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Resumen

Titulo: Solventes eutécticos para la captura de CO2: comparacion de desempefios con la

Monoetanolamina (MEA) por medio de simulacion en Aspen HYSY S*
Autores: Zuly Samantha Flérez Viancha, Mayra Alejandra Bustos Guarin**
Palabras Clave: Simulacién, CO., MEA, Solvente eutéctico, Aspen HYSY'S.

Descripcion: El presente estudio busco simular un proceso de captura de CO. empleando
solventes eutécticos (ES por sus siglas en inglés) como una alternativa a las aminas
tradicionales en el proceso de endulzamiento de gases. Los ES, sonmezclas de compuestos que
son fundidos a temperaturas mucho mas bajas que sus componentes puros, presentan algunas
propiedades interesantes como la alta capacidad de disolucion de gases, la biodegradabilidad
y baja toxicidad, lo que los convierte en candidatos prometedores en esta aplicacion.

Se llevo a cabo la modelacion del proceso de endulzamiento de gas natural utilizando el
simulador Aspen HYSYS V.14. El modelo inicial emple6 una solucion acuosa de
monoetanolamina (MEA) al 30% en peso como solvente de referencia. Posteriormente, tras
una revision bibliografica, se selecciond un solvente eutéctico como alternativa a la MEA. La
seleccion se baso en criterios como solubilidad, costo, disponibilidad, impacto ambiental,
consumo energético y condiciones de desorcion. Se modifico la simulacion realizada
previamente con la MEA y se introdujo el solvente eutéctico seleccionado en solucion acuosa
al 30%. Los resultados de la simulacidn evidenciaron que el ES seleccionado, en este caso,
cloruro de colina: urea en proporcion 1:2, logré una captura de CO2 del 100% molar,
superando en un 17.58% la eficiencia de la MEA. Adicionalmente, el proceso con DES
presentd un consumo energético menor comparado con la MEA, este fue de 3.653 GJ por
tonelada de CO- capturado, demostrando asi su potencial como alternativa viable en el proceso

de endulzamiento de gas natural.

*Trabajo de grado.
**Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Ingenieria Quimica. Director:
GiovanniMorales Medina. PhD en Ingenieria Quimica.

9



SIMULACION DE CAPTURA DE CO, CON MEA'Y SOLVENTES EUTECTICOS 10

Abstract

Title: Eutectic solvents for CO: capture: comparison of performances with Monoethanolamine
(MEA) through simulation in Aspen HYSY S*

Authors: Zuly Samantha Florez Viancha, Mayra Alejandra Bustos Guarin**
Keywords: Simulation, CO2, MEA, Eutectic solvent, Aspen HYSYS.

Description: The present study sought to simulate a CO. capture process using eutectic
solvents (ES) as an alternative to traditional amines in the gas sweetening process. ES, are
mixtures of compounds that are melted at much lower temperatures than their pure
components, present some interesting properties such as high gas dissolution capacity,
biodegradability and low toxicity, which makes them promising candidates in this
application.

Modeling of the natural gas sweetening process was carried out using the Aspen HYSYS
V.14 simulator. The initial model used a 30 wt% aqueous solution of monoethanolamine
(MEA) as the reference solvent. Subsequently, after a literature review, a eutectic solvent
was selected as an alternative to MEA. The selection was based on criteria such as solubility,
cost, availability, environmental impact, energy consumption and desorption conditions. The
simulation previously carried out with the MEA was modified and the selected eutectic
solvent was introduced in a 30% aqueous solution. The simulation results showed that the
selected ES, in this case, choline chloride: urea in a 1:2 ratio, achieved a CO2 capture of
100% molar, exceeding the efficiency of the MEA by 17.58%. Additionally, the process with
DES presented a lower energy consumption compared to MEA, this was 3,653 GJ per ton of
CO2 captured, thus demonstrating its potential as a viable alternative in the natural gas

sweetening process.

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

Desde el pasado siglo, el aumento antropogénico de la concentracion atmosférica de
dioxido de carbono (CO-) ha conllevado a problemas medioambientales preocupantes debido a
su impacto en el cambio climéatico (Rozas et al., 2024). Los informes de diferentes
organizaciones han mostrado una tendencia de incremento en las emisiones de CO: desde la
década de 1960, con un aumento neto anual del 2.11%; se estima que, de continuar esta tendencia,
las concentraciones de CO: alcanzaran las 1,200 ppm en los proximos 53 afios (Foorginezhad
& Ji, 2024), provocando una serie de impactos severos en los sistemas climaticos, ecolégicos y
socioeconémicos a nivel global (Olivo, M. de L., & Soto-Olivo, A. 2010).

Una parte importante de las emisiones de CO: proviene de los procesos industriales y de
la quema de combustibles fosiles en los sectores de energia y transporte (BBVA, 2024). Una
alternativa para la reduccion de estas emisiones es la captura de CO., por medio de los
denominados solventes eutécticos (ES, por sus siglas en inglés), los cuales presentan diversas

ventajas en comparacion con los solventes de uso industrial.

Tradicionalmente, las aminas se han usado en la absorcion o captura de CO: por su
eficiencia y bajos costos. Sin embargo, la literatura reporta que el uso de aminas presenta
diversos problemas tecnologicos como corrosion, un elevado consumo energético y un
requerimiento de reposicion por su regeneracioén (Bharadvaja et al.,2020; Gheni et al., 2024;
Gouedard et al., 2012; Pinto et al., 2019). Ademas, las aminas presentan un alto grado de
toxicidad y volatilidad, lo cual conlleva a contaminacién de cuerpos de agua, del aire y del suelo
(Ali et al., 2019; Mehra et al., 2021; Naidu et al., 2021; Prabhune & Dey, 2023; Rozas et al.,
2024). Los ES, por otra parte, presentan afinidad por el CO», son de bajo costo, biodegradables

y tienen baja toxicidad, por lo cual los ES son clasificados como solventes verdes (Deviet al.,
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2020; Biswas et al., 2023a). Por lo anterior, los ES corresponden a una alternativa ante el uso
de las aminas en el proceso industrial de captura de CO. Una evaluacién de la factibilidad
técnica de la captura de CO2 con ES a nivel industrial puede ser desarrollada con base en
resultados de simulacion en programas comerciales como Aspen HYSYS. Este simulador
permite modelar y simular diferentes condiciones operativas, ajustando pardmetros y variables
para observar y evaluar el desempefio de distintos procesos (AULA21, 2024; Gutiérrez et al.,
2019; Mestre-Escudero et al., 2020a, 2020b; Rincdn Ocampo & Mejia Diaz, 2023). Los
resultados y las comparaciones basadas en simulaciones pueden ser utilizadas como soporte en
la toma de decisiones a nivel industrial y también en la eleccion de las mejores condiciones de

escalado.

Con lo mencionado anteriormente, en la presente investigacion se muestran los
resultados mas relevantes de una evaluacion por simulacién con Aspen HYSYS, de la captura
de CO: con ES, comparando los desempefios con los reportados por un solvente tradicional
(MEA, monoetanolamina). La pregunta de investigacion correspondio a ¢en cuales condiciones
operacionales resulta viable a nivel técnico la aplicacion de solventes eutécticos en el proceso de

absorcion de CO- en comparacion con la MEA?
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1. Objetivos
1.1 Objetivo general

Desarrollar una comparacion por medio de simulacion en Aspen Hysys de la captura de
CO2, evaluando el potencial de un solvente eutéctico como alternativa al uso de la

monoetanolamina (MEA).

