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FORMULARI DE PROJECTES DE DOCTORAT INDUSTRIAL

S'HA D'EMPLENAR PELS ENTORNS EMPRESARIAL | ACADEMIC

1. SOL-LICITUD DE PARTICIPACIO EN UN PROJECTE DE DOCTORAT INDUSTRIAL

PROJECTE  Modelitzacié de reactors d'hidrotractament i isomeritzacio per a la produccié de SAF/HVO

DATA PREVISTA D'INICI DEL PROJECTE 10/12/2024

ERC PANEL 1 PE8 Products and Processes Engineering

ERC PANEL 2 oPcionaL) PE4 Physical and Analytical Chemical Sciences
SECTOR Quimica
SECTOR 2 (oPCioNAL) Mediambientienergia

2. MODALITAT DEL PROJECTE DE RECERCA

Vegeu |'apartat de caracteristiques i escolliu la modalitat depenent de les caracteristiques del projecte.

Modalitat de cofinancament []  Modalitat d'ajutsespecifics

3. DADES DE L'ENTORN EMPRESARIAL

NOM DE LENTITAT Technip Energies Iberia SAU e CIF

REPRESENTANT LEGAL DE L'ENTITAT  Manuel Vera Fernandez

RESPONSABLE DEL PROJECTE A L'ENTITAT (TUTOR/A)  jordi Quintana-Frigola

ADREGA ELECTRONICA e TELEFON

ADRECA DEL CENTRE DE TREBALL ON ES DESENVOLUPARA PARCIALMENT EL PROJECTE

Edifici NUm. 8, PLANTA 4 WTC ALMEDA PARK. Placa de la Pau, s/n

CODIPOSTAL 08940 e POBLACIO  Cornella de Llobregat o PAGINAWEB  https://www.ten.com/en

BREU PRESENTACIO DE L'ENTITAT
Technip Energies és una empresa lider en enginyeria i tecnologia per a la transici6 energética, amb posicions de lideratge en plantes de gas natural,
hidrogen, etilé, aixi com en posicions del mercat creixents en hidrogen blau i verd, quimica sostenible i gestié de CO2. La companyia es beneficia del
seu solid model d'execucié de projectes, recolzat per una amplia oferta de tecnologies, productes i serveis.

L'empresa té preséncia a 34 paisos, amb 15.000 treballadors amb capacitat de realitzar projectes innovadors, accelerant la transicié energética per a
un futur millor.
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e UNIVERSITAT Universitat de Barcelona

* PROGRAMADE DOCTORAT Enginyeria i Ciencies Aplicades

INVESTIGADOR/A ICREA BENEFICIARI D'UN AJUT ERC [ GRUP DERECERCA SGR
e CODISGR 2021 SGR 00079 o NOMDEL GRUP DE RECERCA Computational Material Science Laboratory (CMS
e DIRECTOR/A DETESI Doctora Alexandra Elena Plesu Popescu
e CENTRE DE RECERCA (SI ESCAU)
e ADRECA ELECTRONICA e TELEFON
o ADRECA DEL DEPARTAMENT/CENTRE ON DESENVOLUPARA PARCIALMENT EL PROJECTE

Facultat de Quimica, Departament d'Enginyeria Quimica i Quimica Analitica, Carrer Marti i Franqués nimero 1

e CODIPOSTAL 08028 e POBLACIO Barcelona o PAGINAWEB www.ub.edu/quimica

Redactar un breu resum del projecte de recerca, mitjangant el qual el candidat pugui identificar si es tracta d'un projecte del seu interés.
Cal indicar si hi participen altres entitats o centres, i cenyir-se a I'espai del requadre.

La transicié energetica i la descarbonitzaci6 de la indUstria petroquimica és un dels reptes més importants als que s'enfronta la societat actualment
per poder mitigar I'impacte del canvi climatic i reduir I'emissié de gasos d'efecte hivernacle.

Amb la necessitat que té la societat d'obtenir energia a partir de fonts renovables i alternatives sostenibles als combustibles fossils i el carbg, s'esta
investigant en I'obtencié de biocombustibles renovables a partir d'olis vegetals i residus urbans a través de processos quimics avangats. La conversio
d'olis vegetals refinats a biocombustibes forma part d'un procés d'alta complexitat técnica que es basa en la transformacio dels olis refinats, que
tenen un alt contingut de triglicérids i acids grassos, que es fan reaccionar amb hidrogen a altes temperatures i altes pressions. El procés es basa en
un tren de calentament i compressors d'hidrogen per tractar els olis vegetals amb dos reactors catalitics heterogenis en série. En el primer reactor
es duen a terme reaccions exotérmiques per obtenir cadenes d'hidrocarburs llargues amb subproductes que passen pel segon reactor on
s'isomeritzen i s'hidrocraqueigen els hidrocarburs per obtenir cadenes més curtes d'hidrocarbur valoritzades com a biocombustibles.

