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Resumen

Titulo: Simulacién en Aspen HYSYS del proceso de captura de CO2 con mezclas de

monoetanolamina (MEA) y liquidos idnicos”

Autores: Eliana Fernanda Rincon Ocampo, Ricardo Jaime Mejia Diaz’

Palabras Clave: Simulacion, liquido i6nico, absorcion, CO2, MEA.

Descripcion: Este estudio tuvo como objetivo simular un nuevo proceso de captura de CO2 con
liquidos i6nico (LI) para el cual el gas asociado se caracteriza por su contenido de COz, y puede
ser endulzado utilizando aminas, e.g. MEA. El endulzamiento es aplicado para el cumplimiento
de los parametros de calidad exigidos en la Resolucion-CREG 071 de 1999 y modificaciones
posteriores. Sin embargo, este proceso es energéticamente demandante y presenta evaporacion de
amina. Varios estudios sugieren que la amina podria ser reemplazada por los liquidos i6nicos (LI),
debido a sus puntos de ebullicion elevados y a sus respectivas afinidades por el CO2. Como punto
de partida se construyo la linea base con los resultados relevantes derivados de un andlisis por
simulacion de la captura de CO2 con mezclas MEA (30% peso) — H20 desarrollada en Aspen
HYSYS V12.1. Posteriormente, la seleccion del LI, en este caso [bmim][BF4], se dio gracias a la
revision bibliografica, de las cuales se extrajeron datos de solubilidad de CO: y analisis de
disponibilidad en el mercado. Por ultimo, la simulacién fue aplicada para andlisis del
endulzamiento con [bmim][BF4] (30% peso) — H20. Segtn los resultados, la simulacion reportd
captura de 96,8 % mol con requerimiento energético de 4,6 GJ/t CO2 y consumo de amina,
resultados concordantes con diversos trabajos previamente reportados. Asimismo, la simulacion
con el LI mostro6 una tasa de captura del 73,78% mol, con un ahorro energético notable del 17,71%
concordando los perfiles de temperatura y concentraciones con los escasos datos disponibles.
Finalmente, la simulacion desarrollada valida a nivel técnico el potencial de los LI para la mejora

del endulzamiento.

* Trabajo de grado.
T Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Ingenieria Quimica. Director: Giovanni
Morales Medina. PhD en Ingenieria Quimica.
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Abstract

Title: Simulation in Aspen HYSYS of CO: capture process with monoethanolamine (MEA) and

. . . . . *
ionic liquids mixtures

Authors: Eliana Fernanda Rincén Ocampo, Ricardo Jaime Mejia Diaz "

Key words: Simulation, ionic liquid, absorption, CO2, MEA

Description: This study aimed to simulate a novel CO2 capture process using an ionic liquid (IL),
where the associated gas is characterized by its CO2 content and can be sweetened using amines,
e.g., MEA. Sweetening is applied to meet the quality parameters required by Resolution-CREG
071 of 1999 and subsequent modifications. However, this process is energy-intensive and involves
amine evaporation. Several studies suggest that amines could be replaced by ionic liquids (ILs)
due to their high boiling points and respective affinities for COz. As a starting point, the baseline
was constructed with relevant results derived from a simulation analysis of CO2 capture with MEA
(30% wt) — H20 developed in Aspen HYSYS V12.1. Subsequently, the selection of the IL, in this
case, [bmim][BF4], was based on a literature review, from which COz solubility data and market
availability analysis were extracted. Finally, the simulation was applied for sweetening analysis
with [bmim][BF4] (30% wt) — H20. According to the results, the simulation reported a capture of
96.8% mol with an energy requirement of 4.6 GJ/t CO2 and amine consumption, consistent with
various previously reported works. Similarly, the simulation with the IL showed a capture rate of
73.78% mol, with a significant energy saving of 17.71%, aligning with temperature and
concentration profiles with the limited available data. Ultimately, the developed simulation

technically validates the potential of ILs to enhance sweetening.

* Degree work.
T Faculty of Physicochemical Engineering. School of Chemical Engineering. Chemical Engineering. Director:
Giovanni Morales Medina. PhD in Chemical Engineering.



SIMULACION DE CAPTURA DE CO2 CON MEA Y LIQUIDOS IONICOS 11

Introduccion

Frecuentemente se habla sobre el calentamiento global y los cambios que deben ser
realizados para el desarrollo de energias limpias. Las fuentes convencionales de energia como el
petroleo y el carbon son grandes emisoras de gases efecto invernadero (GEI), lo cual ha suscitado
un aumento en investigacion, inversion, expansion y crecimiento de alternativas que ayuden en la
mitigacion de los contaminantes. Una alternativa es la captura y almacenamiento de carbono (CCS,
Carbon Capture Storage), tecnologia de reduccion de CO2 que podria ayudar en la consecucion
de los objetivos globales de reduccion de emisiones para el 2050; Colombia hace parte de los
paises con el compromiso ambiental de disminucion del 51% de sus emisiones de GEI para el 2030
(Ministerio de Ambiente y Desarrollo Sostenible, 2020) y la carbono neutralidad en el 2050

(Ministerio de Ambiente y Desarrollo Sostenible, 2022)

La produccién mundial de COz para el afo 2022, después de la reactivacion econdomica a
causa de la pandemia por COVID-19, dio como resultado un aumento considerable en la emision
mundial mayor a 36.300 millones de toneladas relacionadas con la energia, con un aumento de
2.000 millones de toneladas respecto al afio anterior (IEA, 2022). En Colombia las emisiones de
CO2 en el afio 2020 fueron de aproximadamente 89.105 millones de toneladas, con una emision

promedio de 1,75 toneladas por habitante (Ritchie et al., 2020) .

Un método de CCS de corrientes industriales es la absorcion utilizando monoetanolamina
(MEA) (Pant et al., 2021); sin embargo, el uso de MEA implica costos elevados por uso extensivo
de energia y requerimiento de reposicion de MEA por evaporacion, ademas de problemas de
corrosion (Pant etal., 2021). Alternativamente, los desarrollos tecnologicos actuales han

considerado el uso de liquidos idnicos (LI) como materiales que incrementan los niveles de captura
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de CO2, comparado con los reportados por la absorcion con MEA (Shukla et al., 2019). No
obstante, el reemplazo de MEA con LI incurre en inconvenientes técnicos por elevadas
viscosidades, disminucion de la absorcion durante los procesos difusionales y elevados costos de
la materia prima. La mezcla entre agua y LI podria conllevar a mejoras en la parte operativa, asi
como en la economia del proceso. Una evaluacion técnica de la eficiencia de estas mezclas podria

ser efectuada por medio de simulacion con Aspen HYSYS.

El presente documento expone los principales resultados de una evaluacion del proceso de

captura de CO2 con mezcla de agua y liquidos i6nicos.

La pregunta de investigacion correspondid a, ;cudles son los desempefios en términos
técnicos del proceso de captura de CO2 con la mezcla de agua y LI, evaluado por medio de

simulacion en Aspen HYSYS?
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1. Objetivos

General

Evaluar el proceso de captura de CO2 con monoetanolamina (MEA) y con un liquido i6nico
en solucidn acuosa, por medio de simulacién computacional en Aspen HYSYS V12.1, verificando

la factibilidad técnica del proceso.
Especificos

1. Establecer el desempefio del proceso de absorcion de CO2 con MEA, mediante simulacion en
el programa Aspen HYSYS V12.1, determinando la linea base con los resultados obtenidos.

2. Seleccionar un liquido i6nico, por medio de reportes de absorcion de COz, afinidad con agua
y precios, proponiendo un LI para su codificacion en la simulacion.

3. Analizar los desempefios del proceso de absorcion de COz con el liquido i6nico seleccionado,
mediante simulacion en Aspen HYSYS V12.1, comparando el proceso de captura con el caso

base.

2. Marco conceptual

Liquido i6nico (LI): sales liquidas a temperatura ambiente, o con una temperatura de
fusion por debajo del punto normal de ebullicion del agua (100 °C), constituida por un cation
organico y un anién inorganico poliatdémico (Rodriguez Celma, 2017). También son llamados
liquidos i16nico a temperatura ambiente (room temperatue ionic liquids, RTIL) (Marcus, 2016);

algunos LI no pertenecen a esa categoria, como los liquidos i6nicos proticos.
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Monoetanolamina (MEA): compuesto organico comun formado por la reaccion de
materiales orgénicos con amoniaco (NH3). Es un solvente usado comiinmente en la industria

quimica para tratar gases y liquidos acidos (Garcia Castafieda & Ramirez Haro, 2018).

Absorcion: Operacion unitaria por la cual los &tomos, moléculas o iones solubles de una

mezcla gaseosa son retenidas o disueltas en un liquido (Green & Southard, 2019).

Desorcion: Operacion unitaria inversa a la absorcidn empleada cominmente cuando se
desea transferir un componente volatil disuelto en una mezcla liquida a un gas (Green & Southard,

2019).

Aspen HYSYS: software de simulacion utilizado en la industria quimica, petroquimica y
de energia. Permite realizar modelos matemadticos, planificacion, disefio y optimizacién de
procesos quimicos a diferentes escalas, yendo desde operaciones unitarias hasta plantas

industriales complejas. (Noguera, 2021).

Dentro del proceso de eliminacion de CO2 con MEA se es necesario tener a consideracion las

diferentes reacciones que se dan (Lin et al., 2011),(Akinola et al., 2019),(Mores et al., 2012).