1.2 Objetivos especificos

e Definir solventes eutécticos utiles en la captura de CO:, teniendo en cuenta reportes de
literatura con informacion de costos, disponibilidad, afinidad de absorcion, impacto
ambiental y energia de regeneracion, estableciendo un solvente eutéctico adecuado para
la simulacion.

e (Codificar una simulacion en Aspen Hysys del proceso de captura de CO2 con MEA,
validando los resultados de la simulacion con reportes de la literatura.

e Modificar y ejecutar la simulacion del caso base para la captura del CO- con el solvente
eutéctico seleccionado, comparando los resultados obtenidos con respecto a la

simulacién con MEA.
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2. Marco conceptual

Absorcion: el proceso de absorcion es una operacion de transferencia de materia en la
que un gas se pone en contacto con un liquido para disolver selectivamente uno o mas
componentes del gas en el liquido. La absorcion de gases es una operacion unitaria que implica
disolver uno o mas componentes solubles de una mezcla gaseosa en un liquido. Este proceso se
emplea cuando se desea transferir componentes volatiles de una mezcla gaseosa a un liquido
(McCabe, W. L., Smith, J. C., Harriott, 1991)

Aminas: Las aminas son compuestos quimicos organicos que se utilizan en soluciones
acuosas para eliminar gases acidos, como el didéxido de carbono (CO) y el sulfuro de hidrogeno
(H2S), de gases industriales. Estas sustancias se emplean en procesos de tratamiento de gas para
reducir su impacto ambiental al eliminar componentes no deseados. Algunas aminas comunes
utilizadas en estos procesos son la Monoetanolamina (MEA), Dietanolamina (DEA),
Diisopropanolamina (DIPA), Metildietanolamina (MDEA) y Diglicolamina (DGA). La
utilizacion eficiente de aminas en la captura de CO: es esencial para reducir las emisiones y
mitigar el impacto ambiental de las actividades industriales (Erdmann et al., 2012)

Captura de CO2: La captura de CO: es un proceso fundamental para reducir las
emisiones de gases de efecto invernadero y combatir el cambio climatico. Esta tecnologia
implica recolectar el didxido de carbono de fuentes como plantas de energia o fabricas en lugar
de que se emita a la atmdsfera. Se puede emplear como materia prima en industrias alimentarias,
farmacéuticas y para producir compuestos quimicos como gas de sintesis, metano, metanol,
entre otros (Ana Caballero, 2023)

Desorcion: Se denomina desorcion, desabsorcion o stripping a la operacion unitaria

cuya finalidad es eliminar o recuperar uno o varios componentes minoritarios de una corriente
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liquida por transferencia a una corriente gaseosa (McCabe, W. L., Smith, J. C., Harriott, 1991).

Emisiones de CO:: Las emisiones de CO-, también conocidas como didéxido de carbono,
son liberaciones de este gas a la atmédsfera, lo que genera un impacto significativo en el planeta
debido al efecto invernadero que provocan (Agencia de proteccion ambiental de Estados unidos
[EPA], 2024). Dichas emisiones han aumentado de manera significativa en los ultimos afios, La
Comision Europea ha propuesto objetivos clave para 2030, como una reduccién de al menos un
55% de las emisiones de gases de efecto invernadero con respecto a 1990 (Repsol S.A, n.d.),
Colombia por otro lado asumio el reto de reducir las emisiones de gases efecto invernadero
(GEI) un 51% al 2030 para alcanzar la carbononeutralidad al 2050 (Ministerio de Ambiente y
Desarrollo Sostenible, 2022)

Solventes eutécticos: Los solventes eutécticos son fluidos compuestos generalmente por
dos o tres componentes, son econdmicos, no toxicos, renovables y biodegradables, capaces de
auto asociarse a través de interacciones de enlaces de hidrogeno. Estos solventes forman un
liquido cercano a la composicion eutéctica; es decir, la relacion molar de los componentes
presenta un punto de fusién mas bajo (punto eutéctico) que los compuestos puros respectivos.
Los solventes eutécticos profundos se consideran una alternativa prometedora a los solventes
organicos tradicionales debido a su menor toxicidad, alta biodegradabilidad y su origen
renovable, lo que los convierte en una opcidn mas sostenible y respetuosa con el medio ambiente
(Aragon Tobar, 2022; César & Palacio, 2021b)

Programa Aspen Hysys: El programa Aspen HYSYS es un simulador de procesos
quimicos Desarrollado por AspenTech que se utiliza para modelar matematicamente procesos
quimicos, desde operaciones unitarias hasta plantas quimicas completas y refinerias. Este

software es capaz de realizar calculos fundamentales de ingenieria quimica, incluyendo balances
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de masa y energia, equilibrio liquido-vapor, transferencia de calor y masa, cinética quimica,
fraccionamiento y caida de presion. Aspen HYSYS se utiliza ampliamente en la industria y la
academia para simulaciones en estado estacionario y dindmico, disefio de procesos, modelado
de rendimiento y optimizacion.

3. Marco tedrico

Los SE son mezclas liquidas formadas por la combinacion de dos o mas sélidos que
crean una mezcla eutéctica, caracterizada por tener un punto de fusion mas bajo que los puntos
de fusion de sus componentes individuales. Generalmente, estas mezclas estan compuestas por
uno 0 mas compuestos con puentes de hidrogeno o Donantes de Enlaces de hidrégeno (HBD) y
uno o mas compuestos con centros nucleofilicos o Aceptores de Enlaces de Hidrogeno (HBA).
Diferentes tipos de solventes eutécticos han sido ensayados a escala laboratorio para la captura
del CO.. Estos estan formados por una molécula donadora de enlaces de hidrogeno (HBD) y una
0 mas moléculas aceptoras de enlaces de hidrogeno (HBA) (César & Palacio, 2021a). La
formacion de fuertes interacciones basadas en enlaces de hidrégeno (HBD — HBA) hace que las
mezclas tengan propiedades eutécticas, es decir, con un punto de fusion inferior al de los
componentes individuales, asi mismo, los solventes eutécticos tienen una capacidad de captura
de CO: que aumenta con la presion y disminuye con la temperatura, lo que facilita la captura de

CO:2 a bajas temperaturas (Leron & Li, 2013).

Los ES se pueden clasificar en cinco categorias principales: ES tipo | compuestos por sales
de amonio cuaternario y cloruros metalicos, similares alos compuestos de haluros metalicos y sales
de imidazolio, ES tipo Il formados por sales de amonio cuaternario e hidratos de cloruro metalico,
ES tipo Il compuestos de cloruro de colina y HBD como alcoholes, amidas,carbohidratos, etc.,

conocidos por su capacidad para solvatar especies de metales de transicion, ES tipo IV hechos de
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cloruro metalico con HBD (Prabhune & Dey, 2023) y ES tipo V una nueva clase emergente que
consiste en HBD y HBA moleculares no ionicos, donde los enlaces de hidrégeno son

predominantes.

La Figura 1 ilustra un ejemplo de la estructura quimica de compuestos que actlian como
donadores de enlaces de hidrégeno (HBD) y que se han utilizado encombinacién con el cloruro
de colina, que actla como aceptor de enlaces de hidrogeno (HBA). Una ventaja importante de
estos solventes es la capacidad de ajustar y mejorar las propiedades termofisicas de los ES
mediante diferentes combinaciones de HBA y HBD, variando las relacionesde concentracion
molar y utilizando cosolventes. Esto permite adaptar los ES para satisfacer las necesidades
especificas de diversos procesos (Prabhune & Dey, 2023).

Figura 1

Estructura quimica de compuestos que actian (HBD) y que se han utilizado en combinacion con
el cloruro de colina (HBA)
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Nota. Adaptado de (Mowinckel Corpas Alvaro, 2021).

Por otro lado, la captura de didxido de carbono (CO-) es una técnica esencial para mitigar
las emisiones de gases de efecto invernadero y combatir el cambio climatico. Existen dos
métodos principales para la captura de CO:: la absorcion fisica y la absorcion quimica. En la

absorcion fisica, el CO: se disuelve en un solvente sin una reaccion quimica significativa,
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basandose principalmente en la solubilidad del gas en el solvente. En contraste, la absorcién
quimica implica una reaccion quimica entre el CO: y el solvente, formando compuestos que
pueden ser posteriormente separados y regenerados.