Per poder desenvolupar el projecte s'ha de fer un estudi per obtenir un model per les propietats fisico-quimiques de les mol-lecules i compostos
intermitjos a través de teories de quimica quantica i amb metodologia DFT (Density Functional Theory) recolzada per softwares de quimica
computacional.

Un cop obtingudes les propietats fisico-quimiques dels compostos, s'haura de realitzar un estudi cinétic per modelar totes les reaccions i
mecanismes que tenen lloc en els dos reactors juntament amb les activitats catalitiques dels metalls nobles, les constants cinétiques, influencia de
la variacié de la pressio i temperatura en els reactors, reversibilitat de les reaccions...

Amb el model cinetic riguros, s'avaluaran diferents casos d'operacié variant les composicions d'entrada dels olis vegetals, amb temperatures i
pressions d'operacio variables per poder analitzar la selectivitat dels productes obtinguts, a través de softwares de simulaci6 especifics com Aspen
Plus o Aspen Hysys amb simulacié en estat estacionari i una posterior simulacié per avaluar I'estat no estacionari per posades en marxa, parades del
proceés, situacions d'emergencia o despressuritzacions.

La tesi doctoral tindra com a objectius:

1) Desenvolupar els mecanismes de reacci6 a partir de fonaments de quimica-fisica i termodinamica amb models de quimica quantica de DFT
(Density Functional Theory) amb els softwares CosmoTherm i Turbomole.

2) Obtenci6 de model cinétic rigurés amb estimacié de I'activitat catalitica dels metalls nobles.
3) Simulacié a escala industrial en estat estacionari dels reactors amb software especific Aspen Hysys.
4) Simulacié en escala industrial en estat no estacionari evaluant casos d'emergéncia, start-up i turndowns dels equips.

5) Crear una eina per poder fer balancos productius i econdmics del procés a partir de I'estimacié de consums de reactius i producci6 del producte
final.

Els estudis tedrics es realitzaran juntament amb I'Institut de Quimica Teorica i Computacional (IQTCUB) i la Universitat de Barcelona.

Diposit Legal B-9413-2014



Ageéncia
de Gestio
@ d'Ajuts
. Universitaris

__AGAUR  de Recerca

6. PERFIL DEL CANDIDAT/A

Descripcio dels requisits minims i valorables, quant a titulacio, idiomes i experiéncia, que seran més valorats en els candidats.
En tots els apartats cal fer referencia a si és un requisit minim o valorable.

o TITULACIO" [GRAU, 0 EQUIVALENT (LLICENCIATURA, ENGINYERIA SUPERIOR | ARQUITECTURA), | MASTER UNIVERSITARI]

-Grau en Enginyeria Quimica
-Master en Enginyeria Quimica

*Requisits per a | admissio al doctorat: vegeu lapartat corresponent a les preguntes més Freqients dels estudiants de doctorat (FAQ) del web del Pla de Doctorats Industrials.

« IDIOMES o EXPERIENCIA PROFESSIONAL D'INTERES
-Catala -Experiéncia en enginyeria de processos quimics
-Castella -Experiéncia en processos de refineria i/o biorrefineria
-Anglés -Experencia en softwares de simulacié com Aspen Hysys
e ALTRES

-Capacitat de treballar en equip
-Coneixement especific de termodinamica, cinética quimica i reactors quimics
-Coneixement avancgat en simulacié de processos quimics

CARACTERISTIQUES DELS PROJECTES DE DOCTORAT INDUSTRIAL

L'element essencial del Pla de Doctorats Industrials és un projecte de doctorat industrial, s a dir, un projecte de recerca estratégic d'una empresa, en
que el doctorand/a desenvolupara la seva formacio investigadora, en col-laboracié amb un organisme de recerca, i que sera objecte d'una tesi doctoral.

La Generalitat de Catalunya dona suport economic a aquests projectes mitjangant 2 modalitats, depenent de les caracteristiques d'execucié del projecte:
o Projectes de doctorat industrial cofinangats per la Generalitat de Catalunya.
o Projectes de doctorat industrial amb ajut especific.

