Juntas, estas
caracteristicas resultan en una mejor economia de combustible sin sacrificar el rendimiento.

Los HEV combinan los beneficios de la alta economia de combustible y las bajas emisiones
del tubo de escape con la potencia y el alcance de los vehiculos convencionales. Una amplia
variedad de modelos HEV estan disponibles actualmente. Aunque los HEV a menudo son
mas caros que los vehiculos convencionales similares, algunos costos pueden recuperarse
mediante el ahorro de combustible o incentivos estatales.

El frenado regenerativo captura la energia que normalmente se pierde durante el frenado
utilizando el motor eléctrico como generador y almacenando la energia capturada en la
bateria.

Hybrid Electric Vehicle

Internal combustion engine
(spark ignited)

e
Exhaust System \
, Fuel Filler

Power Electronics Controller

DC/DC Converter

Thermal System (cooling) Fuel Tank (gasoline)

Traction Battery Pack

Electric Traction Motor
Electric Generator

Transmission

Battery (auxiliary)
Figura 12. Configuracion y componentes de un vehiculo hibrido eléctrico HEV [18].

Ventajas de HEV.

e Reducen las emisiones de CO> y otros contaminantes.
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e Reducen el consumo de gasolina en aproximadamente un 30% [18].

e Mayor rendimiento energético ya que con el frenado regenerativo recuperan parte de

la energia de friccion.

Motor de combustidn trabaja mas relajado.

Motor de combustién de menor tamafio y por ende menos peso.

No contribuye en gran medida al cambio climatico.

Mas autonomia que un vehiculo EV puro.

Reducen las emisiones.

Ideales para conducir en ciudades donde las distancias sean cortas, y con paradas

constantes, y por ende se aproveche solo el motor eléctrico y tener cero emisiones.

e No requiere enchufarse ya que se recarga con el frenado regenerativo y por ende no
es necesario tener estaciones de recarga donde conectarlo (baterias se autorecargan).

e Impuestos e incentivos por parte del gobierno.

e La bateria es pequefia.

e Mayor aprovechamiento de la energia disponible en el sistema.

Desventajas de HEV.

La bateria no se puede recargar enchufandola a la red.

Pueden circular aproximadamente menos de 5 km en modo 100% eléctrico [18].
Mayor costo de produccion en comparacién con los MCI.

Mantenimientos mas complejos.

Poca duracién de la bateria ya que almacena poca carga.

No funcionan en lugares muy frios.

Mayor emisién de contaminantes que un EV.

Materiales poco sostenibles.

Mayor peso al tener 2 motores y deméas componentes.

Depende de combustibles hidrocarburos los cuales eventualmente se agotaran.

Ejemplos: Toyota C-HR, Ford Mondeo, Kia Niro, Subaru XV o Renault Clio [17].
2.3.4 Vehiculo eléctrico hibrido enchufable PHEV (Plug-in hybrid vehicle).

Los vehiculos eléctricos hibridos enchufables (PHEV) generalmente usan baterias para
alimentar un motor eléctrico y usan otro combustible, como gasolina, para alimentar un motor
de combustion interna (MCI) u otra fuente de propulsion. Las baterias PHEV se pueden
cargar usando un toma corriente de pared o una estacion de carga, mediante el MCI o
mediante un frenado regenerativo. El vehiculo generalmente funciona con energia eléctrica
hasta que la bateria se agota, y luego el automovil cambia automaticamente para usar el MCI.

Usar electricidad de la red para hacer funcionar el vehiculo una parte o la totalidad del tiempo
reduce los costos operativos y el uso de combustible, en relacion con los vehiculos
convencionales. Los PHEV también pueden producir niveles mas bajos de emisiones,
dependiendo de la fuente de electricidad. Hay varios PHEV de servicio liviano disponibles
comercialmente, y los vehiculos de servicio mediano ahora estan ingresando al mercado. Los
vehiculos de servicio mediano y pesado también se pueden convertir a PHEV. Aunque los
PHEV son generalmente mas caros que los vehiculos convencionales e hibridos similares,
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algunos costos pueden recuperarse mediante el ahorro de combustible, un crédito fiscal
federal o incentivos estatales.

Los PHEV generalmente tienen paquetes de baterias méas grandes que los vehiculos eléctricos
hibridos. Esto hace posible conducir distancias moderadas usando solo electricidad
(alrededor de 10 a mas de 50 millas (de 10 a 80 km) en los modelos actuales), cominmente
conocido como el "rango eléctrico” del vehiculo.

Durante la conduccion urbana, la mayor parte del poder de un PHEV puede provenir de la
electricidad almacenada. Por ejemplo, un conductor de PHEV de servicio liviano podria
conducir hacia y desde el trabajo con energia totalmente eléctrica, enchufar el vehiculo para
cargarlo por la noche y estar listo para otro viaje totalmente eléctrico al dia siguiente. El
motor de combustion interna alimenta el vehiculo cuando la bateria esta casi agotada, durante
una aceleracion rapida o cuando hay cargas intensas de calefaccion o aire acondicionado.

El consumo de combustible PHEV depende de la distancia recorrida entre las cargas de la
bateria. Por ejemplo, si el vehiculo nunca estd enchufado para cargar, el ahorro de
combustible sera aproximadamente el mismo que el de un vehiculo eléctrico hibrido de
tamarfio similar. Si el vehiculo se conduce a una distancia méas corta que su rango totalmente
eléctrico y esta enchufado para cargar entre viajes, puede ser posible usar solo energia
eléctrica.

Plug-in Hybrid Electric Vehicle

Exhaust System

Internal combustion engine

(spark ignited)

Fuel Filler

Power Electronics Controller

DC/DC Converter

Fuel Tank (gasoline)

Traction Battery Pack

Charge Port
Electric Traction Motor
Electric Generator

Transmission

™~ Onboard Charger

Battery (auxillary)
Figura 13. Componentes y caracteristicas de un vehiculo PHEV operado con gasolina [19].

Ventajas de PHEV.

e Consumo de combustible muy bajo o casi nulo en ciudad.

e Pueden circular en modo eléctrico en promedio entre 50 y 80 kildmetros con una
carga [19].

e Son ideales para ir y volver del trabajo sin gastar una gota de gasolina.
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e Esposible recorrer distancias medias en modo cero emisiones.

e Se pueden hacer largos viajes sin preocuparse por la autonomia.

e Menor ruido.

e Conduccion mas eficiente y comoda.

e Incentivos fiscales.

e El costo de la electricidad es menor que el de la gasolina.

e Los km por litro en un hibrido enchufable son a menudo sorprendentes. Se habl6 de
hacer un vehiculo de 100 mpg (millas por galon=42.5144 km/litro). Algunos hibridos
enchufables incluso excedieron esa marca [17].

e Las emisiones mas bajas, se utiliza menos combustible, por lo que salen menos
emisiones. Los niveles de emision son incluso mas bajos que los de los hibridos
regulares, y obviamente mucho mas bajos de lo normal, los automdviles de gasolina.

e Mejor aprovechamiento de la energia.

e Se puede cargar la bateria en horas que no esté funcionando el MCI a diferencia de
los HEV.

e Enlamayoria de los paises hay redes eléctricas para su carga incluso se pueden cargar
en viviendas.

Desventajas de PHEV.

e Es necesario enchufarlo constantemente a la red eléctrica (dependiendo del uso).

e Hay pocos centros de carga disponibles en algunos lugares, es decir requiere tener
infraestructura o un lugar donde cargar la bateria.

e Largos periodos de carga de las baterias aproximadamente 7.5 horas [19].

Peso de la bateria, una vez se queda sin autonomia eléctrica, tiene un lastre de 300 kg

gue unicamente mueve el MCI [19].

Alto precio inicial.

Siguen teniendo emisiones ya que usan combustibles fdsiles.

Limitaciones de temperatura de la bateria y sistema eléctrico.

Depende de combustibles hidrocarburos los cuales eventualmente se agotaran.

Ejemplos: Skoda Superb, Mitsubishi Outlander, Opel Grandland X o Mini Countryman [17].
2.3.5 Vehiculos eléctricos de celda de combustible FCEV (Fuel Cell Electric
Vehicles).

Al igual que los vehiculos totalmente eléctricos, los vehiculos eléctricos de celda de
combustible (FCEV) usan electricidad para alimentar un motor eléctrico. A diferencia de
otros vehiculos eléctricos, los FCEV producen electricidad utilizando una celda de
combustible alimentada por hidrdgeno, en lugar de extraer electricidad de una bateria.

Si bien los fabricantes de automdviles podrian disefiar un FCEV con capacidades de enchufe
para cargar la bateria, la mayoria de los FCEV de la actualidad usan la bateria para recuperar
la energia de frenado para proporcionar energia adicional durante eventos de aceleracion
cortos y disminuir la energia entregada desde la celda de combustible con la opcion de
inactivo o apague de la pila de combustible durante las necesidades de baja potencia.
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La cantidad de energia almacenada a bordo esta determinada por el tamafio del tanque de
combustible de hidrogeno. Esto es diferente de un vehiculo totalmente eléctrico, donde la
cantidad de energia y energia disponible estan estrechamente relacionadas con el tamario de
la bateria.

Los vehiculos eléctricos de celda de combustible (FCEV) funcionan con hidrégeno. Son mas
eficientes que los vehiculos convencionales con motor de combustion interna y no producen
emisiones del tubo de escape: solo emiten vapor de agua y aire caliente. Los FCEV vy la
infraestructura de hidrogeno para alimentarlos se encuentran en las primeras etapas de
implementacion.

Los FCEV se alimentan con gas de hidrogeno puro almacenado en un tanque en el vehiculo.
Al igual que los vehiculos convencionales con motor de combustion interna, pueden cargar
combustible en menos de 5 minutos y tener un alcance de conduccién de mas de 300 millas.
Los FCEV estan equipados con otras tecnologias avanzadas para aumentar la eficiencia,
como los sistemas de frenado regenerativos, que capturan la energia perdida durante el
frenado y la almacenan en una bateria. Los principales fabricantes de automoviles estan
ofreciendo un nimero limitado pero creciente de FCEV de produccidn al publico en ciertos
mercados, en sintonia con lo que puede soportar la infraestructura en desarrollo [20].

A diferencia de un automdvil eléctrico, la celda de combustible no se recarga mediante un
enchufe. En su lugar dispone de unos tanques de hidrégeno que mezclan dicho gas con
oxigeno para generar la propulsién del vehiculo.

El proceso electroquimico resultante de mezclar oxigeno e hidrégeno se produce en la celda
de combustible y genera energia eléctrica, ademas de agua. Mientras la electricidad resultante
se almacena en las baterias para ir nutriendo el motor, el agua restante, en forma de vapor, se
expulsa. Efectivamente, los coches de hidrdégeno s6lo emiten vapor de agua por el tubo de
escape.

El procedimiento de funcionamiento de un vehiculo FCEV es el siguiente:

1. El hidrégeno es almacenado en los tanques que abastecen la pila de combustible.

2. Se inyecta aire (oxigeno) a las celdas de combustible que conforman la pila.

3. La reaccion del oxigeno del aire y el hidrégeno almacenado dentro de las celdas
genera tanto electricidad como agua.

La electricidad producida alimenta la bateria, la cual a su vez abastece al motor.

5. El agua sobrante se expulsa mediante el sistema de escape [21].

&
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Hydrogen Fuel Cell Electric Vehicle

Fuel Cell Stack Battery Pack

Electric Traction Motor

Fuel Filler

DC/DC Converter

Thermal System (cooling) Fuel Tank (hydrogen)

Transmission

Power Electronic Controller

Battery (auxillary)

Figura 14. Caracteristicas y componentes de un vehiculo hibrido de celda de combustible
FCEV, que emplea como combustible hidrogeno [20].

Ventajas de FCEV.

Cero emisiones ya que solo libera vapor de agua.

El hidrégeno es abundante en la tierra.

Pueden cargar combustible en menos de 5 minutos [20].

Autonomia de conduccidn de mas de 300 millas (482.803 km) [17].

Trabaja 100 % con el motor eléctrico el cual es més eficiente que un MCI.

No es necesario utilizar baterias de alta capacidad, reduciendo asi el peso del

vehiculo.

No depende de combustibles fosiles en apariencia.

e Comparado con los MCI las eficiencias de las pilas PEM van de los 50% a 60%, por
lo tanto, aprovechan mas la energia.

e Mantenimiento econémico.

e Incentivos gubernamentales.

Desventajas de FCEV.

¢ Infraestructura para recargar hidrégeno nula 'y con costos de instalacion elevados.

e EIl hidrogeno es explosivo, ademas de que es un combustible, pero no es una fuente
de energia

e Alto costo del sistema y combustible, para ser competitivo en el mercado, el costo de
las celdas de combustible tendré que disminuir sustancialmente sin comprometer el
rendimiento.

e El contenido de energia del hidrégeno por volumen es bajo. Esto hace que almacenar
hidrogeno sea un desafio porque requiere altas presiones, bajas temperaturas o
procesos quimicos para almacenarse de manera compacta.
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La produccion del hidrégeno, si generan emisiones. No podemos encontrar hidrégeno
en la naturaleza listo para ser utilizado, el 96% del hidrogeno que se consume en el
mundo se ha obtenido a partir de un combustible fésil, basicamente gas natural, por

tanto, ni es renovable ni es cero emisiones [20].
e Baja demanda en el mercado actual.

Ejemplos: Toyota Mirai y Hyundai Nexo [17].
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3 Vehiculo hibrido basado en MCl y pila PEM.

Se eligid para su estudio un sistema de vehiculo hibrido, el cual consta de dos fuentes de
potencia, un motor de combustion interna MCI (ICE por sus siglas en inglés) y ademas una
pila PEM (FC por sus siglas en inglés). Para su propulsion se utiliza NHz amoniaco, como
combustible el cual es separado mediante un procesos termo-quimico llevado a cabo en la
unidad de separadora de disociacién (DSU) por sus siglas en inglés, en la cual se separan el
H> hidrégeno del N2 Nitrdgeno, siendo el Hz el combustible necesario para la pila PEM y
también para el MCI junto con el amoniaco, con este se mejora el rendimiento general del
sistema [12]. En la Figura 15, se muestra el sistema seleccionado para su estudio.
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Figura 15. Sistema de vehiculo hibrido impulsado por un MCI y una pila de combustible de
hidrogeno PEM, obtenido a bordo a través de la unidad DSU que disocia el amonico del
taque de almacenamiento [22].

Ademas, el sistema cuenta con varios subsistemas auxiliares necesarios para el correcto
funcionamiento general entre ellos se tienen: intercambiadores de calor para la recuperacion
de calor residual de las diversas corrientes, algunos filtros y purificadores, valvulas
antirretorno para regular la presion, un tanque de almacenamiento de amoniaco, una bateria
para el sistema de arranque y para almacenar la energia generada de la pila PEM cuando el
vehiculo no requiera la potencia generada, ademas de un sistema de enfriamiento para la pila
en el cual encontramos un compresor, un ventilador, una bomba de circulacion del
refrigerante, adicionalmente un motor eléctrico propio de los sistemas de propulsion que
incorporara una pila de combustible. Asi como tuberias y una unidad de control inteligente
de los sistemas, a grandes rasgos esto es lo que conforma el sistema general.

Este es un sistema que produce su propio hidrogeno a bordo mediante procesos que se
describen mas adelante, siendo para ello necesario conocer y entender los procesos termo-
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quimicos que se realizan en el sistema, tales como la disociacion o craqueo térmico del
amoniaco para obtener dos productos como lo son N2 y Ha, esta reaccion se lleva a cabo en
la DSU, ademaés los procesos de la celda de combustible los cuales también conllevan
reacciones quimicas teniendo como protagonistas el aire con su oxigeno y el hidrégeno para
la produccion de potencia y generar como residuos Unicamente vapor de agua.

3.1 Sustancias y fluidos de trabajo, utilizadas en el sistema vy
subsistemas auxiliares.

Este sistema utiliza varias sustancias o fluidos requeridos para su funcionamiento, las cuales
algunas ingresan al sistema y de esta manera se someten a algin proceso y otras son resultado
de dichos procesos, es necesario conocer algunas caracteristicas y propiedades fisicas y
quimicas de dichos fluidos, para asi se pueda llevar a cabo los célculos de sus respectivas
reacciones que se realizaran en el sistema. Todo lo visto aqui sera descrito desde el punto de
vista del sistema es decir con un enfoque adecuado al tema en cuestion. Entre los principales
fluidos de trabajo tenemos los siguientes:

Amoniaco (NHs3).

El amoniaco, también conocido como NHs, es un gas incoloro con un olor caracteristico
compuesto de nitrégeno y atomos de hidrogeno [23]. EI amoniaco es una sustancia formada
a partir del hidroégeno, el elemento quimico mas abundante del universo, y el nitrégeno, el
principal componente de la atmosfera terrestre (79%). Es interesante notar que el segundo
componente principal de la atmosfera terrestre, el oxigeno (21%) en combinacion con el
hidrogeno forma agua. De manera similar al agua, el amoniaco juega un papel importante en
el ecosistema global, representa una fuente de nitrogeno para todas las especies vivas.

Al mismo tiempo, el amoniaco puede desempefiar un papel importante en el desarrollo
sostenible de la humanidad, ya que es una fuente de hidrégeno que contiene 1.5 mol de
hidrégeno por mol de NHs a una densidad de hasta 106 kg Hz / m®,

Propiedades fisicas del amoniaco, [24]:

Férmula quimica: NHs.

Masa molecular: 17.03 g/mol.

Punto de ebullicion: -33 °C.

Punto de fusion: -78 °C.

Densidad relativa del liquido (agua = 1g/ml): 0.68.
Solubilidad en agua: Buena (34 g/100 ml a 20 °C).

Presion de vapor (kPa a 26 °C): 1013.

Limites de explosividad, (% en volumen en el aire): 15-28.
Temperatura de autoignicion: 651°C.

Densidad relativa del gas (aire = 1 g/ml): 0.59.

Recientemente, se ha propuesto el amoniaco como fuente de hidrégeno porque el hidrégeno
se puede generar a partir del amoniaco con un gasto energético relativamente bajo. Es decir,
el amoniaco es un medio atractivo para almacenar hidrdgeno a través de enlaces quimicos.
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El uso de amoniaco en aplicaciones de generacion y conversion de energia presenta
oportunidades Unicas. El amoniaco puede desempefiar multiples funciones simultaneamente:
se puede usar como combustible, fuente de hidrégeno, fluido de trabajo, refrigerante y agente
reductor de NOx [25].

El amoniaco como combustible tiene la ventaja de ser libre de carbono y puede manipularse
en la infraestructura existente. Los motores de combustion interna, tanto de encendido por
chispa como de encendido por compresion, han sido probados con amoniaco como
combustible, pero el amoniaco tiene sus desventajas como combustible, como lo son:

Temperatura de autoignicion muy alta (651 ° C).

Baja velocidad de llama.

Alto calor de vaporizacion.

Limites de inflamabilidad estrechos (16-25% por volumen en aire).
Téxico.

El amoniaco se puede mezclar con otras sustancias para superar sus desventajas como
combustible, tanto para motores de encendido por compresion (Cl) como de encendido por
chispa (SI). Los posibles combustibles que se pueden usar en los motores Sl, ademés del
amoniaco, son el hidroégeno y la gasolina, el (bio) diésel, entre otros [26]. En la Figura 16 se
mencionan las formas en las que se puede inyectar el NHz a un MCI y una pila de
combustible.
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Figura 16. Usos del amoniaco en sistemas de potencia, y sus distintas formas de ingresar
a estos, considerando el amoniaco como fuente de hidrégeno [25].

Hidrdgeno (H2).

El hidrégeno es el primer elemento de la tabla periddica. Es el elemento quimico mas ligero
que existe, su atomo esta formado por un proton y un electrén y es estable en forma de
molécula diatomica (H2). En condiciones normales se encuentra en estado gaseoso, y es
insipido, incoloro e inodoro.

En la tierra es muy abundante, constituye aproximadamente el 75 % de la materia del
universo, pero se encuentra combinado con otros elementos como el oxigeno formando
moléculas de agua, o al carbono, formando compuestos organicos. Por tanto, no es un
combustible que pueda tomarse directamente de la naturaleza, sino que es un vector
energético (como la electricidad) y por ello se tiene que fabricar o producir.
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Una de las aplicaciones méas importantes del hidrégeno es su uso como almacenamiento de
energia, éste es un punto clave para su introduccion en el mercado y uno de los principales
valor y ventaja que tiene como vector energético. El hidrogeno se caracteriza por tener una
alta densidad energética por unidad de masa, pero su mayor problema es que ocupa mucho
volumen. Con respecto a la energia, el hidrégeno puede ser utilizado como combustible para
el transporte, y para generar electricidad mediante pilas de combustible. Un kilogramo de
hidrogeno libera mas energia que cualquier otro combustible (casi el triple de la gasolina o
gas natural), y para liberar esa energia no emite dioxido de carbono, sélo vapor de agua, por
lo que el impacto ambiental es nulo [27].

En cuanto a sus propiedades, el hidrogeno tiene un alto valor calorico, el menor peso
molecular, la mayor conductividad térmica entre todos los gases y la menor viscosidad.
Principalmente, el hidrégeno se almacena en forma de gas comprimido o como liquido
criogénico. En cualquiera de estas condiciones de almacenamiento, el poder calorifico del
hidrogeno por unidad de volumen es el mas bajo de todos los combustibles convencionales,
sin embargo, la eficiencia de los sistemas de generacion de energia alimentados con
hidrogeno es mucho mayor que la obtenida con el combustible convencional, y este hecho
compensa el problema de la baja densidad de almacenamiento del hidrégeno.

La recuperacién de calor se puede aplicar de manera intensiva a la combustion de hidrégeno
para obtener agua liquida, que se puede reciclar para producir hidrogeno nuevamente a través
de varios métodos para extraer hidrogeno del agua, incluida la electrélisis y la division
termoquimica [25].

En el sistema aqui presentado, el hidrégeno se encuentra presente como combustible, y se
obtiene del NHz mediante un proceso de craqueo térmico en la DSU para su combustion el
MCI y asi mejorar la combustion del amoniaco, y para su posterior envio hacia la pila de
combustible PEM en donde igualmente se utiliza para producir energia de manera limpia, el
exceso de Hz se retorna a la entrada de la pila de combustible para su reutilizacion. En la
Tabla 1 se muestran algunas propiedades del hidrégeno monoatémico Ho.

Tabla 1. Algunas propiedades termo-fisicas del hidrégeno [25].
Flame
Property MP BP T, P. Flammability IT AFT velocity LHV
Value 1401 K 203 K 3297 129 bar 4.1-75% 850K 2400 K 2.75m/s 120 Ml/kg
MP melting point; BF normal boiling point; /1 ignition temperature; AFT adiabatic flame
temperature

Aire (Oxigeno O2).

Comunmente llamamos aire a la mezcla homogénea de gases atmosféricos que son retenidos
por la gravedad de nuestro planeta. El aire es una mezcla gaseosa de suma importancia para
la vida en la tierra, ya que cumple funciones de proteccion de los rayos solares y de otros
elementos foraneos como los meteoritos. Ademas, brinda a la dindmica quimica del planeta
un conjunto de elementos indispensables de naturaleza gaseosa, como el oxigeno necesario
para la respiracion. Ademas, el aire permite que se produzca el ciclo hidrolégico, pues
contiene vapor de agua, que produce las precipitaciones mediante la condensacion y la
formacion de las nubes. El aire esta compuesto por diversos elementos gaseosos, que
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normalmente no pueden ser diferenciados ni percibidos por separado. El aire esta compuesto
principalmente por un 20.94 % de oxigeno, 78.08 % de nitrogeno, 0.93 % de argdn, 0.035 %
de dioxido de carbono y 0.40 % de vapor de agua, siendo estos sus componentes
predominantes. Otros elementos presentes en el aire, aunque minoritariamente, son neon
(0.0018 %), helio (0.0005 %), metano (0.00017 %), kripton (0.00014 %), hidrégeno (0.00005
%) y amoniaco (0.0003 %) [28].

En este modelo se considera aire estandar y compuesto Unicamente por O2 y H. para su
andlisis, siendo este el que proporcionara el oxigeno O2 necesario para la combustion en el
MCI tanto para el amoniaco NHz y el hidrogeno respectivamente, asi como el agente de
oxidacion en la pila PEM, donde igualmente proporcionara el oxigeno necesario para el
proceso.

Ademas, se encuentra presente como parte del sistema de enfriamiento de la pila PEM donde
por medio de un ventilador disipa calor producido por la misma pila.

Nitrogeno (N2).

El nitrgeno es el mayor componente de nuestra atmosfera (78% en volumen, 75.5% en
peso). Es un gas incoloro, inodoro y sin sabor, no téxico y casi totalmente inerte. A presion
atmosférica y temperatura menor a -196 °C, es un liquido incoloro, un poco mas liviano que
el agua. Es un gas no inflamable y sin propiedades comburentes. Por su escasa actividad
quimica, es usado como proteccion inerte contra contaminacién atmosférica en muchas
aplicaciones en que no se presentan altas temperaturas [29].

En el sistema el N2 es unicamente un resido del craqueo térmico del NH3 amoniaco en la
DSU y por lo tanto se desecha a la atmosfera, pero se podria emplear en alglin otro proceso
atil.

Agua (H20).

El agua es una sustancia liquida desprovista de olor, sabor y color, que existe en estado mas
0 menos puro en la naturaleza y cubre un porcentaje importante (71 %) de la superficie del
planeta Tierra. Ademas, es una sustancia bastante comun en el sistema solar y el universo,
aunque en forma de vapor (su forma gaseosa) o de hielo (su forma sélida). Una molécula de
agua contiene Unicamente dos elementos: un atomo de oxigeno y dos de hidrégeno (H20)
enlazados covalentemente [30].

En el sistema el agua es parte de los productos de la combustion de la combustion de el
amoniaco e hidrogeno respectivamente en el MCI; y ademas uno de los productos obtenidos
en la pila de combustible PEM.

Etilenglicol (C2HsO2).

El etilenglicol es un compuesto quimico organico que pertenece al grupo de los dioles. Es un
liquido transparente, incoloro, ligeramente espeso como el almibar y leve sabor dulce. Se
utiliza como anticongelante en los circuitos de refrigeracion de motores de combustion
interna, como difusor del calor, mezclado con agua para los procedimientos de deshielo y
antihielo de los aviones comerciales, entre otros. Su de punto de ebullicion es de 197 °Cy su
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punto de fusion de -13 °C [31]. En el sistema se utiliza como refrigerante para enfriar la pila
de hidrogeno, en un pequefio ciclo de refrigeracion.

Productos de combustion.

Formados en el motor de combustion MCI los cuales constan de vapor de agua y nitrégeno,
y al suponerse una combustion completa e ideal, no hay residuos de amoniaco ni de
hidrégeno en los gases de escape del MCI. Ademas, estos productos de combustion son
reutilizados primeramente como fuente térmica para el proceso de separacion térmica del
amoniaco en la DSU, donde fungirdn como activador térmico, para posteriormente pasar por
un catalizador donde seran arrojados a la atmosfera sin causar mayor dafio ambiental.

3.2 Componentes principales del sistema.

El vehiculo hibrido del tipo MCI y pila PEM (Motor de Combustién interna y Pila de
combustible PEM), del tipo hibrido total o combinado de acuerdo a sus condiciones de
funcionamiento, consta principalmente de tres subsistemas principales para su
funcionamiento dos de potencia y uno de produccién y suministro del hidrégeno, en los
cuales se centraran los analisis a realizar, aclarando que no por esto el resto de los
componentes sean de menos 0 mayor importancia para el correcto funcionamiento del
sistema.

A continuacidn, se detalla el funcionamiento de cada subsistema principal y sus componentes
auxiliares, ademas se abordan las principales reacciones termo-quimicas que se llevan a cabo
en cada uno de estos.

3.2.1 Motor de combustion interna (MCI) usando NHs como combustible.

Este subsistema, esta constituido por un motor de combustién interna especial, el cual esta
disefiado en fase beta para poder quemar en el amoniaco e hidrégeno mezclado con su
respectivo flujo de aire, para la produccion de potencia y la emision de gases libres de COa.
Si bien hoy en dia esta tecnologia de MCI aln se encuentra en estado de pruebas dado las
limitantes del amoniaco e hidrégeno como combustible y las complicaciones que estos
ocasionan ya hay estudios realizados que demuestran que estos son factibles para su uso en
vehiculos como se mencionan en [32] y [33]. Segun [26] hay dos tipos de motores de
combustion para el amoniaco, estos se clasifican por el tipo de encendido de la mezcla, y son
el ClI (Compression-ignition engine) y el motor SI (Spark-ignition engine) por sus siglas en
ingles.

El combustible se puede introducir en los cilindros de dos formas diferentes, es decir, por
inyeccion en puerto (port-injection) o por inyeccion directa (direct-injection). El puerto de
inyeccidn desplaza el aire suministrado a la camara de combustion y reduce asi la eficiencia
volumétrica del motor. La inyeccion directa reduce significativamente la temperatura en el
cilindro debido al alto calor latente del amoniaco. La inyeccion de amoniaco liquido
proporciona una mejor eficiencia volumétrica ya que no desplaza el aire y enfria la mezcla
de admision.
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Una forma posible de mejorar la mezcla y, por lo tanto, facilitar la combustion del amoniaco
es crear turbulencias en la cdmara de combustion. Sin embargo, un remolino demasiado
pequefio no tiene ningun efecto sobre la combustion, mientras que un remolino demasiado
alto afecta negativamente a la combustion al apagar la llama debido a la lenta propagacion
de la llama de amoniaco. Otra forma de mejorar las desventajas del amoniaco como
combustible es mezclandolo con otros combustibles como se vera mas adelante. Se considera
la utilizacion de un motor encendido por chispa es decir Sl, de inyeccion por puertos y el
NH3 entrando en fase liquida para el modelo.

Motores de encendido por chispa Sl (Spark-Ignition Engine).