El sistema convencional de captura de CO2 con solventes se compone de dos torres: la
torrede absorcion y la torre regeneradora. Este sistema es presentado en la Figura 2. En latorre
de absorcion, la corriente gaseosa rica en CO> (gases de combustion) es puesta en contacto fisico
son la solucion de solvente (amina). La solucion de amina ingresa por la parte superior, mientras
el gas ingresa por la inferior. En su contacto, la amina absorbe el CO. de la corriente gaseosa.
La solucién de amina sale de la torre, rica en CO, mientras la corriente gaseosa sale por la parte
superior. En la torre regeneradora, la solucién de amina rica se recupera y reacondiciona para
reutilizarla de nuevo en la torre de absorcion (Gutiérrez et al., 2019).

Figura 2

Esquema general de la absorcion de CO:-.
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Nota. Adaptado de (Ooi et al.,2020).

Este proceso puede ser aplicado con éxito en diversos contextos. Segun la ley

colombiana 2169 de 2021, por medio de la cual se impulsa el desarrollo bajo en carbono del
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pais mediante el establecimiento de metas y medidas minimas en materia de carbono neutralidad
y resiliencia climética y se dictan otras disposiciones, se tiene una meta de reducir un 51% las
emisiones de efecto invernadero (GEI) con respecto al escenario de referencia a 2030 de la
NDC, lo que representa un maximo de emisiones de 169.55 millones de tCO: en 2030. Por lo
anterior, la captura de CO; se presenta como una via de alcanzar esta reduccion en las GEI
establecidas en el marco regulatorio colombiano.

4. Estado del arte

(Sarmad et al, 2017; Smith et al., 2014; y Q. Zhang et al., 2012) realizaron
investigaciones experimentales en laboratorio y emplearon software especializado para analizar
los resultados. En sus estudios, los autores llevaron a cabo una comparacion entre solventes
eutécticos y liquidos ionicos en el contexto de la captura de CO.. Los hallazgos sugieren que los
solventes eutécticos presentan propiedades favorables, tales como un menor costo de
preparacion, biodegradabilidad y caracteristicas mas ecologicas en comparacion con los liquidos
ionicos. Sin embargo, los estudios no incluyen simulaciones relacionadas con la captura de CO-
utilizando estos solventes, ni se realiza una comparacion directa entre los solventes eutécticos y

la MEA, que es el solvente tradicionalmente utilizado en los procesos de captura de COs..

Por otro lado, (Martinez-Lomovskoi et al. 2023) disefiaron y optimizaron un proceso de
captura de carbono postcombustion (PCC) experimentalmente, asi como una simulacién basada
en los modelos integrados del simulador Aspen Plus, utilizando un disolvente eutéctico
compuesto por cloruro de colina/urea (1:2). Los autores consideraron cuatro casos de estudio
que abarcaban diferentes tipos de combustibles fésiles utilizados en centrales eléctricas: carbon,
gas natural, gas asociado y biogés, y establecieron un problema de optimizacion multiobjetivo

que integraba objetivos econdémicos y ambientales. Como resultado, el proceso de captura de
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carbono con DES logro6 una tasa de recuperacion del 95% y una pureza molar del 95% del CO2
capturado en todos los casos estudiados. Al comparar este proceso con uno basado en MEA
optimizado de manera similar, encontraron una reduccion del 171,8% en el impacto ambiental
al tratar gases de combustion de una planta a base de carbon. Sin embargo, el consumo de
energia para el proceso con DES fue ligeramente mayor, alcanzando 6,62 MJ/kgCO: en
comparacion con los 6,40 MJ/kgCO: del proceso basado en MEA. Estos resultados mostraron
que, aunque el DES requeria mas energia, su menor impacto ambiental lo posicionaba como una

alternativa mas sostenible para la captura de CO- en plantas de energia a carbon.

(Ma et al., 2018) desarrollaron un proceso para la mejora del biogas utilizando una
solucion acuosa de cloruro de colina/urea (ChCl/Urea) en una proporcion molar 1:2 como
solvente absorbente para capturar CO», simulando el proceso en Aspen Plus. El objetivo fue
reducir el consumo de energia y optimizar el proceso frente a alternativas convencionales como
el uso de agua pura. Los resultados mostraron que para una planta de biogas con una capacidad
de 242,3 m3/h, la utilizacion total de energia con agua pura como solvente fue de 60,1 kW. Con
la adicion de ChCl/Urea (1:2) al 30%, la energia utilizada disminuyé a 50,5 kW lo que
representd una reduccion del 16%. No obstante, al aumentar el porcentaje de solvente mayor al

70% se observo un aumento de la energia requerida.

El estudio también mostré que la energia eléctrica de los equipos (bomba, compresor y
soplador) se redujo en un 27%, pasando de 48.2 kW a 35.2 kW. Asimismo, se alcanz6 una
recuperacion del solvente del 99,05%, lo que respalda la eficiencia del proceso. Comparado con

otros métodos como la absorcién con aminas.

De igual manera (Romero-Garcia et al., 2024) estudiaron el uso del cloruro de colina y

urea (ChCI: U) en una proporcion 1:2 como solvente sustentable para la captura de didxido de
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carbono (CO:) en procesos postcombustion. El objetivo principal fue evaluar la viabilidad de
este solvente, bajo los principios de la quimica verde, como alternativa al proceso convencional
que emplea la (MEA). EIl estudio demostrd que el uso de este solvente permite una captura
eficiente del CO;, logrando una recuperacion superior al 96% y una pureza de mas del 95%, con
una reduccion significativa del impacto ambiental y de los costos energéticos. Comparado con
el proceso convencional que utiliza MEA, se observé una disminucion del 13.97% en el impacto
ambiental y una reduccién del 25.38% en el consumo energético, lo que se tradujo en una
disminucién del 32.11% en los costos globales de equipo. y servicios, y un ahorro del 21.13%

en los costos de operacion.

Los anteriores documentos corresponden a un soporte sobre la factibilidad y el potencial
de los ES como alternativas sostenibles a las aminas tradicionalmente utilizadas, como la MEA,
en los procesos de captura de CO». Los estudios abordados destacan las ventajas de los ES,
ademas, se demuestra que los ES pueden conducir a una reduccion significativa del impacto
ambiental medido con el método Eco-indicator 99 en comparacion con las aminas tradicionales,
lo que refuerza su viabilidad como opcidn para la captura de CO2. Asimismo, los documentos
resaltan la factibilidad de la aplicacion de herramientas computacionales, como simuladores, en
el analisis de la captura de CO: y en la comparacion de resultados con otros solventes. Este
enfoque metodoldgico no solo permite predecir rendimientos, sino que también facilita la
evaluacion de los resultados bajo diferentes condiciones operativas. Los estudios de (Martinez-
Lomovskoi et al. 2023; Ma et al., 2018 y Romero-Garcia et al., 2024) fueron llevados a cabo
con el simulador Aspen Plus. Dada la carencia de estudios con otro simulador, el presente trabajo
se enfoco en la simulacion y analisis de los resultados obtenidos con el simulador Aspen

HYSYS.
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5. Metodologia

22

Las etapas metodoldgicas propuesta para la consecucion de los objetivos especificos son

presentadas en la siguiente figura.
Figura 3

Enfoque metodoldgico aplicado para el desarrollo de la investigacion.

RA D O O
O OLA A A) POR D

Fase 1: Seleccion de un
solventeeutéctico

« Recopilacion del material
bibliografico

« Revision de material y
elaboracion de matriz con
parametros decisorios

« Determinacion del solvente
eutéctico Optimo con mayor
puntuacion

Fase 2: Simulacion del proceso de
absorcion de CO2 con MEA (caso
base)

« Seleccion del
paquetetermodinamico y de
losparametros de operacion.

« Codificacion del diagrama base de
captura de CO, con MEA

« Depuracion y ejecucion del
modelo de simulacién

« Analisis comparativo: simulacion
y literatura

5.1 Fase 1: Seleccibn de un solvente eutéctico

Actividad 1: Recopilacion del material bibliografico

Una basqueda en la literatura disponible sobre solventes eutécticos fue efectuada en las

bases de datos de Web of Sciense, Sciense Direct, Scopus y Springer. Las palabras clave

empleadas fueron “Eutectic solvents” y “CO- capture”.