2H20 < H30"+ OH" (Ec. 1)

H20 + HCO? < H30" + CO37 (Ec. 2)
H20 + MEA" <+ H30" + MEA (Ec. 3)
H>0 + MEACOO" <> MEA + HCO? (Ec. 4)
CO2+ H20 <> H30"+ HCO3" (Ec. 5)

3. Estado del arte

Oko et al. en 2018 (Oko et al., 2018) evaluaron los impactos generados en el proceso de

captura de CO2 poscombustion (PCC) de una planta de coque, utilizando un modelo desarrollado
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y detallado. Los autores consideraron mezclas acuosas de solvente MEA (30% en peso) con liquido
i6nico (LI) (5-30% en peso) y el programa Aspen Plus. En el estudio se selecciond
tetrafluoroborato de 1-butilpiridinio ([bpy][BF4]). Segun los resultados, los autores reportaron una
reduccion del 7%-9% en la energia de regeneracion especifica y un 12%-27% en la velocidad de
circulacion del solvente. Se concluye que la concentracion de LI (% en peso) tiene un impacto
significativo en la energia de regeneracion especifica y en la velocidad de circulacion del solvente.
Los autores concluyeron que el cambio al modelo basado en tasas (rate-based) representa una
mejora teodrica respecto al basado en equilibrio (equilibrium-based); sin embargo, falta su
validacion con datos experimentales. El reporte de Oko ef al. presenta una utilidad practica en el
documento actual, ya que define un limite superior en la concentracion de LI (30% peso) necesaria

para el proceso de captura de COsx.

Ma et al. en 2017 (Ma et al., 2017) simularon un proceso de captura de CO2 (a partir de
una gas de combustion modelo) usando liquidos idnicos. Para esto, seleccionaron dos LI como
absorbentes de CO2, [bmim][BF4] y [bmim][PFs], a los cuales se les determinaron propiedades de
equilibrio vapor-liquido (VLE) mediante la ecuacion de Redlich-Kwong (RK) y el modelo NRTL
como lo son la presion de vapor, la capacidad calorifica y la densidad de estos. Ademads de ello, se
realiz6 la simulacidon con el programa de Aspen Plus del proceso de captura de CO:2 para los
sistemas en solucion acuosa MEA (30% en peso), [bmim][BF4] y [bmim][PFs] (LI) de naturaleza
pura. Los autores reportaron pérdida de disolvente (LI) en el proceso de captura obteniendo
resultados de 0,299 g/tCO2 para [bmim][BF4] y 0,391 g/tCO: para [bmim][PF¢] respectivamente,
en comparacion a 178 g/tCO2 para MEA. Ademas, se observa una disminucion en el consumo de
energia con porcentajes mas bajos de 26,7 % y un 24,8 % para [bmim][BF4]- y [bmim][PFs] que

el proceso basado en MEA. El trabajo de Ma ef al. presenta una utilidad préctica en el documento
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actual, ya que expone una metodologia para la determinacion de propiedades termodinamicas de

los LI en simuladores.

(Akinola et al., 2019) evaluaron el rendimiento econémico y del proceso de captura de CO2
de una fuente de gas natural; los autores desarrollaron una simulacion con Aspen Plus para la
captura con el solvente MEA (30% en peso) y con la mezcla LI (30% en peso) — MEA (30% en
peso). En el estudio, se selecciond el liquido i6nico 1-butilpiridinio ([bpy][BF4]). Los autores
reportaron un 15 % y un 7,44 % de disminucion en el consumo de energia en el servicio del
rehervidor y el costo de eliminacion de COz, respectivamente, con solvente acuoso [bpy][BFa4]-
MEA en comparacion con MEA al 30%. Los autores concluyeron que el solvente [bpy][BFa4]-
MEA correspondi6 a un solvente prometedor que podria reemplazar el 30% en peso del solvente
MEA en este proceso. La utilidad del trabajo de Akinola etal. en el presente documento
corresponde a una metodologia para el desarrollo de simulaciones del proceso de captura y el

desempefio energético para la captura de CO2 por absorcion.

(Perumal & Jayaraman, 2022) experimentaron con varias mezclas de disolventes acuosos
de liquidos id6nicos y amina (acetato de tetrabutilamonio [TBA][OAC] y bromuro de
tetrabutilamonio [TBA][Br] con MEA) para la captura de COz2; los autores midieron pardmetros
como la eficiencia de captura de CO2, la tasa de absorcion de COz, el coeficiente de difusion de
las mezclas, la densidad, la viscosidad, el pH, la carga de carbono y la tension superficial. Los
resultados obtenidos mostraron que la eficiencia de captura de CO2 resultd significativamente
mayor para las mezclas de solventes en comparacion con el solvente acuoso con MEA de
referencia. Sin embargo, en el estudio de estos autores se identifica la falta de escalamiento y

simulacion del proceso de captura con los LI utilizados. Dado que ha sido desarrollado a escala
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laboratorio, se obtuvieron datos experimentales, seria valioso complementarlos con simulacion

para mejorar la consistencia de estos.

Las anteriores referencias soportan la evaluacion técnica del uso de los LI en el proceso
convencional de absorcion de CO2. Asi mismo, estas fuentes muestran que los simuladores
comerciales disponibles, como Aspen, contienen codigos que pueden ser aplicados en la
evaluacion de los desempeios del proceso. Dado que el uso de LI puro y mezcla LI-MEA-H20 ha
mostrado resultados prometedores, el estudio del proceso de captura de CO2 con LI-H20

constituye una alternativa y complemento para ser explorado mediante simulacion.

4. Metodologia

Las simulaciones de las absorciones de CO2 en MEA y en un LI fueron desarrolladas en el
programa Aspen HYSYS V12.1 licencia académica. La ejecucion de Aspen HYSYS demando
recursos computacionales de tal forma que el programa fue instalado en una maquina virtual
configurada en Microsoft Azure for students; el acceso a esta maquina virtual fue obtenido
mediante el correo institucional para una suscripcion académica de estudiante, con 100 créditos

para el uso de la plataforma.

4.1 Simulacion del Proceso de Absorcion de CO; con MEA

Seleccion del modelo termodinamico — Simulacion absorcion de CO; con MEA

La seleccion de un paquete termodinamico para la simulacion de un proceso de absorcion
depende de varios factores de entre los cuales estan, conocer los componentes involucrados,

propiedades fisicas y quimicas, el tipo de proceso, las condiciones del proceso, entre otros. Para
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ello se ha hecho uso de la herramienta de HYSYS llamada “Methods Assistant” en la pestafia
“Aspen HYSYS Property Package Selection Assistant”, es una funcionalidad que ayuda a los
usuarios a seleccionar el paquete de propiedades termodindmicas mas adecuado para el sistema y
proceso en particular. Esta herramienta proporciona una guia paso a paso para ayudar a evaluar y
elegir el paquete de propiedades que mejor se ajuste a las necesidades del proceso. Los pasos
seleccionados dentro de la herramienta para la simulacioén de absorcion de CO2 con mezcla acuosa

de MEA se muestran en la Figura 1 del apéndice B.

El paquete termodinamico apropiado para la simulacion es el paquete Acid Gas - Chemical
Solvents, dado que se estd simulando una solucion acuosa de MEA. Este paquete considero la
ecuacion de estado de Peng-Robinson para la fase de vapor y el modelo de coeficiente de actividad
electrolyte non-random two-liquid (eNRTL) para la fase liquida y termodinamica de electrolitos.
Ademas, el paquete cuenta con un conjunto de reacciones quimicas que se utilizan para simular
procesos de absorcion de gases acidos, como el dioxido de carbono (COz) y éacido sulthidrico

(H2S), las cuales seran enlistadas posteriormente a este capitulo.

El paquete termodindmico ha sido sometido a una validacion exhaustiva en diversos
sistemas que involucran diferentes tipos de aminas. Ademas, se ha llevado a cabo una verificacion
rigurosa utilizando datos experimentales y de planta para el proceso de endulzamiento de gas,
empleando solventes de aminas. Estos estudios de validacion respaldan la precision y confiabilidad
del paquete termodindmico en la simulacion de dicho proceso, garantizando resultados
consistentes y acordes con los datos reales obtenidos en entornos industriales y de laboratorio.

(Dyment & Watanasiri, 2015).
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Codificacion de las etapas del proceso en Aspen HYSYS

Como punto de partida, fue seleccionada una concentracion de MEA del 30% dado que la
operacion industrial establece una concentracion cercana a este valor; lo anterior se debe a que se
tiene un adecuado ahorro energético en la operacion a la vez que la disminucion del consumo de
energia para la regeneracion del disolvente, mayor absorcion de CO2 por kilogramo de disolvente

y disminucion en la cantidad de calor sensible requerida.

En el proceso de recoleccion de datos de disefio se ha establecido la investigacion de
(Akinola et al., 2019) como base para la simulacién del proceso de absorcion de CO2 con MEA
para la obtencioén de una simulacion precisa y confiable del proceso (Ver Apéndice C Tabla 1,

Tabla 2 y Tabla 3).

El gas que ingresa al proceso fue definido como un gas natural que presenta la composicion
mostrada en la Tabla 1. La composicion de este gas es caracteristica de, por ejemplo, el asociado

al crudo extraido mediante la técnica de recobro mejorado “inyeccion de CO2”.

Tabla 1.

Composiciones de las corrientes de entrada

Corriente Componente Valor Unidad
| MEA 30 peso %
H,O 70 peso %

Metano 73,76 mol %

Etano 3,39 mol %

) Propano 0,93 mol %
H,O 1,22 mol %

CO; 20,00 mol %

Nz 0,16 mol %

Nota: Adaptado de (Akinola et al., 2019).

Las condiciones de operacion de la torre de absorcion se tomaron de acuerdo con los

lineamientos expresados en el documento de Akinola y colaboradores, definiendo las corrientes
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de alimentacion, las condiciones iniciales y los equipos involucrados en el absorbedor, asi como

la temperatura, presion, caudales y composiciones especificados en la Tabla 2.