Como este tipo de MCI su caracteristica principal es que requiere de algin detonate o chispa
para su funcionamiento, ademas de una unidad o dispositivo encargado de regular dicho
encendido, estos MCI por lo general poseen bujias y una unidad PCU unidad de control de
potencia (Power Control Unit) para controlar el orden de encendido. Hay distintos tipos de
MCI encendidos por chispa, pero esta investigacion se enfocara en el que es del tipo dual es
decir que funciona a base de dos combustibles, a continuacion, se hablara brevemente de este
tipo de MCI centrados en el que utiliza amoniaco e hidrégeno como combustible que es lo
gue compete al sistema en cuestion.

Motor de combustion interna dual encendido por chispa (Ammonia dual-fuel).

Dadas las limitantes que presenta el amoniaco como combustible Gnico, se requiere que este
esté acompafiado por otro combustible para formar una mezcla que al quemarse produzca el
suficiente calor para el sistema, para este trabajo se tiene un MCI de SI que consume NHz y
H> como combustibles y como comburente oxigeno tomado del aire.

El hidrégeno es capaz de disociarse a 400 °C y puede utilizarse como promotor de
combustion con amoniaco como combustible. Un contenido de hidrégeno de 3-5% en peso
es la cantidad minima de hidrogeno que se puede utilizar como promotor de combustién. El
amoniaco liquido reduciria la temperatura en el cilindro y por lo tanto obstaculizaria las
turbulencias posteriores, lo que provocaria una combustion deteriorada y fallas de encendido.
Por lo tanto, el amoniaco gaseoso se inyecta directamente, donde se inyecta gasolina en el
puerto para mejorar la combustion (caso ideal). La mayoria de estos motores son de
investigacion cooperativa de combustibles CFR (Cooperative Fuel Research) por sus siglas
en inglés, que se utilizan para determinar la tasa de cetano de los combustibles diésel. Este
tipo de motores no se pueden comparar con los disefios de motores existentes aun [26].

En [32] se realiz6 el experimento en un motor de prueba, ahi se analizan motores de
combustion interna alimentados con amoniaco que utiliza complejos de amina metalica como
almacenamiento de amoniaco, asi como el uso de mezclas de amoniaco con hidrogeno como
combustible para motores Sl. Ellos introdujeron amoniaco e hidrégeno en el colector de
admision de un motor CFR, y llevaron a cabo una serie de experimentos con diferentes
proporciones de aire en exceso Yy diferentes proporciones de amoniaco a hidrogeno. Ademas,
ellos demostraron que una mezcla de combustible con 10% en volumen de hidrdgeno se
comporta mejor con respecto a la eficiencia y la potencia. Finalmente ellos realizaron una
comparacion con gasolina, la cual mostré que las eficiencias y potencia aumentada debido a
la posibilidad de una mayor relacion de compresion. El anélisis del sistema mostro que es
posible cubrir la mayor parte del calor necesario utilizando el calor de escape.
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Muchas de estas investigaciones han demostrado que el hidrégeno es un combustible
adecuado para el motor de combustion interna encendido por chispa. Sin embargo, se han
informado ampliamente sobre problemas con la combustion anormal, como el efecto
contraproducente. Con amoniaco, el nimero de investigaciones es limitado, algunas
investigaciones citadas en [32], muestran que es posible utilizar amoniaco como combustible
para motores Sl. Con la descomposicion de una pequefia cantidad de amoniaco que equivale
a un contenido de hidrogeno de aproximadamente el 1% en masa (aproximadamente el 8%
en volumen), el rendimiento fue satisfactorio. Una ventaja del amoniaco y el hidrégeno es
que no contienen carbono, eliminando las emisiones de éxidos de carbono del motor.

Todo lo anterior, relacionado con el MCI, se observa en la Figura 15, en el sistema se utiliza
un motor dual a base de amoniaco con hidrégeno, en lo subsecuente se explicaré el
funcionamiento del MCI, y veran algunas ventajas de usar estos combustibles. A
continuacion, se muestra la Tabla 2, con datos de el amoniaco, comparandolos con la
gasolina, entre los cuales podemos darnos una idea del uso estos como combustibles.

Tabla 2. Comparacion de las caracteristicas del amoniaco como combustible comparado
con otros combustible comunes en su forma de almacenamiento en tanques en forma
liquida [34].

Comparison of fuel properties.

Properties Ammonia Propane Gasoline Diesel
fuel
(No. 2)
Formula NH; CsHg - -
Storage method Liquid Liquid Liquid Liquid
Approximatz AKI octane 120 103 87-93 -
rating
Cetane rating - - - 40-55
Storage temp (°C) 25 25 25 25
Storage pressure (kPa) 1030 1020 101.3 101.3
Fuel liquid density (kgfm*) 602.8 4926 745 832
LHV (Vj/kg) 18.8 45.8 434 42.7
Latent heat of vaporization 1370 4262 348.7 2324
(klfkg)
Ignition temperature (*C) 651 493~ 275 254-285
548
Ignition limit (Vol.%) 15.8-28 2.15- 14-76 1-§
9.8

A grandes rasgos se observa en la Figura 17, como es el funcionamiento en general del MCI
del sistema utilizado en [32], dado que el amoniaco se introduce al multiple de admisién
como gas para simplificar la configuracion, se utilizaron como combustible hidrégeno
presurizado y amoniaco.
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Figura 17. Diagrama del sistema de combustible de un motor de combustion interna MCI
de encendido por chispa Sl, el cual trabaja con amoniaco e hidrégeno como combustibles,
ademas se muestra la entrada de aire al sistema, basado en el sistema experimental de
[32].

El amoniaco se puede quemar directamente en los motores de Cl, sin embargo, es necesario
un promotor de combustion para apoyar la combustion. De hecho, el mejor promotor (y libre
de carbono) es el hidrégeno, que tiene una velocidad de combustién muy alta y un amplio
rango de inflamabilidad, mientras que la combustion del amoniaco se caracteriza por una
baja velocidad y una baja temperatura de la llama, un estrecho rango de inflamabilidad y una
alta energia de ignicion.

En [33] se realizan pruebas de un motor de gasolina modificado para quemar amoniaco con
hidrégeno, y sus resultados experimentales confirman que es necesario agregar hidrégeno a
la mezcla aire-amoniaco para mejorar el encendido y aumentar la velocidad de combustion,
con relaciones que dependen principalmente de la carga y menos de la velocidad del motor.
Algunas investigaciones mencionadas en el anterior articulo proponen el hidrogeno como
promotor, lo que demuestra que una pequefia cantidad, afiadida a la mezcla de aire y
amoniaco, es eficaz para acelerar la combustion (aproximadamente 1% de proporcion de
hidrégeno a amoniaco en masa, casi 8% en volumen, permite un funcionamiento satisfactorio
del motor).

Figura 18. Motor de combustion interna experimental modelo Lombardini LGW 523 MPI,
probado con amoniaco e hidrégeno, en él se aprecian los inyectores, utilizado para pruebas
por [33].
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3.2.2 Unidad separadora de disociacién (DSU).

La descomposicion del amoniaco es un proceso endotérmico que requiere la utilizacion de
catalizadores, compuestos de una fase activa (un metal o combinacion de metales tales como
rutenio, cobalto, hierro, niquel, etc.) y un soporte en el que se deposita el metal. Estos
catalizadores deben tener una elevada actividad a temperaturas moderadas y bajo costo [35].

La unidad DSU juega en el sistema, un interesante papel ya que es la encargada de llevar a
cabo la reaccion quimica de disociacion del hidrégeno H. del nitrdgeno N2, proveniente del
amoniaco NHs, est4 es una forma de obtener hidrogeno a bordo del vehiculo, a través de un
proceso llamado craqueo térmico, donde se requiere una fuente de energia para lograr separar
el enlace covalente de amoniaco que une al hidrogeno y al nitrégeno, para este sistema se
aprovecha la energia contenida en los gases de escape, producto de la combustion en el MClI,
obteniendo como producto el hidrégeno, que sera posteriormente enviado a la pila PEM y
generando como residuo Gnicamente nitrégeno que se expulsa a la atmosfera (caso ideal). Si
bien hay mas métodos de obtener hidrégeno por medio de estos catalizadores Unicamente se
describira el que ocurre con un proceso de craqueo térmico.

Obtencidén de hidrégeno por medio de craqueo termo-catalitico.

El hidrégeno se puede extraer de una gran variedad de recursos materiales como agua,
hidrocarburos fosiles, biomasa, sulfuro de hidrégeno, hidruros de boro y otros, tales como el
NH3z amoniaco que es el que se utilizara en el sistema. Para extraer y separar hidrogeno de
tales recursos materiales, se necesita energia. Las formas de energia que pueden impulsar un
proceso de produccion de hidrogeno se pueden clasificar en cuatro categorias: térmica,
eléctrica, fotonica y bioquimica. Estos tipos de energia se pueden obtener de la energia
primaria (fosil, nuclear y renovable) o de la energia recuperada a través de varios caminos,
en este sistema se utilizara la energia térmica de los gases de escape para activar la DSU [25].
El proceso que ocurre en la DSU, donde se descompone el NHs, es llamado craqueo termo-
catalitico el cual utiliza energia térmica para romper la unién del nitrégeno con el hidrégeno,
y asi tener este Ultimo para su uso. A continuacion, se describe a detalle el anterior proceso
de funcionamiento de la DSU.

Descomposicion termo-catalitica del NHs para la separacion del Ha.

La reaccion de craqueo del amoniaco no necesita que la catalisis se lleve a cabo a altas
temperaturas (por ejemplo, méas de 1000 K); sin embargo, a temperaturas mas bajas, la
velocidad de reaccion es demasiado baja para aplicaciones practicas como la generacion de
hidrégeno para la conversion de energia. Sin embargo, a 400 °C, la conversion de equilibrio
de NHsz es muy alta al 99.1%, y a aproximadamente 430 °C, casi todo el amoniaco se
convierte en hidrogeno en equilibrio, bajo condiciones de presion atmosférica. Existe una
gran variedad de catalizadores aplicables a la descomposicién del amoniaco (por ejemplo,
Fe, Ni, Pt, Ir, Pd y Rh), pero el rutenio (Ru) parece ser el mejor cuando se apoya en nanotubos
de carbono, generando hidrogeno a mas de 60 kW de potencia equivalente por kilogramo de
catalizador. En catalizadores de rutenio, a temperaturas inferiores a 300 °C, la recombinacion
de atomos de nitrogeno limita la velocidad, mientras que, a temperaturas superiores a 550
°C, la ruptura del enlace N-H del amoniaco es limitante. Sin embargo, la energia de
activacion es mayor a temperaturas mas bajas (180 kJ/mol) y menor a temperaturas mas altas
(21 kd/mol) [25].
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El mejor rango de temperatura para la descomposicion del amoniaco sobre los catalizadores
de rutenio puede ser de 350 °C a 525 °C, lo que sugiere que los gases de combustion de los
MCI de hidrogeno u otros gases de escape calientes de los procesos de combustion o la
conversion de energia electroquimica en celdas de combustible de alta temperatura pueden
usarse para impulsar la descomposicion del amoniaco [25].

La Figura 19 presenta tres posibles configuraciones de reactor para la descomposicion del
amoniaco. Los productos directos de descomposicion consisten en hidrogeno y nitrégeno y
trazas de amoniaco sin reaccionar. Para la generacion de hidrogeno puro, la tecnologia de
membranas se puede aplicar en el mismo reactor o por separado.
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Figura 19. Tipos de DSU (catalizadores) para la descomposicién termo-catalitica del
amoniaco [25].

El reactor de la Figura 19a, consiste en un tubo simple (que se puede enrollar) que se llena
con el lecho catalitico y se calienta desde el exterior con gases de combustion. La reaccion
ocurre en la superficie y no puede ir mas alla de la conversion de equilibrio quimico a la
temperatura de operacion, en este los residuos de amoniaco no son separados del hidrégeno
de salida.

La Figura 19b, representa la construccién de un reactor catalitico tipo placa con membrana
selectiva de hidrégeno integrada. El reactor se calienta con gases de combustion que circulan
en flujo cruzado con las corrientes de productos reactivos. EI amoniaco se alimenta por la
parte inferior y pasa sobre el lecho catalitico donde ocurre la reaccién de disociacion. El lecho
catalitico esta rodeado por una membrana selectiva de hidrégeno que solo permite que pase
hidroégeno puro. Las membranas a base de paladio son las mas eficientes conocidas para la
separacién de hidrégeno. El reactor produce una corriente pura de hidrégeno y una corriente
de residuos, que contienen principalmente nitrégeno y trazas de hidrogeno y amoniaco.
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El tercer reactor de descomposicion, que se muestra en la Figura 19c, comprende una
membrana catalitica. Los catalizadores utilizados de este tipo se basan en Ni (niquel) sobre
un soporte de alimina [25].

En el caso del sistema de este trabajo se tiene un catalizador DSU del tipo c, en el cual el
amoniaco es craqueado térmicamente, con la utilizacion de los productos de la combustion
del MCI como fuente de energia térmica para provocar la reaccidén necesaria para obtener
hidrégeno, que seré posteriormente enviado al sistema de pila PEM, y de igual manera se
coloca un filtro HUP (Unidad de purificacion de hidrogeno), para asegurar que esta corriente
no contamine las celdas de la pila. En el sistema se considera un caso ideal, es decir que los
productos de salida de la DSU son Unicamente nitrégeno y no habra en ellos Hz ni tampoco
residuos de amoniaco NHs.

3.2.3 Pilas de combustible.

Una pila de combustible es un dispositivo que lleva a cabo la reaccion electroquimica entre
el hidrogeno y el oxigeno para producir agua y generar electricidad, estas pueden utilizar
combustibles como el hidrdgeno, u otros en algunas configuraciones especiales. La
aplicacion principal de estos dispositivos es la generacidn de energia sostenible. La estructura
basica de una pila de combustible, consta de un bafio de electrolitico y dos electrodos, uno
Ilamado anodo y el otro catodo, esto se representa en la Figura 20. Actualmente se encuentran
disponibles varios tipos de pilas de combustible con electrolitos liquidos y sélidos.

Electric load

Electrons D.C. current

Anode (-) Cathode (+)

Hydrogen
— ,

Hy>2H"+2¢"

Oxygen
-

Water
—

HIRNRNRNERERERD
HERNRNRNERNRERD

0.50,+2H*+26">H,0

Figura 20. Componentes basicos de una celda de combustible, operada con hidrégeno
[25].

Una pila de combustible esta formada por un nimero determinado de celdas colocadas en un
patrén o arreglo determinado, las cuales producen un voltaje de salida individual que se suma
a la salida de la pila para obtener su voltaje de salida total. A continuacion, se describe a
grandes rasgos su funcionamiento y posteriormente se menciona una clasificacion de estos
dispositivos, dado que en el sistema utiliza hidrogeno H> como combustible a partir de este
punto se centrara la atencion en este tipo de celdas.

Funcionamiento y reacciones termo-quimicas de una celda de combustible de Ha.

El hidrogeno se suministra en el anodo de la celda de combustible, donde entra en contacto
con un electrodo de medio poroso que es permeable a los protones y tiene una carga positiva.
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Debido a la carga positiva del electrodo, los electrones de valencia de la molécula de
hidrdgeno se dislocan, y asi la molécula se rompe, formando dos protones, segun la siguiente
reaccion anddica:

H,(9) —» 2H*(aq) + 2e~ (1)

El electrodo se descarga continuamente electrones por un circuito externo que establece una
corriente a través de la carga eléctrica. Dado que los electrones fluyen del anodo al catodo,
como se muestra en la Figura 20, para el circuito exterior, el &nodo es el electrodo negativo
y el catodo es el positivo.

Los protones que atraviesan el anodo poroso son sumergidos en una solucion electrolitica
sometida a un campo eléctrico que los impulsa desde el &nodo al catodo. Los protones
penetran a través del catodo, el cual al tener una carga positiva permite la reaccion mas
compleja de formaciéon de agua. Durante este proceso, la molécula de oxigeno que se
alimenta a través del flujo oxidante en el lado del catodo recibe electrones adicionales que
interfieren con sus electrones de valencia; en consecuencia, la molécula de oxigeno se separa
y cada uno de los iones resultantes puede reaccionar con dos protones y formar dos moléculas
de agua; la reaccidn catddica se puede escribir de la siguiente manera:

2H*(aq) + 0.5 0, + 2e~ — H,0 (2)

La reaccion anterior genera energia en forma de calor y electricidad [25].
Tipos de celdas y su clasificacion general.

Los principales tipos de celdas de combustible se clasifican como en la Figura 21 y
comprenden tres categorias principales segun el nivel de temperatura de funcionamiento:
celdas de combustible de temperatura baja, intermedia y alta. Otra forma de categorizar las
celdas de combustible es por la naturaleza de los iones que atraviesan el electrolito. Hay dos
posibilidades: los protones (H +) o los iones de oxigeno (O2) migran de un electrodo al otro.
A continuacion, se muestra en la Figura 21, la clasificacion de las celdas de combustible de
acuerdo a su temperatura de operacion, su tipo de electrolito y algunas condiciones de
operacion.
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Figura 21. Clasificacion general de las celdas de combustible FC [25].

La celda de combustible de membrana de intercambio de protones (PEM) es el sistema de
generacion de energia de baja capacidad y de vehiculos mas utilizado y por tanto el que se
ha seleccionado para el sistema.

Pila de combustible de membrana de intercambio de protones PEMFC (Proton
exchange membrane fuel cell).

La celda de combustible de membrana de intercambio de protones (PEM) consta de un
catodo, un anodo y una membrana de electrolito. EI hidrégeno se oxida en el anodo y el
oxigeno se reduce en el catodo. Los protones se transportan desde el anodo al catodo a traves
de lamembrana del electrolito y los electrones se transportan a través de una carga de circuito
externo. En el catodo, el oxigeno reacciona con protones y electrones produciendo calor y
formando agua como subproducto.

Tiene un electrolito de membrana de polimero sélido de un material, conocido como Nafion.
Un sistema de pila basado en PEM, incluye varios equipos auxiliares como lo son: un
compresor de aire, intercambiadores de calor y un subsistema de gestion de agua bastante
grande y complicado [36]. Estos sistemas estan compuestos por muchas pequefias celdas,
también llamadas monoceldas que se apilan en un patrén designado para formar una pila de
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combustible (Stack). Aunque los sistemas PEM tienen una pila relativamente compacta, son
bastante voluminosos y, ademas, su costo es alto porque incluyen catalizadores metalicos
costosos (platino) en los electrodos y su vida Util es relativamente corta. En las pilas PEM
trabajando con hidrégeno son su moléculas de H> las que posee la carga positiva y que viajan
través de la membrana de electrolito [37].
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Figura 22. Descripcion de funcionamiento de una PEMFC operada con hidrogeno en el
lado izquierdo. En la figura del lado derecho se muestran los elementos que componen una
monocelda de una pila de tipo PEM [37].

3.3 Componentes auxiliares del sistema.

Ademas de los 3 principales subsistemas se tienen algunos componentes adicionales para
garantizar el buen funcionamiento de los subsistemas y del sistema en general, como son los
gue se mencionan a continuacion.

Tangue de almacenamiento de amoniaco liquido.

Una solucion prometedora es almacenar hidrégeno en forma de amoniaco, es en su forma
liquida a aproximadamente entre 9y 17 bar y a una temperatura ambiente [26] y, por lo tanto,
involucra volimenes relativamente pequefios y requiere tanques livianos y de bajo costo.

Vélvula antirretorno al tanque Pr.

Esta es colocada a la salida del tanque de dénde va el amoniaco, y cumple basicamente dos
funciones que son: la de provocar una caida de presion en el amoniaco liquido del tanque y
la de evitar que el amoniaco retorne al tanque.

Intercambiador de calor nimero 1 HEX 1.

La funcién de este es la disminuir la temperatura de la corriente de hidrégeno que sale del
DSU hacia el MCI, cediendo esta corriente su calor al amoniaco que entrara a la DSU
proveniente de la linea principal de la salida de la valvula antirretorno del tanque.

HPU (unidad purificadora de hidrdgeno).

Esta estd ubicada a la salida del intercambiador de calor 1, en la corriente que lleva el
hidrogeno y su funcidn es la de garantizar que el hidrégeno que va hacia la pila PEM llegue
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limpio de impurezas de amoniaco, nitrégeno o cualquier otra que no se haya expulsado en la
DSU.

Tubo de Escape.

Su funcién es la de circular los gases de escape producidos en el MCI, una vez que estos
pasaron por el DSU vy arrojarlos a la atmosfera, sin olvidar que estos productos son Unica e
idealmente agua y nitrégeno. Estos ultimos se podrian usar en otras funciones del vehiculo,
pero eso esta fuera de los alcances de esta investigacion.

Humidificador 1y 2.

El humidificador 1 proporciona humedad al aire de entrada a la pila PEM, mientras que el
humidificador 2 proporciona humedad a el hidrogeno para una mejor refrigeracion en la pila,
el agua que se inyecta se puede obtener de la salida de la pila de hidrégeno, o bien puede ser
suministrada aparte. No seran considerados para este modelo.

Compresor de aire.

En el ingresa aire atmosférico, el cual aumenta su presién para posteriormente este aire ser
circulado por el intercambiador de calor nimero 2.

Intercambiador de calor 2 HEX ».

Se encuentra ubicado a un costado de la celda de hidrégeno, por el circula la corriente de
agua que sale de la pila PEM, esta transfiere su energia térmica al flujo de aire que entrara al
humidificador namero 2.

Sistema de enfriamiento de la pila de combustible PEM.

Como se menciona en el punto donde se analiza la pila PEM est4 genera calor por lo cual
requiere un sistema de enfriamiento que garantice el buen funcionamiento del sistema, este
opera con etilenglicol y consta de los siguientes componentes:

Bomba de circulacion del refrigerante de la pila de hidrdgeno.

Esta se encarga de recircular el refrigerante a través del cuerpo de la pila PEM, para evitar
que esta falle, toma su potencia de la energia que se produce en la pila.

Intercambiador de calor 3 o condensador del refrigerante.

Su funcidn es la de disipar el calor del refrigerante, para desechar este al aire atmosférico y
asi poderlo recircular por el sistema de la pila. Es auxiliado por un ventilador y se puede
considerar un radiador.

Componentes eléctricos y electrénicos.

El sistema consta de varios componentes que consumen un flujo eléctrico, algunos auxiliares
en el enfriamiento de la pila PEM, otros convertidores de energia, y algunos de inteligencia
y control del vehiculo. A continuacion, describiremos estos componentes.
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Bateria.

Almacena energia de la pila de hidrégeno, ademas proporciona la energia suficiente para
arrancar el sistema al inicio del ciclo.

Ventilador.

Proporciona un flujo de aire al intercambiador de calor 3, a manera de flujo cruzado para
dispare el calor del refrigerante, funciona con energia proporcionada por la pila.

Unidad de control de potencia (PCU).

La unidad de control de potencia (PCU) por sus siglas en inglés, es usada en vehiculos
eléctricos e hibridos. Esta PCU consta de tres componentes: un inversor para alimentar el
motor, un convertidor elevador para aumentar el voltaje y un convertidor DC-DC para reducir
el voltaje. Durante la aceleracion, la PCU convierte la energia eléctrica de una bateria de CC
a CA 'y luego suministra energia al motor. Durante la desaceleracion, convierte la energia
eléctrica de CA a CC para recuperar la energia eléctrica regenerada [38].

Motor eléctrico.

Este convierte la energia eléctrica entregada por la pila de combustible PEM en energia
mecanica para la propulsion del vehiculo.

3.4 Descripcion general del funcionamiento del sistema.

El sistema que se muestra en la Figura 15 consiste basicamente en un subsistema de MClI, la
DSU para separar el amoniaco en sus componentes de Hz y N2, y un subsistema de pila PEM,
auxiliados todos por una bateria para iniciar el funcionamiento del MCI. La energia
producida por el MCly la pila PEM se utilizara para propulsar el vehiculo; ambas fuentes de
alimentacion proporcionaran al vehiculo una potencia de salida maxima de 118 kW en el
caso del MCI1 y 99 kW en el caso de la pila PEM, funcionando bajo ciertas condiciones.
Tanto el motor de combustidn interna como el motor eléctrico estan conectados al eje motriz
delantero a través de un tren de engranajes. Un sistema de pila de combustible PEM se hibrida
con el MCI y funciona utilizando el hidrégeno producido por la DSU.

Para mejorar las caracteristicas del proceso de combustion y el rendimiento del MCI de
amoniaco, una parte del hidrégeno que se produce a partir del DSU se suministra al MCI con
una relacion masica de hidrogeno a amoniaco del 1%. El suministro de hidrogeno
contaminado con amoniaco para el sistema pila PEM podria provocar un deterioro en el
rendimiento propio de la pila. Por lo tanto, es necesario colocar una unidad de purificacion
(HPU) entre la DSU y la entrada del humidificador 1 para separar y eliminar el amoniaco del
vapor de hidrogeno suministrada al sistema de pila de combustible. Cualquier exceso de
hidrogeno de la pila PEM, se volvera a circular hacia la compuerta del humidificador 1 0 a
la entrada del anodo si esta se considera seca.

El aire se suministrara a la pila PEM a través del estado 14B, luego el aire se presuriza 'y
humidifica utilizando el compresor y el humidificador 2, respectivamente como se muestra
en la Figura 15, y el Intercambiador de calor 2 es colocado después del compresor para
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disminuir la temperatura de salida del aire presurizado. La reaccién dentro de la pila de PEM
es exotérmica es decir que desprende calor, por lo tanto, es necesario instalar un ciclo de
refrigerante para eliminar cualquier exceso de calor de la pila PEM y evitar que esta se dafie
en su funcionamiento. La electricidad generada por la pila PEM se utilizara para alimentar el
vehiculo a través del motor eléctrico y para alimentar los componentes auxiliares del
subsistema, como lo son: el compresor de aire, la bomba de circulacién y el ventilador de la
pila. En este sistema, la pila PEM opera utilizando el hidrégeno producido a bordo del
vehiculo sin la necesidad de la existencia de ninguna infraestructura de repostaje de
hidrogeno [12].

Basicamente lo anterior describe el funcionamiento general del sistema de vehiculo hibrido
de MCI y Pila PEM a base amoniaco NHs, méas adelante en el modelo se describen mas
detalles del sistema, asi como de cada corriente y estado termodinamico que lo componen.
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4 Modelo energético del vehiculo hibrido MCl-pila PEM.

4.1 Desarrollo del modelo.

Una vez descritos los funcionamientos de los principales componentes que constituyen el
sistema se procederd a la validacion del modelo, para esto se realizard un analisis
termodinamico del modelo en base a la primera y segunda ley de la termodinamica, asi como
de los principios de la disponibilidad de la energia, es decir la exergia.

Se realizara el calculo de propiedades del sistema, asi como de los flujos molares, de masa,
energia y exergia de las corrientes del sistema. El modelado del sistema se llevara a cabo en
el software EES (Engineering Equation Solver), para facilitar el calculo de propiedades y la
resolucion de las ecuaciones del sistema. Los célculos se llevaron a cabo en el modelo de
este trabajo en el orden que aparecen en este capitulo.

Finalmente se comparan los resultados con [12] para tener un modelo validado, y realizar
los posteriores calculos y estudios correspondientes a los objetivos de esta investigacion.

4.1.1 Ecuaciones generales que gobiernan el sistema.

Balances molares y de masa del sistema (flujo estacionario).

Durante un proceso de flujo estacionario, la cantidad total de masa contenida dentro de un
volumen de control no cambia con el tiempo (mvc = constante). Entonces el principio de
conservacion de la masa requiere que la cantidad total de masa que entra a un volumen de
control sea igual a la cantidad total de masa que sale del mismo. Cuando se trata de procesos
de flujo estacionario, el interés no se centra en la cantidad de masa que entra o sale de un
dispositivo con el tiempo, pero si se esta interesado en la cantidad de masa que fluye por
unidad de tiempo, es decir, el flujo méasico m. El principio de conservacién de la masa para
un sistema general de flujo estacionario con entradas y salidas multiples se puede expresar

en forma de tasa como:
Z = Z T (3)

Entrada Salida

La que expresa que la tasa total de masa que entra a un volumen de control es igual a la tasa
total de masa que sale del mismo [39]. Todos los balances de masa del sistema se realizan en
estado estacionario, y expresado en kg/s por conveniencia.

Analogamente se determinaran los flujos molares por minuto y segundo respectivamente, en
los estados donde esto aplica, utilizando la siguiente ecuacion:

N=T (4)

Donde:

N = Flujo molar expresado en mol/min. (Por conveniencia de unidades mas sencillas
numéricamente, pero empleado en célculos con unidades de kmol/s).
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Pm = Peso molecular de la corriente en cuestion en kg/kmol.
Balance de energia.

Para esta parte se hace uso de la primera ley de la termodinamica, aplicada a volumenes de
control en estado estable, la cual es simplemente una expresion del principio de la
conservacion de la energia y afirma que la energia es una propiedad termodinamica [39]. La
primera ley de la termodinamica es en esencia una expresion del principio de conservacion
de la energia, conocida también como balance de energia. Los balances generales de masa y
energia para cualquier sistema que experimenta cualquier proceso se pueden expresar en
forma de tasa como:
: : _ dEsistema (5)

E entrada ~

salida dt

Donde:
Eontrada — Esaiiaa = Transferencia neta de energia por calor, trabajo y masa.

dEg; . P .. .
% = Tasa de cambio en las energias interna, cinética y potencial, etc.

Balance de entropia y entropia generada (segunda ley).

La tasa de destruccion de entropia generada denotada por Sgen se puede determinar de un
balance de entropia como sigue:

. Qve | . (6)
Z Min Sin + Z % + Sgen = Z MoutSout

Exergia de Flujo y Balance de Exergia.