Actividad 2: Revision de material y elaboracion de matriz con parametros decisorios

Una matriz cuantitativa para evaluar los solventes DES mas reportada fue desarrollada con
la literatura encontrada. La matriz cuantitativa consideré los indicadores: afinidad con el CO: (5
puntos a los solventes con una solubilidad cercana a la de la MEA, 0.5 mol CO2/mol solvente),

costo (5 puntos para precios entre 10-50 USD, 2.5 puntos para precios entre 50-100 USD y 1

|
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punto para precios superiores), disponibilidad comercial (5 puntos para alta, 2.5 para media 'y 1
para baja), impacto ambiental y en la salud (5 puntos a los solventes con bajo impacto en ambos
indicadores, 2.5 puntos a aquellos con uno de los indicadores en nivel medio y el otro en nivel
alto, y 1 punto a los solventes con alto impacto en ambos indicadores), y energia de regeneracion
(1 punto a los solventes para los que no se encontré informacion especifica, 5 para el de menor
cantidad de energia y 1 punto al que requeria la mayor cantidad de energia). Los valores de los
indicadores fueron sumados para cada ES; el solvente con la puntuacién total mas alta fue

seleccionado como el méas adecuado para la simulacién de captura de CO..

5.2 Fase 2: Simulacion del proceso de absorcion de CO. con MEA (caso base)

La simulacion de la absorcion de CO- utilizando MEA como solvente fue desarrollada en
el programa Aspen HYSY'S V14.0, con licencia académica para la UIS. La simulacion se baso
en el archivo desarrollado por Rincon Ocampo & Mejia Diaz (2023), aplicada al proceso de
captura de CO: con liquidos ionicos. El respectivo PFD fue modificado por eliminacion del

separador flash de la simulacion.

Actividad 1: Seleccion del paquete termodinamico y de los parametros de operacion.

Se establecio una lista de componentes que incluyd Agua (H20), Didxido de carbono
(CO2), Monoetanolamina (MEA), Metano (CHa), Etano (C2Hs), Propano (CsHs), Nitrégeno (N-)
y Acido sulfhidrico (H-S). Para la simulacion del proceso de absorcion de CO: se eligié el
paquete termodinamico "Acid Gas - Chemical Solvents”, recomendado por la herramienta
"Methods Assistant”. Este paquete esta especificamente disefiado para modelar la eliminacion
de gases &cidos como el CO: y el H.S mediante solventes quimicos, como las aminas,
permitiendo una representacion de los equilibrios liquido-vapor influyente en el proceso de

absorcion de CO..
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Para la seleccion de los parametros de operacion y el flujo de gas con contenido de CO-,
se utiliz6 como referencia el documento de Akinola et al. (2019) sobre la eliminacion de CO: del
gasnatural utilizando MEA, este documento también fue considerado por la investigacion de

(Rincén Ocampo & Mejia Diaz,2023).

Actividad 2: Codificacion del PFD de captura de CO. con MEA

La codificacion del PFD fue realizado con base en la informacion presentada en el
Apéndice A. El PFD incluyd torre absorbedora, valvulas, intercambiadores de calor, torre
regeneradora, flujo de “make up”, enfriador y bomba. Las corrientes de alimentacion de
disolvente y de gas agrio en el absorbedor se muestran a continuacion.

Tabla 1

Composiciones y condiciones de alimentacion del proceso de captura de CO2 con MEA

Especificaciones Unidad Valor
Corriente 1 (Disolvente)
Temperatura °C 38.36
Presion Bar 68.60
Flujo kgmole/h 5289
MEA % peso 30
H.0O % peso 67.73
CO2 %peso 2.27
Corriente 2 (Gas agrio)
Temperatura °C 35
Presion Bar 69
Flujo kgmole/h 1245
CHa % molar 73.76
C2Hs % molar 03.93
CsHs % molar 0.93
H.0 % molar 1.22
N2 % molar 0.16

CO: % molar 20
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H.S % molar 0.00
Nota. Adaptado de (Rincon & Mejia, 2023).

Actividad 3: Depuracion y ejecucion del modelo de simulacion

Se procedio a la ejecucion de la simulacion, realizando una revision de la configuracion
de cada equipo y verificando que todos operaran de manera adecuada, conforme a los

parametros establecidos para el proceso.

Actividad 4: Analisis comparativo: simulacion vy literatura

Se realiz6 una comparacion de los resultados obtenidos mediante el simulador con los
datosdisponibles en la literatura. Esta evaluacion permitié validar la precision del modelo

desarrollado.

5.3 Fase 3: Simulacion del proceso de absorcion de CO- con el solvente eutéctico

Actividad 1: Modificacion de la simulacién con el SE elegido

El SE fue definido como un componente hipotético con ayuda de parametros escalares de
la mezcla y correlaciones dependientes de la temperatura para las propiedades de viscosidad,
tension superficial y capacidad calorifica (Ma et al., 2018; Romero-Garcia et al., 2024)
(Apéndice B); los resultados de la prediccion de estas propiedades en Aspen Hysys fueron
comparados con la literatura. EIl paquete termodinamico utilizado fue el paquete NRTL-RK, el
cual combina el método No Aleatorio de Dos Liquidos (NRTL) con la ecuacién de estado de
Redlich-Kwong (RK), lo que permite representar el equilibrio en sistemas no ideales (Ma et al.,
2018; Romero-Garcia et al., 2024). EI modelo NRTL-RK ha sido utilizado en simulaciones con
SE reportando una adecuada representacion de los equilibrios de fase (Ma et al., 2018; Romero-

Garcia et al., 2024; Usman et al., 2021).
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Actividad 2: Ejecucion de la simulacion con el SE

La ejecucién de la simulacion con el SE requirié ajustes en el PFD, tales como la
adicion de elementos “set” y “spreadsheet” para el cdlculo del solvente y el agua de reposicion.
También, el “solver” del absorbedor fue definido como el denominado sparce continuation

solver; en comparacién con el de la MEA el cual utilizaba HYSIM inside — out.

Actividad 3: Estudio comparativo de escenarios: caso base y caso modificado

Los resultados obtenidos en el caso base, que utilizaba MEA, fueron comparados con
el caso modificado con el SE. Los principales parametros evaluados incluyeron la absorcion
de CO. y el consumo energético del proceso. Este andlisis permitié identificar las ventajas y
desventajas del uso del solvente eutéctico en comparacion con la MEA en el proceso de captura
de CO..

6. Resultados

6.1 Seleccion del Solvente Eutéctico

En la Tabla 2 se presentan cuatro SE, cada uno compuesto por una molécula aceptora de
enlaces de hidrégeno (HBA) y una molécula donadora de enlaces de hidrogeno (HBD), con
proporciones variables de estas. Las combinaciones de HBA - HBD y la variacion de la
concentracion molar permiten mejorar las propiedades de estos solventes y adaptarlos para
satisfacer las necesidades especificas de diversos procesos (Prabhune & Dey, 2023).