Tabla 2.

Condiciones de alimentacion del proceso.

Corriente Variable Valor Unidad
T 38 °C
1 P 6860 kPa
F 122.931 kg/h
T 35 °C
2 P 69 bar
F 25 MMSCFD

Nota: Adaptado de (Akinola et al., 2019)

Adicional a la torre de absorcion se anade una torre regeneradora de amina, en la que el
solvente es recuperado por desorcion del COz. La corriente de solvente enriquecida de CO2 es
alimentada en la etapa 17 (enumerado del fondo al tope, siendo O el rehervidor y 21 el
condensador), a una temperatura de 100 °C (Addington & Ness, 2010). El tipo de seleccion del
relleno o empaque utilizado, el nimero de etapas, entre otros pardmetros son proporcionados en el

estudio base de Akinola y mostrados en la Tabla 1 del Apéndice C.

Por ultimo, la incorporacion de los diferentes equipos adicionales como lo son la torre
flash, intercambiador, make-up, cooler y bomba y la configuracion de sus pardmetros adecuados
incluye especificaciones que son enumeradas y enlistadas en la Tabla 3 del Apéndice C. La
simulacion utilizada por el autor Akinola fue desarrollada en aspen plus, y aquellas condiciones
que no han sido definidas en el articulo han sido investigadas y seleccionadas por criterios

soportados en demas investigaciones de otros autores (Kohl & Nielsen, 1997).
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Reacciones involucradas

El paquete termodinamico "Acid Gas - Chemical Solvents" incluye las reacciones quimicas
que ocurren en el absorbedor, las cuales fueron detalladas y enumeradas en el marco teérico. En
la Figura 3 del Apéndice B se presentan las reacciones de mayor relevancia para el sistema MEA-
H20-COz, y se muestra como ejemplo la (Ec. 5) que corresponde a la reaccion 56 del set-3 del

Simulador.

4.2 Seleccion de un Liquido Iénico

Se identifican los criterios clave que debe cumplir un liquido i6nico para ser considerado
como un solvente viable en el proceso de absorcion de COz. Algunos criterios comunes pueden
incluir: alta capacidad de absorcion de COz, solubilidad del liquido i6nico (LI) en agua, estabilidad
quimica y térmica, baja volatilidad y presiéon de vapor, buenas propiedades de reutilizacion y
regeneracion, baja toxicidad y su valor economico. La lista de posibles LI fue completada por

medio de una revision de la literatura abierta y se encuentra en la Tabla 1 del Apéndice D.

Por otra parte, el LI seleccionado segtn los anteriores criterios fue codificado como un
hipotético en Aspen HYSYS. Las propiedades requeridas como temperatura de ebullicion,
propiedades criticas y de equilibrio de fases fueron definidas segun las ecuaciones utilizadas por

(Huang et al., 2013) y pueden ser consultadas en Apéndice E.

4.3 Simulacion del proceso de absorcion de CO: con LI [bmim][BF4].

Codificacion en Aspen HYSYS del proceso de absorcion de CO; con [bmim][BF4].

La simulacion de la absorcion de CO:z en una solucion de MEA se utilizd como base para

analizar la absorciéon de CO:2 en solucién acuosa de [bmim][BF4]; el paquete termodindmico
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utilizado correspondio a NRTL-RK, seleccionado siguiendo el arbol de decision de la Figura 2
del Apéndice B y segun lo especificado en el Apéndice F. Se mantuvieron constantes las
composiciones de entrada y las condiciones de operacion de la torre de absorcion y la torre de

regeneracion, en linea con la simulacion previa.

5. Resultado

5.1 Simulacion del proceso de Absorcion de CO; con MEA.

La Figura 1 muestra el diagrama del proceso con MEA en el ambiente de simulacion de
Aspen HYSYS, junto con las condiciones de entrada y salida del proceso de endulzamiento con
MEA. Segtn los resultados, el gas de entrada con una composicion de CO2 de 20% mol (Tabla 1)
es tratado con MEA, reduciendo su contenido de CO2 hasta el 1% mol de COz, una temperatura
de 39,54 °C, una presion de 68,60 bar y un flujo de 19,78 MMSCFD (Gas de salida Absorbedor).
En cuanto al liquido de salida del absorbedor, su composicion fue principalmente 0,0542 mol de
COz, con un flujo total de 111,5 MMSCFD. Con esto el porcentaje de captura de COz2 fue de 80%
peso. los anteriores resultados concuerdan con el trabajo de (Akinola et al., 2019); estos autores

también reportan una recuperacion de 95% peso con su simulacion desarrollada en Aspen Plus.

En la Tabla 3 se resumen los resultados encontrados en esta seccion y los obtenidos en la
investigacion base de (Akinola et al., 2019). de estos de destacan las cargas de COz, donde se
obtuvo 0,498 kmol CO2/kmol MEA, el cual es aproximadamente igual 0,5 reportado como tedrico
en la literatura (Kohl & Nielsen, 1997). En comparacion con Akinola, las diferencias en la carga
rica se deben a que Akinola presenta un menor despojo de CO2 de la aminarica, el cual se recircula
al proceso y se manifiesta en una mayor carga de CO2 pobre, por tanto, su captura neta es semejante

a la obtenida en este trabajo. Por otra parte, se obtuvo una desviacion significativa en dos
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parametros que se compensan entre si, mayor agua de enfriamiento y menor agua de reposicion.
Estas diferencias se atribuyen al uso de diferentes simuladores de procesos y sus algoritmos de
calculos, recordando que Akinola us6 Aspen Plus y en este trabajo Aspen HYSY'S, también por

aquellos parametros que no se especificaron en la investigacion base y se tomaron de otras fuentes..

Los resultados reportados por la simulacion desarrollada en Aspen HYSYS concuerdan con los
valores del trabajo de Akinola et al. Asimismo, estos resultados se ajustan adecuadamente con los

valores reportados en la literatura encontrada (Kohl & Nielsen, 1997).

Tabla 3.

Resultados obtenidos simulacion MEA

AKkinola et al.

Variable Este trabajo. 2019 Unidades Error
Solvente pobre 120 223 122 931 kg/h 2%
L/G 4,389 4,37 ke/kg 0%
Carga de CO, en amina 0,102 0,18 kmol COxkmol solvente ~ 43%
pobre
Carga de CO» en amina rica 0,498 0,59 kmol CO/kmol solvente 16%
Temperaturfi del solvente 83,825 R0 oC 50,
rico
Temperatura del rehervidor 120,261 120 °C 0%
Requerimiento neto
. 4,591 4,5 GJ/t CO, 2%
energético del proceso
Requerimiento energético 0.08057 0.12 Gl CO, 33%
de la bomba
Agua de enfriamiento 2874,77 1958,59 t/h 47%

Solvente de reposicion 6,588 33,28 kg/t CO; 80%
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Figura 1

Diagrama proceso de absorcion de CO2 con MEA
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Es importante considerar que las desviaciones pueden deberse a las diferencias en los
métodos de calculo utilizados entre Aspen Plus y Aspen HYSYS (Chaves et al., 2016), dado que
cada simulador puede tener en cuenta diferentes modelos y algoritmos de célculo para la resolucion
de ecuaciones de equilibrio y reaccion, en particular con el calor de disolucion. Esto serd

presentado en la siguiente seccion.
Perfiles de temperatura de las torres — Simulacion MEA.

En la Figura 2 se evidencia una variacion de la temperatura a lo largo de la torre de
absorcion. En la base de la torre, se registra un pico de alta temperatura (sefialado en circulo
segmentado de color azul), que representa el valor maximo alcanzado de 85 °C durante el proceso
de absorcion. Al ingresar el gas desde la parte inferior de la columna, este contiene una alta
concentracion de COz en la corriente de gas, generando no solo un gradiente de concentracion que
facilita la absorcion de CO:z en la solucién de amina, sino un calor adicional provocado por las

reacciones exotérmicas entre el CO2 y la Amina. (Rashid et al., 2014).

Figura 2

Perfil de temperatura de la torre absorbedora.
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La temperatura es un parametro critico que ejerce una fuerte influencia sobre la tasa de
absorcion de COz. En el estudio realizado por (Erik@i, 2012) se analizé la dependencia de la
temperatura para una carga especifica de COz, y se encontrd que la fuerza impulsora disminuye a

medida que aumenta la temperatura. Como conclusion, se determind que operar el absorbedor a

bajas temperaturas resulta mas eficiente en términos de captura de COx.

Por otro lado, el estudio realizado por (Rashid etal., 2014) ofrece una perspectiva
complementaria al respecto. Este estudio sugiere que el aumento de la temperatura puede afectar
negativamente el rendimiento de absorciéon de CO2 debido a la mayor movilidad del COz2 en la

corriente de gas y una mayor evaporacion de MEA. Estos efectos pueden disminuir la eficiencia

general del proceso de absorcion de COz a altas temperaturas.

Por otra parte, la Figura 3 muestra que la regeneradora opera a temperaturas mas elevadas
que la absorbedora, alcanzando hasta 118 °C en el rehervidor (etapa 0). A medida que se asciende

por la torre, la temperatura disminuye gradualmente, alcanzando valores menores de 50 °C (Oko
et al., 2018).

Figura 3

Perfil de temperatura de la torre regeneradora
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En la figura, se puede observar un punto de inflexion en el perfil de temperatura, Este el
cual coincide con la etapa de alimentacion a la torre regeneradora, correspondiente a la 17. En esta
etapa, el COz se separa del solvente y se libera, generando un aumento significativo de temperatura.