La exergia (también llamada disponibilidad), se define como el trabajo Gtil maximo que
puede obtenerse del sistema en un estado y un ambiente especificados, en esta parte se debe
considerar el trabajo reversible que es el trabajo atil maximo que puede obtenerse cuando
un sistema experimenta un proceso entre dos estados especificados, asi como la
irreversibilidad (también llamada destruccién de exergia o trabajo perdido), que es el
potencial de trabajo desperdiciado durante un proceso como resultado de irreversibilidades,
y se define una eficiencia segun la segunda ley, para poder determinar estas irreversibilidades
utilizaremos el balance de exergia [39]. Las ecuaciones necesarias para la determinacion de
los conceptos de exergia son las siguientes:

La exergia total especifica de flujo se expresa utilizando la siguiente ecuacion:

exXrpjo = exP + ex + ex*® + ex?e (7)

La exergia fisica de una corriente se puede escribir de la siguiente manera:
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exPh = (h —ho) — To(s — So) (8)

La exergia quimica para algunas mezclas de gases, se expresa por:

exth = Z yex™ + RT, 2 y; In y; (9)

En el modelado del sistema solo serd tomada en cuenta la parte de la exergia fisica de flujo
de las diversas corrientes, la exergia quimica no se considera, ni tampoco las exergias
potencial y cinética, salvo en las partes donde sea necesario su cuantificacion.

Para determinar la exergia destruida por los componentes del sistema se tiene la siguiente
ecuacion, llamada balance de exergia:

. . _ , (10)
ZEx - ZEX = zmin €Xin _zmout €Xout
flow,in flow,out

La tasa de destruccidn de exergia de los componentes puede determinarse de:

: : (11)
EXgest = TOSgen
Destruccion de exergia térmica de los equipos:
. To\ .
ExQ=<1——O)Q (12)
T;

4.1.2 Modelado del subsistema 1: Tanque de NHs, MCI, DSU y equipos
complementarios.

Para simplificar el analisis del sistema de vehiculo hibrido se propone analizar este en dos
partes, la primera que abarca desde el tanque de almacenamiento del amoniaco hasta el filtro
purificador de hidrogeno HUP, mientras que la segunda parte que se propone analizar es la
que concierne de la salida del HUP, hasta la salida de la pila de combustible PEM. En la
primera parte del modelo se incluye el tanque de NHs, el subsistema de MCI, y la parte
encargada de la produccion del hidrogeno es decir la que incluye la unidad de disociacion de
amoniaco DSU y sus componentes y equipos secundarios asociados a estos subsistemas,
como se muestra en la Figura 23.
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= Amonfaco NHz2 Aire
m Hidrogeno Hz2 = Agua H20

= Nitrégeno N2 Flujo Eléctrico
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Gases de {
Combustion

Figura 23. Primera parte del modelo: tanque, MCI, DSU y componentes auxiliares.

En esta parte se plantearan las ecuaciones que gobiernan el sistema, en el orden en el cual
son modeladas en el software EES. Algunos parametros que se calculan, son requeridos
posteriormente para calcular otros, por lo cual se trata de seguir un orden sistematico en el
desarrollo del modelo.

Mientras que, en la segunda parte, principalmente se analiza lo que concierne a la pila PEM
y sus respectivos componentes auxiliares, para asi posteriormente proceder a unir ambos
submodelos y formar el sistema general que describa en su casi totalidad al vehiculo hibrido
de esta investigacion.

Consideraciones y suposiciones para el modelado del sistema primera parte.

Se realizan las siguientes suposiciones para el modelado y la evaluacion del sistema:

e La temperatura de referencia T, se considera 298 K y el valor de la presion de
referencia P, se considera 101.325 kPa.

e En la primera parte del modelo a bajas temperaturas el amoniaco se modela como
sustancia pura.

e Los gases del sistema se modelan como gases ideales.

e Se asume que cualquier cambio en la energia y exergia cinética y potencial son cero.

e No se considera reduccion de presion en el modelo, excepto las caidas de presion
debido a los reguladores de presion.

e La potencia maxima del MCI es de 118 kW, operando a ciertas condiciones de flujo
[40].

e La temperatura de operacion de la DSU sera la que tengan las corrientes de las
especies disociadas dentro de ella.

e Solo se considera la exergia fisica para las corrientes del sistema, donde aplica.

e Lacombustion se produce por completo, y sus productos incluyen agua en forma de
vapor.

Datos de entrada para el modelado del sistema (primera parte).

A continuacion, se presentan en la Tabla 3, los pardmetros utilizados en el modelado y
validacion del sistema de vehiculo hibrido, en la parte que concierne al MCI y sus
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componentes auxiliares y del sistema encargado de la produccién de hidrégeno DSU, en la
parte superior de la tabla se muestran las referencias de los datos mostrados.

Tabla 3. Parametros termodinamicos, utilizados para el modelado de la primera parte del
sistema, que incluye tanque, MCI, DSU, y HUP, estados del 1 al 14, tomados de las
referencias [12], [22], [25], [41].

Parametro

Flujo molar de NH3 suministrado al sistema, Ni. 70 mol/min
Flujo molar de Hz producido, Ne. 6.246 mol/min
Flujo molar de H; inyectado al MCI, No. 3.32 mol/min
Peso molecular de H,O, Pmgp. 18.02 kg/kmol
Peso molecular de nitrégeno, Pmng. 28.01 kg/kmol
Potencia de MCI, Wick. 118 kW
Temperatura de referencia de fluidos, T. 0 °C
Presion de referencia, Po. 101.325 kPa
Temperatura de referencia, To. 25 °C
Presion del tanque, P;. 17 bar
Temperatura del NHz en tanque, T1. 20 °C
Presion de operacion del MCI, Pa. 2.5 bar
Temperatura de salida de H> de DSU, Te. 600 °C
Temperatura de los gases salida del MCI, T1o. 900 °C
Relacion hidrégeno-amoniaco de MCI, mg/tin, 1 %
Efectividad de intercambiador de calor 1, . 80 %
Temperatura de operacion de DSU, Tpsu. 600 °C
Presion de operacién de la pila PEM, P11. 2 bar
Temperatura de salida de N2 de DSU, T7. 600 °C

Con estos datos de entrada, se procede a analizar el subsistema 1, como se mencioné
anteriormente tratandolo en dos partes. Se determinan las propiedades termodinadmicas de los
estados con los que se cuentan con datos de entrada suficientes. Se calcularan los parametros
de Presion, Temperatura, Entalpia y Entropia. Mediante estos datos y realizando este analisis
se pueden determinar las propiedades de los estados del 1 al 7. Existen un par de corrientes
en el sistema, las cuales se les dara un trato especial, ya que por su naturaleza no puede ser
Ilamadas directamente de EES (debido a su punto de referencia de temperatura, y a que son
una mezcla de gases), estas son las corrientes 12 y 13, las cuales son los gases de escape del
MCI y DSU respectivamente, y como se menciond en capitulos anteriores estas estan
compuestas de agua y nitrogeno, y pueden ser modeladas como una mezcla de gases no
reactiva, una vez que se produce la combustién en el MCI (ver apéndice Ay B).

Balance de energia de la valvula Pr.

Para poder determinar las propiedades del estado 2, es necesario realizar el andlisis de la
valvula reguladora del tanque y para esto, se considerard esta como adiabatica y que no
realiza ningun trabajo, y ademas se desprecia su energia cinética y potencial, por lo que se
tiene que en estado estable:
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hl = hz (13)

Donde:

h, = Entalpia de NHz, de la corriente 1, expresada en kJ/kg.
h, = Entalpia de NHs, de la corriente 2, expresada en kJ/kg.
De la ecuacion 13 se conoce h,,.

Modelado de las corrientes 12 y 13 tratados como mezclas no reactivas (gases de
combustion del MCI).

Como se planted anteriormente estos gases estdn compuestos por vapor de agua y nitrogeno,
que son los productos de la combustioén del amoniaco y el hidrégeno con el aire que aporta
el oxigeno. Se supondra que los gases de escape de ambas combustiones son una misma
corriente denominada 12 que sale del MCI con alta energia térmica y se dirigen hacia la DSU
para aportar el calor necesario para la reaccion quimica de separacion del amoniaco en Ha y
N.. Para finalmente abandonar el sistema en el estado 13, a continuacion, se muestran las
ecuaciones estequiomeétricas del MCI, tomadas de [12].

Para la combustion del amoniaco, se tienen los siguientes productos:
1.5H,0 + 3.76N, (14)

Para la combustion del hidrégeno, se tienen los siguientes productos:
H,0 + 0.5(3.76N,) (15)

Bajo la suposicion de que estos productos escapan juntos hacia el DSU en una sola corriente,
se tiene que:

1.5H,0 + 3.76N, + H,0 + 0.5(3.76N,) (16)

Para poder modelar y determinar las propiedades termodinamicas de las corrientes 12 y 13
respectivamente, primero se deben determinar los siguientes pardmetros, que se veran a
continuacion.

Determinacion de las fracciones molares para la mezcla de gases de MCI.

La relacién entre el nUmero de moles de un componente y el numero de moles de la mezcla
se conoce como fraccion de molar [39].
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n (17)

Donde:

y; = Fraccion molar de cada especie de gases en la mezcla, en kmol/kmol o Adimensional.
n; = NUmero de moles de cada especie de la mezcla, expresada en kmol.

n,, = Numero de moles totales de la mezcla del gas, expresada en kmol.

Por lo tanto, de la ecuacion 16, sumando las especies que conforman la mezcla con sus
respectivas partes de la misma especie, se conocen los moles totales por especie, y sumando
todos los moles de la mezcla se tienen los moles totales de la mezcla en cuestion.

Para poder determinar la fraccion molar de para cada especie se tiene; para el vapor de agua
y el nitrogeno, respectivamente, lo siguiente:

Ny,o
VH,0 = = (18)
Ngases
Ny
YN, = : (19)
Ngases

Determinacion de la masa de mezcla de gases.
La masa de una sustancia puede expresarse en términos del nimero de moles n; y el peso
molar P,,,; una sustancia como:

m; = n;Ppy; (20)
Donde:

m; = Masa de la sustancia en cuestion, expresada en kg.

n; = Numero de moles de una sustancia, expresada en kmol.

P,,,; = Peso molecular de la especie en cuestion, en kg/kmol.

Acoplando la ecuacion 20, al caso que compete a este sistema, se tiene que, para cada especie

de la mezcla de gases, las siguientes expresiones:

My,0 = Na,0Mu,0 (21)

49



mNZ = nNzMNZ ( 22)
Para la masa de la mezcla total de gases de escape del MCI, se tiene que:
Mgases = Mpy,0 T My, (23)

Determinacién de fracciones de masa.

La relacién entre la masa de un componente y la masa de la mezcla se conoce como fraccion
de masa [39], y se expresa de la siguiente forma:

fon, = (24)

My

Donde:

fm, = Fraccion de masa de cada especie de gases en la mezcla, Adimensional o kg/kg.
m; = Masa de cada especie de la mezcla, en kg.

Mgyqses = Masa total de la mezcla, de gases en kg.

La ecuacion 24 expresada para cada sustancia de la mezcla de gases, dice que la fraccion de
masa molar para el agua H2O y nitrogeno N2 es respectivamente:

Mmy,o
= — 25
meZ o mgases ( )
my,
= (26)
mez mgases

Si se desea se puede conocer el peso molecular o masa molar aparente o promedio de una
mezcla de gases, y esta se expresa como:

k
P = Z YiP (27)

Para este caso en particular tenemos que:

ngases = YH,o0 PmHzo + yn, PmNz (28)
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Determinacion de propiedades termodinamicas de la mezcla de gases.

Las propiedades intensivas de una mezcla de gases no reactiva, como lo son la entalpia, la
entropiaYy el calor especifico, de la mezcla de gases, por unidad de masa se pueden determinar
mediante las siguientes ecuaciones:

k
2
k

Sy = meisi (30)

Donde:

h,, = Entalpia de la mezcla de gases, en kJ/kg.

h; = Entalpia por unidad de masa de cada especie en la mezcla, en kJ/kg.
s, = Entropia de la mezcla de gases, en ki/kg-K.

s; = Entropia por unidad de masa de cada especie en la mezcla, en kJ/kg-K.

Los calores especificos de una mezcla de gases pueden calcularse como sigue:

k
Com = ) fuCy; (31)
i=1
k
Com = ) fmiCy (32)
i=1

Donde:

C,m = Calor especifico a volumen constante de la mezcla de gases, en ki/kg-K o °C.

C,; = Calor especifico a volumen constante de cada especie en la mezcla, en ki/kg-K o °C.
Cp,m = Calor especifico a presion constante de la mezcla de gases, en kJ/kg-K o °C.

C,,i = Calor especifico a presion constante de cada especie en la mezcla, en kJ/kg-K o °C.

En esta primera parte de validacion del sistema se aplicaran las ecuaciones 29, 30 y 32
respectivamente para las corrientes 12 y 13 que corresponden a mezcla de gases, para
determinar sus correspondientes propiedades termodindmicas. Ademas, se debe tomar en
cuenta la referencia de temperatura para calcular las entalpias y entropias del sistema ya que
se estd trabajando tanto con amoniaco como sustancia pura y con gases ideales segun
corresponde, esto se detalla méas a fondo, en el apéndice A de este trabajo.
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Flujos masicos y molares de cada corriente de primera parte del sistema.

En esta parte se procedera a plantear las ecuaciones que gobiernan el flujo méasico y molar
de cada corriente de la primera parte del sistema de vehiculo hibrido a analizar, estas incluyen
el sistema de motor MCI, el sistema de separacion del amoniaco y sus respectivos
componentes auxiliarles ya antes mencionados. En este trabajo solo se realizan calculos con
los flujos masico, es decir en base a su masa, pero con las mismas ecuaciones, planteadas a
continuacion y la ecuacion 4 que involucra el peso molecular de una corriente se pueden
determinar los flujos molares de cada corriente del sistema y sus propiedades en base molar
si se desea.

Balance de masa para la valvula reguladora de presion del tanque Pr.

Esta valvula tiene la tarea de evitar que el amoniaco que sale del tanque de almacenamiento,
retorne, y al ser inicamente una entrada y una salida se tiene lo siguiente:

Tfll = mz ( 33)

Donde:

m, = Flujo masico de NHs de la corriente 1, proveniente del tanque, en kg/s.

m, = Flujo mésico de NHz de la corriente 2, que se estrangula en valvula Pr en kg/s.
De la ecuacion 33, se determina el flujo masico de la corriente 2.

Balance de masa y estequiometria del MCI.

El motor de combustién interna trabaja con dos fluidos como combustibles uno de ellos es
amoniaco que es el principal, pero como se menciono en el capitulo 3 este tiene algunas
deficiencias como combustible, por lo cual es necesario adicionar hidrégeno como segundo
combustible a las camaras del motor, para mejorar la combustién, como comburente se utiliza
el oxigeno el cual lo contiene el aire y serd modelado como aire seco estandar.

El amoniaco y el hidrégeno pueden quemarse dentro del MCI de acuerdo con las siguientes
reacciones estequiométricas [40]:

NH; + 0.75(0, + 3.76N,) - 1.5H,0 + 3.76N, (34)

H, + 0.5(0, + 3.76N,) = H,0 + 0.5(3.76N,) (35)

De la estequiometria de la combustion en el MCI, podemos obtener las siguientes relaciones
adimensionales que nos seran de ayuda para la determinacion de los flujos mésicos del MCI:
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__ e (36)

Tha = =
MyireNH3
m
Ty = ——— (37)
a .
MyireH?2

Donde:
144 = Relacién de NHs amoniaco aire suministrado al MCI.
T = Relacion de H hidrégeno aire suministrado al MCI.

De estas ecuaciones se conocen respectivamente los flujos de aire necesarios para la
combustion del amoniaco y el hidrogeno en el MCI, respectivamente.

Al realizar un balance de masa en estado estable y estacionario al MCI, tenemos que:
Th4 + mg + Til14 = Th12 (38)

Donde:

m, = Flujo mésico de NHz que se suministra al MCI, en kg/s.

mq = Flujo masico de Hz que se suministra al MCI, en kg/s.

m,, = Flujo de aire que aporta el oxigeno para la combustion en el MCI, en kg/s.
my, = Flujo masico de gases de escape de la combustion en el MCI, en kg/s.

De la ecuacion 38 se conoce el flujo mésico de la corriente 12.

El flujo 14, estd compuesto por 2 corrientes de aire que ingresan al motor para su respectiva
combustion.

(39)

My4 = Myjrena3 T Mairen2

Donde:
Myuirenys = FIUjO de aire necesario para la combustion del amoniaco en el MCI, en kg/s
Myuiren2 = FlUjoO de aire necesario para la combustion del hidrogeno en el MCI, en kg/s

Ademas, como se sugiere en [22] se tendra una relacion de flujo de hidrogeno a amoniaco
que se inyecta al motor de 1%, como se muestra a continuacion:

™ —0.01 (40)
my
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De la ecuacion 40 se conoce el flujo masico de la corriente 4.

En la Tabla 4, tomada de [22], se muestran algunas propiedades de datos de entrada del motor
MCI, usados en el modelado del sistema.

Tabla 4. Propiedades de datos de entrada Utiles para el modelado del motor MCI tomados
de [22].

Parametro \ Unidades Amoniaco ' Hidrégeno
Formula molecular. N/A NH3 H2
Peso molecular. (kg/kmol) 17.03 2.016
Relacién_estequiométrica aire- (Kmol aire/Kmol i) 357 2387
combustible.
?jﬁjﬁfiﬁfqulometr‘ca aire (kg aire/kg i) 6.05 34.2
Limites de ignicion. (% Vol. En Aire) 16-25 4-75
Temperatura de flama adiabatica. (°C) 1803 2110
Temperatura de auto ignicidn. (°Q) 651 571
Poder calorifico inferior. (M]/kg) 18.61 119.95
Poder calorifico superior. (M]/kg) 22.5 141.6
Exergia quimica estandar. (M]/kg) 119.52 20.29

Balance de masa del intercambiador de calor HEX1, y de los nodos de tuberias del
sistema.

Considerando estado estable y flujo estacionario, de la Figura 23, se tiene, que:

My = Mg (41)

m6 = Thg (42)

Donde:

ms = Flujo masico de NHz que entra al HEX4, en kg/s.

ms = Flujo masico de NH3 que sale del HEXj, en kg/s.

me = Flujo de masico de hidrégeno que entra al HEX1, en kg/s.
mg = Flujo de masico de hidrégeno que sale del HEX4, en kg/s.

Recordando que, los flujos 4 y 6 son datos de entrada del modelo, y son dados en la Tabla 3,
se determina el valor del flujo 8 de manera inmediata, de la ecuacion 42. Mientras que para
el caso del flujo 3 y 5, ambas corrientes son desconocidas aun, por lo cual, es necesario,
aplicar un balance de masa para el nodo A del sistema de tuberias de NHs, el cual se muestra
en la Figura 23.
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Realizando un balance de masa en estado estable y estacionario, al nodo A, de la tuberia de
amoniaco, se tiene la siguiente ecuacion:

mz = m3 +m4_ (43)

Donde:

m, = Flujo masico de NHs que sale de la valvula Pr, en kg/s.
3 = Flujo masico de NHs que entra al HEX 1, en kg/s.

m, = Flujo masico de NHs que se suministra al MCI, en kg/s.

Y dado que, ya se conoce previamente de la ecuacion 33, el flujo de la corriente 2, y también
se conoce el flujo 4, es posible conocer el flujo de la corriente 3, de la ecuacion 43. Una vez
conocido el flujo de la corriente 3, se conoce, de la ecuacion 41 el flujo de la corriente 5.

Del mismo modo que para el nodo A, se realiza un balance de masa para el nodo B de la
tuberia de hidrégeno, que se muestra en la Figura 23. Por lo que, se tiene la siguiente
ecuacion:

mg = mg + mlo (44)

Donde:

mg = Flujo de masico de hidrégeno que sale del HEX1, en kg/s.
mq = Flujo masico de hidrégeno que se suministra al MCI, en kg/s.
m, = Flujo de masico de hidrégeno gue entra al HPU, en Kkg/s.

De la ecuacién 44 se conoce el flujo masico de la corriente 10, recordando que, los flujos 8
y 9 se conocian previamente.

Balance de masa de unidad disociadora de separacién DSU.

De la Figura 23, al aplicar un balance de masa en estado estable, y flujo estacionario, a la
unidad DSU, del lado de los gases de escape, se tiene que:

My = My3 (45)

my, = Flujo méasico de gases de entrada al DSU, en kg/s.
m,5 = Flujo masico de gases de salida del DSU, en kg/s.

En la parte del craqueo térmico, en el catalizador DSU, ocurre la separacion de la corriente
de amoniaco NHs, en hidrégeno Hz y nitrégeno N2, todo esto provocado por la corriente de

55



gases de combustidn que ingresan a la unidad, como se expresa en el siguiente balance de
masa en estado estable para este componente:

Th5+m12=m6+m7+m13 (46)

Donde:

mg = Flujo masico de NHz que se suministra al DSU, en kg/s.

mg = Flujo de masico de hidrégeno producido abordo en el DSU, en kg/s.
m-, = Flujo masico de nitrdgeno que escapa a la atmosfera del DSU, en kg/s.
De la ecuacion 46 se determina el flujo masico de la corriente 7.

Balance de masa de la unidad de purificacion de hidrégeno (HUP).

Esta es la encargada de filtrar las impurezas y residuos de amoniaco y nitrégeno que pudieran
llegar hasta a la pila PEM y dafarla, para este anélisis se modelard como una valvula con su
respectiva caida de presion. Se tiene el siguiente balance de masa en estado estable y flujo
estacionario:

mlo = Thll (47)

m,, = Flujo de mésico de hidrégeno que entra al HPU, en kg/s.
m,; = Flujo de masico de hidrdgeno que sale del HPU, en kg/s.
De la ecuacion 47 se conoce el flujo mésico de la corriente 11.

Hasta esta parte se han determinado las propiedades termodinamicas de algunos estados,
correspondientes a las corrientes, a la primera parte del sistema, asi como sus respectivos
flujos, tanto masico como molares de las corrientes numeradas, que comprenden del 1 al 14
del sistema de vehiculo hibrido de MCI y pila PEM con produccion de hidrégeno a bordo.
Pero aln faltan algunos estados, los cuales es necesario complementar con datos del analisis
energético de algunos equipos auxiliares del subsistema 1, como se muestra a continuacion.

Analisis del intercambiador de calor HEX1, método de efectividad.

La efectividad de un intercambiador de calor, se define segin [42] como la relacion entre la
tasa de transferencia de calor real para un intercambiador de calor y la tasa de transferencia
de calor méxima posible:

g =1 (48)
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Para definir la efectividad de un intercambiador de calor, primero debemos determinar la
méaxima tasa de transferencia de calor posible, g,,4., para el intercambiador, que se puede
calcular a partir de la siguiente ecuacion:

Gmax = Cmin (Th,i - Tc,i) (49)

Donde:
T, ; = Temperatura de entrada de la corriente caliente, expresada en K o °C.
T, ; = Temperatura de entrada de la corriente fria, expresada en K o °C.

Ademas:
Conin =M C, (50)

Cmin = Capacidad calorifica minima, la cual es el valor minimo entre la capacidad calorifica
del fluido frio o caliente, expresada en kJ/s-K o °C.

Por otro lado, el calor real transmitido se establece a partir de:
q= Cp (Th,i - Th,o) =C, (Tc,o - Tc,i) (51)

Donde:

T, , = Temperatura de salida de la corriente caliente, expresada en K o °C.
T, , = Temperatura de salida de la corriente fria, expresada en K o °C.

C,, = Capacidad calorifica de la corriente caliente, expresada en kJ/s-K o °C.
C. = Capacidad calorifica de la corriente fria, expresada en kJ/s-K o °C.

Finalmente se puede expresar la eficacia de un intercambiador de calor, de la siguiente forma:

— Ch (Th,i - Th,o) — Cc (Tc,o - Tc,i) (52)
Cmin (Th,i - Tc,i) Cmin (Th,i - Tc,i)

En el sistema de vehiculo hibrido, que se analiza en este trabajo se tiene tres intercambiadores
de calor nombrados como HEX y su respectivo nimero, esto se puede apreciar en la Figura
15. Debido a la cantidad de informacién insuficiente y falta de un prototipo o equipos que
permitan tener los datos de los respectivos valores de las propiedades de temperatura de
algunos estados, se opto por suponer que el intercambiador de calor numero 1, es decir HEX1
opera con una eficacia del 80%. Esto Gltimo con la finalidad de determinar las temperaturas
de las respectivas corrientes que este involucra, como se muestra en la Figura 24.
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Figura 24. Intercambiador de calor HEX3, con sus respectivas corrientes, donde el NHs es
la corriente fria (3 a 5) y el Hz es la corriente caliente (6 a 8).

Analizando la Figura 24, se tiene un flujo de amoniaco que incluye las corrientes 3y 5, y un
flujo de hidrogeno que incluye las corrientes 6 y 8, respectivamente, por lo tanto, se propone
que la corriente caliente sea la de hidrogeno, y por lo tanto la corriente fria serd la de
amoniaco, que es la corriente a la cual se le desea aumentar la temperatura, previo a su entrada
la unidad de disociacion DSU. Aplicando las ecuaciones previamente descritas para la
eficacia de un intercambiador de calor a HEX, se procede a definir las corrientes en funcion
de su temperatura, como:

T; = Temperatura de entrada de la corriente fria, siendo este NH3, y expresada en K.
Ts = Temperatura de salida de la corriente fria, siendo este NH3, y expresado en K.

T, = Temperatura de entrada de la corriente caliente, siendo este Hz, y expresado en K.
Tg = Temperatura de salida de la corriente caliente, siendo este Hy, y expresado en K.

Una vez realizado el célculo de las capacidades calorificas, se encontré que la capacidad
calorifica minima es Cmin = Ch, es decir el flujo de H», ya que dadas las condiciones del
analisis resulto ser el menor de los valores de capacidad caldrica, por lo tanto, la ecuacion
52, se puede expresar como sigue:

_ (T6 - TS) 53
€HEX1 = —(Te ~T,) (53)

Donde:
eypx1 = Efectividad del intercambiador de calor HEX31, adimensional.

De donde se determina el valor de temperatura de la corriente 8, ya que si se recuerda T, Se
conoce previamente como dato de entrada de las condiciones de operacion de la DSU, y T,
se determind del analisis de la valvula reguladora de amoniaco que proviene del tanque, por
lo tanto, a este punto hay dos opciones, utilizar la ecuacion 52 para el lado frio, o bien un
balance de energia para el intercambiador de calor HEX;. Esta Gltima sera la que se utilicé
para el anélisis.

Balance de energia para HEXa.

Aplicando la primera ley de la termodinamica y haciendo los respectivos arreglos, se tiene la
siguiente ecuacion:
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Ch (Ts —Tg) = Cc (Ts — T3) (54)

De esta expresion 54, sera determinado el valor de la temperatura de la corriente de amoniaco
5, y con esto se completa la parte del analisis de masa y energia del intercambiador de calor
HEX4, y se plantean las ecuaciones y suposiciones que también se podran utilizar en los
intercambiadores de calor restantes del sistema con sus respectivas precauciones.

Proceso de disociaciéon de amoniaco NH3, mediante la unidad DSU.

Determinacion de la energia necesaria para la separacion del amoniaco NHs en
hidrégeno Hz y nitrégeno No.

En [25] nos indica que el calor requerido por la reaccién de separacion del NHz en Ha y N,
se puede expresar basandose en el cambio de entalpia del amoniaco para provocar un
aumento de su temperatura hasta el nivel seleccionado para la descomposicion térmica, y la
cantidad de energia requerida para la separacion puede determinarse utilizando la siguiente
ecuacion:

Ahpsy(T) = h(T) — 1'(To) + XqNabna(T) (55)

Donde:

Ahpgy (T) = Energia necesaria para la separacion del amoniaco, en kJ/kg.

h(T) — h'(T,) = Cambio de entalpia del amoniaco, en kJ/kg.

x4 = Fraccion en la que la corriente de amoniaco se disocia en Hz y N2 (si aplica).

na = Es la eficiencia de conversion del proceso de descomposicion térmica, asociada a la
unidad DSU, expresada en porcentaje.

Anq(T) = Es el calor esencial para la reaccion endotérmica, en el cual el amoniaco es capaz
de descomponerse térmicamente a la temperatura T, expresada en kJ/kg o kmol.

T representa la temperatura a la que se usa NH3 como combustible (ya sea en un MCl o en
una celda de combustible).

En la Tabla 5 se muestran los pardmetros de operacion de la DSU del sistema de disociacion
de amoniaco utilizada en el modelo:

Tabla 5. Pardmetros de operacion de la unidad de disociacion térmica de amoniaco DSU,
tomados de las referencias [12] y [22].

Parametro Unidades Reaccidn o valor
Ecuacién de reaccién quimica. N/A NH; -»1/2 N, +3/2H,
Entalpia estandar de reaccion, Ahyy. . (KJ/kmol) 45.90
Temperatura de operacién de DSU, Tpsu. (°Q) 400-700
Eficiencia de descomposicidn térmica, 1. % 0.9
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Célculo de la fraccién de disociacion x.

En [25] se exponen los siguientes casos para la disociacion del amoniaco. EI primer caso
ocurre cuando x; = 0%, y representa la situacion hipotética en la que el amoniaco solo se
precalienta antes de la oxidacion y se supone que no se produce descomposicion. Este primer
caso solo se ilustra como referencia, porque en realidad, a temperaturas superiores a 300 °C,
algo de amoniaco se descompone espontaneamente, incluso sin la presencia de catalizadores.

El segundo caso que se presenta es en el que x; = 5%, y es aplicable en los MCI, donde una
pequefa fraccion de amoniaco generalmente se descompone para producir hidrégeno que
impulsa el proceso de combustion.

El tercer caso es la situacion extrema en la que x; = 100%, y esta es aplicable a algunos
sistemas de pilas de combustible que se suministran con hidrégeno producido a partir de
amoniaco.