Tabla 2

Matriz cualitativa con indicadores para diferentes solventes eutécticos

Solvente SE 1: ChCl: U SE 2: ChCI: SE 3: ChCIl: Gly  SE 4: ChCl:
eutéctico (Relina) EG (Glicelina) MEA
(Etalina)
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HBA Clgcr)llJirrc])ade Cloruro de Cloruro de colina CIg(r)tIJirr(])ade
colina

HBD Urea Etilenglicol Glicerol MEA

Relacion molar ) ) ) )
HBA: HBD 1:2 1:2 1:2 1:5
Solubilidad /
Afinidad con el
COz en

- 0.126 - 0.48 0.083 - 0.452 0.113 -0.545 0.0044-0.5
fraccion molar
P: [0.1-6] Mpa

T: [298-353] K

Cloruro de Cloruro de colina: Cloruro de Cloruro de
Costo USD/Kg colina: 98.69 98.69 colina: 98.69 colina: 98.69
Urea: 15.96 Etilenglico  Glicerol: 51.59 MEA: 250
1:54.48
Disponibilidad Alta Alta Alta Alta
Impacto Ambiental:Bajo
ambientalyenla  Salud: Bajo =~ Ambiental: Medio ~ Ambiental: Bajo ~ Ambiental: Alto
salud Salud: Alto Salud: Bajo Salud: Alto
P:[0.1-1.5] P:[0.1-1.5]
Mpa Mpa
Condiciones de T:[373.15 - NI (no hay NI (no hay T:[373.15—
desorcion y 473.15]1 K informacion) informacion) 473.15] K
Cantidad de E:0.92GJton E: 4,04 GJ
energiay CO2-1 ton
Co2-1
(Alioui et al., (Adeyemi et
2020a; Biswas al.,2017; Ali et
et al., 2023a; (Alioui et al fAIi et ali, 2019;b al., 2019;
: Fanetal., 2016; RS Alioui et al., 2020b; Galindo et
Referencias Huan et al., ilozggzgsgfj e(;[ Biswas etal., 2023a; al., 2012; Huang
2022; lsaifan & .1PCC 2,022-p Huanget al., 2017; etal., 2017;
Amhamed, ’ ' Jamshaid & Ahmed, Mabhi et al.,
Hayler & Perkin,

2018; Leron & 2022; Leron & Li, 2019; Naseem
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Li, 2013; Maet 2022; Leron & Li, 2013; Sze et al., et
al., 2018; 2013) 2014) al., 2020;
Romero- Sakwattanapong
Garciaet al., et al., 2005; Y.
2024) Zhang et al.,
2014)

El cloruro de colina se ha estudiado ampliamente en los Gltimos afios y se ha utilizado
como HBA en la preparacion de distintos SE, de hecho, el cloruro de colina conurea fue
descubierto en 2003, por el cual se les dio el nombre de SE después de estudiar sus puntos de
fusién (Huang et al., 2017). Algunos estudios han demostrado que estos solventes basados en
sales de colina son candidatos prometedores para la separacion de CO-, ya que tienen una alta
solubilidad en CO: (Adeyemi et al., 2017; Haider et al., 2018; Huan et al., 2022). Ademas, los
SE basados en colina se consideran mas ecologicos y benignos para la separacion de CO-
que las aminas tradicionales y los liquidos i6nicos convencionales debido a su
biodegradabilidad, no toxicidad y bajo precio (K. Zhang et al., 2018).

En la busqueda de literatura se encontraron mas solventes eutécticos, sin embargo, la
informacion sobre estos era escasa. ES por esto, que el cloruro de colina fue considerado en la
presente investigacion como el aceptor de enlaces de hidrégeno (HBA) para todos los solventes
eutécticos presentados en la matriz, mientras que los donadores de enlaces de hidrogeno (HBD)
varian, siendo la urea, el etilenglicol, el glicerol o glicerina, y la Monoetanolamina, los
seleccionados para ser evaluados mediante los indicadores: afinidad con el CO., costo,
disponibilidad comercial, impacto ambiental y en la salud, y cantidad de energia necesaria para

laregeneracion del solvente.

Con la informacion obtenida en la Tabla 2 se diligencio la Tabla 3, la cual es una matriz

cuantitativa en la que se asignaron valores a diferentes indicadores (ver Metodologia). Para mas
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informacidn sobre el contenido bibliograficopresente en la matriz y su respectiva justificacion
consulte el Apéndice C.
Tabla 3

Matriz cuantitativa con solventes eutécticos e indicadores

Solvente SE 1: ChCl:U  SE 2: ChCL:E SE 3: ChCI:Gly SE 4:
eutéctico (Relina) (Etalina) (Glicelina) ChCI:MEA
Solubilidad 5 5 5 5
Costo USD/Kg 5 5 3 1
Disponibilidad 5 2.5 2,5 5
Impacto

Condiciones de

desorcion y 5 1 1 1
Cantidad de

energia
Puntaje total 25 16 16,5 13

Segun la Tabla 3 o matriz de indicadores, el SE con mayor puntuacion y por lo tanto
seleccionado para la simulacién y el andlisis de la captura de CO> fue el cloruro de colina con urea

(SE1), obteniendo una puntuacion total de 25.

6.2 Simulacion del Caso Base

En la Figura 4 se muestra el PFD de la simulacion realizada con la MEA como solvente, en
convergencia. En la figura también se muestran las condiciones de entrada y salida de las

corrientes de proceso. En el ApéndiceD se detallan los datos de cada corriente.
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Figura 4

Diagrama base del proceso de captura de CO2 con disolvente MEA
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Como se observa en la Figura 4, el gas agrio con una composicion del 20% molar de CO- es
tratado mediante una solucidn acuosa de MEA en un proceso de absorcion a contracorriente. A
medida que el gas asciende en el absorbedor, el CO- es disuelto en la MEA acuosa, reduciendo
su concentracion en la fase gaseosa a 0.99% mol. Las condiciones de la corriente de salida del

gas (gas dulce) son 312.5 K, 68.60 bar y un flujo de 19.77 MMSCFD.

Por otro lado, la corriente liquida (solvente rico), que corresponde a la MEA cargada
con COa, sale por la parte inferior del absorbedor. Esta corriente presenta una composicion del

5.44% mol de CO-, una temperatura de 356 K, una presion de 68.60 bar y un flujo de 111.4

MMSCEFD.
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El porcentaje de absorcién de CO: reportado por la simulacion fue del 82.42% en peso,
lo cual es consistente con los resultados obtenidos por (Rincon Ocampo & Mejia Diaz, 2023) .
La Tabla 4 resume los resultados obtenidos en el presente documento. Las diferencias respecto
al trabajo de (Akinola et al., 2019) se deben principalmente a datos faltantes no descritos por
estos autores, relacionados con las configuraciones de las torres; estos datos fueron asumidos
en el presente documento. Por otra parte, los resultados obtenidos con la simulacion son
similares a los reportados por (Rincon Ocampo & Mejia Diaz, 2023), quienes también

trabajaron el sistema propuesto por (Akinola et al., 2019).

Tabla 4

Resultados obtenidos con la simulacion de captura de CO2 utilizando la MEA como solvente

Variable Este Rincén Ocampo Akinola et al. Unidades
trabajo y Mejia Diaz. 2019
2023
Solvente pobre 120 171 120 223 122 931 Kg/h
Carga-de C-Oz en 0.5004 0.498 0.59 kmol CO2/kmol
amina rica solvente
Cargz.al de CO: en 0.1042 0.102 0.18 kmol CO2/kmol
amina pobre solvente
L/G 4.390 4.389 4.37 Kg/kg
Requerimiento
energético de la 0.3844 0.394 0.12 GJ/t CO2
bomba
Requerimiento neto
energético del 4.600 4501 4.5 GJ/t CO2
proceso
Temperatura del 82.88 83.825 80 °C
solvente rico
Temperatura del
rehervidor 120.2 120.2 120 °C
Solvente de 5.810 6.588 33.28 Kg/t CO2

reposicion
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Agua de

T 2894.06 2874.77 1958.59 t/h
enfriamiento

6.2.1 Perfiles de Temperatura en las Torres

En la Figura 5 se observa la variacion de la temperatura a lo largo de las distintas etapas
de la torre absorbente seguin resultados de simulacién. Con esta figura, en el fondo de la torre,
se registra la temperatura mas alta, alcanzando un valor méximo cercano a los 85 °C. Este pico
de temperatura corresponde al punto en el que se produce la mayor liberacién de calor debido a
la reaccion entre el CO2 y el MEA. A medida que el proceso avanza y el gas asciende por la
torre, la temperatura desciende gradualmente. Este comportamiento se debe a la transferencia
de calor entre el gas absorbido y el solvente, asi como a la disipacion de energia a lo largo de
las etapas superiores. Finalmente, en las etapas superiores, la temperatura alcanza su valor

minimo en 40 °C.