A partir de ese punto, la temperatura comienza a disminuir a medida que el gas asciende.

Perfiles de Concentracion — Simulacion MEA.

En la Figura 4 se muestra el comportamiento de la fracciéon molar de CO: en el liquido y en
el gas, para las torres absorbedora y regeneradora. La fraccion de CO: en la torre absorbedora
disminuye desde el fondo a la cima, manifestando la captura de COz2 por absorcidon quimica con la
solucion de MEA; en esta torre (y la regeneradora) el gas asciende y la MEA desciende, dado que

fluyen en contracorriente.

Este comportamiento concuerda con lo esperado (Vargas Reyes & Gonzalez Martinez, 2022),
indicando un proceso de captura de CO: eficiente, en donde cada etapa contribuye

significativamente a la disminucion de la concentracion de COx.

Por otro lado, en la torre regeneradora, la concentracién mayor de COz se encuentra en el tope
de la torre regeneradora. Esto se debe al proceso de liberacion de COz retenido en el solvente. El
punto de mayor concentracion coincide con la etapa del condensador, en el cual el CO2 presenta
una composicion del 92,8%. En el grafico se observa la etapa de alimentacion de la torre, la cual

altera el perfil de concentracion.
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Figura 4
Perfiles de concentracion de la torre de absorcion y regeneradora.
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5.2 Seleccion de un Liquido Idnico

La Figura S presenta la variacion de la solubilidad molar de CO: en diferentes liquidos idnicos
(xco2) para presiones (total) entre los valores de 0 y 60 bar, a una temperatura de 298,15 K. Los
datos fueron obtenidos de una revision de literatura cuyos datos se presentan en el Apéndice D.

Segun esta figura un aumento de la presion del sistema conlleva a un aumento de captura de COx.
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Figura §

P vs. xco: en diferentes liquidos ionicos.
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En esta figura, la linea negra vertical segmentada establece una linea base de comparacion
con la solubilidad de COz2 obtenida en el proceso de absorcion utilizando MEA (Seccion 5.1) en
las condiciones de operacion de la torre de absorcion. Aquellos LI que mejoran la captura de CO2
respecto al proceso con MEA son aquellos que presentan fracciones de CO2 mayores que 0,5 como
es el caso del [bmim][BF4], [bmin][PF¢s], [bmim][Ac], [bmim][Tf2N] y [hmim][Tf2N],
considerados para su seleccion, dado que indicaban un rendimiento superior a la MEA en términos
de absorcion de COz. Es importante destacar que en la figura se resalta que, a bajas presiones los
imidazolios que contienen el anidn acetato ([Ac]) presentan la mayor capacidad de captura de CO2
debido a la absorcion quimica. Estos LI requieren de un mayor consumo energético, en
comparacion con aquellos que se basan unicamente en la fisisorcion, por lo cual los LI que

mostraron absorcion quimica, no fueron considerados para su andlisis en la simulacion.



SIMULACION DE CAPTURA DE CO2 CON MEA Y LIQUIDOS IONICOS 30

Asimismo, se analiz6 la variacion del precio de los LI con mayor captura de CO2y su
cantidad o disponibilidad en el mercado, como se observa en la Figura 6. Dado que no se
encontraron en la literatura abierta, los datos fueron recopilados de diversos proveedores, algunos
de acceso libre y otros por medio de cotizacion. Segln esta figura, el [hmim][TF2N] y el
[bmim][TF2N] presentan una pendiente pronunciada que refleja sus costos elevados, lo cual los
descarta como opciones viables a nivel financiero. Es importante destacar que los precios de estos
LI se detallan en el Apéndice D; algunos de los LI inicialmente considerados no estan disponibles
comercialmente. Desde una perspectiva de costos al por mayor, el 1-butil-3-metilimidazolio
tetrafluoroborato [bmim][BF4] se posiciona como la opcién mds favorable para su andlisis en la

simulacion.

Figura 6

Precio vs. Cantidad
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Propiedades Termodinamicas y Validacion de Parametros.
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El andlisis de la grafica de solubilidad del diéxido de carbono para el 1-butil-3-metilimidazolio

tetrafluoroborato [bmim][BF4] revela patrones significativos en funcién de la presion y la

temperatura. En la Figura 7, se presentan tres isotermas a temperaturas especificas: 298.15, 313.15

y 333.15 [K] (Aki et al., 2004). Segun esta figura, la solubilidad del CO: tiende a aumentar a

medida que se incrementa la presion en el sistema, mientras que esta solubilidad disminuye con

un aumento en la temperatura.

Figura 7

P vs xco2 in RTIL
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En la Figura 8 se presentan los resultados de la validacion de varias propiedades para el
[bmim][BF4]. Estos resultados concuerdan con los reportados en la literatura. Los detalles
completos sobre los pardmetros utilizados para definir estas propiedades se encuentran en el
Apéndice E. Segun lo mostrado en la Figura 8, la codificacion de las propiedades [bmim][BF4]
realizado en la seccion de Aspen Properties de Aspen HYSYS reproduce de manera satisfactoria
los valores experimentales expresados por (Huang et al., 2014). Lo anterior soporta los resultados

mostrados en la siguiente seccion.
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Figura 8
Validacion propiedades termodinamicas.
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Nota. Valores experimentales tomados de (Huang et al., 2014).
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5.3 Simulacién del proceso de absorcion con LI

El PFD desarrollado en la seccion 5.1 fue modificado para considerar al [bmim][BF4] (30% en
solucidon acuosa) como el fluido absorbente (seccion 4.3 de la metodologia) y se mantuvo las
condiciones de operacidon y composiciones del gas de entrada. La Figura 9 presenta el PFD del
proceso con [bmim][BF4] en el ambiente de simulacién de Aspen HYSYS, asi como las
condiciones de entrada y salida del proceso de endulzamiento. Segun los resultados (Tabla 4), el
gas de entrada, tratado con mezcla [bmim][BF4]/H20, reduce su contenido de COz hasta el 0,0626
molar, una temperatura de 42,2 °C, una presion de 68,60 bar y un flujo de 20.94 MMSCFD (Gas
de salida Absorbedor). En cuanto al liquido de salida del absorbedor, su composicion fue
principalmente 0,0357 mol de COz2, con un flujo total de 53,2 MMSCFD. Con esto la concentracion
de CO2 recuperado de la regeneradora fue de 97% peso. Los anteriores resultados concuerdan con
el trabajo de (Akinola et al., 2019); estos autores reportan un contenido del 95% peso con su

simulacion desarrollada en Aspen Plus.
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Figura 9

Diagrama de proceso de absorcion de CO2 con [bmim][BF4].
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La absorcion de COq utilizando liquidos idnicos involucra diversos fendomenos a tener en
consideracion. En primer lugar, se observa una baja afinidad entre el [bmim][BF4] y el metano,
como lo han documentado los estudios previos de (Shaahmadi et al., 2020) (Otvagina et al., 2016).
En los experimentos de absorcion de [bmim][BF4] en mezclas de CH4/COz, el metano tiende a
mantenerse en la fase gaseosa, lo que indica una preferencia por la separacion de fases entre estos
dos componentes. En el caso de otros hidrocarburos, también se presenta una baja solubilidad,
como lo ha sefialado (Camper et al., 2005); sus investigaciones indican que, en comparacion con
la absorcion de COz, la solubilidad de los hidrocarburos de bajo peso molecular es insignificante.
De igual manera, los autores (Anthony et al., 2004) han justificado que la absorcion de los gases
N2 y Oz por [bmim][BF4] resulta despreciable. Esto significa que estos gases mantienen una baja
retencion por el liquido i6nico en condiciones de absorcidn, lo que tiene implicaciones importantes
para el disefio de procesos de separacion y captura de CO2. Con base en lo anteriormente expuesto,
se opta por omitir la etapa de separacion flash, dado que el [bmim][BF4] del fondo de la columna

de absorcion carece de hidrocarburos que necesiten ser eliminados.

Analizando el desempefio de cada equipo, en la torre regeneradora se obtuvo un gas a la salida
(tope) con una composicion de 90,33 % mol de COz, una temperatura de 50 °C y una presion de
1,80 bar. En cuanto al solvente regenerado (Con adicién de [bmim][BF4] y H20) de reposicion, se
obtuvo una composicion nula de CO2, una temperatura de 38,99 °C y una presion de 68,60 bar.
También se ha estimado una pérdida por evaporacion de H20 de 9,696e-2 MMSCFD con una

pérdida de 3,014e-2 MMSCEFD.

En la Tabla 4 se resumen los resultados encontrados en esta seccion, estos muestran
desviaciones en comparaciéon con los obtenidos por Akinola et al. y Ma et al., los cuales

consideraron MEA+[bpy][BF4] y [bmim][BF4] puro, respectivamente. El presente documento
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propone la aplicacion solo de [bmim][BF4] al 30% en agua, mientras que Akinola et al. utilizaron
una mezcla de [bpy][BF4] al 30% y MEA al 30%; con esto, el presente trabajo muestra la
factibilidad de la omision de MEA y el uso de [bmim][BF4] en la operacion de captura de CO2 con
el proceso convencional aplicado industrialmente. Por su parte, Ma et al. analizaron los liquidos
i6nicos puros en el proceso convencional, lo cual resulta desfavorable financieramente dado que
presentaria elevados costos para la compra del solvente, junto con un elevado requerimiento
energético en la bomba producto de las altas viscosidades presentadas por el [bmim][BF4] en

estado puro.

Tabla 4.