Para este modelo se supone la tercera situacion, es decir que se estan separando totalmente
el hidrogeno del nitrogeno, ya que el hidrégeno producido en la unidad DSU esta destinado
principalmente a alimentar la pila PEM, y solo una pequefia cantidad es la que se destina al
MCI. Este célculo se realiza para una molécula de amoniaco, y suponiendo que toda la
molécula de amoniaco se separa, con lo cual solo tendremos al final nitrégeno e hidrégeno
como productos finales en el equilibrio.

La referencia [22] indica que la descomposicion térmica del amoniaco se puede expresar en
base a la fraccién de disociacién, x4, y que la cantidad de cada especie de gas en la mezcla
se puede identificar usando la siguiente ecuacion:

Xd

>Nz + (1= xa)NH; (56)

3xd
NH3 i THZ +

Para la determinacién de la fraccién de disociacion x,, se elabora la Tabla 6:

Tabla 6. Calculo de la fraccion molar de la reaccién quimica del amoniaco.

Sustancia

Iniciales 1 - -
Reaccionan o se forman - Xgq 3/2 x4 2 x4
Equilibrio (1—x4) 3/2 x4 2 x4
Molaridad en el equilibrio 0 3/2 1/2

Como se supone que todo el amoniaco se separa no hay moles de NHs en el equilibrio, por
lo que se tiene de la Tabla 6:

(1—x4)=0 (57)

Y al resolver la ecuacion lineal de una incdgnita se encuentra el valor de x,.
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Xg = 1 (58)

La sustitucion en la ecuacidn 58 en 56, produce que la reaccién quimica de la separacion del
amoniaco NHs, se pueda escribir para este modelo como:

3 1

Cambio de entalpia del amoniaco, en la unidad de disociacion DSU.

Hasta esta parte se han determinado los pardmetros que intervienen en la ecuacién 55, pero
falta por definir la parte de la energia concerniente al cambio de entalpia del NH3, que ocurre
en el proceso de disociacion del mismo, segun [25], se requiere que el NHz se caliente por lo
menos a 300 °C para que ocurra la separacion por craqueo térmico del mismo, y por esto
ultimo es ldgico suponer que a estos valores de temperatura el amoniaco se encuentra en una
fase puramente gaseosa, por lo tanto se puede modelar, como un gas ideal para calcular su
cambio de entalpia, siendo este funcion Gnicamente de su temperatura por lo tanto se puede
escribir la siguiente ecuacion:

Ahyys = h(T) — h’(To) = CpNH3 (TDSU - To) (60)
Donde:
Conus = Calor especifico del NHs, en ki/kg-K o °C.

Tpsy = Temperatura de operacion de la unidad DSU, en K o °C.
T, = Temperatura de ambiente de referencia, en K o °C.

Conocidos todos los parametros de la ecuacion 55 es posible determinar la energia necesaria
para la separacion del amoniaco.

Anélisis energético del sistema primera parte del sistema.
Balance de energia de la unidad de disociacion DSU.

Dado la cantidad de variables que intervienen en este sistema se hace la siguiente suposicion,
los gases de escape del MCI son la fuente de energia térmica necesaria para la separacion del
NH3 en la DSU, por ende, es I6gico pensar en que la energia que pierde la corriente de gases
en su paso por la DSU, es la necesaria para el proceso de disociacion previamente descrita
en la ecuacion 55.

Lo anterior se puede escribir en forma de tasa como:

Mypz Ahpsy (T) = Thgases Cp gases (Th2 — Ty3) (61)
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Reescribiendo la ecuacion anterior con parametros del sistema previamente conocidos se
tiene que:

s Ahpgy (T) = My, Cp gases (Th2 — Ti3) (62)

De esta ecuacion se determina el valor de la temperatura de la corriente de salida de los gases
de escape del sistema, es decir la corriente 13.

En esta primera parte de validacion del modelo, ya es posible calcular el resto de propiedades
termodinamicas faltantes, para completar los estados 5, 8, 9, 10 y 11, del sistema. Una vez
determinadas todas las propiedades termodinamicas de los estados 1 al 14 de esta primera
parte del subsistema 1, se procede a calcular algunos parametros importantes a tener en
cuenta para el funcionamiento del sistema y asi dar paso a la parte correspondiente al tema
del analisis de exergia correspondiente a la primera parte del subsistema 1.

Analisis energético del MCI, determinacion del calor perdido Q..

Aplicando la ecuacion de la energia al MCI, en estado estable, y con las consideraciones
previamente mencionadas al inicio del capitulo, entre ellas que el agua de los productos sale
en forma de vapor, se tiene que:

1y HHVyys + tigHHV gy + My4hys = Myghyy + Wice + Qice (63)

Donde:

Wi, = Se refiere a la potencia obtenible del MCI en kW.

Q;ce = Indica la cantidad de calor perdido total por el MCI en kW.

HHVy 4 = Poder calorifico superior de amoniaco suministrado al MCI en kJ/kg.
HHVy, = Poder calorifico superior de hidrégeno suministrado al MCI en kJ/kg.
h,, = Entalpia de aire suministrado al MCI en kJ/kg.

h,, = Entalpia de los gases de combustion que escapan del MCI en kJ/kg.

De esta ecuacion se determinara el calor perdido en el motor de combustion interna, que se
engloba en un solo parametro para este analisis.

Determinacion de la eficiencia energética del MCI.

La eficiencia energética del MCI se define en [12], como la potencia neta de salida entre el
recurso utilizado para generar esta, quedando de la siguiente manera:

_ Wi (64)
NicE = 7 = 7
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n;cg = Eficiencia energética del MCI, en decimales.

Donde h, y hg, Se toman de acuerdo a la referencia [22], como los poderes calorificos
superiores del NHs y Ha respectivamente, usados como combustibles.

Anélisis exergético del sistema primera parte del sistema.
Tasa de exergia térmica del MCI.

Las tasas de destruccion exergia térmica asociada al motor de combustion interna, se suponen
en una sola corriente de calor, y esta representada mediante la siguiente ecuacion:

. (65)
Exgice = (1 -

Donde:

Exgcp = Tasa de destruccion de exergia térmica del MCI, en kW.

T, = Temperatura de ambiente de referencia, en K.

Tpice = Temperatura de la pared de la camara de combustion, en K.

Balance de exergia para el MCI.

Aplicando la ecuacién 5, para balance de exergia en estado estable al MCI como volumen de
control, se tiene que la destruccion de exergia del MCI, se puede conocer como se muestra a
continuacion:

Donde:

ex, = Exergia total de la corriente de amoniaco liquido que ingresa al MCI, en kJ/kg de NHa.
exq = Exergia total de la corriente de hidrogeno que ingresa al MCI, en kJ/kg de Ha.
Exd, g = Se refiere a la destruccion de exergia del MCI, en kW.

Determinacion de la eficiencia exergeética del MCI.

La eficiencia exergética del MCI, se calcula segun [43], como el producto obtenido entre el
recurso energeético que ingreso al sistema, para el MCI se calcula de la siguiente manera:

myex, + moexq

Yice =

Y, cg = Eficiencia exergética del MCI, en decimales.
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Donde los valores de la exergia ex, y exo, Se trata de los valores de exergia total de las
corrientes que aportan energia al sistema, y al tratarse de un sistema reactivo se considera su
poder calorifico superior mas su componente de flujo para el NHs y el Hp, para la
determinacion de la destruccion de exergia, asi como para el célculo de la eficiencia
exergética del MCI.

4.1.3 Modelado del subsistema 2: Pila PEM y equipos complementarios.

En esta segunda parte del modelo, se abarcara lo que concierne al subsistema 2, es decir la
pila de combustible PEM y sus equipos auxiliares como se muestra en la Figura 25.
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Figura 25. Segunda parte del modelo: pila PEM y componentes auxiliares.

Se tiene una pila del tipo PEM, la cual funciona con hidrégeno y oxigeno tomado del aire, el
cual para este analisis es considerado seco e ideal, ademas de que los productos de la reaccién
en la pila son agua, la cual se presenta en forma liquida y abandona el sistema por el catodo
para salir a la atmosfera. Los componentes auxiliares como el compresor serdn modelados
con aire seco estandar y para este caso no se tomaran en cuenta los humidificadores de aire
ni de hidrégeno. El hidrégeno se inyecta en el anodo en forma gaseosa y seco. Ademas, se
considera que la parte no utilizada se recircula con las mismas propiedades que la corriente
de entrada al sistema de pila PEM. La pila se enfria mediante un sistema de refrigeracién a
base de un ventilador y un intercambiador de calor con refrigerante en su interior.

El analisis de este subsistema, se llevara a cabo en el siguiente orden descrito a continuacion,
y se implementara en EES para su posterior validacion y andlisis. Finalmente, para este
capitulo se unird a la primera parte del sistema con esta segunda parte, para validar el modelo
completo del vehiculo hibrido de MCl y pila PEM.

Suposiciones para el modelado de la segunda parte del sistema.
Se realizan las siguientes suposiciones para el modelado y la evaluacion del sistema:

e Las mismas que aplique que se describen en la primera parte del modelo.

e Se supone que la eficiencia isentrdpica de la bomba de enfriamiento, el compresor y
el ventilador instalados dentro de la pila PEM, es del 85%. Ademas, se considera que
estas partes funcionan adiabaticamente.

e El fluido de trabajo utilizado para enfriar la pila PEM, se selecciona para que sea
etilenglicol.
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e Se considera aire e hidrogeno seco que ingresan a la pila PEM, es decir los
humidificadores 1 y 2 no trabajaran.
e El producto de la reaccion de en la pila es agua liquida a la temperatura de operacion
de la pila.
Datos de entrada para el modelado del sistema (segunda parte).

Para el modelado de la parte que concierne a la pila PEM, se tienen los siguientes datos de
alimentacion al sistema, los cuales seran empleados en los célculos electroquimicos de la
pila, la determinacion de flujos y ecuaciones de energia y exergia de la misma y de sus
componentes auxiliares. En la Tabla 7 se presentan los datos de entrada, mismos que se
indican en [22], algunos valores son tomados de [44] y son valores comunes en la bibliografia
de este tipo de sistemas.

Tabla 7. Parametros de entrada para el modelo y validacién, de la pila PEM y sus
componentes auxiliares, que componen el sistema de vehiculo hibrido de MCl y pila PEM,
tomados de las referencias [22], [43], [44] y [45].

Parametro Nomenclatura Unidades Rango o
valor

Densidad de corriente por celda. J A/cm? 1.15
Area de celda. Acell cm? 900
Temperatura de operacién de celda. Trc (°C) 30-80
Presion de operacion de celda. P bar 2
Presién de anodo. Pa bar 2
Presién de catodo. Pc bar 2
Coeficiente de transferencia de electrones del Olan / 1
anodo.
Coeficiente de transferencia de electrones del Olca / 0.5
catodo.
Electrones transferidos en el anodo. Nan e” 2
Electrones transferidos en el catodo. Nca e” 4
Espesor de membrana. Omem cm 0.0183
Actividad de agua en la membrana. aunz0 / 0.8
Densidad de corriente maxima. Jmax A/cm? 2
Constante de pérdidas de difusion. B2 / 2
Numero de celdas. nFc / 180
Temperatura de referencia. To (°Q) 25
Presion de referencia. Po bar 1
Presion de operacion del tanque de Hz. / bar 700
Almacenamiento de hidrogeno. / kg 5
Poder calorifico superior de H2z en fase HHVH2 M]/kgH2 141.6
gaseosa.
Poder calorifico inferior de H2 en fase LHVH: MJ/kgH2 | 119.95
gaseosa.
Temperatura aproximada de pared de la pila. TPrc (°0) 60
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Analisis electroquimico de la pila PEM.

Para una pila de combustible tipica del tipo PEM (Proton Exchange Membrane Fuel Cell),
que funciona con Ha2y Oy, se tienen las siguientes reacciones quimicas, donde E es la energia
eléctrica generada y Q el calor de desecho de la celda, estas seran las utilizadas para el
modelado de la pila PEM, y son para 1 mol de Hz y 1 mol de O respectivamente:

Anodo: H,(g) —» 2H*(aq) + 2e~ (68)
Catodo: 0,(g) + 4H*(aq) + 4e~ —» 2H,0(¥) (69)
General: Hy(g) + 1/2 0,(9) » H,0(#) +E +Q (70)

i; Current Oxygen Properties

(€ oelectrons (&}

P: pressura

T_02: temperatura

*¥_02: mole fraction of oxygen
U velocity

Cathode

Hydrogen M: molar flow rale
ydroges
@ — Oxygen
P O .
o @,
k_J ’
— Qa
Water
Hydrogen Proparties Biye( ally
P pressure catalyst) conductive fibers) Water Properties
X Ha: mole raction Material Properties (for sach layer) P pressure

T_H2: temperature

X_H20(l): mole fraction of figuid water
¥_H2O(v): mole fractian of water vapar
U vilocity

M: molar flow rate

T_H20: temperatura
T: temperature ¥_H20(l): male fraction of liquid watsr
K: electrical or jonic conductivity H_H20(v): mole fraction of water vapor
K thermat conduclivity U velocily
E: void fraction M: malar flow rate
Rha: dznsity
A area
I thickress

Figura 26. Parametros para modelar una pila de combustible del tipo PEM, que consume
H. y O, tomado del aire, en ella se observan los flujos que ocurren en ella [44].

En el caso de una pila de combustible de hidrégeno-oxigeno en condiciones de estado
estandar, se tiene que tomar en cuenta, las presiones de entrada de los reactivos, asi como sus
temperaturas y fracciones masicas de las especies que interviene en las reacciones. Para el
modelado se supone una pila tipo PEM sin entradas de humedad en el aire ni en el H, con el
fin de facilitar los calculos y por ende siendo el agua liquida que se generara como producto
a 80°C y 1 atm la corriente unica que participe en la pila, lo cual se ilustra en la Figura 26 y
se describe el proceso para modelar una celda de combustible que trabaja con Hz y Oa.
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Determinacion de las presiones parciales de las especies en la pila PEM.

Para poder determinar los valores de los voltajes de la celda, es necesario conocer primero
su presién de operacion, del &nodo y del cétodo, respectivamente, pero ademas de estas al
estar formado por distintas especies, estas poseen una presion parcial, y esta se determina en
base a las siguientes ecuaciones, dadas en la referencia [44].

Presién parcial de H20.

Para la presion del agua que sale del catodo, se tiene que corresponde a la presion de
saturacion a la temperatura de funcionamiento de la pila, y estd dada por el siguiente
polinomio:

log 10 PH,0 = —2.1794 + 0.02953 T — 9.1837 X 1075 Tp? + 1.4454 x 107 7Tx.°  (71)

Donde:

Trc = Temperatura de funcionamiento de la pila, en °C.
PH,0 = Presion parcial del H20 en el catodo, en atm.
Presién parcial de Ho.

Para el hidrégeno que ingresa al &nodo de la pila PEM, se tiene que su presion parcial esta
dada por la siguiente ecuacion:

PH, = 0.5 [ Py/exp{1.653 * J/(Tsc"***)}] — PH,0 (72)

Donde:

PH, = Presion parcial de Hz en el anodo, en atm.

P, = Presion del anodo, en atm.

Trc = Temperatura de funcionamiento de la pila PEM, en K.
] = Densidad de corriente de la celda, en A/lcm?.

Presion parcial de Oa.

Para el oxigeno que ingresa al catodo de la pila PEM, se tiene que su presion parcial esta
dada por la siguiente ecuacion:

PO, = [ Pc/exp{4.192 * ] /(Tsc**H}] — PH,0 (73)

Donde:

PO, = Presion parcial de O en el catodo, en atm.
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P, = Presion del catodo, en atm.

Tanto en la ecuacion de la presion de Hz y de O, la temperatura de la pila PEM, se expresa
en grados Kelvin.

Voltaje o potencial reversible de la celda.

Si toda la entalpia de reaccion de una celda de combustible de hidrdgeno se convirtiera en
energia eléctrica, entonces el voltaje de salida seria 1.48 V 0 1.25 V, si el producto de agua
estuviera en forma liquida o en forma de vapor, respectivamente [45]. A temperatura y
presion estandar, este es el voltaje mas alto que se puede obtener de una celda de combustible
de hidrogeno-oxigeno. La mayoria de las reacciones de las pilas de combustible tienen
voltajes en el rango de 0,8 a 1,5 V. Para obtener voltajes mas altos, se deben conectar varias
celdas en serie. Las pilas de combustible pueden funcionar a cualquier presion y, a menudo,
es ventajoso hacer funcionar la pila de combustible a presiones superiores a la atmosférica
[44].

El potencial reversible de la celda, asumiendo que se produce agua liquida a partir de la celda,
se puede determinar para utilizar la ecuacion de Nernst, dada en [12]:

(74)
E.(T,P;) = 1.482 — 0.000845 Tp¢ + 4.31 X 1075 Tp¢ In(PyoPp2*?)
Donde:
E, = Voltaje reversible de la celda, en V.

Aqui Tr. es la temperatura a la que funciona la celda en K, las presiones parciales deben ser
introducidas en atm segln [46].

Perdidas de voltaje debido a la activacion del &nodo y el catodo.

La pérdida potencial debida a la resistencia de activacion se determina para el anodo y el
catodo de la siguiente ecuacion dada en [47]:

(75)

Eqer = Eact,an - Eact,ca

El voltaje de activacién en el anodo y catodo respectivamente se calculan de la siguiente
forma respectivamente:

p __RTk " ] (76)
actan AgnNanF o,an
RTgc J (77)
Eqctca = In
' AcqNeaF o,ca

Donde:
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n = Es el nimero de electrones involucrados en la reaccion del anodo y catodo
respectivamente.

R = Es la constante universal de gas, en J/mol-K, equivalente a 8.314472.
F = Constante de Faraday, en C/mol, equivalente a 96485.3.

agn Y . = Son el coeficiente de transferencia de electrones del anodo y céatodo
respectivamente.

La ecuacion empirica, utilizada en [22], puede utilizarse para determinar los valores de
densidad de corriente de intercambio J, a cualquier temperatura de funcionamiento:

78
Jo(T) = 1.08 X 10721 x (0.086XTFc) (78)
Donde:
J, = Es la densidad de corriente de intercambio, en A/cm?,

Tanto para la parte del célculo de la densidad de corriente de intercambio como de las
pérdidas de activacion, el valor de la T se debe introducir en K.

Pérdidas de voltaje 6hmicas.

La presencia de pérdidas 6hmicas se debe principalmente a la resistencia de la membrana al
flujo de protones. En este modelo, solo se considera la resistencia de la membrana de la pila
PEM y se puede determinar de la ley de ohm de la siguiente manera:

Eonm = JRonm (79)

Donde:
E,nm = Pérdidas de voltaje 6hmicas, en V.
R,nm = Resistencia interna de la celda, en Q-cm?.

Para poder determinar la resistencia interna de la pila se debe conocer de que esta formada
por dentro, es decir los materiales que forman la membrana, y los parametros del electrélito,
en este caso se trata de una celda de Nafion y por lo tanto se pueden utilizar las ecuaciones
dadas en [22] para determinar la resistencia de la celda, como se muestra a continuacion:

)
Ronm = == (80)
Omem

Donde:

Omem = Espesor de la membrana, en cm.
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omem = ES la conductividad de la membrana (ﬁ) .

La conductividad de la membrana de la celda de combustible se puede calcular utilizando las
siguientes ecuaciones experimentales propuestas en [43]:

268%—T—}17€] (81)

Omem = (0.005139 A, — 0.00326) X ot

Donde:
Amem = ES el contenido de agua de la membrana, adimensional.
La temperatura de operacion de la pila de combustible PEM debe ser introducida en K.

Para poder determinar el contenido de agua en la membrana, se tiene dos posibles casos, y
dependen de la actividad del agua en la membrana, asi como de sus presiones parciales, tanto
en el catodo, como en la parte del agua presente en la membrana, es decir si la actividad del
agua es mayor que cero y menor o igual a 1, o el otro caso para cuando esta es mayor que 1
y menor que 3, para determinar esto se recurre a las siguientes ecuaciones dadas en [46]:

P
Anz0 = Xu20 (P t) (82)
sa

Amem = {0.043 + 17.81 @00 — 39.85 ap02 + 39.85 ap003 0 < aypp < 1)  (83)

Amem = 14 + 1.4 (a0 — 1), 1< apyo <3 (84)

Donde:

an.0 = Es la actividad del agua de la membrana, adimensional.
Xu20 = Es la fraccion molar del agua.

P = Presion de operacion de la pila PEM, en atm.

P, = PH,0 = Presion parcial del H20 en el catodo, en atm.

En este caso debido a que la Unica agua que se considera para el modelado es la que se genera
en la reccion quimica de la pila, y a que no se conoce el valor de la fraccién molar del agua
en la membrana, se tomara la actividad de agua en la membrana como 0.8, que segln la
referencia [44], es un valor adecuado para una pila de tipo PEM como la que se modela en
este trabajo.

Perdidas debidas a la concentracién.

Las pérdidas de concentracion tienen lugar en los electrodos de &nodo y catodo, y estas
ocurren de forma caracteristica debido a la limitacion de los fendmenos de transferencia de
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masa a altas densidades de corriente, a medida que avanza la reaccion, la concentracion varia
en la superficie de los sitios de reaccion y esto creard un gradiente de concentracién entre los
sitios de reaccion y la fase principal. A altas densidades de corriente, el gradiente de
concentracion serd muy alto y limitara la velocidad de las reacciones. Por tanto, las pérdidas
debidas al sobrepotencial de concentracion se pueden determinar de la ecuacion experimental
propuesta en [43] como:

Econc =7 (31 J )ﬁz (85)

]max

Donde:
E.,nc = Perdidas de voltaje debido a la concentracion, en V.
Jmax = Densidad de corriente maxima, en A/cm?.

B1 Y B, = Son constantes que dependen de la temperatura de operacion y la concentracion
del reactivo.

De [43], se propone que Jax Y B2 se toman como 2, y Bl se calcula mediante la ecuacion
empirica de Pukrushkapan, en la cual se tiene dos casos, que dependen de los valores de
presion de los parametros de la pila PEM y de su temperatura de operacion y son los
siguientes:

PO
Si 011;3+Psat<2 (86)

Entonces B1 se determina de la siguiente forma:

PO,
0.1173

Bl = (7.16 X 10™* T — 0.622) (
+ 1.68)

+ Psat) + (_145 X 10_3 TFC (87)

De lo contario, para cualquier valor diferente:

PO
B1 = (8.66 X 107> Ty, — 0.068) (m + Psat) +(-1.6x10"*+0.54) (88)

Donde P,,; es la presion parcial del agua determinada anteriormente, todos los valores de
presion se dan en atm, y la Ty Se expresa en K.

Voltaje de salida de la celda.

El voltaje de salida de la celda, es el voltaje reversible de la celda menos las caidas de tension
que tienen lugar en la celda, y se puede obtener de la siguiente manera:
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(89)
Er = Er — Eqct = Eonm — Econc
Donde:
Er = Se refiere al potencial de celda préctico, en V.
E, = Representa el potencial de celda reversible, en V.
E,.: = Denota las pérdidas debidas al sobrepotencial de activacion, en V.
E,nm = Se refiere a las pérdidas debidas al sobrepotencial 6hmico, en V.
E.onc = Denota las pérdidas debidas al sobrepotencial de concentracion, en V.

Si no se proporciona Ey, se puede suponer que esta entre 0,6 y 0,7 V; la mayoria de las pilas
de combustible funcionan en esta region [45]. El valor de E podria calcularse siempre que
se conozca la eficiencia; de lo contrario, es prudente tomar E; como 0,65 V, y seria una
buena aproximacion. Sin embargo, si la pila de combustible estd presurizada, entonces
deberia tomarse una estimacion algo mayor de E7.

Potencia generada por una celda.

Una vez que se ha determinado el voltaje de la celda, se puede calcular su potencia, esta se
determina usando la siguiente ecuacion:
(90)

Weenn = Er X ] X Acent

Donde:

W..;; = Potencia de celda unitaria de la pila PEM, en kKW.
Acer, = Area de una celda en cm?,

La potencia generada por toda la pila PEM se determina, multiplicando la potencia de una
celda por el nimero total de celdas que componen la pila, y se expresa mediante la siguiente
ecuacion:

. . (91)
Witack = Nge X Weeu

Donde:

Wtacre = Potencia de la pila de combustible, en kKW.
ng. = Representa el nimero de celdas en la pila PEM, adimensional.

Hasta esta parte se plantearon y resolvieron las ecuaciones que involucran los voltajes y
caidas de tension en la pila, asi como su potencia producida, ahora con estos datos y la
estequiometria de hidrdégeno y oxigeno de la pila PEM, es posible calcular los consumos de
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estos reactivos, asi como sus productos que en este caso y bajo las condiciones planteadas al
inicio del modelado de esta segunda parte sera Unicamente agua el producto de las reacciones
en la pila.

Determinacion de flujos molares y masicos del sistema de pila PEM.

A continuacion, se presentan las ecuaciones para el calculo de los flujos molares y masicos
de la pila PEM y sus corrientes secundarias, estas estan en base a la potencia producida por
la pila y del voltaje total de salida de la misma. En la Tabla 8 se presentan los datos
complementarios que se estaran usando para la determinacion de dichos flujos, estos son
tomados de las referencias [22] y [48].

Tabla 8. Parametros de empleados para la determinacion de los flujos molares y masicos
del sistema de pila de combustible PEM del sistema de vehiculo hibrido de MCI y pila PEM,
tomados de las referencias [22], [25], [39] y [48].

Parametro \ Nomenclatura Unidades Rango o valor
Constante de Faraday. F C/mol 96485.3
Constante universal de los R /mol*K 8.3144
gases.

Estequiometria de hidrégeno. stH2 / 1.2
Estequiometria de oxigeno. stO2 / 2
Peso molecular del oxigeno. PmO:2 kg/mol 0.032
Peso molecular del aire. Pmaire kg/mol 0.02897
Peso molecular de hidrégeno. PmH:> kg/mol 0.002016
Peso molecular de agua. PmH20 kg/mol 0.018

Oxigeno usado por la pila PEM.

En el funcionamiento basico de la pila de combustible de hidrdgeno, se transfieren cuatro
electrones por cada mol de oxigeno, es decir este es el oxigeno que ingresa al catodo y que
se requiere para que ocurra la reaccion, por lo tanto, de referencia [44], se tiene que:

. 1 W,
NO, = st0, <E SEMC"> (92)
T

Donde:
NO, = Consumo de oxigeno necesario para la pila PEM, en mol/s.
st0, = Estequiometria del O, en la pila, adimensional.

Para obtener el flujo masico de esta y cualquier corriente que se conozca su flujo molar se
utilizara su peso molecular de la especie en cuestidn, teniendo cuidado en las unidades y
conversiones necesarias para que este sea dado en las unidades deseadas, para el caso del
oxigeno tenemos que:
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m0, = NO, * PmO, (93)

Donde:

mO, = Flujo masico de Oz que requiere la pila PEM, en kg/s.
PmO, = Peso molecular del Oz, en kg/mol.

Flujo de aire de entrada y salida de la pila PEM.

El oxigeno normalmente se suministrara en forma de aire y, por lo tanto, es necesario adaptar
las ecuaciones del O al uso de aire. Ademas, sabemos que el aire ideal esta formado por una
mezcla de Oz y N2, pero el N2 no genera ninguna reaccion en la pila, por ende, se debe tomar
en cuenta el radio estequiométrico del Oz para poder determinar el aire de entrada a la pila,
y segun [45] esta se determina con las siguiente ecuacion:

r0, =0.21008403 (94)

~ (1+376)

Donde:
r0, = Radio estequiométrico de O, para aire ideal y seco, adimensional.

Una vez determinado el radio estequiométrico del O, se utiliza la siguiente ecuacion
propuesta por [44], para determinar el flujo molar de aire de entrada al catodo, y este sera el
flujo 17 del sistema:

_ StOZ iWstack

2 T

Donde:
Ngire,in = N1 = Flujo molar de aire de entrada al catodo, en mol/s.

Y para conocer su flujo masico, se multiplica el flujo molar 17 por su peso molecular:

mAire,in =Mmy; = NAire,in * PMyire (96)
Donde:

Mairein = My7 = Flujo masico de aire de entrada al catodo de la FC, en kg/s.

Pmy;,.. = Peso molecular de aire, en kg/mol.

Una vez que se conoce la cantidad de aire que se suministra a la pila PEM, tomado de la
atmosfera y por ende a condiciones ambiente, se pueden determinar mediante un analisis
simple los flujos molares y masicos de las corrientes 14B (el subindice B es debido a que en
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la primera parte del modelo ya existe un flujo llamado 14), 15 y 16, es decir la linea de
suministro de aire a la pila, que comprende desde el aire que succiona el compresor ubicado
a la entrada del subsistema, hasta el aire comprimido y enfriado que se suministra al catodo,
esto es posible debido a que no se considera la humedad en aire y a que el humidificador 2
no trabajard en este modelo, ya que se considera aire seco en toda la linea, unicamente
variando sus propiedades termodinamicas, por lo tanto, se tiene que:

N17 = N14B = N15 = N16 (97)

Donde:

N, 45 = Flujo molar de aire que ingresa al compresor, en mol/s.
N, 5 = Flujo molar de aire comprimido, en mol/s.

N, ¢ = Flujo molar de aire comprimido y enfriado, en mol/s.

Y anélogamente para los flujos masicos se tiene que:
My = Myyp = Mys = Myg (98)

Donde:

my 45 = Flujo masico de aire que ingresa al compresor, en kg/s.
mys = Flujo masico de aire comprimido, en kg/s.

my, = Flujo masico de aire comprimido y enfriado, en mol/s.