Figura 5

Perfil de temperatura en la torre absorbedora - MEA
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La Figura 6 presenta el perfil de temperatura a lo largo de las etapas de la torre
regeneradora. La etapa O corresponde al rehervidor y presenta la temperatura més alta, cercana
a los 120 °C. Este proporciona el calor necesario para la desorcion del gas. A medida que
avanzan las etapas, la temperatura permanece relativamente constante, con una ligera
disminucién conforme el proceso de desorcion se completa y la concentracion de CO:
disminuye. La ultima etapa corresponde al condensador, para el cual se establece una
temperatura 50 °C, requerida para disminuir las pérdidas de MEA por evaporacion Es
importante mencionar que los perfiles obtenidos para las torres en la simulacion con MEA
coinciden con diferentes reportes de literatura, relacionados con el endulzamiento de gas
natural (Reyes et al., 2023; Rincon Ocampo & Mejia Diaz, 2023).

Figura 6

Perfil de temperatura en la torre regeneradora - MEA
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6.2.2 Perfiles de concentracion en las torres para la simulacion de captura de CO: con MEA
Las Figura 7 y Figura 8 ilustran el comportamiento de la concentracién de CO2 en las fases

liquida y gaseosa para las torres absorbedora y regeneradora. En la torre absorbedora, la
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concentracion de CO:, tanto en el gas como en la solucidon acuosa, disminuye desde el fondo
hacia la parte superior, lo que evidencia un proceso de absorcidén quimica a contracorriente
(Figura 7). En la torre regeneradora (destilacion), la mayor concentracion de CO: en la fase
vapor se registra en la parte superior, como resultado del proceso de desorcion del CO: retenido
en el solvente (Figura 8). El punto de concentracion maxima coincide con la etapa del
condensador, donde el CO: alcanza un valor del 92,83% peso. Los datos de los perfiles de
concentracion para la captura con MEA coinciden con los resultados presentados en la literatura
(Erdmann et al., 2012; Rincon Ocampo & Mejia Diaz, 2023).

Figura 7

Perfil de concentraciéon de CO; en la torre absorbedora - MEA
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Figura 8

Perfil de concentracion de CO: en la torre regeneradora - MEA
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6.3 Analisis de la Captura con el DES

En el Apéndice E, se detallan los valores obtenidos en el simulador para las propiedades
del solvente en funcion de la temperatura. Los perfiles de variacion para la densidad, la
viscosidad, la tension superficial y la capacidad calorifica reproducidos por Aspen HYSYS

presentan concordancia con los reportados en la literatura (Apéndice E).

Tal como se menciona en la Actividad 1 de la seccion 5.3 de la metodologia, el
diagrama de Flujo de Proceso (PFD) desarrollado en la seccion 6.2 fue modificado para incluir
la mezcla eutéctica de cloruro de colina y urea (ChCI: U) en una proporcién de 1:2 al 30% en
solucién acuosa, como fluido absorbente. En la Figura 9, se presenta el PFD modificado, junto

con las condicionesde entrada y salida del proceso.

35
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Figura 9
Diagrama modificado del proceso de captura de CO2 con ChCI:U (1:2)
Make up ChCl:U
Temperature 3324 (K
Pressure 180.1| kPa
Molar Flow 2.194e-002 | MMSCFD
Maole fraction CO2 0.0000
Wole fraction ChCEU | 1.0000 MAKE UP H20
Wole fraction HZO 0.0000 Temperature 3324|K
— Pressure 180.1| kPa
Q-102 - Molar Flow 0.6216 | MMSCFD
A AR — TR %4—1 Make P Mole fraction CO2 | 0.0000
RCY-1 Cooler MARE Mole fraction ChCI-U | 0.0000
Q103 Make up Mole fraction H20 | 1.0000
up H20
Disolvente ChCI:U — —
Temperature 3122 |K ] Eaf Gas
F'respsure 6860 |kPa - ] producto
Molar Flow 1045 [MMSCFD | GhLD Gas dulce "1 — Gas producto
Male fraction COZ__| 0.0000 ;E"‘F’“‘W 351526g :P Exchanger Q-100 ;emperamre ?;[7] g Ep
n i X Gas ressure 4 ressure a
mz:: ::E::E:: EESI.U Eg?;? agrio Molar Flow 19.76 | MMSCFD Molar Flow 5 888 | MMSCFD
ABSORBEDOR Maole fraction CO2 0.0000 701‘31 Mole fraction CO2 0.8492
- r Maole fraction ChCI:U | 0.0011 Male fraction ChCI:U | 0.0000
Gas agrio Mole fraction H20 | 0.0020 REGENERADOR Mole fraction H20 | 0.1508
Temperature 3081 |K
Pressure 6900 | kPa [ Solvente
Maolar Flow 25.00 | MMSCFD Solvente Walwula pobre
Mole fraction CO2 | 0.2000 nee
Mole fraction ChCI:U | 0.0000 Solvente rico Solvente pobre
Mole fraction H20 0.0122 Temperature 3238 |K Temperature 3848 | K
Pressure 6360 |kPa Pressure 180.1| kPa
Molar Flow 109.7 [MMSCFD Molar Flow 103.8 | MMSCFD
Male fraction CO2 0.0456 Maole fraction CO2 0.0000
Maole fraction ChClU | 0.0778 Maole fraction ChCl:U | 0.0822
Male fraction H20 0.8767 Mole fraction H20 0.9178

Segun los datos de la Figura 9, el gas agrio que ingresa con un flujo de 10.959,99 kg/h

y una composicion molar de 20% de CO-, es endulzado por tratamiento con la mezcla ChCl:U

hasta una reduccion de la concentracion de CO: de un 0.00% mol (temperatura de 312.6 K,

presionde 68.60 bar y flujo de 19.76 MMSCFD). Por otro lado, en la corriente de solvente rico

presenta un flujo de 10.959,99 kg/h, una concentracion de CO. de 4.56% mol, a una

temperatura de 323.8 K, una presién de 68.60 bar y un flujo de 109.7 MMSCFD. Estos

resultados indican un porcentaje de absorcion de CO- del 100%.

La Tabla 5 compara los resultados entre el caso base con MEA y el caso modificado con

ChCI:U, obtenidos por la simulacion desarrollada en Aspen HYSY'S. Segun esta tabla, la captura

con el SE ChCl: U presenta una mayor absorcion de CO2 y un menor requerimiento energético. El

requerimiento de energia en el enfriador (Cooler, Figura 4 y Figura 9) disminuye de 30.35 GJ/h
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con el uso de MEA a 9.504 con el uso del SE, representando una disminucion del 68.6%, asi
mismo, la energia de la bomba, la energia del proceso y el agua de enfriamiento disminuyen 73.8
%, 20.5% y 36.7% respectivamente. Sin embargo, el uso de este SE reporta un mayor

requerimiento de solvente, asi como agua de reposicion o make up.

Tabla s

Comparacion entre el caso base con MEA como solvente y el caso modificado con ChCI:U (1:2)

Caso modificado

Variable Caso MEA ChCI-U Unidades
Porcentaje de absorcién de CO2 82.42 100 %
Duty cooler 30.35 9.504 GJ/h
Requerimiento energético de la bomba 0.3844 0.1004 GJ/t CO2
Requerimiento energético del proceso 4.600 3.653 GJ/t CO2
Porcentaje de solvente regenerado 100 99.99 %
Make up de solvente 4.3126e-005 2.629e-002 ka/s
Make up de Agua 0.02234 0.1549 ka/s
Agua de enfriamiento 803.90 508.49 ka/s

6.3.1 Perfiles de Temperatura en las Torres

Como se observa en la Figura 10, el perfil de temperatura de la torre absorbedora resultante
de la simulacion de la captura de CO- con el SE resulta inferior al obtenido con el uso de la MEA
acuosa. Esto se debe a que la captura con SE es realizada por medio de un modelo de absorcion
fisica, mientras la captura con MEA envuelve un modelo de absorcion quimica. La temperatura
es mas elevada en el fondo (etapas 1 a 4) como resultado de la liberacion del calor de disolucion
del CO2en el SE. Después de la etapa #5, la temperatura es estabilizada debido a la absorcion

de calor sensible y latente por parte del SE.
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Figura 10

Perfil de temperatura en la torre absorbedora — ChClI: U (1:2)
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Segun la Figura 11, en la torre regeneradora el perfil de temperatura resultante de la
simulacion con el SE es similar al perfil de la simulacion con MEA (caso base). La torre en
operacion con ChCI: U exhibe regiones de estabilidad térmica; se presenta un comportamiento
constante de la temperatura hasta la etapa 18 como se observa en la Figura 11.