Resultados obtenidos simulacion [bmim][BF4]

AKkinola et al. Ma. et

Variable l?:;&ﬁ‘;?ki‘gg 2019 al. 2017 Unidades Error
[Bpy][BF4] -MEA - H;O [Bmim][BF4]
Solvente pobre 122932 129737 4,54 ke/h 5%
[m’/s]
L/G 4,389 4,61 - kg/kg 5%
Carga de CO; en 4,183E-33 0.11 ) kmol CO,/kmol 100%
solvente pobre solvente
Carga de CQz en 1,126 0.42 i kmol CO»/kmol 168%
solvente rica solvente
Temperatura del 44,479 76 25,85 °C 41%
solvente rico
Temperatura del o o
rehervidor 117,857 126 - C 6%
Requerimiento neto
energético del 3,778 3,8 2.63 Gl/t CO, 1%
proceso
Requerimiento
energético de la 0,133 0,11 263,46 GJ/t CO, 21%
bomba
Agua de 1436,460 1398,71 i th 3%
enfriamiento.
Solvente de 3,345 32,91 2,990E-4 kg/t CO, 90%

reposicion.
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Analisis perfiles de propiedades de las torres — Simulacion [bmim][BF4]:

38

En la Figura 10, presentan las curvas de viscosidad y capacidad calorifica de sustancia

pura proporcionadas por Aspen HYSY'S para el [bmim][BF4] y el agua, en el rango de temperatura

de la torre de absorcion. Es conocido que los liquidos i6nicos exhiben valores elevados de

viscosidad debido a sus interacciones moleculares (de Riva et al., 2018). Varios estudios han

corroborado que el uso exclusivo del [bmim][BF4] no es practico en esta aplicacion y esta

tendencia puede ser mitigada mediante la adicion de agua al proceso, tal como es propuesto en este

trabajo.

Figura 10

Viscosidad y Capacidad Calorifica para [bmim][BF4] y H20
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Por otro lado, en la curva de capacidad calorifica (CP) se observa que a medida que la

temperatura aumenta para ambos compuestos, la capacidad calorifica también aumenta. (Rebelo

et al., 2004) estudiaron las propiedades termodindmicas para el sistema [bmim][BF4]-H2O, en esta

investigacion se corrobora el comportamiento obtenido en la figura anterior.
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Un dato a destacar es la notable diferencia en los valores de Cp entre el [bmim][BF4] y el agua.
El Cp del [bmim][BF4] es considerablemente mas elevado ya que se sittia alrededor de los 290
J/mol-K, mientras el del agua ronda los 70 J/mol-K. Por tanto, se atribuye, parcialmente, a la mayor
capacidad calorifica del [bmim][BF4] que el sistema no aumente tanto su temperatura en

comparacion al proceso con MEA, lo cual repercute en menor evaporacion.

Figura 11

Perfil de Viscosidad y Capacidad Calorifica de corriente liquida en absorbedor
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En la Figura 11 se observa la viscosidad de la corriente liquida de la torre de absorcion.
En esta se observa que la mezcla [bmim][BF4]-H20 presenta una viscosidad significativamente
menor que la del [bmim][BF4] puro, con lo cual su disminucion es gracias a su mezcla con H20.
Por otra parte, se aprecia una tendencia de aumentar la viscosidad a medida que la composicion de
COz en la corriente liquida aumenta. Estudios previos realizados por (Soutullo et al., 2007) se llevo
a cabo observaciones experimentales que revelaron que los liquidos i6nicos termostables (TSIL)
funcionalizados con amina al entrar en contacto con el CO2 experimentan un dramatico aumento

de viscosidad, dando lugar a la formacion de una sustancia que se asemeja a un gel (Zhou et al.,
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2007), por ello en la zona del fondo de la torre es donde se presenta mayor viscosidad, dado que
hay mayor concentracion de COz. Investigaciones complementarias, identificaron que los aniones
muestran una clara preferencia por interactuar intensamente con los grupos —NH2 presentes en las
colas de los cationes, estableciendo enlaces de hidrogeno significativos. Este fenomeno, segun sus

conclusiones, es un factor fundamental detras de la elevada viscosidad observada en estos sistemas

(Gutowski & Maginn, 2008) (Gurkan et al., 2013).

La capacidad calorifica de la corriente liquida aumento6 con la mezcla [bmim][BF4]-H20,
en comparacion con las sustancias puras, esto favorece la disminucion de la temperatura en la torre
de absorcion y regeneracion. Ademas, el Cp se ve influenciado por la cantidad de COz disuelto en

el [bmim][BF4]; a mayor sea la concentracion de COz2 la capacidad calorifica disminuye (Yu et al.,

2009).

Perfiles de temperatura — Simulacion [bmim][BF4]

Figura 12

Perfil de Temperatura Absorbedor y Regenerador — [bmim][BF4]
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El perfil de temperatura observado en la torre de absorciéon muestra un aumento gradual de la
temperatura a medida que se desciende en la torre, lo cual es coherente con los fendmenos de
absorcion fisica de CO2 que ocurren en la soluciéon de agua y [bmim][BF4]. Los valores de
temperatura varian en un rango de 41.9°C a 46.1°C a lo largo de la torre. Este comportamiento
térmico es consistente con los resultados de estudios previos de simulacion de absorcion con
liquidos i6nicos, como se ha documentado en la investigacién de referencia proporcionada por

(Oko et al., 2018).

Un punto para destacar es que las temperaturas alcanzadas en este proceso de absorcion con
[bmim][BF4] son significativamente mas bajas en comparacioén con el proceso de absorcion de
CO2 MEA ya que el [bmim][BF4] alcanza la temperatura de unos 45 °C y la MEA de hasta 89 °C.
En el caso de la MEA (seccion 5.1), se analiza la formacién de un domo producto de la absorcion

quimica que en su caso con el [bmim][BF4] no se presenta.

En la Figura 12 se muestra el perfil de temperatura para la torre regeneradora, en ella se ve
una temperatura estable a lo largo de la torre que presenta un pequeiio cambio en las etapas
superiores, este cambio de temperatura observado en la etapa 16 es producto de la interaccion entre
la corriente de alimentacion (etapa 16) y el agua condensada que ingresa (etapa 20) a 50 °C (Ver
Apéndice B Figura 4), y ademds de ello se ve influenciada por el desprendimiento de CO2
discusion que se dard posteriormente. En comparacion con los resultados de la simulacion con

MEA se obtuvieron menores temperaturas en el rehervidor de 117,85°C.
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Perfiles de concentracion — Simulacion [bmim][BF]

Figura 13

Perfil de Concentracion — Simulacion [bmim][BF4].
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La Figura 13 muestra como la composicion de COz en la fase gaseosa disminuye a medida

que el gas asciende en la torre de absorcion. Esto se debe a la eficaz absorcion de COz por parte

de la solucién acuosa del [bmim][BF4]. Este comportamiento no es similar al observado en

simulaciones previas con monoetanolamina (MEA), donde MEA logra composiciones ain mas

bajas de COz2 en el gas de salida (ver seccion 5.1).

La composicion de CO2 en la torre regeneradora muestra un proceso eficiente. En la etapa

16, la corriente de alimentacion que contiene CO2, [bmim][BF4] y agua, en la etapa el COz se

libera rapidamente, alcanzando una composicion cercana a cero para la fase liquida (Vargas

Reyes & Gonzalez Martinez, 2022).
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A medida que la corriente asciende en las etapas siguientes (17,18, 19, 20), la composicion
de COz en la fase liquida aumenta gradualmente alcanzando asi su mayor concentracion de 0,903

Mol de COa.

Se observa que la torre regeneradora puede estar sobredimensionada, dado que el perfil de

concentracion muestra valores cercanos a 0 en la mayoria de las etapas.

Por ultimo, lo encontrado con la simulacion utilizando el [bmim][BF4] presenta un proceso
mas eficiente, obteniendo mayor porcentaje recuperacion de CO2 (en la torre de regeneracion),
logrando un incremento del 20%, ademas, se reporta un mejor desempefio energético respecto al
proceso con MEA, disminuyendo el requerimiento un 17,71%. Por ello se exhorta a llevar el
proceso a una etapa de desarrollo basico y detallado para implementar a escala piloto e industrial

posteriormente.

6. Conclusiones

En conclusion, se establecio el desempeno de captura de CO2 con MEA mediante el
programa Aspen HYSYS V12.1. En la simulacién se reportd una captura del 96,8 % mol para la
torre de absorcion y un requerimiento energético de 4,591 GJ/t COz, por otra parte, se obtuvo una
carga de CO: en el solvente pobre de 0,102 kmol CO2/kmol. Estos resultados en comparacion con

Akinola et. al. validan la simulacién como linea base para el proceso de absorcion.

Se ha optado por el liquido i6nico [bmim][BF4] como absorbente, basandose en una
cuidadosa evaluacion que considerd datos experimentales de solubilidad de COz2, afinidad con el
agua, precios y disponibilidad en el mercado. A pesar de que [bmim][BF4] presenta una solubilidad
de CO2 menor que algunos otros liquidos i6nicos basados en [Tf2N] y [Ac]’, su nivel de solubilidad

sigue siendo razonablemente alto y superior a la mayoria de los demas liquidos i6nicos evaluados.
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Ademas, su mecanismo de absorcion fisica lo hace preferible sobre aquellos que exhiben absorcion
quimica (como LI con [Ac]’). Por ultimo, su atractiva oferta econdmica lo convierte en una
eleccion favorable en comparacion con los liquidos i6nicos de mayor costo y disponibilidad

limitada.