A veces es importante distinguir entre el caudal de entrada del aire, y el caudal de salida, esto
es particularmente importante al calcular la humedad, que es un problema en ciertos tipos de
pilas de combustible, especialmente las pilas de combustible de membrana de intercambio
de protones (PEMFC). La diferencia se debe al consumo de oxigeno. Por lo general, habra
mas vapor de agua en el aire de salida, pero en esta etapa de la discusion se esta considerando
el aire seco, de [45] dice que:

mAire,out = mAire,in - mOZ (99)
Y para el flujo molar del aire de salida se tiene que:
. mAire,out

Nireout = (1100)

p Myire

Donde:

Myire oue = FIUjO Masico de aire de salida de la pila, considerando aire seco, en kg/s.
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Nyire out = Flujo molar de aire de salida de la pila, en mol/s.
Hidrdgeno usado por la pila PEM.

La tasa de uso del hidrogeno se deriva de una manera similar a la del oxigeno, excepto que
hay dos electrones por cada mol de hidrdgeno, y para este sistema es nombrado como la
corriente 18, ya que se considera hidrogeno seco, y este ingresa al anodo de la pila, de [44]
se sabe que:

: : 1 W,
NHZ ES N18 = StHZ (ﬁ ZaCk> ( 101)
T

Donde:
NH, = N,z = Flujo molar de Hz seco que se suministra al anodo, en mol/s.
stH, = Estequiometria de Hz, en la pila, adimensional.

Y al igual que para el oxigeno, se obtiene su flujo masico, con el peso molar del hidrégeno:
mH, = m,g = NH, * PmH, (102)

Donde:

mH, = myg = Flujo mésico de H: de entrada al &nodo de la pila, en kg/s.
PmH, = Peso molecular de hidrégeno, en kg/mol.

Hidrogeno no utilizado.

El hidrogeno que ingresa al &nodo de la pila, se emplea en la reaccidén quimica que tiene lugar
en la celda, pero debido a distintos factores no todo el H. que ingresa es consumido por la
pila, y por ende se tiene un flujo de salida de Hz del anodo, el cual no realizo ningun proceso
ni reaccion a su paso, este flujo se retorna a la linea de suministro de la pila, para su
reaprovechamiento. En el caso de este modelo se considera que este tendra las mismas
propiedades termodindmica y quimicas que el hidrogeno suministrado en la corriente 18
determinada previamente, y se denominara a la corriente de retorno como 19 de acuerdo a la
Figura 25; que describe el sistema de pila PEM. En [44] se indica que este flujo de H> se
puede determinar empleando la siguiente ecuacion:

: . 1 W
NHyyer = Nig = (stH; — 1) <ﬁ 2{;‘”‘) (103)

Donde:
NH, . = Nyo = Flujo molar de Hz, no utilizado en la pila, en mol/s.

De manera analoga a las corrientes anteriores se determinaré el flujo masico de esta corriente:
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MHy ny = Mg = NHy py * PmH, (104)

Donde:
mH, n,, = My = Flujo masico de Ha, no utilizado en el anodo de la pila, en kg/s.

Por lo tanto el flujo total de hidrogeno que debe ser enviado a la pila PEM, se determina
analizando la Figura 25, donde se observa que la linea de suministro de H2 se compone de
tres corrientes es decir el que consume la pila, el que se recircula y el que debe ser enviado
desde la linea de produccion del sistema de MCI, esto se puede traducir en una ecuacién
aplicando el principio de conservacion de la masa para estado estable al punto de reunion de
estas tres corrientes, quedando de la siguiente manera:

MHy req = Mig — Myg (105)

mH, ,.q = Flujo masico de hidrogeno que se envia de la linea de suministro de la pila, en
kgls.

Tasa de produccién de agua en la pila PEM.

En una celda de combustible alimentada con hidrégeno, el agua se produce a razon de un
mol por cada dos electrones, para este sistema, este corresponde a la corriente denominada
con el nimero 20, y se considera agua liquida a 80 °C y saliendo a presion atmosférica; se
puede expresar mediante la siguiente ecuacion:

. . 1 W,
NH,0 = N,y = <—2F Z“C") (106)
T

Donde:
NH,0 = N,, = Flujo molar de agua generada, en la pila, en mol/s.

Y para su flujo mésico se tiene que:
mH,0 = 1y, = NH,0 * PmH,0 (107)

Donde:
mH,0 = m,, = Flujo masico de agua generada, en la pila, en mol/s.
PmH,0 = Peso molecular de agua, en kg/mol.

En una pila de combustible alimentada con hidrogeno, la tasa de produccion de agua es
aproximadamente estequiométrica. Por lo tanto, como una guia aproximada, una celda de
combustible de 1 kW producira aproximadamente 0.5 L de agua por hora [45].
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En el modelo se considera que la pila es seca, es decir que ni el Hz ni el aire que ingresan
tienen humedad, y por ende el Unico flujo de agua es el agua que se genera en la reaccion, tal
como se muestra en la ecuacion 70 referente a la estequiometria de la pila PEM en general,
siendo este el Unico producto de la reaccion ademaés de la energia y el calor.

Si se analiza el sistema es evidente que a la salida del catodo tendremos una corriente
mezclada de aire humedo y agua liquida una vez que se satura el aire, dicha mezcla estara a
la temperatura de operacion de la pila y a presién atmosférica. Para este caso nosotros
unicamente consideremos la corriente 20 como un flujo de agua liquida a 80 °C, esto para
facilitar los calculos posteriores, si se desea una vez modelada la pila PEM de manera seca
se puede agregar las condiciones de humedad necesarias.

Modelado de componentes auxiliares del sistema de pila PEM.

A este punto se determinaron los valores de flujo masico y molares de la pila PEM y de sus
componentes auxiliares de las lineas de aire e hidrogeno, respectivamente, es decir de los
estados que van del numero 14B a el nimero 20 del sistema, por lo tanto, se procedera a
calcular sus propiedades termodindmicas. Hasta este punto es posible determinar las
propiedades termodindmicas de los estados, 14B, 15, 18, 19y 20, pero no los de los estados
16,17 y 20S, este ultimo referente a las propiedades del agua de salida del subsistema.

Para esto es necesario, analizar los componentes auxiliares de la pila, como lo son el
compresor de aire y el intercambiador de calor HEX>, lo cual se realiza a continuacion. En la
siguiente Tabla 9 se muestran los pardmetros de entrada utilizados en el modelado de los
componentes auxiliares.

Tabla 9. Parametros de entrada utilizados para el modelado de los componentes auxiliares
del sistema de pila PEM, tomados de las referencias [22], [42], [39] y [48].

Parametro Nomenclatura Unidades Rango o
valor

Eficiencia isotérmica del compresor. nc % 85
Presion de aire de entrada. Pi4B kPa 101.325
Temperatura de aire de entrada. T148 °C 25
Calor Especifico de aire de entrada. Cpaire k] /kg*K 1.005
Relacién de Cp/Cv de aire de entrada. Kaire / 1.4
Presién de estado 15. Pis bar 2
Efectividad del intercambiador de calor 2. EHEX2 / 0.8
Potencia consumida por ventilador. Wfan kW 5
Potencia consumida bomba del refrigerante. ch kW 5

Compresor de aire.

Este succiona aire seco a condiciones ambiente y eleva su presion a la presion de la linea de
catodo, es decir 2 bar. Para conocer la temperatura de salida de este aire comprimido, es decir
T1s en el modelo, se hace uso de la definicion de eficiencia isoentrépica para un compresor,
la cual se desarrolla y presenta en [49], donde se formula la temperatura real de salida del
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aire de un compresor en funcion de su relacién de presiones y su eficiencia. Quedando de la
siguiente forma:

rcy_‘l] (108)

Tis = Tisp [1 +
Nc
Para la relacion de presiones, es decir la relacion de compresion del aire, se tiene que:

_ B (109)

Y, =
¢ P14B

Ademaés de la relacion de presiones es conveniente, calcular un factor adimensional, que
involucra el exponte adiabatico K del aire, al cual se eleva la relacion de presiones en la
ecuacion para el célculo de la eficiencia del compresor, llamado y,, el cual queda definido
como:

Ko — 1
_Kare =D _ e (110)

a
KAire

Donde:

T:5 = Temperatura de aire de salida del compresor, en K.

T14p = Temperatura de aire de entrada al compresor, en K.

rc = Relacion de compresion, adimensional.

n¢ = Eficiencia isoentrépica del compresor, en decimales.

¥, = Relacién del exponente adiabatico del aire, adimensional.
Intercambiador de calor HEXo.

Al igual que en la primera parte de este capitulo, en la que se analiza el intercambiador de
calor HEX{, se plante6 la posibilidad de utilizar el concepto de efectividad, con el fin de
conocer las temperaturas de salida de la corriente fria y caliente, respectivamente, que fluyen
por el sistema de intercambiador, se supondra una efectividad de 0.8 para este intercambiador
de calor HEX,, y se utilizaran exactamente las mismas ecuaciones, y metodologias
propuestas utilizadas, en el modelado del intercambiador de calor 1.

Si se definen las corrientes en funcion de su temperatura, se tiene que:

T, = Temperatura de entrada de la corriente fria, siendo esta H20, y expresada en K.
T,os = Temperatura de salida de la corriente fria, siendo este H-O, y expresada en K.

T,s = Temperatura de entrada de la corriente caliente, siendo este aire, y expresado en K.

T,¢ = Temperatura de salida de la corriente caliente, siendo este aire, y expresado en K.
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Una vez realizado el célculo de las capacidades calorificas, se encontré que la capacidad
calorifica minima es Cmin = Cc, es decir de la corriente de agua, ya que dadas las condiciones
del andlisis resulto ser el menor de los valores de capacidad calorica, por lo tanto, la ecuacion
52 para la efectividad del intercambiador de calor HEX>, se puede expresar como:

Enpxy = (TZO - TZOS) ( 111)
(Tys — T2o)
Donde:
eypx2 = Efectividad del intercambiador de calor HEXz, adimensional.

De esta parte se conoce, la temperatura T,,s, que corresponde al valor del agua de salida del
sistema, y dicha agua se descarga al ambiente en forma liquida.

Balance de energia para el HEX.

Aplicando la primera ley de la termodindmica, a HEX> y haciendo los respectivos arreglos,
queda la siguiente ecuacion:

Cp (T1s — T16) = Cc (T20s — T20) ( 112)

De esta ultima expresion se determina el valor de la temperatura T;¢, que es la temperatura
del aire que se enviara al catodo de la pila, ya que los humidificadores no estan funcionando
para este andlisis, por lo tanto, se conoce en automatico el valor de la temperatura T;.

Una vez determinadas estas temperaturas, se pueden calcular las propiedades de los estados
faltantes es decir 16, 17 y 20S, y con esto se completa el modelo termodindmico de la pila
PEM.

Potencia neta de salida del sistema de la pila de combustible PEM.

La potencia neta obtenida de la pila PEM, se puede obtener, si se restan los consumos de
potencia de los equipos auxiliares del sistema de la pila, para este caso son el ventilador de
circulacion de aire para el sistema de enfriamiento, la bomba de circulacion de refrigerante y
un compresor de aire, por lo tanto, la potencia neta de salida de la pila queda determinada
como:

. . . : . (113)
Wee = Wstaer — VVcomp - Vch - Wfan
Donde:
Wy = Potencia neta total de salida de la pila PEM, en kW.

Weomp = Es la potencia consumida por el compresor, en kW.

Vi/cp = Es la potencia de la bomba de circulacion del refrigerante, en kW.
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Wi qn = Potencia consumida por el ventilador, en kW.
Andlisis energetico del sistema de pila PEM.
Produccion de calor de la pila PEM.

Cuando funciona una pila de combustible, no toda la energia se convierte en trabajo,
Unicamente una parte, y el resto representa la energia que se transforma en forma de calor.

En [45], se propone que se puede estimar el calor generado de una pila PEM de hidrdgeno;
para una pila de n celdas, de acuerdo a la siguiente ecuacion, en base a su potencia electica
y su voltaje de salida, y esta dado por:

1.25 > (114)

)pe = W, (—— 1
QFC FC ET

Qrc = Calor producido por el sistema de pila PEM, en kW.
Eficiencia energética de la pila PEM.

La eficiencia energética general del sistema de pila de combustible PEM, se puede
determinar como se plantea en [12] y [43] y recordando la suposicién que los productos de
la pila son agua liquida, por lo que se tiene que:

Wic

_ (115)
TrC = i e LHViy — tiyoLHVirg

Donde:

nrc = Eficiencia energética del sistema de pila PEM, en decimales.
LHVy, = Poder calorifico inferior de H2, en forma de gas, en kJ/kg de Ha.
Andlisis exergético del sistema de pila PEM.

En esta parte se calcularan las exergias de flujo de las corrientes que van de la 15 al 20s del
sistema de pila PEM, para esto se empleara la ecuacion 10, que se plante6 al inicio de este
capitulo, y una vez mas al igual que en la primera parte del modelo, se tomara Gnicamente el
aporte de la exergia fisica, y se depreciaran las partes que contribuyen la componente
cinética, potencial y quimica, esta ultima a excepcion de donde sea necesario. Se tomaran los
mismos valores de referencia ambiente que se utilizaron en la primera parte de este capitulo.

Destruccion de exergia térmica del sistema de pila PEM.

Para determinar la tasa de destruccion de exergia térmica en la pila, se utiliza la ecuacion 12
de la primera parte de este capitulo, donde se supondra una temperatura de pared de la pila,
para el calculo del factor de Carnot, dicha ecuacion adaptada a la pila, y expresada en forma
de tasa del calor de desecho de la pila, queda de la siguiente manera:
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Exgpc = (1 _ o )Qpc (116)

Tch
Donde:
ExQFC = Tasa de destruccion de exergia térmica de la pila PEM, en kW.
T, = Temperatura de ambiente de referencia, en K.
Tprc = Temperatura de la pared de la pila de combustible, en K.

Destruccién de exergia del sistema de pila de combustible PEM.

Aplicando la ecuacion 10, para balance de exergia en estado estable a la pila PEM como
volumen de control, se tiene que:

. . . (117)
MyzeXyy = MyoeXyg + Wre + Exgpe + Exdgc
Donde:
exy, = Exergia total de la corriente de Hz que se suministra a la pila, en k/kg de Ho.
ex,, = Exergia de flujo de la corriente de agua que sale del sistema de pila, en kJ/kg de H20.
Exdr. = Se refiere a la destruccion de exergia del sistema de pila PEM, en kW.

En esta ecuacion, se desprecia el aporte de las corrientes de aire ya que estan a las mismas
condiciones que los valores de referencia ambiente, y la exergia de H2 es la suma del poder
caldrico inferior de H> més la componente de la exergia de flujo de la corriente de suministro
de Ha.

Determinacion de la eficiencia exergética de la pila PEM.

La eficiencia exergética de la pila, se calcula segun [43], como el producto obtenido entre el
recurso energético que ingreso al sistema, para la pila PEM, se calcula de la siguiente manera:
14
Ve = e (118)

Mmyg€X1g — M19€Xq9

Vg = Eficiencia exergética del sistema de pila PEM, en decimales.

Donde, los valores de las exergias de la ecuacién 118, se consideran los valores de exergia
total de las corrientes, que aportan energia al sistema, y al tratarse de un sistema reactivo se
considera su poder calorifico inferior mas su exergia de flujo de la corriente en cuestion, para
el Ha.

4.1.4 Modelado del sistema global de vehiculo hibrido de MCl y pila PEM.

Una vez que se han modelado las dos fuentes de potencia de las que consta este vehiculo, se
procede a juntar la informacion y a calcular los pardmetros que terminen de caracterizar y
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validar el modelado del sistema global de propulsion general del vehiculo, dichos parametros
son la destruccion de exergia del sistema general, la eficiencia energética y la eficiencia
exergética del sistema global.

Destruccion de exergia del sistema global.

Para llevar a cabo este célculo, se analiza el vehiculo como un volumen de control, limitando
el analisis a los flujos de masa y exergia que cruzan las fronteras de este sistema, y se aplica
la ecuacidn 10 del balance de exergia a este volumen de control, donde se desprecian los
flujos de aire debido a que sus condiciones son las mismas que el ambiente de referencia
planteado al inicio del capitulo, por lo se tiene que:

Donde:

exyy2 = Exergia total de la corriente de NHs que se suministra al sistema, en kJ/kg de NHs.
ex, = Exergia de flujo de la corriente de nitrégeno que sale del sistema, en kJ/kg de No.
Exdg;s = Se refiere a la tasa de destruccion de exergia del sistema global, en kW.
Eficiencia energética del sistema global.

La eficiencia energética del sistema de propulsién se define como la potencia total generada
del sistema, es decir la suma de la potencia neta de salida del sistema de MCI, mas la parte
del sistema de pila de combustible PEM, entre el recurso suministrado al sistema, en este
caso el NHs, y seglin [12] se determina de la siguiente manera:

Wicg + Wi
ness = 1B~ FC (120)

Donde:

ng;s = Eficiencia energética del sistema global, en decimales.

HHVyy3 = Poder calorifico de NHs, en forma liquida, en kJ/kg de NHs.

Eficiencia exergética del sistema global.

La eficiencia exergética del sistema global, se calcula segun [22], como el producto obtenido

entre el recurso energético que ingreso al sistema, para el sistema global, se tiene que:

Wsrs + Wie (121)
m,ex,

Ysis =

Donde:

Ys;s = Eficiencia exergética del sistema global, en decimales.
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Donde, los valores de la exergia en esta ecuacion se tratan de los valores de exergia total de
las corrientes que aportan exergia al sistema, y al tratarse de un sistema reactivo se considera
su poder calorifico superior mas su exergia de flujo de la corriente en cuestion, para el NHs.

4.2 Validacion.

4.2.1 Comparacion de resultados con modelo de referencia.

Segun [12] se requiere una investigacion mas profunda del sistema para evaluar el desempefio
de manera integral, para asi poder determinar las condiciones Optimas de operacion y los
mejores parametros de disefio. Para poder llevar a cabo la validacion del modelo seleccionado
para esta investigacion, se valoraran los resultados obtenidos en [22] sin optimizar, es decir
el caso base con los valores iniciales o de disefio, también usados en este trabajo. Como nota
se aflade que para poder completar la validacion del modelo se tomaron distintos datos
considerados como de disefio 0 lo mas cercano posible a la operacidn de este sistema de otras
investigaciones, cada dato extra tomado para el modelo se indica con su respectiva referencia.
Esto l6gicamente cred algunas discrepancias coherentes en los resultados obtenidos en la
validacion del modelo con el sistema original, ya que no se utilizaron los mismos datos de
entrada, debido a no estar reportados tales datos. A continuacion, se muestran en la Tabla 10
algunos datos del caso base utilizados en ambos modelos, para el MCI, la pila PEM, el DSU
y el tanque de NHs.

Tabla 10. Algunos datos de operacion del sistema MCI, DSU y pila PEM, los cuales fueron
utilizados para la validacién del modelo de referencias [12] y [22].

Utilizado en la

Caso base

Parametro Unidades validacién del
[12]
modelo
Tipo de combustible del sistema. - NH3 NH3
Area total de la una celda de la pila. cm? 900 900
Densidad de corriente de la pila. mA/cm? 1150 1150
Tasa de flujo de NH3, tanque -valvula. mol/min 73.3 73.3
H2 generado a bordo, en DSU. mol/min 6.246 6.246
Temperatura ambiente. °C 25 25
Temperatura de operacion de la pila. °C 70 70
Tasa de flujo de Hz suministrado al MCI. | mol/min 3.32 3.32
Capacidad del tanque de combustible. L 84.5 /
Autonomia esperada con tanque lleno. km 600 /
Relacién de masa de hidrégeno a % 1 1
amoniaco suministrado al MCI.

Para validar el modelo, se comparan los datos obtenidos mas relevantes reportados en el
trabajo de referencia calculados con los parametros iniciales de la Tabla 10, es decir el caso
base o de partida de disefio, con los datos obtenidos en la validacion del modelo con algunos
parametros diferentes debido a la problematica previamente descrita, y esto se reporta en la
Tabla 11, como se muestra a continuacion:
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Tabla 11. Comparacion de parametros importantes para la validacion del modelo de
vehiculo hibrido de MCl-pila PEM, tomados de [12] y [22].

Caso base Obtenido en

Parametro Simbolo  Unidades en la validacion
[12] del modelo

Potencia desarrollada por el MCI. Wi kW 119.02 118
Potencia total de la pila PEM. Wi kW 98.32 103
Tasa. d.e flujo molar de NHs, Nz mol/min 73.3 733
suministrado.
H2 generado a bordo, en DSU. Ng mol/min 6.246 6.246
Tasa de flujo molar de Hz . :
suministra:io al MCI. No mol/min 3.32 3.32
Eficiencia energética del MCI. NicE % 36.9 44
Eficiencia exergética del MCI. Yick % 34.6 43
Eficiencia energética de la pila. NEc % 42 41
Eficiencia exergética de la pila. Yrc % 42.2 41
Eficiencia energética del sistema Nsis % 37 45
general.
Eficiencia exergética del sistema Vs % 35 45
general.
Exergia destruida en el MCI. Exd;cg kW 195 65.96
Exergia destruida en la pila PEM. Exdgc kW 127 127.5
Exergia destruida en el sistema en Fxdgs W 340 190.4
general.
Calor suministrado al DSU, NHs. QAhpsy kW 28 26.01
N2 generado en DSU. N, mol/min 18.1 20.22

Algunas de las variaciones respecto a los resultados son debidas a que en la referencia [12]
no se reportan todos los datos necesarios para validar el modelo al 100%, asi como las
suposiciones de la potencia maxima en el MClI, se toman de diferente manera siendo 119.02
kW la potencia maxima del MCI si se suministra completamente el flujo de NHs, es decir
N[4], cosa que en el modelo realizado en este trabajo no ocurre, para el caso base. Ademés
de que se desconoce el sistema de referencia de la temperatura para medir las propiedades de
entalpia y entropia del sistema.
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4.2.2 Propiedades termodindmicas de las corrientes del sistema.

En cuanto a las propiedades termodinamicas que caracterizan las corrientes del sistema se
obtuvieron los siguientes valores, que caracterizan el sistema en general, y se muestran en la
Tabla 12; bajo los datos de entrada, las suposiciones y el modelado previamente descritos.

Tabla 12. Propiedades termodinamicas de las corrientes del sistema de vehiculo de MCl y
pila PEM obtenidas en el modelado y referenciadas a 0°C. *nr = No reportado. Entalpias y
entropias calculadas a la temperatura de referencia de 0 [°C] o 273.15 [K], tanto para
sustancias puras como para gases ideales del sistema (ver apéndice A).

Propiedades termodinamicas y flujos de las corrientes del sistema

Flujo Flujo
Estado Sustancia Férmula molar JENT]
[mol/min] [kg/s]

Presion Temperatura  Entalpia Entropia Exergia
P [Kpa] T[K] h[k]/kg] sk /kg] [kw]

_ 101.325 298.15
Amoniaco NH3 73.3 0.0208 1700 293.2 294.3 1.326 320.7
Amoniaco NH3 73.3 0.0208 250 259.5 294.3 1.371 307.4
Amoniaco NH3 34 0.00965 250 259.5 294.3 1.371 307.4
Amoniaco NH3 39.3 0.1116 250 259.5 294.3 1.371 307.4
Amoniaco NH3 34 0.00965 250 294.3 1529 6.109 129.2
H2 6.246 0.0002099 250 873.15 8720 16.84 3714
N2 20.22 0.00944 101.325 873.15 646.2 1.24 277.5
H: 6.246 0.0002099 250 382.2 1569 4.83 144.3
H2 3.32 0.0001116 250 382.2 1569 4.83 144.3
H: 2.926 0.00009831 250 382.2 1569 4.83 144.3
H2 2.926 0.00009831 200 382 1569 4.83 146.8
Productos e Rgyies 200 0.08257 | 101.325 1173.15 1210 1.913 640.4
combustion
Productos e Rgyies 200 0.08257 | 101.325 840.7 715.9 1.437 288.9
combustion
14 Aire Mezcla 147.7 0.0713 101.325 298.15 25.1 0.08793 0
15 Aire Mezcla 275.7 0.1331 200 3734 100.9 0.3146 8.181
16 Aire Mezcla 275.7 0.1331 200 364.6 91.99 0.2906 6.474
17 Aire Mezcla 275.7 0.1331 200 364.6 91.99 0.2906 6.474
18 H2 69.51 0.002336 200 382 1565 4.822 143.6
19 H2 11.59 0.0003893 200 382 1565 4.822 143.6
20 H-20 57.93 0.01739 101.3 353.2 335 1.075 18.94
21 Ethylene glycol / *nr *nr *nr *nr *nr *nr *nr
22 Ethylene glycol / *nr *nr *nr *nr *nr *nr *nr
23 Ethylene glycol / *nr *nr *nr *nr *nr *nr *nr
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4.2.3 Flujos energéticos de las corrientes del sistema.

En cuanto a los flujos energéticos de los componentes del sistema se obtuvieron los siguientes
resultados, que caracterizan el sistema en general, y se muestran en la Tabla 13; bajo los
datos de entrada, las suposiciones y el modelado previamente descritos.

Tabla 13. Flujos energéticos de los componentes del vehiculo hibrido, obtenidas en el
modelado del sistema de vehiculo hibrido MClI y pila PEM. *nr = No reportado.

Flujos de energia y potencia del sistema y sus componentes.

Rendimiento | Rendimiento
Estado | Componente | Simbolo Potencia | o ef1c1<?n.c1a © eflcu?n.aa Descripciéon
[kW] energética exergética
[%] [%]
. : Linea de potencia generada en la
24 Pila PEM Wec 96.64 0.4139 0.4134 . L
pila que se suministra al PCU.
Linea de potencia que suministra
25 PCU / *nr No aplica No aplica energla a los Componentes d'el
sistema que lo requieren por medio
de la unidad de control PCU.
Energia necesaria  para el
26 Compresor We 10.6 85 *nr funcionamiento del compresor de la
pila PEM.
Linea de potencia para el
: funcionamiento del ventilador del
i *
27 Ventilador Wran > 85 nr sistema de enfriamiento de la pila
PEM.
) Linea de potencia que suministra
28 Bomba Wep 5 85 *nr energia a la bomba de circulacion
del refrigerante de FC.
29 l\{lot(?r / *nr *nr *nr PqtenFla enFregada al r,notor
eléctrico eléctrico para impulso del vehiculo.
Linea de potencia que suministra
30 PCU / *nr *nr *nr energia al PCU para ser enviada a la
baterfa.
Linea de potencia que se suministra
31 Bateria / 20 90 *nr a la bateria por el motor eléctrico
para ser recargada a bordo.
Motor de
32 combustiéon Wick 118 0.4423 0.4367 Potencia entregada por el MCI.
interna
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5 Analisis del sistema bajo diversos escenarios.

Una vez que se ha modelado y validado el sistema, se procedera a realizar un analisis de los
principales pardmetros del sistema variando los mas importantes, para poder ver su
comportamiento bajo diversos casos de funcionamiento, asi como conocer sus limitaciones
y posibles mejoras a futuro.

5.1 Potencia del MCI (todo lo demas fijo, caso de referencia).

A continuacion, se lleva a cabo una variacion de la potencia del MCI, tomando en cuenta los
distintos modelos de vehiculo promedio convencionales del mercado, clasificados por su
potencia. Para desarrollar esto se clasificaran en tres categorias que son:

Vehiculos pequefios de (70 a 90 kW).

Estos por lo general son vehiculos compactos de baja cilindrada, disefiados para su
conduccion en cuidades, y no para transportar carga, por lo general son econémicos, como
ejemplo se tiene:

e Chevrolet Spark 2021 98 HP (73.07 kW) [50].
e Ford Figo 2021 121HP (90.22 kW) [51].
e Nissan Versa Sense TM 2022 118 HP (87.99 kW) [52].

Por lo anterior se tomaréa la potencia de 90 kW para el sistema de vehiculo hibrido de MCl y
pila PEM, y se vera el comportamiento del mismo, variando la potencia original del modelo.

Vehiculos medianos de (100 a 118 kW).

Para este caso se toman en cuenta vehiculos compactos de un poco mas de potencia que los
pequenfios, pero sin llegar a las prestaciones de un transporte de carga como una camioneta o
van, como ejemplo se tiene lo siguiente:

e VW Jetta 2022 150 HP (111.85 kW) [53].
e Mazda 3 Sedan i Sport MHEV 2022 153 HP (114.9 kW) [54].
e Kia Forte FE 2022 147 HP (109.61 kW) [55].

En esta categoria se encuentra el vehiculo hibrido de MCl 'y pila PEM modelado, por lo tanto,
este sera tomado con sus 118 kW del modelo original y el que se analiz6 aqui.

Vehiculos tipo SUV (130 a 170 kW).

Los vehiculos tipo SUV (Sports Utility Vehicle), son un coche similar a una minivan o una
furgoneta, pero con un aspecto mucho mas resistente y un disefio adecuado para la
conduccion fuera del camino [56], como ejemplo se tienen los siguientes:

o Nissan X-Trail 2022 169 HP (126 kW) [57].
e SUV Ford Escape Hibrida 2022 198 HP (147.64 kW) [58].
e Toyota RAV4 Hybrid 2022 219 HP (163.3 kW) [59].

En el caso del sistema de vehiculo hibrido de MCI y pila PEM, modelado y desarrollado en
este trabajo esta disefiado para ser compacto, ya que por limitantes del modelado la potencia
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méaxima de salida es aproximadamente de 165 kW, misma que se variara en el sistema para
observar el comportamiento del mismo bajo ciertas condiciones de flujo. Al realizar la
variacion de la potencia de MCI en el sistema se obtuvieron los siguientes resultados,
mostrados en la Tabla 14, y se ilustran en la Figura 27.

Tabla 14. Resultados obtenidos en el sistema al variar la potencia de salida del MCI.