Figura 11

Perfil de temperatura en la torre regeneradora — ChCI: U (1:2)

120 4@

'..........................................................,,'

100 4+

80 +

Temperatura C

60 4+




SIMULACION DE CAPTURA DE CO, CON MEA'Y SOLVENTES EUTECTICOS

6.3.2 Perfiles de Concentracion

La Figura 12 exhibe los perfiles de concentracion para la captura con solucion acuosa
de ChCI: U, segun los resultados de simulacion. Con esta figura es posible afirmar que las
concentraciones de CO: permanecen cercanos a cero a partir de la etapa 5. Comparando con
los resultados obtenidos con MEA (Figura 7) es posible mencionar que el tamafio de la torre
es menor para el caso de captura con ChCl: U; i.e. el nimero de etapas requeridas para alcanzar
una captura satisfactoria de CO. con ChCl: U es inferior al requerido por la MEA.

Figura 12
Perfil de Concentracion de CO2 en la torre absorbedora — ChCl:U (1:2)
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Asimismo, en la Figura 13 se puede observar que el perfil de concentracion en la torre
regeneradora, exhibiendo valores cercanos a cero para etapas inferiores a la #18. En la fase
liquida, la concentracion de CO- es casi cero en todas las etapas, alcanzando su valor mas alto
en el condensador. Por otro lado, en la fase vapor, la concentracion aumenta a partir de la etapa

18, logrando su punto maximo también en el condensador. Esta tendencia se debe a la

39
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liberacién rapida del CO: con la elevacion de la temperatura. Al igual que para la torre
absorbedora, la simulacion muestra que la torre regeneradora del SE ChCl: U rico en CO:
requiere un menor nimero de platos para una operacién efectiva. Basado en lo anterior, una
validacién experimental de los resultados obtenidos por simulacién en Aspen HYSYS de la
captura de CO2 con ChCl: U en solucidon acuosa es requerida para el disefio y el escalamiento
del proceso industrial.

Figura 13

Perfil de Concentracion de CO2 en la torre regeneradora - ChCl: U (1:2)
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Finalmente, para responder la pregunta de investigacion planteada, los resultados de
las simulaciones realizadas en Aspen HYSYS muestran que la mezcla de cloruro de colina con
urea en una relacion de 1:2 puede operar bajo condiciones similares a una unidad industrial
con MEA. Estas condiciones corresponden a: temperatura del solvente de 312.15 K, presién
de 6860 kPa y un flujo de 34.15 kg/s. Asimismo, para el caso de captura con ChCIl:U las

condiciones de operacion de la torre absorbente y la regeneradora presentan bajas temperaturas
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y mayores eficiencias que para el caso base con la MEA, presentando mayor absorcion de COs..
Por otro lado, al analizar los perfiles de concentracion, se evidencia que las torres industriales
que operan con MEA pueden estar sobredimensionadas para la operacion con ChCI:U, ya que
la concentracion de CO- en el absorbedor es casi cero después de la etapa 5, y en el regenerador,

se aproxima a cero entre las etapas 1 y 18.

7. Conclusiones

Los solventes eutécticos reportados en la literatura revisada para la captura de COs-,
coinciden en el uso del cloruro de colina (ChClI) para la formacion de solventes eutécticos. Al
comparar parametros clave como costos, disponibilidad, afinidad de absorcion, impacto
ambiental y energiarequerida para la regeneracion, se concluyd que el solvente eutéctico
ChCl:Urea en proporcién 1:2 reportd la mayor puntuacion. Esto se debe a que cumple de
manera Optima con estos criterios, destacandose por su bajo costo, disponibilidad, alta
capacidad de captura de CO2, menor impactoambiental y mayor eficiencia energética en el
proceso de regeneracion.

Los resultados obtenidos con la simulacién base en Aspen HYSYS del proceso de
captura de CO. con MEA fueron validados comparandolos con reportes de la literatura,
encontrando una alta concordancia entre los datos simulados y los valores publicados en
estudios previos.

Al contrastar los desempefios por simulacion en Aspen HYSYS de la captura de CO: es
posible concluir que, el solvente eutéctico ChCI:U en solucidn acuosa mostré una mayor eficiencia
que la obtenida con el uso de la MEA.

Segun las simulaciones, la operacion del proceso de captura con el solvente eutéctico ChCl:U

en solucion acuosa reportd un menor consumo energético comparado con el uso de MEA, tanto en
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el proceso general como en los equipos asociados, como la bomba y el enfriador.

La simulacion de la captura de CO. con ChCI:U en solucién acuosa sugiere que la operacion
requiere un mayor flujo de las corrientes de reposicion, tanto de solvente como de agua, comparado
con el caso con MEA. No obstante, los resultados de simulacién indican que la alta eficiencia en
la absorcion y en la regeneracion del solvente eutéctico, asi como su menor impacto ambiental,
sugieren que la mezcla ChCI:U en solucion acuosa corresponde a una alternativa industrial para la
captura de COa.

8. Recomendaciones

Para futuras investigaciones, se recomienda ampliar la gama de solventes eutécticos
utilizados en el proceso, asi como llevar a cabo un estudio economico que incluya los costos
de capital, operacion y mantenimiento.

Adicionalmente, se sugiere realizar ensayos con el mismo solvente eutéctico, pero en
proporciones alternativas, a fin de optimizar su rendimiento.

Es fundamental evaluar la viabilidad de escalar el proceso a nivel industrial, empleando
el solvente eutéctico seleccionado, considerando tanto los aspectos técnicos como econdmicos

inherentes a una implementacion a gran escala fundamentados en resultados experimentales.
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Apéndices
Apéndice A

Configuracion de equipos para la simulacion de captura de CO: con el caso base MEA

como disolvente

Tabla Al.

Parametros internos de la torre absorbedora

Especificacion Unidad Valor
Presién kpa 6860
Damping - 1
Numero de etapas - 20
Altura de la torre m 6
Dimension del empaque - 250 Y
Material del empaque - Metal

Tipo de empaque -

Packed FLEXIPAC

Tabla A2.

Parametros internos de la torre a regeneradora.

Especificacion Unidad Valor
Presion de la cima kpa 180
Presion del fondo kpa 180.1
Caida de presion kpa 0.1

Damping - 0.050
Numero de etapas - 20
Altura de la torre m 6

Condensador - Full reflux
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Tabla A3.

Temperatura de alimentacion °C 100
Temperatura del condensador °C 50
Temperatura del rehervidor °C 120
Reflujo - 2.5

Dimension del empaque - 250 Y

Material del empaque - Metal

Tipo de empaque - Packed FLEXIPAC

Configuracion de la valvula proceso de captura de CO2 con MEA.

Parametro Unidad Valor
Presion de entrada kpa 6860
Presion de salida kpa 2000
Delta P kpa 4860
Apertura de la valvula % 50
Damping - 0.95

Tabla A4.

Configuracion del separador Flash proceso de captura de CO2 con MEA.

Parametro Unidad Valor
Presion de entrada kpa 2000
Delta P kpa 1380

Tabla A5.
Configuracién del intercambiador de calor proceso de captura de CO2 con MEA.

Parametro Unidad Valor

Temperatura salida lateral °C 100
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Tabla A6.

Configuracién del Make up proceso de captura de CO2 con MEA.

Parametro Unidad Valor
Concentracion MEA % 30
Flujo total kals 34.15

Tabla A7.

Configuracién del Enfriador proceso de captura de CO2 con MEA.

Parametro Unidad Valor
Delta P kpa 0
Temperatura de salida °C. 38

Tabla AS8.

Configuracion de la bomba proceso de captura de CO2 con MEA.

Parametro Unidad Valor
Presion de salida kpa 6860
Temperatura de entrada °C. 38

Eficiencia % 75
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Apéndice B.
Parédmetros introducidos en la simulacion para la incorporacién del solvente eutéctico

ChCl: U (1:2)
Tabla B1.