La evaluacion del proceso de captura de CO: utilizando [bmim][BF4] a través de Aspen
HYSYS V12.1 reporto6 una tasa de captura del 73,78% molar en la torre de absorcion, en conjunto
con una reduccion del 50,03% en la cantidad de agua requerida para el enfriamiento. Estos
resultados son significativos porque conllevan a un ahorro energético notable del 17,71% en
comparacion con la linea base (MEA). No obstante, el disefio actual de 20 etapas de la torre de
absorcion y regeneracion se encuentra sobredimensionado, como se evidencia en los perfiles de
temperatura y composicion de ambas torres en el proceso con [bmim][BF4], presentando

condiciones constantes en mas de la mitad de estas.

Lo anterior demuestra la factibilidad técnica para el uso del [bmim][BF4] en solucion
acuosa como solvente para el proceso de captura de COz, el cual, con un disefio 6ptimo, se espera
obtener un desempefio incluso mayor, mostrando el potencial intrinseco en el uso de este liquido

16nico.

7. Recomendaciones

Se recomienda expandir el conocimiento en base a esta investigacion, como lo es
incorporando una investigacion técnico-econémica del proceso de absorcion de CO: utilizando
[bmim][BF4]. Asi también, se recomienda profundizar el conocimiento de la formacioén de dos
fases liquidas en el absorbedor, comprender este fenomeno es clave para la optimizacion, reducir

costos y mejorar la seguridad en diversas aplicaciones.
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Apéndices
Apéndice A. Listado de variables

p: Densidad

M: Masa molar [g-mol!]

Ve: Volumen critico [cm?-Mol™']

T:: Temperatura reducida

Tb: Temperatura normal de ebullicion [K]

Te: Temperatura critica [K]

o: Factor acéntrico

Pc: Presion critica [bar]

Pbv: Presion normal de evaporacion [bar]

ni-ATb,i: Incrementos de fragmento del fragmento 1 de la Temperatura normal de ebullicion.
ni-ATc,i: Incrementos de fragmento del fragmento i de la Temperatura critica.
ni-APci: Incrementos de fragmento del fragmento i de la Presion critica.

ni-AVc,: Incrementos de fragmento del fragmento i1 del Volumen critico.

P%i: Presion de vapor [Pa].

Cii, C2i y Cs;i :Coeficientes del compuesto i para la ecuacion de presion de vapor.

Cri: Capacidad calorifica del compuesto i [J-kmol-K"!].
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C’1i, C2i y C’s, :Coeficientes del compuesto 1 para la ecuacion de la capacidad calorifica.

R, Zi*, RA y di: Coeficientes de la ecuacion de la densidad

n: Viscosidad del liquido [m Pa]

Al, Biy Ci: Coeficientes de la ecuacion de viscosidad.

@V : Coeficiente de fugacidad en la fase gaseosa.

yi: la fraccion molar del componente i en la fase gaseosa.

xi: la fraccidbn molar de componente i en la fase liquida.

H;, : Constante de Henry del componente i en el disolvente A.

y;: Coeficiente de actividad de dilucion infinita del componente i.

aia, bia, cia, dia y eia: Son pardmetros de la ecuacion donde i representa el componente y A el

solvente.

(pgz Coeficiente de fugacidad calculado mediante la ecuacion de (Redlich-Kwong, RK)

R: Constante de los gases ideales.

T: Temperatura

V: Volumen molar

@: Coeficiente de fugacidad en fase gaseosa
Z: factor de compresibilidad.

a 'y b: son constantes de la ecuacion de (RK)
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Apéndice B. Procedimiento de seleccion del paquete termodinamico

Figura 1

Seleccion de un paquete termodinamico en Aspen HYSYS. MEA — H20

Process typeor
application

Electrolyte

Refining

Chemical

Clean Fuels

! oil and Gas
L Processing

Environmental

Mineral and
Metallurgical

Petrochemical

Power

Process to
modeling

Cryogenic Gas

Processing

Reservoirs

Hydrates

Type treating

Glycol

Dehydration

Sulfur Recovery

Sour Water

Property package

54

Acid Gas -

Physical Solvents

! Acid Gas -
Chemical Solvents

|
e —— o

Acid Gas - Liquid

Treating

Acid Gas -

Caustic Wash




SIMULACION DE CAPTURA DE CO2 CON MEA Y LIQUIDOS IONICOS

Figura 2
Arbol de decision de un paquete termodindmico
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Figura 3

Reacciones Quimicas Aspen HYSYS

Equilibrium Chemistry: Rxn-56
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Figura 4

Ambiente columna regeneradora.

To Condenser
Temperature 107,56 | C
Pressure 1,800 | bar
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Reflux Condenser H20 mole fraction 0,7338
Reflux
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Tower Pressure 1,800 | bar
8 Molar Flow 10,21 | MMSCFD
H20 mole fraction 0,9994
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Apéndice C. Condiciones de operacion de los equipos y disefio empirico del proceso

Tabla 1

Torre de absorcion de MEA y LI en proceso de absorcion de CO:.

Especificacion de la

Operacion Unitaria Valor Unidad Referencia
Regenerador
Numero de etapas. 20 (Akinola et al., 2019)
Presion de la torre. 170 kPa (Akinola et al., 2019)
Damping 1 (AspenTech, 2020)

Altura de la Columna 6 m (Akinola et al., 2019)
Tipo de Empaque FLEXIPAC (Akinola et al., 2019)
Dimension del Empaque 250Y (Akinola et al., 2019)
Material del Empaque Metal (Akinola et al., 2019)

Nota: Adaptado de (Akinola et al., 2019), (AspenTech, 2020).

Tabla 2

Torre regeneradora de MEA y LI en proceso de absorcion de CO..

Especificacion de la Operacién

Unitaria Valor Unidad Referencia
Regenerador
Numero de etapas. 20 (Akinola et al., 2019)
Condensador. Full Rflx (Akinola et al., 2019)
Temperatura de Alimentacion 100 °C (Addington & Ness, 2010).
Presion del tope. 170 kPa (Akinola et al., 2019)
Caida de presion en la torre. 0.1 kPa (Akinola et al., 2019)
Temperatura del condensador 50 °C (Kohl & Nielsen, 1997)
Temperatura del rehervidor 120 °C (Akinola et al., 2019)
Reflujo 2.9 (Kohl & Nielsen, 1997)
Damping 0.25-0.5 (AspenTech, 2020)
Altura de la Columna 6 m (Akinola et al., 2019)
Tipo de Empaque FLEXIPAC (Akinola et al., 2019)
Dimension del Empaque 250Y (Akinola et al., 2019)
Material del Empaque Metal (Akinola et al., 2019)

Nota: Adaptado de (Akinola et al., 2019), (Kohl & Nielsen, 1997).
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Tabla 3

Equipos proceso de absorcion de CO2 con MEA y LI

Especificacion de la Operacion
Unitaria

Valor Unidad

Referencia

Intercambiador de calor

Caliente/Frio incremento en la

temperatura de salida. 3 °c (Akinola et al., 2019)
Caida de presion del lado caliente 0 kPa (Akinola et al., 2019)
Cooler
Temperatura 38 °C (Akinola et al., 2019)
Bomba
Presion de descarga 66.899 kPa (Akinola et al., 2019)
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Apéndice D. Solubilidad de CO; y costos de diferentes liquidos ionicos

Tabla 1

Liquidos ionicos (L)

LI CAS Nombre

[bmim][Ac] 284049-75-8 Acetato de 1-butil-3-metilimidazolio
[bmim][NOs] 179075-88-8 Nitrato de 1-butil-3-metilimidazolio
[bmim][BF4] 174501-65-6 Tetrafluoroborato de 1-butil-3-metilimidazolio
[bmim][PFg] 174501-64-5 Hexafluorofosfato de 1-butil-3-metilimidazolio
[bmim][Tf,N] 174899-83-3 Bisdifluorometilsulfonimida de 1-butil-3-metilimidazolio

[bpy][BF4] 203389-28-0 Tetrafluoroborato de 1-butilpiridinio
[emim][EtSO4] 342573-75-5 Etilsulfato de 1-etil-3-metilimidazolio

[emim][Ac] 143314-17-4 Acetato de 1-etil-3-metilimidazolio
[emim][TFA] 174899-65-1 Trifluoroacetato de 1-etil-3-metilimidazolio
[emim][TF,N] 145022-44-2 Trifluorometanosulfonato de 1-etil-3-metilimidazolio
[hmim][T£;N] 382150-50-7 Bisdifluorometilsulfonimida de 1-hexil-1-metilpirrolidinio
[omim][BF4] 244193-52-0 Tetrafluoroborato de 1-octil-3-metilimidazolio
[omim][PF¢] 304680-36-2 Hexafluorofosfato de 1-octil-3-metilimidazolio

Nota. Adaptado de (Ma et al., 2017)

Tabla 2
Solubilidad [bmim][AC]

Acetato de 1-butil-3-metilimidazolio - [bmim][AC]

Temperatura [K] Presion [bar] Xco2 in RTIL [MOl/mMol] Fuente

298.15 0.99 0.273 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 1.00 0.275 (Yokozeki et al., 2008)
298.15 9.83 0.374 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 10.00 0.381 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 20.00 0.455 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 21.47 0.458 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 35.12 0.521 (Shiflett et al., 2008)

298.15 47.85 0.558 (Shaahmadi et al., 2019)

Nota: Adaptado de (Shaahmadi et al., 2019) , (Yokozeki et al., 2008) y (Shiflett et al., 2008).
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Tabla 3
Solubilidad [bmim][NOs]

Nitrato de 1-butil-3-metilimidazolio - [bmim][NOs3]

Temperatura [K] Presion [bar] Xcoz2 in RTIL [MOl/mol] Fuente
298.15 1.01 0.0142 (Mirzaei et al., 2017)
298.15 10.31 0.099 (Aki et al., 2004)
298.15 19.62 0.181 (Aki et al., 2004)
298.15 29.51 0.248 (Aki et al., 2004)
298.15 42.00 0.331 (Aki et al., 2004)
298.15 56.21 0.4073 (Aki et al., 2004)

Nota: Adaptado de (Mirzaei et al., 2017), (Aki et al., 2004).