Valor con Valor con Valor con
Parametro Simbolo | Unidad | W;;z=90 | Wy =118 | W,cz=165
[kW] [kW] [kW]
Potencia total de pila PEM. Wee kw 96.64 96.64 96.64
Eficiencia energética de MCI. NicE % 33.73 44.23 61.85
Eficiencia exergética de MCL Yice % 33.30 43.67 61.06
Eficiencia energética de pila PEM. NEc % 41.39 41.39 41.39
Eficiencia exergética de pila PEM. Yrc % 41.34 41.34 41.34
Eficiencia energética del sistema Nsis % 3987 45.85 55.89
general.
Eficiencia exergética del sistema Vs % 3933 45.23 5514
general.
Exergia destruida en el MCI. Exd;cg kW 75.52 65.96 4991
Exergia destruida en la pila PEM. Exdpc kw 127.5 127.5 127.5
Exergia destruida en el sistema en Exdgs KW 199.9 190.4 174.3
general.
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Figura 27. Variacion de la eficiencia energética, exergética y destruccion de exergia del
MCI y pila PEM, asi como del sistema general, variando la potencia de salida del MCI.
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En la Figura 27, se observa que, las eficiencias energética y exergética del MCI y del sistema
global, tienden a crecer de manera lineal, a medida que la salida de la potencia del motor
aumenta, esto debido a que se obtiene un mejor rendimiento del recurso utilizado en el
sistema, es decir, con el mismo recurso se obtiene méas potencia (flujo de NHz fijo). Por ende,
la destruccién de exergia del MCI y del sistema global, tiende a disminuir a medida que se
tiene un mayor aprovechamiento del recurso disponible. Mientras que la eficiencia y la
destruccion de exergia de la Pila PEM, se mantienen constantes, como era de esperase, debido
a que, la potencia de salida del MCI no impacta en estos pardmetros.

5.2 potencia de la pila PEM (todo lo demas fijo, caso de referencia).

Para observar el comportamiento de la pila PEM en el sistema, se procedera a fijar la potencia
de salida del MCI, para el caso de un vehiculo mediano de 118 kW, como originalmente se
modeld el sistema, y se procederd a variar la potencia de la pila, considerando los diferentes
dispositivos de pila PEM que hay en el mercado capaces de impulsar un vehiculo, algunos
de los cuales se mencionan en [45]. Se toma como punto de partida una pila de 50 kW, otra
de 100 kW y por altimo una de 150 kW. Dicho lo anterior, se procede a analizar cémo se
comporta el sistema general con esta variacion.

La potencia de la pila no se da como dato de entrada al sistema, si no que se determina a
partir del modelo, ésta depende de la densidad de corriente, el area de la celda, el nimero de
celdas y el voltaje total de salida de las celdas, por lo tanto, se ha decidio variar la densidad
de corriente a manera que se obtenga la potencia de salida deseada. En la Tabla 15, se
reportan los resultados obtenidos y en la Figura 28, se observan como se comportan los
principales pardmetros del sistema con estos cambios ya mencionados.

Tabla 15. Resultados obtenidos en el sistema al variar la potencia de salida de la pila PEM,
logrado al hacer variar la densidad de corriente y con la potencia de MCI fija a 118 kW.

Valor con | Valor con | Valor con
Parametro Simbolo | Unidad | Wpe=50 | Wee=100 | Wie= 150
[kW] [kW] [kW]
Potencia total de MCI. Wik kW 118 118 118
Densidad de corriente. ] A/cm? 0.623 1.189 1.786
Eficiencia energética de MCI. NicE % 44.23 44.23 44.23
Eficiencia exergética de MCI. YicE % 43.67 43.67 43.67
Eficiencia energética de pila PEM. NErc % 39.57 41.43 41.37
Eficiencia exergética de pila PEM. Yec % 39.53 45.94 41.32
Eficiencia energética del sistema general. Nsis % 35.90 46.57 57.25
Eficiencia exergética del sistema general. Ysis % 3542 45.94 56.48
Exergia destruida en el MCI. Exdcp kw 65.96 65.96 65.96
Exergia destruida en la pila PEM. Exdp. kW 71.93 131.70 197.10
Exergia destruida en el sistema en general. | Exdg kW 242 186.60 130.80

90



E 300 T
=, ‘ . _D_EXdICE
c Wec ——EXxdrc
@ 250 " Evd
© \u\ ——EXdsis
(=]
g 200 ™~
$ \\ . |~
T 150
c e
o
o 100
2 ]
g 4
o 50—
>
2 o
= 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2
J [Acm?]
! 0.65
06 7 ‘hpc ——yed
——h
| & 0'67—D—y\cE
0.55—""hs: —o—ysis| g
0.55
0.5 /
- / . 0.5
045 et oA bt 0.45 ,/
/ . N : D——D—D——!?LD—D—D—D——D—D
04— 7 = — 04 PN 2 GRNEENEE U
x - — /
0.35 0.35 =
0.3 0.3
50 75 100 125 150 175 50 75 100 125 150 175
Wee [kW] Wee [kW]

Figura 28. Potencia de salida de la pila PEM al variar la densidad de corriente. Asi como la
variacion de la eficiencia energética, exergética, y la destrucciéon de exergia del MCI, de la
pila PEM y del sistema general respectivamente, al variar la potencia de salida de la pila
PEM.

En la Figura 28, se observa que, la salida de potencia de la pila PEM, aumenta de manera
lineal, a medida que se incrementa la densidad de corriente que fluye a través de la pila. En
cuanto a la destruccion de exergia de la pila PEM, se puede observar que, esta aumenta de
forma lineal, conforme aumenta la potencia de la pila, esto es debido a que, si se manda mas
densidad de corriente, también aumenta el consumo de H2 en la pila. En cuanto al sistema
global, la destruccion de exergia disminuye, de manera lineal, a medida que aumenta la
potencia de salida de la pila PEM, ya que la destruccion del sistema global se determind
mediante un balance de exergia como un volumen de control, y, por lo tanto, no se tiene en
cuanta el incremento del consumo de H> en la pila, esto se observa en la ecuacion 119.

En cuanto a la eficiencia energética y exergética de la pila PEM aumentan de manera
exponencial, pero posteriormente estas tienden a disminuir, a medida que aumenta la
potencia de salida de la pila, debido a que se incrementa el consumo de H: de la pila, esto se
observa también en las ecuaciones 115 y 118, respectivamente. Mas no asi las eficiencias
globales del sistema, las cuales aumentan de manera lineal, a medida que se incrementa la
salida de potencia de la pila PEM, ya que, como se menciond anteriormente no consideran el
incremento en el consumo de Hz. EI MCI no se ve afectado al variar estos parametros.
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5.3 Caso de referencia - flujo N[1] (20% hacia arriba y hacia abajo).

Para este analisis se considera el sistema tal cual se model6 para su validacion, con sus
condiciones y parametros de entrada, es decir el caso base, pero se estudiara lo que ocurre
cuando se suministre un 20% maés de flujo para N[1], es decir el amoniaco NHz que se
encuentra en el tanque y que ingresa al sistema mediante la valvula Pr, asi como el caso
opuesto es decir cuando se disminuye en un 20% menos de flujo para N[1], para
posteriormente ver como esto impacta en las eficiencias y parametros exergéticos de los
principales componentes del sistema. Esto Gltimo se reporta en la siguiente Tabla 16, y se
ilustra en la Figura 29, que se muestran a continuacion.

Tabla 16. Resultados de los principales pardmetros obtenidos en el sistema al variar el flujo
de NHs que se suministra al sistema N[1] en un 20% mas, y posteriormente un 20% menos.

Valor con . .
Parametro Simbolo | Unidad = N,=73.3 Valor con N, Valor con Ny

el mas 20% menos 20%
Potencia total de MCL Wik kW 118 118 118
Potencia total de pila PEM. W kw 96.64 96.64 96.64
Eficiencia energética de MCL. NicE % 44.23 44.23 44.23
Eficiencia exergética de MCI. Wik % 43.67 43.67 43.67
Eficiencia energética de pila. NEc % 41.39 41.39 41.39
Eficiencia exergética de pila. Ve % 41.34 41.34 41.34

Eficiencia energética del

0,
sistema general. Nsis %o 45.85 38.21 57.31
E.f1c1enc1a exergética del Dss % 4523 37 69 56.54
sistema general.
Exergia destruida en el MCI. Exd,cg kw 65.96 65.96 65.96
Exergia destruida enla pila. | Exdp. kw 127.5 127.50 127.50
Exergla destruida —en el | o, | |y 190.4 295.50 84.49
sistema en general.
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Figura 29. Variacion de la eficiencia energética, exergética y destruccion de exergia del
MCI y pila PEM, asi como del sistema general, variando el flujo de amoniaco NHs
suministrado al sistema.

De la Figura 29, se aprecia, que al variar el NHz suministrado al sistema, la eficiencia
energética y exergética globales del sistema tienden a disminuir, a medida que se consume
mas NHs, y no se obtiene una mayor salida de potencia del sistema. Como los parametros de
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operacion del MCI y la pila PEM son fijos (para este analisis), no se ve un impacto en las
eficiencias de estos dos componentes, respectivamente. Ademas, se aprecia que la
destruccion de exergia del sistema, aumenta de forma lineal, a causa del incremento en el
consumo de NHs. De acuerdo a la ecuacion 119, es el impacto en flujo mésico 2 (corriente
de NHz), lo que hace que la destruccion de exergia aumente en el sistema global.

5.4 Caso de referencia - flujo N[6] (20% hacia arriba y hacia abajo).

Para este analisis se considera el sistema tal cual se model6 para su validacion, con sus
condiciones y parametros de entrada, es decir el caso base, pero se estudiara lo que ocurre
cuando se suministre un 20% maés de flujo para N[6], es decir el hidrégeno producido en la
unidad DSU, el cual una pequefia parte alimentard al MCI y el resto sera empleado en
alimentar la pila PEM. Se analizara también el caso opuesto, es decir, cuando se disminuye
en un 20% menos de flujo para N[6], para posteriormente ver como esto impacta en las
eficiencias y parametros exergéticos de los principales componentes del sistema. Esto ultimo
se reporta en la Tabla 17, que se muestran a continuacion.

Tabla 17. Resultados de los principales parametros obtenidos en el sistema al variar el flujo
de H que se produce en el sistema es decir N[6] en un 20% mas, y posteriormente un 20%
menos.

Valor con . .
Parametro i Unidad = Ng=6.246 Valor con Ny Valor con N
. mas 20% menos 20%
[mol/min]
Potencia total de MCL Wk kw 118 118 118
Potencia total de pila PEM. Wec kW 96.64 96.64 96.64
Eficiencia energética de MCI. NicE % 44.23 44.23 44.23
Eficiencia exergética de MCIL. Yicg % 43.67 43.67 43.67
Eficiencia energética de pila. Nec % 41.39 41.39 41.39
Eficiencia exergética de pila Yrc % 41.34 41.34 41.34

Eficiencia energética del

0,
sistema general. Nsis % 45.85 45.85 45.85
E.f1c1enc1a exergética del Wsis % 45.23 45.23 45.23
sistema general.
Exergia destruida en el MCI. Exdcg kw 65.96 65.96 65.96
Exergia destruida en la pila. Exdp kW 127.5 127.5 127.5
Exergla destruida en el | ., | 190.4 190.4 190.4

sistema en general.

En este caso se observa, que este pardmetro no impacta en el funcionamiento del sistema en
general, ya que como se modeld y se plante6 el sistema, este esta disefiado para que funcionen
por separado los sistemas de MCI y pila PEM. EI hidrogeno producido, es depositado en un
tanque para ser llenado y utilizado posteriormente por la pila PEM bajo estas condiciones de
funcionamiento. Esto se podria cambiar si se realizan los ajustes al modelo.
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5.5 Caso de referencia - flujo N[9] (20% hacia arriba y hacia abajo).

Para este analisis se considera el sistema tal cual se model6 para su validacion, con sus
condiciones y parametros de entrada, es decir el caso base, pero se estudiara lo que ocurre
cuando se suministre un 20% mas de flujo para N[9], es decir el hidrogeno que se inyecta al
MCI para su combustion, asi como el caso opuesto es decir cuando se disminuye en un 20%
menos de flujo para N[9], para posteriormente ver como esto impacta en las eficiencias y
parametros exergeéticos de los principales componentes del sistema. Esto Gltimo se reporta en
la Tabla 18, y se observa en la Figura 30, que se muestran a continuacion.

Tabla 18. Resultados de los principales parametros obtenidos en el sistema al variar el flujo
de Hz que se suministra al MCI, es decir N[9] en un 20% ma4s, y posteriormente un 20%
menos.

Valor con . .
Parametro Simbolo Unidad Ny=3.32 valor COI:)N" Valor con {)Vg

Bl mas 20% menos 20%
Potencia total de MCI. Wk kw 118 118 118
Potencia total de pila PEM. Wee kw 96.64 96.64 96.64
Eficiencia energética de MCIL. Nice % 44.23 36.86 55.29
Eficiencia exergética de MCI. Yice % 43.67 36.39 54.58
Eficiencia energética de pila. Nec % 41.39 41.39 41.39
Eficiencia exergética de pila. Ve % 41.34 41.34 41.34

Eficiencia energética del

0,
sistema general. Nsis % 45.85 45.85 45.85
E.f1c1enc1a exergética del Vs % 45.23 45.23 45.23
sistema general.
Exergia destruida en el MCI. Exdcg kW 65.96 87.21 44.71
Exergia destruida en la pila. Exdpc kw 127.5 127.50 127.5
Exergla destruida —en el | ., | 190.4 151.90 228
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Figura 30. Variacion de la eficiencia energética, exergética y destruccion de exergia del
MCIl y pila PEM, asi como del sistema general, variando el flujo de H, suministrado al MCI.

En la Figura 30, se observa que, a medida que se suministra mas H> al MCI, la eficiencia
energética y energética del MCI disminuyen, lo cual es debido a que la potencia del MCI se
mantiene fija, pero aumenta el consumo de H en él. Ademas, al existir una relacion de flujos
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en el MCI, provoca que, si aumenta el flujo masico 9, el flujo 4 incremente también. La
disminucion en la eficiencia del MCI también es visible en las ecuaciones 64 y 67
respectivamente. En cuanto al sistema global y a la pila PEM, al no influir directamente estos
parametros, no se observa variacion alguna en su comportamiento.

En cuanto a la destruccidn de exergia, se observa que a mayor consumo de H en el MCI,
aumenta la destruccion de exergia en el MCI, lo cual resulta l6gico de acuerdo a la ecuacion
66. Pero, en el caso del sistema global, debido a las variaciones en los flujos de masa y
energia, especificamente en el calor del MCI, se ve que, esta es tendiente a disminuir, lo cual
también coincide con la ecuacién 119. Se observa, ademas, que mientras la destruccién del
MCI aumenta, de forma lineal, la destruccion del sistema disminuye, de igual forma, lo cual
resulta un comportamiento peculiar del modelo.

5.6 Caso de referencia - relacién m[9]/m[4] (20% hacia arriba y hacia
abajo).

Para este analisis se considera el sistema tal cual se model6 para su validacion, con sus
condiciones y pardametros de entrada, es decir el caso base, pero se estudiard lo que ocurre
cuando se incrementa en un 20% mas la relacion de flujo m[9]/m[4], es decir el hidrégeno
que se inyecta al MCI en relacién con el amoniaco que se suministra al mismo para su
combustion, asi como el caso opuesto es decir cuando se disminuye en un 20% menos la
relacion de flujo m[9]/m[4], para posteriormente ver como esto impacta en las eficiencias y
parametros exergéticos de los principales componentes del sistema. Esto Gltimo se reporta en
la siguiente Tabla 19, y en la Figura 31, que se muestran a continuacion.

Tabla 19. Resultados de los principales parametros obtenidos en el sistema, al variar la
relacion de flujo de H, con respecto al NHs que se suministra al MCI es decir m[9])/m[4] en
un 20% mas, y posteriormente un 20% menos.

Valor con Valor con Valor con
Parametro Simbolo Unidad mg/m,= Mg /1, Mas Mg /1, MeNos

1% 20% 20%
Potencia total de MCIL. Wik kw 118 118 118
Potencia total de la pila PEM. Wi kW 96.64 96.64 96.64
Eficiencia energética de MCI. NicE % 44.23 52.45 35.81
Eficiencia exergética de MCI. Yice % 43.67 51.79 35.35
Eficiencia energética de la pila. NEc % 41.39 41.39 41.39
Eficiencia exergética de la pila. Yec % 41.34 41.34 41.34
Eficiencia energética del sistema Nsis % 45.85 45.85 45.85
general.
Eficiencia exergética del sistema Wsis % 45.23 45.23 45.23
general.
Exergia destruida en el MCL Exdcp kW 65.96 49.25 91.03
Exergia destruida en la pila. Exdpc kw 127.5 127.50 127.50
Exergia destruida en el sistema Exdgs KW 190.4 220.2 144.70

en general.
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Figura 31. Variacion de la eficiencia energética, exergética y destruccién de exergia del
MCI y la pila PEM, asi como del sistema general, variando la relacion de flujo m[9]/m[4]
suministrado al MCI.

Finalmente, en la Figura 31, se observa que, al variar la relacion de flujos masicos de NHs/H,
gue se suministran al MCI, la eficiencia energética y exergética del MCI aumenta de manera
lineal, a medida que la relacién crece, debido a que el flujo 9 se mantiene constante pero el
flujo 4 disminuye, y de acuerdo a la ecuacion 64 y 67, respectivamente, esto es razonable.
Mientras que la pila y el sistema global no afecta la variacion de este parametro por la manera
en que se modeld el sistema.

Mientras que, para la destruccion de exergia, se observa que, en el caso del MCI, la
destruccion de exergia disminuye de manera exponencial a medida que crece la relacion de
NHa/H>, esto se debe a los cambios en los flujos de las corrientes involucradas en el MCI, y
como estos impactan en la ecuacion 66.

Para el sistema global, la destruccidn de exergia aumenta, de manera exponencial, al crecer
la relacion de flujos, antes mencionada, debido a la variacion de flujos del sistema, en
especial los flujos 7, 13 y el calor del MCI. Se observa, que, al variar los flujos mésicos, que
involucran al MCI, la destruccidn de exergia es contraria en el MCI, a la que se tiene en el
sistema global. Esto ultimo, se ve también, en el caso de variar el flujo 9, en la Figura 30. Por
lo cual, se concluye que, si en el MCI aumenta la destruccion de exergia, en el sistema global
disminuye, lo cual, queda para futuras investigaciones.
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Conclusiones y comentarios finales.

Se llevo a cabo el estudio de un sistema novedoso de vehiculo hibrido que funciona con
amoniaco como combustible, ya que éste sirve de contenedor al hidrogeno, que de acuerdo a
ésta y varias investigaciones previas tiene un gran potencial para remplazar a los
combustibles a base de petréleo que se utilizan al dia de hoy.

Si bien el amoniaco es al dia de hoy muy comun como refrigerante, poco se habla de él como
combustible en motores de combustion interna, ya que al dia de hoy su combustion resulta
complicada e ineficiente, por esta razon se debe agregar hidrégeno a su combustion para
mejorar la misma.

El sistema hibrido analizado const6 de dos fuentes de poder para impulsar el vehiculo, las
cuales son un sistema de motor de combustién interna a base de amoniaco e hidrégeno, y un
sistema de pila de combustible del tipo PEM a base de hidrdgeno y oxigeno, las cuales se
configuran como se mostro en la Figura 15, y que estan relacionadas mediante un sistema de
disociacion de amoniaco, el cual funciona a base craqueo térmico a base de amoniaco y
activado por los gases de escape del MCI, los cuales aportan la energia térmica necesaria
para la separacion en Hz y Nz, respectivamente.

El sistema se codifico en el software EES, para su solucidn, obteniendo un total de 322
ecuaciones y 322 variables, compilado en un tiempo de 4.5 segundos, teniendo un total de
922 lineas de cédigo.

Al realizar un analisis exhaustivo del sistema, se lleg6 a la conclusion de acuerdo a los
parametros iniciales tomados y a las suposiciones necesarias para modelar el sistema, de que
las dos principales fuentes de potencia del vehiculo, es decir el motor de combustion interna
y la pila de combustible, no pueden trabajar simultaneamente en la propulsién del vehiculo,
debido a que la tasa de produccion de hidrégeno es insuficiente para alimentar a ambos
sistemas simultdneamente, por lo tanto, se utiliza un sistema a la vez para propulsar el
vehiculo. En un inicio el sistema de motor de combustion interna es el encargado de mover
el vehiculo y de la produccion de hidrégeno. Una pequefia parte del hidrégeno producido se
combustiona en el MCI y el restante se almacena en un tanque (que originalmente no se
muestra en la Figura 15), hasta que se llene y es entonces cuando se puede desactivar el motor
de combustion interna; operando solo con la pila de combustible.

El ciclo de funcionamiento de este sistema, debido a las condiciones de disefio no puede ser
invertido, a menos que se modifique el mismo. Se podrian operar estos dos sistemas de
potencia del vehiculo simultdneamente para obtener una mayor potencia de salida y por ende
alcanzar velocidades y aceleraciones més altas, modificando las condiciones de disefio del
sistema. Pero esto Gltimo esta fuera de los alcances de este trabajo e implicaria sacrificar la
eficiencia del sistema, ya que al aumentar la cantidad de consumo de combustible esta
tenderia a ser mas pequefia, esto Ultimo se muestra en la Figura 29. Sin mencionar que la pila
de combustible debido a su naturaleza y tipo de construccion esté limitada a ciertas salidas
de potencia, y como sus condiciones de flujo estan intimamente relacionadas con su potencia
de salida, se encontré que su eficiencia llega a un maximo bajo ciertas condiciones de trabajo.
Una vez que se alcanzan dichas condiciones de trabajo, la eficiencia tiende a disminuir,
aunque se aplique mayor cantidad de hidrégeno al anodo, esto se aprecia en la Figura 28.
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En el modelado del sistema se encontraron los siguientes resultados bajo las condiciones de
operacion y suposiciones previamente citadas en el trabajo, teniendo una salida de potencia
neta de 118 kW para el caso de motor de combustion interna, una potencia neta de salida de
la pila de combustible de 96.64 kW, suministrando como combustible amoniaco presurizado
en forma liquida al sistema a una tasa de 73.3 mol/min y a una presion y temperatura de 17
bar y 20 °C, respectivamente.

En cuanto a las eficiencias energéticas y exergéticas del sistema se encontraron que para las
condiciones de flujo previamente descritas y para cada sistema principal son de, 44.33 y
43.67 % para el caso del motor de combustion interna, y de 41.39 y 41.34 % para el caso de
la pila de combustible, respectivamente. En cuanto al sistema global sus eficiencias
energeética y exergética resultaron ser de 45.85 y 45.23 % respectivamente.

El beneficio final de este sistema es la obtencion de productos de combustion libres de
contaminantes dafiinos para el medio ambiente y el de tener finalmente un sistema autonomo
de transporte que no dependa de tiempos de carga largos o de costosa infraestructura para
repostar hidrogeno. Sin mencionar que, al utilizar los gases de escape provenientes de la
combustion del sistema de motor de combustion interna, no se requiere otra fuente de energia
externa que se aporte al sistema. Esto es de suma importancia, ya que como se estudié en
este trabajo, es necesario una gran cantidad de energia para disociar la molécula de amoniaco.
El poder obtener hidrégeno implica un costo alto de energia y recursos, que mediante esta
configuracién de sistema no se aplica, al reutilizar dichos gases de escape.

Como propuestas a mejorar este sistema se encontraron las siguientes: reutilizar la corriente
de nitrégeno que sale de la unidad disociadora DSU, ya que esta Gltima sale a una tasa de
20.22 mol/min a 600 °C bajo las condiciones de trabajo para este modelo, siendo ésta
desechada del sistema. Eliminar el intercambiador de calor HEX: ya que este si bien aporta
una parte de calor a la corriente de amoniaco a disociar, la ganancia resulta ser muy poca y
se podria ahorrar peso y dinero al eliminar este Gltimo. Asi mismo, como se mencion6
anteriormente, modificar el sistema a manera que se pueda operar simultaneamente. Algo a
tomar en cuenta, que no se considera en este estudio, es el tema del peso del sistema, ya que
al tener demasiados componentes este podria tener una relacion peso-potencia elevada, lo
cual puede presentar un reto en el desarrollo futuro de este sistema.

Cabe mencionar que esta tecnologia esta alin en una fase de desarrollo experimental, es decir,
no se ha desarrollado por completo y por ende todos los resultados obtenidos en esta
investigacion y en otras previas, deben ser analizadas con sumo cuidado; teniendo en cuenta
que podrian variar, una vez que se implemente este sistema en un posible prototipo.

Finalmente se anexa el codigo del sistema, que se modelo en este trabajo, para futuras
referencias.
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Apéndice A. Referencias de los fluidos de trabajo en EES.

Debido a que los componentes del sistema operan con diferentes tipos de fluidos, tanto
liquidos, como en fase gaseosa y en algunos estados como mezcla, cada uno con sus distintas
propiedades termodinamicas y quimicas respectivamente, resulta necesario homogenizar la
referencia de la cual se parte para determinar sus propiedades termodindmicas de interés para
esta investigacion. En especial se tienen dos propiedades termodindmicas que requieren estar
referenciadas homogéneamente, para poder realizar adecuadamente los calculos necesarios.
Esto afecta principalmente a los sistemas del motor y produccién de hidrogeno. Para este
caso se tienen dos clases de fluidos; el primero es el amoniaco, el cual se modela como
sustancia pura en su fase liquida y de mezcla y el otro grupo de fluidos son los gases ideales
(tomados asi para este analisis) que hay en el sistema especificamente el hidrégeno,
nitrégeno, oxigeno (en algunas partes combinado como aire ideal), ademas en cierta parte
del modelo donde las condiciones son extremadamente altas en cuanto a temperatura y
presion se refiere, se modelara el vapor de agua y el amoniaco como gases ideales. Esto
ultimo también obedece a las limitaciones que se encontraron para poder modelar estos
fluidos a condiciones no tabuladas en las tablas de la bibliografia, ni capturadas en EES
estando fuera del rango de operacion del programa. Para los analisis y célculos en este trabajo
se hace uso del software EES para la determinacién de propiedades termodinadmicas de los
diferentes estados del sistema general, para lo cual resulta conveniente saber las referencias
de los fluidos que maneja el programa y que estan involucradas en la determinacion de la
energia y exergia del sistema.

Referencias por defecto de EES para los fluidos del sistema de vehiculo hibrido.

Aire (Gas ideal, compuesto por oxigeno y nitrégeno): h=0 @ T = 0 [K].

Hidrogeno Ha (Gas Ideal): h=0 @ T= 25°C 0 298.15 [K].

Nitrégeno N2 (Gas ideal): h=0 @ T = 25 °C 0 298.15 [K].

Amoniaco NH3z (Sustancia pura): h=0 @ T=-44.4 °C o 228.7[K] como liquido
saturado.

e Vapor de Agua H>O (Gas Ideal): h=hf° @ T =25 °C 0 298.15[K].

Como se observa no todos los casos estan referenciadas a la misma temperatura de partida
para la determinacion de la entalpia, por lo cual, si se tomasen tal cual como arroja el software
los valores, se estaria cometiendo errores en los céalculos, obteniendo valores errados.
Recordando que, para los gases ideales basta con conocer la temperatura de estos para
determinar su entalpia, mas no para el caso de el amoniaco como sustancia pura, pues
dependemaos de otra propiedad excluyente de la temperatura para su determinacion.

Caso amoniaco fase liquida y mezcla (sustancia pura).

Debido a que el amoniaco actualmente se utiliza mas como refrigerante que como medio de
transporte de hidrogeno no se tiene datos registrados para este a altas temperaturas en EES y
su referencia claramente es diferente a los gases que hay en el resto del sistema, sera este la
parte que determine la adecuacion de la referencia que se toma para el resto de los calculos,
ya que resulta mas sencillo modificar las referencias de temperatura de los gases ideales que
de una sustancia pura que depende ademas de otra propiedad.
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Se utilizara la referencia IIR de EES para amoniaco, ya que es la que resulta mas conveniente
en este caso, y es la siguiente:

IR - El valor de la entalpia especifica se establece en 200 kJ / kg y el valor de la entropia
especifica se establece en 1.0 kJ / kg-K para liquido saturado a 0 ° C (273.15 K). Este es el
estado de referencia estandar para el Instituto Internacional de Refrigeracion. Teniendo en
cuenta que esta opcion no es aplicable a fluidos para los que la temperatura critica es inferior
a0 ° C.[60].

Siendo entonces la temperatura de referencia para todos los célculos de 0 [°C] 0 273.15 [K],
tanto para sustancias puras como para gases ideales del sistema.

Para su estructura en el codigo se emplea la siguiente nomenclatura:
$Reference

El comando $SREFERENCE permite cambiar el estado de referencia predeterminado para un
fluido especifico. El formato de este comando es:

$REFERENCE Fluid ReferencelD
Donde: Fluid es el nombre del fluido, por ejemplo, NH3, y ReferencelD es en este caso IIR.
Caso gases ideales (Hz, N2, aire y vapor de agua H20).

Para los gases ideales que participan el sistema se procede a formular ecuaciones que
permitan calcular su entalpia a la temperatura de referencia fijada por el amoniaco y la
referencia IIR, previamente establecida. Dado que el hidrégeno, nitrégeno y vapor de agua
estan referenciados a la misma temperatura en EES es decir 25°C, se puede formular una
ecuacion que ayude a determinar la entalpia de estos referenciada a la temperatura de
referencia deseada para estos tres gases. Lo anterior se puede ver en la siguiente Figura 32.

Referencia

Referencia Fijada en
Aire EES el Modelo
OK 0°C
A A Referencia de
Gases EES Entalpia a
Determinar
(_) 25°C T valor
- ® ? @ h(T)kJkg]
hg (T) EES *
ha (Tref=0°C) hg (Tref=0°C)
ha (T) EES

Figura 32. Escala de referencias para la determinacion de las entalpias de los gases ideales
en el sistema de vehiculo hibrido en EES.

En la Figura 32, se observan en una recta la entalpia de gases ideales como funcion
unicamente de su respectiva temperatura, donde se observan dos casos el primero es para el
caso del aire el cual esta referenciado a una temperatura de OK, y el segundo es para el caso

100



de los otros tres gases modelados como ideales que intervienen en el sistema, que estan
referenciados a 25°C.