CARACTERISTIQUES COMUNES D’AMBDUES MODALITATS

o Latesidoctoral es desenvolupara en el marc d'un conveni de col-laboracié entre I'entitat o entitats de I'entorn empresarial i l'entitat o entitats de 'entorn
académic (sempre ha d'haver-hi una universitat catalana), que ha de ser vigent durant els 3 anys de durada del periode d'execucio del projecte.

e Eldoctorand/a disposara d'un director/a de tesivinculat I'organisme de recerca sol licitant i d'una persona responsable designada per I'empresasol-licitant
(tutor/a).

o Laselecciod de la persona candidata es dura a terme conjuntament entre les parts signants del conveni de col-laboracio. En tot cas, la persona candidata ha de
ser acceptada i admesa en el programa de doctoratde la universitat corresponent.

e Lapersona candidata ha de tenir una nota mitjana de I'expedient académic igual o superior a 6,5 (escala 0 a 10), calculada sobre el total de credits dels
estudis superiors que donen accés als estudis oficials de doctorat.

o Eldirector/a de tesi ha de formar part d'un grup de recerca reconegut (SGR) vigent de la Generalitat de Catalunya o bé ser investigador/a del programa
ICREA o haver obtingut financament del Consell Europeu de Recerca (ERC).

o Ladedicaci6 del doctorand/a al projecte de recerca es distribuira entre els dos entorns.

o Eldoctorand/a participara enprogrames formatius en competéncies especifiquesrelacionades amb el lideratge, la coordinacio i la gestio de projectes d'R+D+l;
la transferencia de resultats de recerca; el desenvolupament de noves empreses, i la propietat intel-lectual i industrial, entre altres matéries rellevants.

e Eldoctorand/a disposara d'una assignacié anual (borsa del doctorand/a)financada per la Generalitat de Catalunya i acumulable per un periode de 3 anys.
La finalitat és cobrir les despeses de matricula, mobilitat, formacio i publicacio d'articles del doctorand/a.

o Totes les tesis llegides en el marc del Pla de Doctorats Industrials rebran la mencié de doctorat industrial. Els tutors i tutores de I'entorn empresarial, aixi com

els directors i directores de tesi participants rebran un reconeixement per la seva participacio en el Pla.
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1. DADES DE LA PERSONA SOL-LICITANT
e NOMICOGNOMS DE L'ESTUDIANT

o ADRECA DE LA RESIDENCIA HABITUAL
e CODIPOSTAL e POBLACIO
e ADRECA ELECTRONICA

2. PERFIL DEL CANDIDAT/A

e TELEFO

e TITULACIO: GRAU O EQUIVALENT (LLICENCIATURA, ENGINYERIA SUPERIOR | ARQUITECTURA), | MASTER UNIVERSITARI

o NOMBRE DE CREDITS (ECTS)
del GRAU 0 EQUIVALENT

o NOMBRE DE CREDITS (ECTS)
del MASTER UNIVERSITARI

e IDIOMES. EN EL CAS DE DISPOSAR D'UN CERTIFICAT
ACREDITATIU, CAL ESPECIFICAR-HO AMB LA DATA D'OBTENCIO.

o ALTRES DADES D'INTERES RELLEVANTS PER AL PROJECTE

e NOTA MITJANA
DE L'EXPEDIENT escaLAta10)

e NOTA MITJANA
DE L'EXPEDIENT escaLA1a10)

o EXPERIENCIA PROFESSIONAL
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3.MOTIVACIO | INTERES EN EL PROJECTE

Espai per incloure les motivacions i linterés personal en el projecte, amb I'extensio maxima del requadre.

PROTECCIO DE DADES DE CARACTER PERSONAL
£n complimentar aquest fomulari, autoritza i dona el seu consentiment per al tractament de les dades personals facilitades en els termes segents:

Responsable. AGAUR | CIF 00801117C | Passeig Lluis Companys 23, 08010, Barcelona | T. 93 310 63 941 lopd.agaur@gencat.cat.

Delegat de proteccié de dades: agaur@dpo.microlabhard.es

Finalitat. La finalitat de la recollida de les dades és fer arribar la seva candidatura a l'empresa i la universitat/organisme de recerca impulsors del projecte de recerca al qual shagiinscrit per si, s'escau, gestionar la sol licitud dajut en el marc del Pla de Doctorats Industrials (en endavant,
Pla DI), de conformitat amb el Reglament (UE) 2016/673 del Parlament Europeu relatiu a la proteccio de dades de caracter personal i la Llei Organica 3/2018, de 5 de desembre, de proteccio de dades personals i garantia dels drets digitals.

Base legal.El compliment d'una missio realitzada en interés public, I'exercici de poders pUblics conferit al responsable o el compliment d'una obligacio legal o; el consentiment de la persona interessada en el cas de sol-licitar-lo, consentiment que podra ser retirat en qualsevol moment.
Conservacié de les dadesLes seves dades es conservaran mentre siguin necessaries per gestionar la convocatéria corresponent i, un cop tancada, es conservaran d'acord amb els terminis establerts a la normativa d'arxius aplicable. El responsable, certifica haver implementat les
mesures técniques i organitzatives recollides al Reglament (UE) 2016/678, per tal de garantir la seguretat i integritat de les dades de caracter personal incloses als fitxers i evitar la seva alteracio, pérdua i tractament o accés no autoritzats.