Tabla 4
Solubilidad [bmim][BF,]

Tetrafluoroborato de 1-butil-3-metilimidazolio — [bmim][BF4]

Temperatura [K] Presion [bar] Xco2 in RTIL [MO}/MOl] Fuente
298.15 1.00 0.019 (Yokozeki et al., 2008)
298.15 1.01 0.015 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 10.00 0.158 (Yokozeki et al., 2008)
298.15 10.59 0.182 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 12.09 0.1928 (Aki et al., 2004)
298.15 20.002 0.277 (Yokozeki et al., 2008)
298.15 22.25 0.3188 (Aki et al., 2004)
298.15 22.28 0.310 (Shaahmadi et al., 2019)
298.15 31.830 0.4112 (Aki et al., 2004)
298.15 42.100 0.4902 (Aki et al., 2004)
298.15 51.21 0.514 (Aki et al., 2004)
313.15 12.74 0.1370 (Aki et al., 2004)
313.15 22.05 0.2226 (Aki et al., 2004)
313.15 41.70 0.3489 (Aki et al., 2004)
313.15 52.78 0.4004 (Aki et al., 2004)
313.15 63.17 0.4475 (Aki et al., 2004)
313.15 74.24 0.4826 (Aki et al., 2004)
313.15 84.02 0.5289 (Aki et al., 2004)
333.15 14.22 0.0928 (Aki et al., 2004)
333.15 24.560 0.1456 (Aki et al., 2004)
333.15 35.01 0.2045 (Aki et al., 2004)
333.15 48.600 0.2660 (Aki et al., 2004)
333.15 60.96 0.3173 (Aki et al., 2004)
333.15 72.320 0.3765 (Aki et al., 2004)

Nota: Adaptado de (Yokozeki et al., 2008), (Shaahmadi et al., 2019), (Aki et al., 2004).
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Tabla 5
Solubilidad [bmim] [PFs]

Hexafluorofosfato de 1-butil-3-metilimidazolio - [bmim][PFe|

Temperatura [K] Presion [bar] Xcoz2 in RTIL [MOl/mol] Fuente
298.15 1.00 0.019 (Yokozeki et al., 2008)
298.15 10.00 0.161 (Yokozeki et al., 2008)
298.15 13.31 0.2073 (Aki et al., 2004)
298.15 20.00 0.286 (Yokozeki et al., 2008)
298.15 20.98 0.319 (Aki et al., 2004)
298.15 31.84 0.4235 (Aki et al., 2004)
298.15 42.00 0.4905 (Aki et al., 2004)
298.15 53.71 0.5667 (Aki et al., 2004)

Nota: Adaptado de (Yokozeki et al., 2008), (Aki et al., 2004).
Tabla 6
Solubilidad [bmim] [Tf>N]

Bisdifluorometilsulfonimida de 1-butil-3-metilimidazolio - [bmim][Tf2N]

Temperatura [K] Presion [bar] Xcoz in RTIL [Mol/mol] Fuente
298.15 11.38 0.2682 (Aki et al., 2004)
298.15 18.68 0.3624 (Aki et al., 2004)
298.15 22.24 0.4218 (Aki et al., 2004)
298.15 33.59 0.5307 (Aki et al., 2004)
298.15 46.67 0.6356 (Aki et al., 2004)
298.15 60.35 0.7168 (Aki et al., 2004)

Nota: Adaptado de (Aki et al., 2004).
Tabla 7
Solubilidad [emim][AC]

Acetato de 1-etil-3-metilimidazolio - [emim][AC]

Temperatura [K] Presion [bar] Xco2 in RTIL [MOl/mol] Fuente
298.15 0.1 0.189 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 0.499 0.246 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 1.000 0.267 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 3.996 0.313 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 6.995 0.340 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 9.996 0.362 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 12.998 0.384 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 14.997 0.398 (Shiflett & Yokozeki, 2009)
298.15 19.998 0.428 (Shiflett & Yokozeki, 2009)

Nota: Adaptado de (Shiflett & Yokozeki, 2009).
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Tabla 8
Solubilidad [emim][EtSO4]

Etilsulfato de 1-etil-3-metilimidazolio - [emim][EtSO4]

Temperatura [K] Presion [bar] Xco2 in RTIL [Mol/mol] Fuente
298.15 0.5 0.006 (Moya et al., 2017)
298.15 1 0.013 (Moya et al., 2017)
298.15 2 0.023 (Moya et al., 2017)
298.15 3 0.034 (Moya et al., 2017)
298.15 5 0.054 (Moya et al., 2017)
298.15 7 0.071 (Moya et al., 2017)
298.15 10 0.099 (Moya et al., 2017)
298.15 15 0.149 (Moya et al., 2017)
298.15 20 0.192 (Moya et al., 2017)

Nota: Adaptado de (Moya et al., 2017)

Tabla 9
Solubilidad [emim][Tf>N]

Bisdifluorometilsulfonimida de 1-etil-3-metilimidazolio — [emim][Tf2N]

Temperatura [K] Presion [bar] Xco2 in RTIL [MOl/mol] Fuente
298.15 0.5 0.006 (Moya et al., 2017)
298.15 1 0.013 (Moya et al., 2017)
298.15 2 0.023 (Moya et al., 2017)
298.15 3 0.034 (Moya et al., 2017)
298.15 5 0.054 (Moya et al., 2017)
298.15 7 0.071 (Moya et al., 2017)
298.15 10 0.099 (Moya et al., 2017)
298.15 15 0.149 (Moya et al., 2017)
298.15 20 0.192 (Moya et al., 2017)

Nota: Adaptado de (Moya et al., 2017).
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Tabla 10

Solubilidad [emim][TFA]
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Trifluoroacetato de 1-etil-3-metilimidazolio — [emim][TFA]

Temperatura [K]

Presion [bar]

Xco2 in RTIL [MOl/mMol]

Fuente

298.15
298.15
298.15
298.15
298.15
298.15
298.15
298.15
298.15

0.100
0.498
0.998
3.999
6.997
9.999
12.997
14.998
19.996

0.001
0.009
0.018
0.068
0.115
0.160
0.201
0.226
0.282

(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)
(Yokozeki et al., 2008)

Nota: Adaptado de (Yokozeki et al., 2008)

Tabla 11

Solubilidad [hmim][Tf>N]

Bisdifluorometilsulfonimida de 1-hexil-1-metilpirrolidinio — [hmim][Tf2N]

Temperatura [K] Presion [bar] X o2 in RTIL [MOl/mMol] Fuente
298.15 13.15 0.2706 (Aki et al., 2004)
298.15 20.00 0.433 (Marcus, 2016)
298.15 21.95 0.4354 (Aki et al., 2004)
298.15 31.88 0.5446 (Aki et al., 2004)
298.15 42.34 0.6282 (Aki et al., 2004)
298.15 51.56 0.6889 (Aki et al., 2004)
298.15 60.91 0.7396 (Aki et al., 2004)

Nota: Adaptado de (Aki et al., 2004) y (Marcus, 2016).
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Tabla 12
Solubilidad [omim] [PFs]

Hexafluorofosfato de 1-octil-3-metilimidazolio — [omim][PFs]

Temperatura [K] Presion [bar] Xco2 in RTIL [Mol/mol] Fuente
298.15 0.5 0.013 (Moya et al., 2017)
298.15 1 0.026 (Moya et al., 2017)
298.15 2 0.045 (Moya et al., 2017)
298.15 3 0.065 (Moya et al., 2017)
298.15 5 0.103 (Moya et al., 2017)
298.15 7 0.141 (Moya et al., 2017)
298.15 10 0.192 (Moya et al., 2017)
298.15 15 0.265 (Moya et al., 2017)
298.15 20 0.320 (Moya et al., 2017)

Nota: Adaptado de (Moya et al., 2017)

Tabla 13

Precios Liquidos Ionicos.

Liquido I6nico Fuente Pureza Cantidad [g] Precio
[bmim][BF4] aber® 99% 1000 €761.6
[bmim][PFs] aber® 99% 1000 €863.1
[bmim][PFs] aber® 99.5% 1000 €1,259.0
[bmim][Ac] aber® 98% 1000 €1,098.0

[bmim][Tf,N] ToLiTec® 99.5% 1000 €1,876.0
[hmim][T£;N] IoLiTec® 99.5% 1000 €1,840.0
[bpy]l[BF4] P212121°¢ 99% 1000 €1,736.37

Nota: *(abcr. Gute Chemie, s. f.). ®(IoLiTec, s.f). ¢(P212121, s.f). En IoLiTec se realizd
cotizacion.
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Tabla 14

Precios Liquido-Ionicos.
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Liquido I6nico Fuente Pureza Cantidad [g] Precio
[bmim][BF4] aber 99% 25 €78.7
[bmim][BF4] aber 99% 100 €130.9
[bmim][BF4] aber 99% 250 €255.6
[bmim][BF4] aber 99% 1000 €761.6
[bmim][PFq] aber 99% 25 €84.5
[bmim][PFs] aber 99% 100 €143.9
[bmim][PFq] aber 99% 250 €287.5
[bmim][PFq] aber 99% 1000 €863.1
[bmim][Ac] aber 98% 100 €339.7
[bmim][Ac] aber 98% 250 €444.0
[bmim][Ac] aber 98% 1000 € 1,098.0
[bmim][TH;N] aber 99% 25 €129.4
[bmim][TN] aber 99% 100 €255.6
[bmim][TN] aber 99% 250 €512.2
[hmim][TH;N] aber 99.5% 10 €269.2
[hmim][T£N] aber 99.5% 50 €394.2
[hmim][TN] aber 99.5% 250 €985.6
[bpy][BF4] aber 99% 25 €238.2
[bpy][BF4] aber 99% 100 € 400.6
[bpy][BF4] aber 99% 250 € 809.4

Nota: Adadaptado de (abcr. Gute Chemie, s. f.)
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Apéndice E. Propiedades termodinamicas de [bmim][BF4]

Se llevaron a cabo estimaciones de propiedades termodindmicas para caracterizar el
comportamiento del liquido i6nico dentro del simulador los cuales son necesarios para el modelo
Non-Random Two-liquid o NRTL. Este proceso requiri6 una revision de la literatura cientifica, de
la cual se extrajeron datos relacionados con propiedades escalares, propiedades criticas,
propiedades dependientes de la temperatura, constantes de Henry y parametros de interaccion

binaria.