Por simple inspeccion del diagrama se pueden formular las siguientes relaciones, utiles para
referenciar a 0°C los gases y el aire:

hg(T) = hg(Tges) + hg(Trer) (122)

La relacién anterior funciona para el nitrogeno, oxigeno, vapor de agua, el hidrdégeno y
mezcla de gases, pero si se utiliza inicamente esta relacion se tendra el problema de que el
software EES dara valores negativos a partir de que se baje de 25°C, por lo cual es necesario
introducir un signo menos a la ecuacion anterior quedando de la siguiente forma:

hg(T) = hg(Tggs) — hg(Trer) (123)

Donde:

hg(T) = Entalpia de gas a una temperatura T referenciado a 0°C.

hg(Tggs) = Entalpia de gas que el software EES arroja por defecto referenciada a 25 °C.
hg(T,.r) = Entalpia de gas referenciada a 0 °C.

Para el caso del aire se tiene de manera analoga la siguiente relacion:
ha(T) = ha(Tges) — ha(Trer) (124)

Donde:
ha(T) = Entalpia de aire ideal a una temperatura T referenciado a 0°C.

ha(Tzgs) = Entalpia de aire ideal que el software EES arroja por defecto referenciada a 25
°C.

ha(T,.s) = Entalpia de aire ideal referenciada a 0 °C.

Con el aire se observa en la Figura 32, que este esta referenciado en EES a 0K, y por ende
ambos valores de entalpia obtenidos en EES son positivos a 0°C, por lo tanto, la ecuacion
124 queda tal cual se indica.

Para la entropia se tiene un caso similar a la entalpia, solo se debe recordar que esta depende
de dos propiedades independientes, como la presién o alguna otra propiedad independiente
de la temperatura, para este caso se supone que la presion con la cual se determinara la
entropia en EES es la misma a pesar de que se esté referenciando a una temperatura diferente,
ya que se trata de una diferencia y un punto de partida unicamente, como se observa en la
Figura 33, para el caso de gas ideal y de aire como gas ideal.

101



Referencia

Fijada en

el Modelo
Referencia

ire EES P[Kpa
Aire EES (Kpa] Rf'/i'l'l"'.“:‘.' de Entropia a
A A Gases EES Determinar
P Valor
© ® . :
sg (T,P) EES
k -sa (Tref=0°C P)———— sg (Tref=0°C,P) -
L - sa (T,P) Ees
— s (T,P) [kJ/kg*K]

OK OoC 25uc T Valor

Figura 33. Escala de referencias para la determinacion de las entropias de los gases
ideales en el sistema de vehiculo hibrido en EES.

Para el caso de los gases antes mencionados, en base a la Figura 33, y aplicando el mismo
criterio de la entalpia, se tiene que:

sg(T,P) = sg(Tggs, P) — 59 (Tres , P) (125)

Donde:
sg(T, P) = Entropia de gas a una temperatura T referenciado a 0°C y a una presion P.

sg(Tggs, P) = Entropia de gas que el software EES arroja por defecto referenciada a 25 °C,
yauna presionP.

sg(Tyer, P) = Entropia de gas referenciada a 0 °C y a una presion P.

Para el aire de manera analoga a la entalpia de gases, se tiene que:
sa(T,P) = sa(Tggs, P) — sa(Tyer, P) (126)

Donde:
sa(T, P) = Entropia de aire ideal a una temperatura T referenciado a 0°C y a una presion P.

sa(Tggs, P) = Entropia de aire ideal que el software EES arroja por defecto referenciada a 25
°C, y a una presion P.

sa(Tr.f, P) = Entropia de aire ideal referenciada a 0 °C y a una presion P.

Nota: Para el agua como sustancia pura no hay problema en utilizarla en EES, ya que esta
esta referenciada a 0°C, lo mismo ocurre con la rutina de EES de la mezcla aire-agua, por
ende, si se trabaja con una referencia de 0 °C no se requiere ninguna modificacion para los
calculos.
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Apéndice B. Calculo de propiedades del amoniaco en fase

gaseosa (altas temperaturas).

Como es bien sabido de antemano el amoniaco tiene un uso méas enfocado a sistemas de
refrigeracion, por ende, sus propiedades registradas en libros y softwares de ingenieria suelen
ser de temperatura y presiones bajas, llegando como maximo alrededor de los 50°C por poner
un ejemplo. Sin embargo, la molécula de amoniaco (por lo general en su fase liquida) se
puede utilizar para trasportar de manera mas segura el hidrogeno necesario para algunos
sistemas de potencia como el analizado en este trabajo.

Dado que este sistema de vehiculo hibrido se modelara en el software EES por conveniencia
y aprovechamiento de sus librerias, sin embargo, al realizar el analisis especificamente de
una corriente de amoniaco en su fase de gaseosa como vapor sobrecalentado y referenciado
a una temperatura de 0°C mediante el comando IIR, resulta los siguiente:

La temperatura esta fuera del rango para el amoniaco. El rango permitido es 195,5 <T (K)
<700.

Lo cual claramente es una limitante para el modelado de sistemas de potencia como este
dénde no se precisa del amoniaco como un refrigerante si no como un combustible y un
medio de trasporte del hidrogeno, y por lo general en este tipo de sistemas las temperaturas
que se alcanzan en la separacion del amoniaco con craqueo térmico son muy superiores a
estos rangos de temperatura. Por ende, con el modelo propuesto en este trabajo resulta
necesario modelar el amoniaco en su fase gaseosa con las siguientes relaciones, mediante la
ecuacion de Shomate, propuesta en [41], en la que se proporcionan los siguientes datos y
relaciones para poder modelar el amoniaco a altas temperaturas en su fase gaseosa.

Capacidad calorifica de fase gaseosa de amoniaco, ecuacioén de Shomate.
C, = A+Bxt+Cxt?+Dxt>+E/t? (127)
Entalpia de amoniaco en fase gaseosa referenciada a 25°C.
H —Hyog15= Axt+B*t?/2+C+t3/3+D*t*/4—E/t+F—H (128)
Entropia de amoniaco en fase gaseosa referenciada a 25°C y una Presion P.
S°= Aln(t) +B*t+C*t?/2+D*t3/3—E/(2*t?)+G (129)

Donde:
Cp°: Calor especifico a presion constante en J/mol*K.

H’ = Entalpia estandar de amoniaco en kl/mol.
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S°= Entropia estandar de amoniaco en J/mol*K.
t = temperatura del amoniaco en (K)/1000.

Cabe mencionar que al utilizar estas ecuaciones se esta tomando como referencia del gas la
temperatura de 25 °C 0 298.15 K por lo que en el caso de trabajar con programas o tablas de

propiedades se debera tener en cuenta un ajuste como el mencionado en el apéndice A de
este trabajo.

Mientras que las diferentes letras que aparecen en las anteriores ecuaciones obedecen a
constantes, que dependen del valor de la temperatura a la cual exista el amoniaco al que se le
deseen calcular sus propiedades, tales valores de las constantes estan dados en la siguiente
tabla para dos rangos diferentes de temperatura.

Temperatura en (K) 298 - 1400 1400 - 6000
A 19.99563 52.02427
B 49.77119 18.48801
C -15.37599 -3.765128
D 1.921168 0.248541
E 0.189174 0.248541
F -53.30667 -85.53895
G 203.8591 223.8022
H -45.89806 -45.89806

Tabla 20. Valores de las constantes de la ecuacion de Shomate, para el calculo de
propiedades del amoniaco en fase gas, datos tomados de la referencia [41].

En el caso de esta investigacion estas ecuaciones fueron necesarias para el andlisis de la
unidad disociadora de amoniaco DSU, la cual segun la referencia [25], puede operar en un
rango de temperaturas de 300 a 700 °C, las cuales resultan ser una temperatura mayor a los
700 K (426.85 °C), con lo cual EES arrojara un error al momento de los célculos, el valor
utilizado para la validacion y modelado del sistema se supuso de 600 °C, la cual esta por
encima de los valores del amoniaco modelado como sustancia pura.
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Apéndice C. Codigo EES del sistema de

de pila PEM y MCI.

"DATOS DE ENTRADA PARA CALCULOS PARTE 1: ICE Y DSU"

Pm_NH3=MolarMass(Ammonia) "'MASA MOLAR DE AMONIACO"
Pm_H2=MolarMass(H2) "IMASA MOLAR DEL HIDROGENO"
Pm_air olarMass(Air) "'"MASA MOLAR DEL AIRE"
Pm_H20=MolarMass(H20) "MASA MOLAR DE VAPOR DE AGUA"
Pm_N2=MolarMass(N2) ""MASA MOLAR DEL NITROGENO"

N[1]=73.3[mol/min]
[6]=6.246[mol/min]

PRODUCE A BORDO"

N[9]=3.32[mol/min] "IFLUJO DE HIDROGENO QUE SE INYECTA AL

MOTOR"

FLUJO DE NH3 QUE SALE DEL TANQUE"
LUJO DE HIDROGENO H2 QUE SE

[1]*CONVERT(mol/min kmol/s)Pm_NH3
[6]*CONVERT(mol/min kmol/s)*Pm_H2
[9]*CONVERT(mol/min kmol/s)*Pm_H2

WICE_DOT=118[kW] "!/POTENCIA DE SALIDA DE MOTOR"
"VALORES DE REFERENCIA PARA LOS GASES IDEALES"
T=CONVERTTEMP(C K,0)

"DATOS DE ENTRADA PARA CALCULOS DE PROPIEDADES:"

P[0]=101.325[kPa] "!PRESION DE REFERENCIA ATMOSFERICA"
T[0)=298.15[K] "TEMPERATURA DE REFERENCIA AMBIENTE

P[1]=17*CONVERT(bar,kPa) "IPRESION DEL TANQUE DE
ALMACENAMIENTO DE NH3"

T[1J=CONVERTTEMP(C K,20) "TEMPERATURA DEL TANQUE DE
ALMACENAMIENTO DE NH3"

P[4]=2.5*CONVERT(bar kPa) "IPRESION A LA CUAL SE
SUMINISTRA EL NH3 AL ICE"

T[6]=CONVERTTEMP(C,K,600) "TEMPERATURA DE OPERACION
DEL DSU Y A LA CUAL SE SEPARAN EL H2 DEL N2"
T[12J=CONVERTTEMP(C,K,900) "TEMPERATURA DE LOS
GASES DE SALIDA DEL ICE"

"DATOS DE ENTRADA DEL PODER CALORIFICO DE LOS
COMBUSTIBLES"

LHV_NH3=18.61*CONVERT(MJ/kg,kJ/kg) ""PODER CALORIFICO
INFERIOR DE NH3"

HHV_NH3=22.5*CONVERT(MJ/kg kl/kg) "IPODER CALORIFICO
SUPERIOR DE NH3"

LHV_H2=119.95*CONVERT(MJ/kg kJ/kg) ""PODER CALORIFICO
INFERIOR DE H2"

HHV_H2=141.6*CONVERT(MJ/kg kJ/kg) "PODER CALORIFICO

SUPERIOR DE H2"

"DATOS PARA CALCULAR LA DESTRUCCION DE EXERGIA DEI
ICE"

T_P=CONVERTTEMP(C,K,600) ""TEMPERATURA DE PARED DEL
ICE"

"CALCULO DE PROPIEDADES DE ALGUNOS ESTADOS
TERMODINAMICOS PARTE 1"

ESTADO 1"

"IFLUJO AMONIACO"
$REFERENCE Ammonia IR
Psat@T1=Pressure(Ammonia, T:
Tsat@P1=Temperature(Ammonia,

)
1)x=1)

“IYA QUE P[1] > Psat@T1; Y T[1] < Tsat@P1, ES POR TANTO UN
LIQUIDO COMPRIMIDO COMO SE ESPERABA"

nthalpy(Ammonia, T=T[1],P=P[1])
ntropy(Ammonia, T=T[1],P=P[1])

“ESTADO 2"

"IFLUJO AMONIACO"

P[2]=P[4]

"BALANCE DE ENERGIA DE VALVULA Pr"
h[2]=h[1] "IDE ESTA PARTE CONOCEREMOS EL VALOR DE h[2]"
)

hf@P2=Enthalpy(Ammonia,P=P[2],
hg@P2=Enthalpy(Ammonia,P=P[2]

)

“I YA QUE hf@P2<h[2]<hg@P2 ES UNA MEZCLA"
x2=(h[2}-hf@P2)/(hg@P2-hf@P2) "ICALIDAD DEL ESTADO 2"
T[2]=Temperature(Ammonia,P=P[2] x=1)

SREFERENCE Ammonia IIR

sf@P2=Entropy(Ammonia,P=P[2] x=0)
sg@P2=Entropy(Ammonia,P=P[2] x=1)

s[2J=sf@P2+x2*(5g@P2-s/@P2)

"ESTADO 3
“IFLUJO AMONIACO"
(2]

"ESTADO 4"
"IFLUJO AMONIACO"
T4I=T[2]

"ESTADO 5"
"IFLUJO AMONIACO"
PIS]=P[3]

"ESTADO 6"
"IFLUJO HIDROGENO"
P[6]=P[4]

h[6]=Enthalpy(H2,T=T[6])-Enthalpy(H2, IENTALPIA DE H2
COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A T=0 °C"

[0]

[6] ""'SUPONEMOS QUE EL DSU OPERA A ESTA
TEMPERATURA'Y QUE AL SEPARARSE EL N2 Y H2 SALEN A LA
MISMA TEMPERATURA"

h{7}=Enthalpy(N2,T=T[7))-Enthalpy(N2,
COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A

"IENTALPIA DE N2
ocr

"ESTADO 12" i
"IFLUJO MEZCLA DE GASES DE COMBUSTION"
P[12]=P[0]

"IDE LA ESTEQUIOMETRIA DE LA COMBUSTION PARA AMBOS
‘COMBUSTIBLES TENEMOS LOS SIGUIENTES PRODUCTOS:"

n_H20=2.5[kmol] ""MOLES DE VAPOR DE AGUA"

n_N2=5.2[kmol] "IMOLES DE NITROGENO"
n_gases=n_H20+n_N2 "IMOLES TOTALES DE LOS PRODUCTOS

DE COMBUSTION DE AMBOS COMBUSTIBLES"

"ICALCULO DE FRACCIONES MOLARES"

y_H20=n_H20/n_gases "IFRACCION MOLAR DE H20"
y_N2=n_N2/n_gases "IFRACCION MOLAR DE NITROGENO"

m_H20=n_H20*Pm_H20 "IMASA TOTAL DE AGUA EN GASES DE
COMBUSTION"

m_N2=n_N2*Pm_N2 "IMASA TOTAL DE NITROGENO EN GASES
DE COMBUSTION"

m_gases=m_H20+m_N2 "IMASA DE LA MEZCLA DE GASES"

"ICALCULO DE FRACCIONES MASICAS"

fm_H20=m_H20/m_gases

fm_N2=m_N2/m_gases

"IMASA MOLAR APARENTE O PROMEDIO DE LOS GASES DE
COMBUSTION"

Pm_gases=y_H20*Pm_H20+y_N2*Pm_N2

"ICALCULO DE ENTALPIA DE GASES REFERENCIADA A 0 C"

h_H20=Enthalpy(H20, T=T[12])-Enthalpy(H20,T=T) "ENTALPIA DE
H20 COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A 0 °C"

h_N2=Enthalpy(N2, T=T[12])-Enthalpy(N2,T=T) "ENTALPIA DE N2
COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A 0 °C"

h[12]=fm_H20*h_H20+fm_N2*h_N2 "IENTALPIA DE GASES DE
COMBUSTION REFERENCIADOS A T= -0[C]"

"ICALCULO DE CP DE GASES A TEMPERATURA DE ENTRADA
AL DSU"

Cpg_H20=SpecHeat(H20, T=T[12])
Cpg_N2=SpecHeat(N2,T=T[12])

Cp_gases=fm_H20*Cpg_H20+fm_N2*Cpg_N2 "ICP DE GASES
APROXIMADO A LA TEMPERATURA DE ENTRADA AL DSU"

"ESTADO 13"
"IFLUJO MEZCLA DE GASES DE COMBUSTION"
13]=P[12]

LUJO DE AIRE ESTANDAR MODELADO COMO GAS IDEAL"
P[14]=P[0]
T[L4]=T[0]

h[14]=Enthalpy(Air, T= 7[14]) Enthalpy(Air, T=T) "ENTALPIA DE AIRE
REFERENCIADA A 0

“BALANCES DE MASA MOLAR Y MASA PARA LOS EQUIPOS Y
TUBERIAS PARTE 1"

"BALANCE DE MASA PARA LA VALVULA Pr"
“ICORRIENTE DE AMONIACO NH3"

MI[1]=M[2] "IFLUJO MASICO DE NH3"
N[2J=N[1]

"BALANCE DE MASA Y ESTEQUIOMETRIA DEL MOTOR ICE"

raA=6.05 "!
raH=34.2

IRELACION AIRE-AMONIACO [kg aire/kg NH3]"
“IRELACION AIRE-HIDROGENO [kg aire/kg H2]"

"IADEMAS DE LA ESTEQUIOMETRIA DEL ICE SE DEBE CUMPLIR
LA SIGUIENTE RELACION DE
FLUJOS QUE SE INYECTAN AL MOTOR"

M[9)M[4]=0.01 "IRELACION DE FLUJO DE HIDROGENO
AMONIACO QUE SE INYECTAN AL MOTOR LA CUAL ES DE 19"
N[4]=(M[4]/Pm_NH3)*CONVERT (kmol/s,mol/min)

“IDE LAS RELACIONES ESTEQUIOMETRICAS DE LA
COMBUSTION DEL NH3 Y H2, ENCONTRAREMOS EL FLUJO DE
ARRE

PARA LLEVAR A CABO LA COMBUSTION Y EL FLUJO DE
GASES"

raA=Mcomb_NH3/M[4] “IDE AQUI SE OBTIENE EL FLUJO DE AIRE
PARA LA COMBUSTION DEL NH3"

vehiculo hibrido

raH=Mcomb_H2/M[9] "IDE AQUI SE OBTIENE EL FLUJO DE AIRE
PARA LA COMBUSTION DEL H2"

M[14]=Mcomb_NH3+Mcomb_H2 "IFLUJO MASICO DE AIRE TOTAL
QUE INGRESA AL ICE"
N[L4]=(M[14)/Pm_aire)*CONVERT(kmol/s,mol/min)
M[4]+M[9]+M[14]=M[12] "BALANCE DE MASA DEL ICE SE
OBTIENE FLUJO DE GASES M[12]"

"DEL NODO A DE LA TUBERIA DE AMONIACO"

M[2}=M[3]+M[4] "IDE AQUI SE OBTIENE M[3]"
N[3]=(M[3]/Pm_NH3)*CONVERT(kmol/s,mol/min) "IFLUJO MOLAR
"BALANCE DE MASA DEL INTERCAMBIADOR DE CALOR HEX 1"

M[5]=M[3] "{FLUJO MASICO DE NH3"
N[5J=N[3]

M[BJ=M(6] “!FLUJO MASICO DE HIDROGENO PRODUCIDO QUE
ATRAVESO HEX 1"

N[8]=N[6]

“DEL NODO B DE LA TUBERIA DE HIDROGENO"
M[BJ=M[9]+M[10] "IDE AQUI SE OBTIENE M[10]"
N[10]=(M[10}/Pm_H2)*CONVERT (kmols,mol/min) "{FLUJO MOLAR
DE H2 QUE VA AL FILTRO HPU"

"BALANCE DE MASA DEL DSU"

"LADO GASES"

M[13]=M[12] "!GASES DE ESCAPE DEL DSU"

"IPARA CONOCER N[12], UTILIZAREMOS EL PESO MOLECULAR
APARENTE DE LOS GASES DE COMBUSTION"

N[12]=(M[12)/Pm_gases)*CONVERT (kmol/s,mol/min) "IFLUJO
MOLAR DE GASES DE LA COMBUSTION DEL ICE"

N[13]=N[12]
"BALANCE DE MASA GENERAL DE DSU"

M[5]+M[12]=M[6]+M[7]+M[13] "IDE AQUI SE CONOCERA EL FLUJO
MASICO DE NITROGENO M[7]"

N[7]=(M[7}/Pm_N2)*CONVERT(kmol/s,mol/min) "IFLUJO MOLAR DE
N2 QUE SALE DEL DSU"

"BALANCE DE MASA DEL HPU"
M[11]=M[10] "FLUJO DE H2 YA LIBRE DE CUALQUIER POSIBLE

RESIDUO DE NH3 O N2
N[11]=N[10]

"DEBIDO A QUE NO CONOCEMOS LOS VALORES DE LAS
TEMPERATURAS DE SALIDA DE HEX1,

PROPONDREMOS UNA EFICACIA DE 0.8, Y DETERMINAREMOS
LOS CALORES ESPECIFICOS A PRESION CONSTANTE
UNICAMENTE CON LOS VALORES DE TEMPERATURA QUE
CONOCEMOS"

epsilon_HEX1=0.8 "IVALOR DE EFECTIVIDAD SUPUESTA PARA
EL HEXL, SIENDO ESTE UN VALOR COMUN EN
INTERCAMBIADORES DE CALO
Cp_3=SpecHeat(Ammonia, T=T[3] x=0) "IMEZCLA DE AMONIACO
LIQUIDO-VAPOR, NO SE PUEDE USAR CP DIRECTO DEL
PROGRAMA, YA QUE ES UNA MEZCLA Y EES NOS DA UN
ERROR, POR LO TANTO CONSIDERAREMOS SOLO LA PARTE
LIQUIDA QUE PREDOMINA"

Cp_6=Cp(H2,T=T[6]) "ICALOR ESPECIFICO DEL H2 DE LA
CORRIENTE 6

C_3=Cp_3*M[3] "ICAPACIDAD CALORIFICA DE LA CORRIENTE
DE AMONIACO”

C_6=Cp_6*M[6] "ICAPACIDAD CALORIFICA DE LA CORRIENTE
DE HIDROGENO"

CCold_HEX:
FLUIDO FRIO"

CHot_HEX1=C_6 "ICAPACIDAD CALORIFICA DEL HIDROGENO,
FLUIDO CALIENTE"

3"ICAPACIDAD CALORIFICA DEL AMONIACO,

"DEL RESULTADO DE LAS CAPACIDADES CALORIFICAS
TENEMOS QUE CHot_HEX1 ES EL VALOR MAS PEQUERNO,

POR ENDE, LE CORRESPONDE SER C_min"

CHEX1_MIN=C_6 "ICAPACIDAD CALORIFICA MINIMA PARA
HEX1"

"UTILIZANDO LA DEFINICION DE EFICACIA DE UN
INTERCAMBIADOR DE CALOR, EXPRESADO EN VALOR DE LAS
TEMPERATURAS DE LAS

CORRIENTES Y LA CAPACIDAD CALORIFICA TENEMOS QUE:"

epsilon_HEX1=(T[6]-T[8])/(T[6]-T[3]) "AQUI SE CONOCE EL VALOR
DE T(8]"

"BALANCE DE ENERGIA DE HEX1"

C_6*(T[6]-T[8])=C_3*(T[5]-T[3]) "IDE ESTA PARTE SE CONOCERA
ThE

"ANALISIS DE LA UNIDAD DSU"

"ENERGIA NECESARIA PARA LA REACCION DE DSU,
SEPARACION DE AMONIACO"

DELTAh_dmolar=45.90*CONVERT(kJ/mol,kJ/kmol) ""CALOR
ESENCIAL PARA LA REACCION ENDOTERMICA"
DELTAh_d=DELTAh_dmolar/Pm_NH3
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TO=CONVERTTEMP(C K,25)

"CALCULO DE CALOR ESPECIFICO DE NH3 COMO EN FASE
GASEOSA (ECUACION DE SHOMATE)"

T_DSU=T[6] "ISE SUPONDRA QUE LAS CORRIENTES DE SALIDA
DEL DSU, ESTARAN AL MISMO VALOR QUE LA TEMPERATURA
DE OPERACION DE ESTE"

TDSU_r=T_DSU/1000 ""TEMPERATURA CONVERTIDA DE
ACUERDO A LAS ESPECIFICACIONES DEL POLINOMIO"

A=19.99563
B=49.77119
C=-15.37599
921168
189174

Cpmo\ar NH3=A+B*TDSU_r+C*(TDSU_r)"2+D*(TDSU_1)"3+E/(TDS

U_n"2 "IPOLINOMIO PARA DETERMINAR EL CP DEL NH3 EN
Jimol*K, EN FASE GASEOSA, NECESARIO DEBIDO A LAS
LIMITANTES DE EES EN NH3 EN RANGO DE TEMPERATURAS
DISPONIBLES HASTA 700 K*
Cpm_NH3=Cpmolar_NH3*CONVERT(J/mol*K kJ/kmol*K)
“ICONVERSION A kJ/kmol*K"

Cp_NH3=Cpm_NH3/Pm_NH3 "ICALOR ESPECIFICO DE NH3
COMO GAS EN kJ/kg*K"

DELTAR_NH3=Cp_NH3*(T_DSU-TO) "ICAMBIO EN LA ENERGIA
DE LA CORRIENTE DE NH3 QUE SE DISOCIA"

x_d=1"IFRACCION DE DISOCIACION, EN EL SUPUESTO DE QUE
TODO SE SEPARA"

ETA_d=0.9 "IEFICIENCIA DE CONVERSION DEL PROCESO DE
DESCOMPOSICION TERMICA"

DELTAh_DSU=DELTAh_NH3+x_d*ETA_d*DELTAh_d "ICALOR
ESPECIFICO NECESARIO PARA DESCOMPONER PARCIAL O
TOTALMENTE EL NH3"

"BALANCE DE ENERGIA DE DSU"
M[5]*DELTAh_DSU=M[12]Cp_gases*(T[12}-T[13]) "ITASA DE
CALOR QUE RECIBE EL NH3 DE LOS GASES DE COMBUSTION
PARA DISOCIARSE, ANALISIS LADO GASES PARA CONOCER
T3]

M[5]*DELTAR_DSU=M[12]*(h[12]-h[13]) "ICALCULO DE h[13]"
“CALOR SUMINISTRADO AL DSU"

QDELTAh_DSU=MI5]*DELTAh_d "ICALOR REQUERIDO PARA LA
REACCION EN FORMA DE TASA"

"CALCULO DE PROPIEDADES DE ESTADOS FALTANTES"

“IPARA ESTA PARTE ES NECESARIO SABER EN QUE FASE SE
ENCUENTRA EL AMONIACO DE LA CORRIENTE 5, PARA ASI
PODER LLAMAR A SUS RESPECTIVAS PROPIEDADES
TERMODINAMICAS,

PROCEDEREMOS A VER SI EXISTE CALIDAD EN ESTE ESTADO"

“ESTADO 5"

“IFLUJO AMONIACO"

SREFERENCE Ammonia IIR
Psat@T5=Pressure(Ammonia, T=T[5],x=1)
Tsat@P5=Temperature(Ammonia,P=P[5].x=1)

“IYA QUE P[5] < Psat@T5; Y T[5] < Tsat@P5, ES POR TANTO UN
VAPOR SOBRECALENTADO COMO SE ESPERABA"

$REFERENCE Ammonia IIR
T[5],P=P[5])

“ESTADO 8
"IFLUJO HIDROGENO"

P[8]=P[4]
h{8]=Enthalpy(H2, T=T(8])-Enthalpy(H2,T=T) "IENTALPIA DE
HIDROGENO REFERENCIADA A 0°C"

"ESTADO 9"
IFLUJO HIDROGENO"
P[9]=P[4]

[

“ESTADO 10

"IFLUJO HIDROGENO"
P[10]=P[4]

T[10]=T([8]

h[10]=h[8]

“ESTADO 11"

IFLUJO HIDROGENO"

"EN ESTA PARTE SE TOMA QUE DEBIDO A LA UNIDAD DE
FILTRADO HPU SE TIENE UNA CAIDA DE PRESION, Y SE
CONSIDERA COMO UNA VALVULA, POR LO TANTO"

h[11]=h[10] "ENTALPIA DE H2 REFERENCIADA A 0 °C"

P[11]=2*CONVERT(BAR,KPA) "IESTA ES LA PRESION DE
OPERACION DE LA FC DEL LADO HIDROGENO"

T11@25°C_KELVIN=Temperature(H2,h=h[11]) "TEMPERATURA
DE FLUJO DE H2 QUE SE DIRIGE A LA FC, REFERENCIADA A
°25C"

T11@25°C=CONVERTTEMP(K,C,T11@25°C_KELVIN) "ISE
CONVIERTE LA TEMPERATURA 11 A °C PARA PODER
REFERENCIARLA A 0° QUE ES LO SE VIENE TRABAJANDO"

“IFINALMENTE SE DETERMINA LA TEMPERATURA 11
REFERENCIADA A 0°C"

T11_C=T11@25°C-25[C] "ISE RESTAN 25 °C PARA
REFERENCIAR LA TEMPERATURA A 0°C"
T[11]=CONVERTTEMP(C,K,T11_C) "ISE REGRESA LA
TEMPERATURA A K REFERENCIADA A 0°C"

“DETERMINACION DE LAS ENTROPIAS ABSOLUTAS PARA
GASES IDEALES Y MEZCLAS QUE INTERVIENEN EN EL
SISTEMA"

“IHIDROGENO"

16],P=P[6)-E:

[8],P=P[8])- Entro;y(Hz

12,

S[8J=Entropy(H2.

s[9]=s[8]

s[10]=s[9]

s[11] py(H2,T=T[11] P=P[11])-Entropy(H2,T=T,P=P[11])
“INITROGENO"

s(7] Py(N2,T=T[7],P=P[7] Py(N2,T=T,P=P[7])
“IAIRE"

S[14] Py(Air, T=T[14],P=P[14] py(Air, T=T P=P[14])

"ICALCULO DE ENTROPIA DE GASES REFERENCIADA A 0 °C"

s_H2012=Entropy(H20, T=T[12],P=P[12])-
Entropy(H20,T=T,P=P[12]) "ENTROPIA DE H20 COMO GAS
IDEAL REFERENCIADO A 0 °C"