Drets. En qualsevol moment, voste pot exercir els drets daccés, rectificacio, supressio, oposicio, limitacio del tractament de les seves dades, o exercir el dret a la portabilitat d'aquestes. Tot aixé, mitjangant escrit, acompanyat de copia de document oficial que l'identifiqui, adrecat a TAGAUR
o al delegat de proteccio de dades. En cas de disconformitat amb el tractament, també té el dret de presentar una reclamacio davant I'Autoritat Catalana de Proteccié de Dades.

Destinataris.Empresa i universitat/organisme de recerca impulsors del Projecte de Recerca per a la valoraci6 de la candidatura, Departament de Recerca i Universitats (REU) i Consorci de Serveis Universitaris de Catalunya (CSUC) amb la finalitat de participar i assessorar en la seleccio

de les entitats i candidats, coordinar i promocionar conjuntament el programa amb 'AGAUR. Igualment, les dades podran ser comunicades a l'empresa on desenvolupi les seves funcions i a la universitat amb la finalitat de seleccionar el candidat.

Data i signatura de la persona interessada.

BLOQUEJAR

Per a més informacio:

doctorats.industrials.recerca@gencat.cat | doctoratsindustrials.gencat.cat

Procediment de sollicitud de participacié:

Cal enviar una copia signada i una altra en format editable a la bustia de correu del Pla de Doctorats Industrials: doctorats.industrials.recerca@gencat.cat
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	16: La transició energètica i la descarbonització de la indústria petroquímica és un dels reptes més importants  als que s'enfronta la societat actualment per poder mitigar l'impacte del canvi climàtic i reduir l'emissió de gasos d'efecte hivernacle. 
Amb la necessitat que té la societat d'obtenir energia a partir de fonts renovables i alternatives sostenibles als combustibles fòssils i el carbó, s'està investigant en l'obtenció de biocombustibles renovables a partir d'olis vegetals i residus urbans a través de processos químics avançats. La conversió d'olis vegetals refinats a biocombustibes forma part d'un procés d'alta complexitat tècnica que es basa en la transformació dels olis refinats, que tenen un alt contingut de triglicèrids i àcids grassos, que es fan reaccionar amb hidrògen a altes temperatures i altes pressions. El procés es basa en un tren de calentament i compressors d'hidrogen per tractar els olis vegetals amb dos reactors catalítics heterogenis en sèrie. En el primer reactor es duen a terme reaccions exotèrmiques per obtenir cadenes d'hidrocarburs llargues amb subproductes que passen pel segon reactor on s'isomeritzen i s'hidrocraqueigen els hidrocarburs per obtenir cadenes més curtes d'hidrocarbur valoritzades com a biocombustibles.  

Per poder desenvolupar el projecte s'ha de fer un estudi per obtenir un model per les propietats fisico-químiques de les mol·lècules i compostos intermitjos a través de teories de química quàntica i amb metodologia DFT (Density Functional Theory) recolzada per softwares de química computacional.

Un cop obtingudes les propietats fisico-químiques dels compostos, s'haurà de realitzar un estudi  cinètic per modelar totes les reaccions i mecanismes que tenen lloc en els dos reactors juntament amb les activitats catalítiques dels metalls nobles, les constants cinètiques, influència de la variació de la pressió i temperatura en els reactors, reversibilitat de les reaccions...

Amb el model cinètic rigurós, s'avaluaran diferents casos d'operació variant les composicions d'entrada dels olis vegetals, amb temperatures i pressions d'operació variables per poder analitzar la selectivitat dels productes obtinguts, a través de softwares de simulació específics com Aspen Plus o Aspen Hysys amb simulació en estat estacionari i una posterior simulació per avaluar l'estat no estacionari per posades en marxa, parades del procés, situacions d'emergència o despressuritzacions. 

La tesi doctoral tindrà com a objectius:

1) Desenvolupar els mecanismes de reacció a partir de fonaments de química-física i termodinàmica amb models de química quàntica de DFT (Density Functional Theory) amb els softwares CosmoTherm i Turbomole. 

2) Obtenció de model cinètic rigurós amb estimació de l'activitat catalítica dels metalls nobles.

3) Simulació a escala industrial en estat estacionari dels reactors amb software específic Aspen Hysys.

4) Simulació en escala industrial en estat no estacionari evaluant casos d'emergència, start-up i turndowns dels equips.

5) Crear una eina per poder fer balanços productius i econòmics del procés a partir de l'estimació de consums de reactius i producció del producte final. 

Els estudis teòrics es realitzaran juntament amb l'Institut de Química Teòrica i Computacional (IQTCUB) i la Universitat de Barcelona.
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