Los datos recopilados se incorporaron en el simulador, creando asi un nuevo componente
que incluia las propiedades termodinamicas del LI seleccionado. Para garantizar la precision del
modelo, se llevo a cabo un proceso de validacion en el que se compararon los resultados obtenidos
a través del simulador con datos experimentales disponibles en la literatura. Se prosigui6 a elaborar
un catalogo de componentes de Henry dentro del simulador que abarcaba el CO2, N2, CHs, C2He

y C3Hs.

Se analizan los perfiles de viscosidad, y capacidad calorifica, asi como los de temperatura
y concentracion reportados en la simulacion y a su vez estos fueron comparados con diferentes
reportes de literatura. Asi mismo el desempeno de la captura de CO2 con LI fue comparado con el

proceso convencional utilizando MEA.

Propiedades criticas: la temperatura normal de ebullicion (Tb), la temperatura critica (Te),
la presion critica (Pc), el volumen critico (Vc) y el factor acéntrico (w).

Tb =198.2 + Z niATb,i (EC 1)

L
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Ty
= Ec. 2
¢ 05703 + 10121 ZiniATc’i - (Zl nl'ATC’l')z ( ¢ )
p M
= Ec. 3
© (02573 + %;mAP,) (Ee.3)
V= 675+ z AV, (Ec. 4)
Tch Pc Tc Pc Pc
w = -Log(—)—( )*Log(—)+Log<—)—1 Ec.5
.-ty 9\, ~\7 =7, P, P, (Be.3)

Los Incrementos por fragmento han sido determinados en un estudio previo y se muestran
los resultados obtenidos para 46 grupos contribuyentes diferentes, estos deben ser seleccionados

dependiendo de la formula molecular del liquido i6nico a utilizar. (Huang et al., 2013).

Propiedades dependientes de la temperatura: Presion de Vapor (P), capacidad

calorifica (Cy;), densidad (p) y la viscosidad (1;):

Cai
Ln(Pf) = Cy; : .
Cpi = C; + C3;T + C3T? (Ec.7)
by = MP;
| 2
; [1+(1-T)/7] (Ec. 8)
RT [z (1 +d,(1 - T,)]
B;
Ln(ni) = Ai + ? + Can(T) (EC 9)
Datos de equilibrio de fase:
1% Vi
@i yi-P=x;"Hy" <_oo> (Ec.10)
Vi
v = limy,; (Ec.11)
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Para la cual es necesario determinar pardmetros como lo son la constante de Henry (H;,)
con ayuda de la (Ec. 12) y el coeficiente de fugacidad (¢)) mediante la ecuacion de Redlich-
Kwong (RK) que consta de las ecuaciones (Ec. 13), (Ec. 15) ,(Ec. 14) y (Ec. 16) de la siguiente

manera (Ma et al., 2017):

b; e;
Ln(His) = aja + %A + cialn(T) + diy T + TL; (Ec. 12)
_R-T a Ee 13
P=V b TOS.V-(V+b) (Ec.13)
2,725 R-T
a = 0.42748 - “—; b =0.08664—— (Ec. 14)
P, P,
pV
Z=—— Ec. 15
T ( )
— by a P
(@) =Z-1-n(Z=b =) = e+ (14 b ———) (Ec. 16)
Tabla 1
Propiedades Escalares
Propiedades Escalares
Propiedad Valor Unidades Fuente
M 226.02 g/mol
Tb 632.3 [K]
AHA0 -1221.8 [KJ/mol]
(Huang et al., 2014)
AHCO -5335 [KJ/mol]
® 0.5276

Tm 192.15 [°C]
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2Tabla 2

Propiedades Criticas

Propiedades Criticas

Propiedad Valor Unidades Fuente
Tc 886.1 K]
Pc 27.4 [bar]
(Huang et al., 2014)
Ve 655.4 [cm3/mol]
Zc 0.2434

Tabla 3

Propiedades dependientes de la Temperatura

Propiedades dependientes de la Temperatura

Propiedad Parametros Valor Unidad Fuente
., Cui -1,00e+20 P [=] Pa (Huang et al.,
Presion de Vapor Cai 0 T[=]K 2014)
Cisi 0
Capacidad Calorifica C, . 464,88 (Rebelo et al.,
molar de Liquido € -1,1755 [V/mol-K] 2004)
C’si 0,002815
R-TCi/PCi 2,6888
Densidad Zi* RA 02416 [g/cm3] (H“;g%:)t al,
di 0,004653
Ai -71,32
Viscosidad de ’ Huang et al.,
fiquido Bi 6329,89 [mPa-s] ( ) o% Y
Ci 8,37
Cii” 88,68
., . Cai” 70,89
Tensclion1 ’supzrﬁmal Oy 1279.86 [mN/m] (Hu;r(;% 46t al.,
© Ao Ca” 469,54 )
Csi? -296,96
Cii™” 0,204
Conductividad gj:”” _0’00?06 13 [W/mK] (Valkenburg
térmica de liquido Ca™ ] et al., 2005)

CS'””
i -
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Tabla 4

Parametros de Constantes de Henry.

Parametros de constante de Henry | CO; (i) en LI (A)

Parametros Valor Unidades Fuente
aia 32,449
bia -10864,735 P [=] Pa
_ 7708 (Huang et al., 2014)
CiA , T [:] K
dia -0,119

Tabla 5

Parametros de interaccion binaria NRTL.

Parametros de interaccion binaria NRTL

i i ajj aji b bji Fuente

CO»  [bmim][BFs] 6,713  -16,928 -2577,397 6048,75

) (Huang et al., 2014)
H20 [bmim][BF4] -0,9689 1,114 85 732
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Apéndice F. Seleccion de un modelo termodindmico — simulacion absorcion de CO2 con LI

A diferencia del proceso de seleccion del modelo empleado para el caso base con MEA,
los liquidos i6nicos no se encuentran incorporados en la herramienta “Methods Assistant” de

Aspen HYSYS o su seccion de ayuda, por lo cual se ha recurrido a otra dindmica de seleccion.

(Carlson, 1996) resume algunos parametros o criterios de importancia para la seleccion del
modelo termodinamico y los condensa en un arbol o diagrama de decision segmentado en tres
partes. El primer criterio, como se observa en la Figura 1 del Apéndice B, es la polaridad de los
componentes, esta determina el tipo de interacciéon molecular que puede tener lugar entre las
sustancias, si la polaridad es alta, la interaccion es fuerte (Chaves et al., 2016). Debe elegirse la
via polar si al menos uno de los componentes lo es, como el H20O, compuesto que, a diferencia del
COgo, es polar. El siguiente criterio que considerar es si la sustancia es (0 se comporta) o no un
electrolito. En estudios recientes (Lin et al., 2021) se ha explorado el enfoque de “disociacion” en
iones para el modelado termodinamico de liquidos id6nicos en mezcla, no obstante, se empleara el
enfoque de “no disociacion” debido a las pocas y recientes investigaciones sobre el enfoque
disociativo 'y, por tanto, la escasez de parametros de interaccion necesarios y la necesidad de
realizar mds investigaciones que permitan validar y/o contrastar un modelo termodindmico
fundamentado en dicho enfoque, junto con sus resultados. Cabe resaltar que el enfoque de “no
disociacion” ha mostrado producir resultados razonables y consistentes con datos experimentales.
Para el criterio de la presion del sistema se debe considerar que el proceso tiene etapas a diferentes
presiones, la torre de absorcion opera a 68,60 bar y de regeneracion a 1,8 bar, para lo cual se adopta
la integracion de modelos de actividad con ecuaciones de estado abordado en (Chaves et al., 2016),
en donde explica que es posible realizar un calculo acoplado aprovechando los enfoques de las

ecuaciones de estado para la fase gaseosa y los modelos de coeficientes de actividad para la fase
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liquida, dado que cada uno de estos métodos ofrece ventajas especificas, como el rango de
operacion y representacion de la no idealidad de sus respectivas fases. Por ultimo, se dispone de
parametros de interaccion binaria (NRTL y Henry), no hay doble fase liquida y tampoco asociacion
en la fase vapor, por tanto, el modelo de propiedades termodindmicas seleccionado es el NRTL-

RK. (NRTL para la fase liquida y Redlich-Kwong para la fase gaseosa).

En esta etapa adicional, se ha tenido en cuenta la naturaleza del fluido empleado y se ha
efectuado una comparacion con los métodos empleados por el estudio de (Ma et al., 2017) y los
pasos especificos seleccionados en la herramienta para simular la absorcion de CO2 mediante
una mezcla acuosa de liquido i6nico se presentan de manera detallada en la Figura 2 del

Apéndice B.
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