, T=T[12],P=P[12))-E: N2,T=T P=P[12])
"'ENTROF’\A DE N2 COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A 0 °C"
s[12]=fm_H20*s_H2012+fm_N2*s_N212 "IENTROPIA DE GASES
DE COMBUSTION REFERENCIADOS A T=0[C]"

s_H2013=Entropy(H20,T=T[13],P=P[13])-
Entropy(H20,T=T P=P[13]) "IENTROPIA DE H20 COMO GAS
IDEAL REFERENCIADO A 0 °C"
s_N213=Entropy(N2, T=T[13] P=P[13])-Entropy(N2,T=T,P=P[13])

"IENTROPIA DE N2 COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A 0 °C"
s[13]=fm_H20*s_H2013+fm_N2*s_N213" "IENTROPIA DE GASES
DE COMBUSTION REFERENCIADOS A T=0[C]"

"ANALISIS EXERGETICO DE LA PRIMERA PARTE DEL SISTEMA"

"DETERMINACION DE LA EXERGIA ESPECIFICA DE FLUJO DE
CADA ESTADO"

"PARA EL AMONIACO"
"IDETERMINACION DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA EL AMONIACO"

“ESTADO 0"

“IFLUJO AMONIACO"

$REFERENCE Ammonia IIR
Psat@T0=Pressure(Ammonia, T=T[0] x=1)
Tsat@PO=Temperature(Ammonia,P=P[0] x=1)

“IYA QUE P[0] < Psat@TO; Y T[0] > Tsat@P0, ES POR TANTO
TENEMOS UN ESTADO DE VAPOR SOBRECALENTADO"

$REFERENCE Ammonia IIR
hO_NH3=Enthalpy(Ammonia, T=T[0],P=P[0])
SO_NH3=Entropy(Ammonia, T=T[0],P=P[0])

ex{1]=(h[1]h0_NH3)-T[0]*(s[1]-s0_NH3)
=(h[2]-h0_NH3)-T[0]*(s[2}-50_NH3)
=ex(2]
=ex(3]
[5]-h0_NH3)-T[0]*(s[5]-50_NH3)

ex|
ex|

=

"PARA EL HIDROGENO"
“IDETERMINACION DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA EL NITROGENO"

"ESTADO 0"
“IFLUJO HIDROGENO"

h0_H2=Enthalpy(H2 T=T(O])-Enthalpy(H2T=T)
SOt py(H2,T=T[0],P=P[0] py(H2,T=T,P=P[0])

ex[6]=(h[6]-h0_H2)-T[0]*(s[6]-50_H2)
ex[8]=( (n[a] -h0_H2)-T[0]*(s[8]-s0_H2)

h[ll] -h0_H2)-T[0]*(s[11]-s0_H2)

"PARA EL NITROGENO"
‘.DETERM\NAC‘\ON DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA EL NITROGENO"

"ESTADO 0"
"IFLUJO NITROGENO"

ho_N2=Enthalpy(N2, T=T[0])-Enthalpy(N2,T= 'r)
0.t  T=T[0],P=P[0] T

ex{7]=(h[7]-h0_N2)-T[0}*(s[7]-50_N2)

“"PARA LA MEZCLA DE GASES"

“IDETERMINACION DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA LA MEZCLA DE GASES"

"ESTADO 0
"IFLUJO GASES DE COMBUSTION"

"IENTALPIA DE

ho_H20=Enthalpy(H20, T=T[0))-Enthalpy(H20,
H20 COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A 0 °C”
h0_GASES=fm_H20*h0_H20+fm_N2*h0_N2 "IENTALPIA DE
GASES DE COMBUSTION REFERENCIADOS A T= 0[C]"

H200=Entropy(H20,T=T[0],P=P[0])-Entropy(H20, T=T,P=P[0])
NTROPIA DE H20 COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A 0 °C"

T=T[0],P=P[0] T=T,P=P[0])
ENTROPIA DE N2 COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A0°C"
S0_GASES=fm_H20*s_H200+fm_N2*s_N20 "IENTROPIA DE
GASES DE COMBUSTION REFERENCIADOS A T=( 0[C]"

ex[12]=(n[12]-h0_GASES)-T[0]*(s[12]-50_GASES)
ex[13]=(h[13]-h0_GASES)-T[0]*(s[13]-S0_GASES)

"PARA EL AIRE"
"IDETERMINACION DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA EL AIRE"

"ESTADO 0"
"IFLUJO DE AIRE"

hO_AIRE=Enthalpy(Air, T=T[0))-Enthalpy(Air, T=T)
s0_/ py(Air, T=T[0],P=P[0] P

L T=T,P=P[0])

ex{14]=(h[14]-h0_AIRE)-T[0]*(s[14]-S0_AIRE)

"BALANCE DE ENERGIA DEL ICE"

"DETERMINACION DE CALOR PERDIDO"

QICE_DOT=M[4]*HHV_NH3+M[9]*HHV_H2+M[14]*h[14]-
M[12]"h[12]-WICE_DOT

FICIENCIA ENERGETICA DE ICE"

ETA_ICE=WICE_DOT/(M[4]*HHV_NH3+M[9]*HHV_H2)

"DESTRUCCION DE EXERGIA TERMICA EN EL ICE"

ExQICE_DOT=(1-(T[0)/T_P))*QICE_DOT

"DESTRUCCION DE EXERGIA EN EL ICE"

ex4_NH3=HHV_NH3+ex[4]
€x9_H2=HHV_H2+ex[9]

M[4]*ex4_NH3+M[9]*ex9_H2+M[14]*ex[14]=M[12]*ex[12}+WICE_DO
T+EXQICE_DOT+EXICE_DOT

"EFICIENCIA EXERGETICA DE ICE"

psi_ICE=WICE_DOT/(M[4]*ex4_NH3+M[9]*ex9_H2)

"ANALISIS ELECTROQUIMICO DE CELDA DE COMBUSTIBLE FC,
PILA STACK"

"DATOS DE ENTRADA PARA LOS CALCULOS DE VOLTAJE Y
POTENCIA DE LA PILA:"

J=1.15[A/cm"2] "IDENSIDAD DE CORRIENTE DE UNA CELDA"
A_cell=900[cm”2] "IAREA DE UNA CELDA" i
FC=CONVERTTEMP(C,K,80) ""TEMPERATURA DE OPERACION

TC=80[°C] ""TEMPERATURA DE OPERACION DE LA FC EN
GRADOS CENTIGRADOS"

PA=2*CONVERT (bar,atm) "IPRESION DE OPERACION FC, SE
TOMA COMO PRESION DE ENTRADA AL ANODO"

PC=PA "IPRESION DE OPERACION DEL CATODO, SE
CONSIDERA IGUAL A LA DEL ANODO"

alpha_an=1 "ICOEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE
ELECTRONES DEL ANODO, SE TOMA DE 0 A 1"

alpha_ca=0.5 "ICOEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE
ELECTRONES DEL CATODO, SE TOMADE 0 A 1"

n_an=2 "INUMERO DE ELECTRONES INVOLUCRADOS EN LA
REACCION DEL ANODO"

n_ca=4 "INUMERO DE ELECTRONES INVOLUCRADOS EN LA
REACCION DEL CATODO"

delta_mem=0.0183[cm] "IESPESOR DE MEMBRANA DE LA FC"
J_max=2 [A/cm”2] "IDENSIDAD DE CORRIENTE MAXIMA"
beta_2=2 "ICONSTANTE PARA LA DETERMINACION DE LAS
PERDIDAS DE DIFUSION DE LA FC"

n_fc=180 "INUMERO DE CELDAS"

WFAN_DOT=5[kW] "IPOTENCIA CONSUMIDA POR EL
VENTILADOR DE LA FC"

Wcp_DOT=5[kw] "IPOTENCIA CONSUMIDA POR LA BOMBA DE
CIRCULACION DEL REFRIGERANTE DE LA FC"

"CONSTANTES:"

6485.3[C/mol] ""CONSTANTE DE FARADAY"
.314472[J/mol*K] ""ICONSTANTE UNIVERSAL DE LOS GASES"

"DATOS DE ENTRADA PARA LOS CALCULOS DE FLUJOS EN LA
PILA:™

st_H2=1.2 “lIESTEQUIOMETRIA DEL HIDROGENO EN LA FC"
st_02=2 "IESTEQUIOMETRIA DE OXIGENO EN LA FC"
Pm_O: olarMass(O2) "IMASA MOLAR DEL OXIGENO"

“TEMPERATURA APROXIMADA DE PARED DE FC"
T_PFC=CONVERTTEMP(C K,60)

"DETERMINACION DEL VOLTAJE REAL DE SALIDA EN LA
CELDA" "ICALCULO DE VOLTAJE REVERSIBLE Y RESTA DE LAS
DIVERSAS CAIDAS EN LA CELDA"

"PRESION DE SATURACION DEL AGUA QUE SALE DE LAFC, A
LA TEMPERATURA DE OPERACION DE LA FC
P_sat=Pressure(Steam,T=T_FC x=1)*CONVERT(kPa,atm)

"PRESION PARCIAL DE HIDROGENO"
P_H2=0.5*(PA/EXP(L.653")/(T_FC1.334)))-P_sat "IPRESION
PARCIAL DE H2 DE ANODO"

"PRESION PARCIAL DE OXIGENO"
P_02=PC/EXP(4.192*J/(T_FC1.334))-P_sat "IPRESION PARCIAL
DE 02 DE CATODO"

"VOLTAJE REVERSIBLE DE LA CELDA:" "IAPLICANDO LA
ECUACION DE NERST, CON CONDICIONES ESTANDAR DE
REFERENCIA, SE DETERMINARA EL VOLTAJE IDEAL"

E_r=1.482-0.000845*T_FC+4.31*10(-
31)*T_FC*In(P_H2*(P_02"0.5)) "VOLTAJE IDEAL DE LA CELDA,
QUE CONSIDERA LA VARIACION DE TEMPERATURA"

"PERDIDAS DE VOLTAJE DEBIDO A LA ACTIVACION DEL
ANODO Y CATODO"
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J0=1.08*10°(-21)*EXP(0.086*T_FC) "IDENSIDAD DE CORRIENTE
DE INTERCAMBIO, SE ASUME IGUAL PARA EL ANODO Y EL
CATODO"

E_actan=(R*T_FC)/(alpha_an*n_an*F)*In(3/J0) "IPERDIDA DE
VOLTAJE DEBIDO A LA ACTIVACION DEL ANODO"
E_actca=(R*T_FC)/(alpha_ca*n_ca*F)In(J/30) "IPERDIDA DE
VOLTAJE DEBIDO A LA ACTIVACION DEL CATODO"

=_act=E_actan+E_actca "IPERDIDAS DE ACTIVACION TOTALES
EN LA CELDA, EN V*

"PERDIDAS DE VOLTAJE OHMICAS"

"IPARA PODER CALCULAR LAS PERDIDAS OHMICAS DE LA
CELDA SE DEBE CONOCER SU RESISTENCIA INTERNA, LO
CUAL SE REALIZA A CONTINUACION"

"IPARA DETERMINAR LA RESISTENCIA INTERNA DE LA CELDA
DE NAFION 117 SE UTILIZARAN LAS SIGUIENTES ECUACIONES
EMPIRICAS"

a_H20=08

“ICOMO 0 < a_H20 =< 1, SE UTILIZA LA SIGUIENTE ECUACION
PARA CALCULAR EL CONTENIDO DE AGUA EN LA MEMBRANA:"
lambda_mem=0.043+(17.81*a_H20)-
39.85%(a_H20"2)+39.85%(a_H20"3)

“ICONDUCTIVIDAD DE LA MEMBRANA"

sigma_mem=(0.005139*lambda_mem-0.00326)*exp(1268/303-
(UT_FC))

"IRESISTENCIA ELECTRICA DE LA MEMBRANA"

R_ohm=delta_mem/sigma_mem "IRESISTENCIA ELECTRICA DE
LA MEMBRANA DE LA FC, EN OHM-CM2"

E_ohm=J*R_ohm "IPERDIDAS DE VOLTAJE OHMICAS EN V"

"PERDIDAS DE VOLTAJE POR CONCENTRACION"
VALOR=(P_02/0.1173)+P_sat

“ICOMO VALOR > 2 SE UTILIZA LA SIGUIENTE ECUACION
EMPIRICA:"

beta_1=(8.66*10%(-5)*T_FC-0.068)*((P_02/0.1173)+P_sat)+(-
1.6*10%(-4)+0.54)

E_conc=J*(beta_1*(J/J_max))"2 "IPERDIDAS DE
CONCENTRACION DE LA FC, EN V"

"VOLTAJE TOTAL DE SALIDA DE FC"

_r-E_act-E_ohm-E_conc

"POTENCIA DE UNA CELDA"
Weell_DOT=(E_T*J*A_cell)
"POTENCIA PRODUCIDA POR LA PILA"

Wstack_DOT=(n_fc*Wcell_dot)* CONVERT(W,kW)

DETERMINACION DE FLUJOS MASICOS SEGUNDA PARTE DEL
SISTEM,

‘CORRIENTE 17"
"IAIRE USADO POR LA FC, EN EL CATODO, AIRE ESTANDAR
CONSIDERADO COMO SECO"

"IOXIGENO USADO POR LA FC EN CATODO"

N_O2in=st_O2*(Wstack_dot*CONVERT(KW,W)/(4*E_T*F))*CONVER
T(mol/s,mol/min)
M_02in=(N_O2in*CONVERT(mol/min,kmol/s))*Pm_02

“IAIRE SECO SUMINISTRADO A LA FC, CONSIDERANDO LA
ESTEQUIOMETRIA DEL 02"

r_02=1/(1+3.76) "IRADIO ESTEQUIOMETRICO DEL 02"

N_AIREin=st_O2*(Wstack_dot"CONVERT(KW,W)/(4*E_T*F*r_02))*
CONVERT(molls, mol/min)

N[17]=N_AIREin

M_AIREin=(N_AIREin*CONVERT(mol/min kmol/s))*Pm_Aire
M[17]=M_AIREin

"CORRIENTE 148 FLUJO DE AIRE QUE ENTRA AL COMPRESOR"
“IAIRE SECO ESTANDAR QUE SALE DEL COMPRESOR "
N14_B=N[17]

M14_B=M[17]

"CORRIENTE 15"
“IAIRE SECO ESTANDAR QUE SALE DEL COMPRESOR "
N[15]=N14_B
M[15]=M14_B

"CORRIENTE 16"

"IAIRE SECO COMPRIMIDO Y ENFRIADO EN HEX 2"
N[16]=N[15]

M[16]=M[15]

"IAIRE SECO QUE SALE DEL CATODO"
M_AIREout=M_AIREin-M_O2in

“CORRIENTE 18"
“IHIDROGENO USADO POR LA FC, EN EL ANODO, SE
CONSIDERA SECO"

N[18]=st_H2*(Wstack_dot*CONVERT (KW,W)/(2*E_T*F))*CONVERT(
molis,mol/min)
MI18]=(N[18]*CONVERT(mol/min kmol/s))*Pm_H2

‘CORRIENTE 19"

IHIDR()GENO NO USADO POR LA FC, SE CONSIDERA SECO"
N[19]=(st_H:

1)*(Wstack_ dot‘CONVERT(kW W)/(2*E_T*F))*CONVERT(mol/s,mol/
min)

M[19)=(N[19]*CONVERT(mol/min kmol/s))*Pm_H2

"FLUJO MASICO DE HIDROGENO QUE REQUIERE PARA
FUNCIONAR LA FC, SE SUMINISTRA DE UN TANQUE DE
HIDROGENO UTILIZANDO ESTAS CONDICIONES DE
FUNCIONAMIENTO"

M_H2=M[18]-M[19] "'HIDROGENO QUE SE SUMINISTRA DEL
TANQUE UNA VEZ GENERADO EN DSU"

"CORRIENTE 20"
"IAGUA LIQUIDA A TEMPERATURA DE OPERACION DE FC Y
PRESION ATMOSFERICA"

"ITASA DE PRODUCCION DE AGUA EN LA MEMBRANA, SE
CONSIDERA QUE SALE DEL LADO DEL CATODO Y SERA
REUTILIZADA PARA HUMIDIFICAR EL AIRE DE ENTRADA"
N_H20gen=(Wstack_dot*CONVERT (KW,W)/(2*E_T*F))*CONVERT(
mols, mol/min)

M_H20gen=(N_H20gen*CONVERT(mol/min kmol/s))*Pm_H20

N[20]=N_H20g:
M[20]=M_H20gen

"CALCULOS DE COMPONENTES AUXILIARES DE LA FC"
"COMPRESOR DE AIRE"
eta_comp=0.85 "IEFICIENCIA ISOENTROPICA DEL COMPRESOR"

"SUPONEMOS AIRE ESTANDAR MODELADO COMO GAS IDEAL
Y CALORES ESPECIFICOS CONSTANTES"

"IESTADO 14B"

P14_B=101.325[kPa]

T14_B=CONVERTTEMP(C K,25)

Cp_Airecom=Cp(Air,T=T14_B)

K_Aire=IsentropicExponent(Air, T=T14_B)
gamma_Aire=(K_aire-1)/K_aire

"IESTADO 15"

"SUPONEMOS QUE EL AIRE QUE ENTRA AL HEX 2 TIENE LA
PRESION DE OPERACION DE LA FC

DEL LADO DEL CATODO, TODA LA LINEA TENDRA LA MISMA
PRESION"

P[15]=2*CONVERT(bar kPa)
re=P[15]/P14_B

"“SIGUE SIENDO AIRE SECO"

"ITEMPERATURA DE SALIDA DEL AIRE DEL COMPRESOR
VALOR REAL"

T[15]=T14_B*(1+((rc"gamma_Aire-1)/eta_comp))
“TRABAJO POR UNIDAD DE MASA DEL COMPRESOR"
w_comp=Cp_Airecom*(T[L5]-T14_B)

“"POTENCIA DE COMPRESOR DE AIRE DE ENTRADA"
WC_DOT=w_comp*M[15]

"CALCULO DE PROPIEDADES TERMODINAMICAS DE LOS
ESTADOS FALTANTES"

h[15]=Enthalpy(Air, T=T[15])-Enthalpy(Air, T=T) "ENTALPIA DE AIRE
REFERENCIADA A 0°C"
s[15] Py (Air, T=T[15],P=P[15], py(Air, T=T,P=P[15])

"ESTADO 18"
“IFLUJO HIDROGENO SECO QUE INGRESA AL ANODO"
P[18]=PA*CONVERT(atm kPa)

18]=T[11] ""TEMPERATURA A LA CUAL SE SUMINISTRA EL H2,
DEL SISTEMA DE DISOCIACION"
h[18)=Enthalpy(H2, T=T[18)-Enthalpy(H2,T=T) "IENTALPIA DE H2
COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A
s[18] py(H2,T=T[18] P=P[18] py(H2,T=T P=P[18])

“ESTADO 19"

IFLUJO HIDROGENO SECO QUE RETORNA AL TANQUE PARA
SER REUTILIZADO"

P[19]=P[18]

h[19]=Enthalpy(H2, T=T[19])-Enthalpy(H2,T=T) "ENTALPIA DE H2
COMO GAS IDEAL REFERENCIADO A T=0 °C"
s[19]=Entropy(H2, T=T[19],P=P[19])-Entropy(H2, T=T P=P[19])

"ESTADO 20"
"IFLUJO AGUA LIQUIDA A TEMPERATURA DE LA FC Y PRESION
ATMOSFERICA"
1=P[0]
T[20]=T_FC
h[20]=Enthalpy(Steam, T=T[20],P=P[20])
s[20]=Entropy(Steam, T=T[20],P=P[20])

"INTERCAMBIADOR DE CALOR HEX 2"

“1S{ SE OBSERVA LA TABLA DE PROPIEDADES
TERMODINAMICAS, SE OBSERVA QUE LA TEMPERATURA DEL
AIRE DE ENTRADA ES MAYOR QUE LA DE AGUA, POR LO
TANTO,

LA CORRIENTE FRIA SERA LA DE AGUA, Y LA CORRIENTE
CALIENTE LA DE AIRE."

epsilon_HEX2=0.8 "IEFECTIVIDAD DEL INTERCAMBIADOR DE
CALOR

Cp_20=Cp(Steam, T=T[20],P=P[20]) "ICALOR ESPECIFICO DE
AGUA DE SALIDA DE LA FC"

Cp_15=Cp(Air, T=T[15]) "ICALOR ESPECIFICO DEL AIRE
COMPRIMIDO, QUE SE DESEA ENFRIAR"

C_20=Cp_20*M[20] "ICAPACIDAD CALORIFICA DE LA
CORRIENTE DE AGUA"

C_15=Cp_15*M[15] "ICAPACIDAD CALORIFICA DE LA
CORRIENTE DE AIRE"

Chot_HEX2=C_15 "ICAPACIDAD CALORIFICA DE LA CORRIENTE
CALIENTE
Ccold_HEX2=C_20 "ICAPACIDAD CALORIFICA DE LA
CORRIENTE FRIA"

CHEX2_MIN=C_20 "ICAPACIDAD CALORIFICA MINIMA PARA
HEX2"

epsilon_HEX2=(T20S-T[20])/(T[15]-T[20]) "IDE ESTA PARTE SE
DETERMINA LA T20S

C_20%(T20S-T[20))=C_15*(T[15]-T[16]) "IDE ESTA PARTE SE
DETERMINA LA T16"

"ESTADO 16"
"AIRE SECO COMPRIMIDO Y ENFRIADO"
P[16]=P[15]

h{16]=Enthalpy(Air, T= T[lB]) Enthalpy(Air, T=T) "ENTALPIA DE AIRE
REFERENCIADA A 0
s[16] py(Air, T= T[16],F’ P[16]) Py(Air, T=T P=P[15])

"ESTADO 17"

"IFLUJO DE AIRE SECO QUE INGRESA AL CATODO"
P[17]=P[16]

T[17)=T[16]

h{17)=h[16]

s[17)=s[16]

"POTENCIA NETA DE SALIDA DEL SISTEMA DE FC"

WFC_DOT=Wstack_DOT-WC_DOT-WFAN_DOT-Wcp_DOT

"TASA DE CALOR PRODUCIDO POR LA FC"

QFC_DOT=WFC_DOT*((1.2/E_T)-1)

"EFICIENCIA ENERGETICA DE LA FC"

ETA_FC=WFC_DOT/(M[18]"LHV_H2-M[19]"LHV_H2)

"DETERMINACION DE EXERGIA DE FLUJO POR TIPO DE
CORRIENTE"

"PARA EL HIDROGENO"
"‘DETERMINAC'IC‘)N DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA EL NITROGENO"

ex[18]=(h[18]-h0_H2)-T[0]*(s[18]-50_H2)
ex[19]=([19]-h0_H2)-T[0]*(s[19]-50_H2)

"PARA EL AIRE SECO"
"IDETERMINACION DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA EL AIRE"

ex[15]=(h[15]-h0_AIRE)-T[0]*(s[15]-s0_AIRE)
ex[16]=(h[16]-h0_AIRE)-T[0]*(s[16]-s0_AIRE)
ex[17]=(h[17]-h0_AIRE)-T[0]*(S[17]-SO_AIRE)

"PARA EL AGUA"

"IDETERMINACION DE LAS CONDICIONES DE REFERENCIA
PARA EL AGUA"

"ESTADO 0"

"IFLUJO DE AGUA LIQUIDA, A CONDICIONES AMBIENTE ES UN
LIQUIDO COMPRIMIDO"

h_H20lig=Enthalpy(Steam, T=T[0],P=P[0])
s_H20lig=Entropy(Steam, T=T[0],P=P[0])

€x[20]=(h[20]-h_H20liq)-T[0]*(s[20]-s_H20liq)

"TASA DE EXERGIA TERMICA DE FC"
EXQFC_DOT=(1-(T[0)/T_PFC))*QFC_DOT

"BALANCE DE EXERGIA PARA LA FC, COMO VOLUMEN DE
CONTROL, DESPRECIANDO EL AIRE"

ex18_H2=LHV_H2+ex[18]
ex19_H2=ex18_H2

M_H2*ex18_H2=M[20]*ex[20]+WFC_DOT+EXQFC_DOT+Exd_FC
"EFICIENCIA EXERGETICA DE FC"

psi_FC=WFC_DOT/(M[18]*ex18_H2-M[19]*ex19_H2)

"ANALISIS DEL SISTEMA DE VEHICULO GENERAL"
ex2_NH3=HHV_NH3+ex[2]

"DESTRUCCION DE EXERGIA DEL SISTEMA GENERAL DE
VEHICULO"

"IBALANCE DE EXERGIA PARA EL SISTEMA GENERAL, COMO
VOLUMEN DE CONTROL, DESPRECIANDO EL AIRE"

M[2]*ex2_NH3=M[7]*ex[7]+M[13]ex[13}+WICE_DOT+EXQICE_DOT
+WFC_DOT+EXQFC_DOT+M[20]"ex[20]+Exd_SIS

"EFICIENCIA ENERGETICA DEL SISTEMA EN GENERAL"
ETA_SIS=(WICE_DOT+WFC_DOT)/(M[2]*HHV_NH3)
"EFICIENCIA EXERGETICA DEL SISTEMA EN GENERAL"

psi_SIS=(WICE_DOT+WFC_DOT)/(M[2]*ex2_NH3)
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Nomenclaturay términos empleados en los sistemas.

C.pump
CFR

Cl

DSU

EV
FCEV
HEV
HEX
HUP
MCI, ICE
PCU
PHEV
Pila PEM, PEMFC
Pr

Bomba de circulacion de refrigerante, (Circulation pump).

Motores de investigacion cooperativa de combustibles, (Cooperative fuel research).
Motor de encendido por compresion, (Compression-ignition engine).

Unidad de separacion por disociacion de amoniaco, (Dissociation separation unit).
Vehiculos eléctricos, (Electric vehicle).

Vehiculos eléctricos de celda de combustible, (Fuel cell electric vehicles).
Vehiculo eléctrico hibrido, (Hybrid electric vehicle).

Intercambiador de calor, (Heat exchanger).

Unidad de purificacion de hidrégeno, (Hydrogen purification unit).

Motor de combustion interna, (Internal combustion engine).

Unidad de control de potencia, (Power control unit).

Vehiculo eléctrico hibrido enchufable, (Plug-in hybrid vehicle).

Pila de combustible de membrana de intercambio de protones, (Proton exchange membrane fuel cell).
Regulador de presion, (Pressure regulator).

Sl Motor de encendido por chispa, (Spark-ignition engine).
Vent., fan Ventilador de la pila.
Nomenclatura de parametros. Subindices.
A a Area de pila, actividad de agua en la pila. [cm?]; [adim] 0, ref Condiciones de referencia.
C Capacidad calorifica. [kd/s-K] Aa Relacién amoniaco/aire.
Cp Calor especifico a presién constante. [kd/kg-K] act Perdida de activacion.
Cv Calor especifico a volumen constante. [kJ/kg-K] Aire, a Referente a las corrientes de aire.
E Diferencia de potencial o voltaje. ™ an Anodo.
ex Exergia especifica de cada corriente. [kd/kg] c Corriente fria, (cold)
Exq Tasa de destruccion de exergfa. [kw] ca Catodo. ]
Exq Tasa de destruccion de exergia térmica. kW] gglr: E:rfgirg:tgeacl(;?]iesr?tlraagf(’:ﬁa de la pila.
:1 E:]atgﬁlj?: de masa. {iﬁ/l%]] FC Referente a la pila d_e combustible, (Fuel Cell).
HHV Poder célorl’fico superi K gases, g Referente a las corrientes de mezcla de gases.
perior. [ki/kg] h Corriente caliente, (hot)
J Densidad de corriente. [Afem] ha Relacién hidr(’)gen'o/aire-
K Exponente adiabatico. [adim] i Especie '
LVH Poder calorifico inferior. [kd/kg] in Entra da'
m Masa. [ke] m Mezcla'
m Flujo mésico. [ka/s] méx Valor Méximo
n Nl]r_nero de electrones; nimero de moles. [e-], [kmol] min Valor ml'nimo.
N F“,JJO molar. . [mc_)l/mln] ohm Perdida éhmica; resistencia.
N Numgro de celdas de la pila. [adim] out Salida.
P Presion. [atm, kPa] p Referente a pared del sistema.
Pm Peso molecular [kmol/kg] r Reversible.
Q.q Tasz.a de Célor' i . [kw] . sat Valor de saturacion.
R, r Resistencia; radio estequiométrico. [Q], [adim] sis Sistema global.
T Relacion de compresion. [adim] Stack, st Pila de combustible.
S Entropia. [ki/kg-K] T Valores totales.
st Estequiometria [adim]
T Temperatura [°C, K]
w Potencia. kW]
X Fraccion de agua; calidad de vapor. [%] ConStanteS'
by A o
*a E;:gg:gg (ro::O(I;i;ouauon. E;Z]I m] F Constante de Faraday = 96485.3 [C/mol]
y ' R Constante universal de los gases = 8.314472 [J/mol-K]
Letras griegas.
a Coeficiente de transferencia de electrones. [adim]
B Constante de pérdidas de difusion. [adim]
Ya Relacion del exponente adiabatico del aire. [adim]
dmem Espesor de membrana. [cm]
Ah Cambio de entalpia. [kd/kg]
€ Efectividad de intercambiador de calor. [adim]
Ne Eficiencia isotérmica del compresor. [%]
Na Eficiencia de descomposicion térmica. [%]
NEc Eficiencia energética del sistema de pila. [%]
MNicE Eficiencia energética del motor. [%]
Nsis Eficiencia energética del sistema global. [%]
Amem Contenido de agua de la membrana. [adim]
Gmem Conductividad de la membrana. [(Q-cm)?]
Yee Eficiencia exergética del sistema de pila. [%]
Yice Eficiencia exergética del motor. [%]
Pss Eficiencia exergética del sistema global. [%]
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