Parametros escalares para la mezcla de cloruro de colina — Urea (1:2)

Parametro Unidad Valor

Peso molecular g/mol 86.58
Temperatura de ebullicion K 445.6
Temperatura critica K 644.4
Presion critico Bar 49.35
Volumen critico cm¥/mol 254.37
Densidad g/ cm?3 1.189

Factor acéntrico ohmio 0.661

Figura Bl

Solvente eutéctico cloruro de colina — urea (1:2) introducido en la simulacion como componente
hipotético

ChClu* o E

Critical | Point | TDep | UserProp | Type |

Base Properties

Molecular Weight 86.58
Normal Boiling Pt [K] 445.6
Ideal Lig Density [g/cm3] 1.189

Critical Properties

Temperature [K] 644.4
Pressure [kPa] 4935
Volume [m3/kgmale] 0.2544
Acentricity 0.6610
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Correlaciones dependientes de la temperatura para la mezcla de cloruro de colina — Urea (1:2)

Propiedad

Tipo de ecuacion

Unidad

Valores

Viscosidad

Capacidad calorifica

Tension superficial

Andrade

IK- CAPE

DIPPR

Mpa/s

J/imol-K

N/m

Al:
A2:
A3:

Al:
A2:
A3:

Al:
A2:
A3:

~443.4
26670
62.14

247.4

-0.5633
0.00114

92.44
0.6043
0

Figura B2

Modificacion de la viscosidad en el simulador Aspen HYSYS para la simulacion de captura de

CO> con ChCI:U como solvente

Sort By
® Property Name
Group

Type
Modify Status

KSPOLY

KVDIP

KVPDS

KVPO

LJPAR

LNPR1

LNPR2

LNVP1

LNVPEQ

LOGPR1

LOGPR2

LOGVP1

Molar Volume

Molecular Weight

4 MULAND

Water
Carbon-Dioxide

Nitrogen
MULDIP
MULIKC
MULPDS
MULPO
MUVCEB

Tag Name
Element 1
Element 2
Element 3
Element 4

Element 5

Reset selected prop vector to components default

Property Value

-443.7

2.667e+004

62.14
0.0000
500.0

Reset all props to components default
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Figura B3

Modificacion de la tension superficial en el simulador Aspen HYSYS para la simulacion de

captura de CO2 con ChCI:U como solvente

Sort By

@ Property Name
© Group

© Type

© Modify Status

MUVPDS

MUVPO

MUVSUT

NATOM

NOATOM

OMGCTD

PCGLY

PDSNEL

PLPO

PLXANT

PSANT

PSEUDO

RACKET

Rackett Parameter Zra

Radius of Gyration

RHOM

RKTZRA

SG

SIGDIP
Water
Carbon-Dioxide
ChCLU*
Methane
Ethane
Propane
Nitrogen

SIGPDS

N

n

Tag Name

Element 1
Element 2
Element 3
Element 4
Element 5
Element 6

Element 7

Property Value

9.244e-002
0.6043
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
1000

[ Reset selected prop vector to components default ]

Reset all props to components default
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Figura B4

Modificacion de la capacidad calorifica en el simulador Aspen HYSYS para la simulacion

decaptura de CO2 con ChCI:U como solvente

Sort By
© Property Name
© Group

O Type
© Modify Status

CPIG
CPIGDP
CPIGDS
CPIGHY
CPIGPO
CPIGYM
CPIXP1
CPIXP2
CPIXP3
CPLIKC
Water
Carbon-Dioxide
ChClu*
Methane
Ethane
Propane
Nitrogen
CPLPO
CPLXP1

Ao oo o o o o

CPLXP2
CPSDIP

CPSPO

CPSPO1
CPSXP1
CPSXP2
CPSXP3
CPSXP4

m

Tag Name

Element 1
Element 2
Element 3
Element 4
Element 5
Element 6

Element 7

Property Value

247.4

-0.5633

1.141e-003

0.0000

0.0000

0.0000

1000

Reset selected prop vector to components default ]

{

Reset all props to components default
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Figura B5

Modificacion del calor de vaporizacion en el simulador Aspen HYSYS para la simulacion

decaptura de CO2 con ChCI:U como solvente

Sort By
Tag Name Property Value

Element 1 3.210e+007
Element 2 300.0
O Type Element 3 1.500
) ey v Element 4 0.0000
Element 5 178.2

@ Property Name
© Group

DCPLS
DGCON
DGCONM
DGFORM
DGFVK
DGFVKM
DGSFRM
DGSUB
DGSUBM
DHAQFM
DHCON
DHCONM
DHFVK
DHFVKM
DHSFRM
DHSUB
DHSUBM
DHVLB
I DHVLDP
> DHVLDS
I DHVLPO
4 DHVLWT
Water
Carbon-Dioxide
ChCl:U*
Methane
Ethane

Reset selected prop vector to components default } [ Reset all props to components default

Table B3

Coeficientes binarios NRTL para el ChCI: U (1:2)

Componente i H20 CO:
Componente j ChCl:U (1:2) ChCl:U (1:2)
Aijj -0,48 -4,48
Bij 134,90 3032,59
Cij 0,20 0,2

Nota. Adaptado de Ma et al., 2018.
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Table B4

Coeficientes binarios HENRY para el ChCI:U (1:2)

Componente i CO:
Componente | ChCl:U (1:2)
Aj 242,95
Bij -3055,05
Cij -47,00
Dij 0,13

Nota. Adaptado de (Ma et al., 2018).

Apéndice C
Justificacion de la matriz de seleccion del solvente eutéctico segun la revision

bibliografica realizada

Como se observa en la Tabla 2 los solventes eutécticos evaluados son: SE1 (Solvente
Eutéctico 1), compuesto por cloruro de colina y urea, conocido como relina; SE2 (Solvente
Eutéctico 2), formado por cloruro de colina y etilenglicol, denominado etalina; SE3 (Solvente
Eutéctico 3), que consiste en cloruro de colina y glicerol, conocido como glicelina; y SE4
(SolventeEutéctico 4), compuesto por cloruro de colina y monoetanolamina. La relacion molar

para estos solventes es de 1: con excepcion del SE4, cuya relacion molar es de 1:5.

En términos de la afinidad para el SE1 (Isaifan & Amhamed, 2018 y Liu et al., 2019)
mencionan que la relina tiene una alta capacidad para absorber selectivamente el CO- de
mezclasde gases y (Alioui et al., 2020a; Huang et al., 2017)mencionan que la glicelina tiene

mayor solubilidad que la relina pero también es mas volatil. Asi mismo (Alioui et al., 2020a;

64
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Biswas et al., 2023b; Sze et al., 2014) midieron la solubilidad en CO: del SE1, SE2 y SE3
dentro un rango de presiones de hasta 6 Mpa y 298.15K a 343.15K de temperaturas y
encontraron que las solubilidades estuvieron en un rango entre 0.126 a 0.48, 0.083 a 0.452 y
0.113 a 0.545 mol CO2/mol solvente respectivamente, también encontraron que la solubilidad
del CO. mejora con elaumento de la presion y se reduce con el aumento de la temperatura. Para
el SE4 (Adeyemi et al.,2017; Mahi et al., 2019) describen que este solvente tiene un gran
potencial como un absorbente de CO: eficiente, y (Fan et al., 2016; Huan et al., 2022; Wibowo
et al., 2020) realizaron pruebas de solubilidad con rangos de temperatura de [313.15 - 353]K y
con presiones de [0.1 — 6] Mpa y las solubilidades estuvieron entre [0.044 — 0.448 mol] CO-/
mol solvente y mencionan que los valores teoricos de esta afinidad son de hasta 0.5 mol CO-/
mol solvente, estos autores también concluyeron que la solubilidad aumenta con el aumento
de la presion y la disminucion de la temperatura. Todos los solventes evaluados presentaron
solubilidades similares, alcanzando casi 0.5 mol CO2/mol solvente siendo esta la solubilidad
comunmente presentada por los liquidos ionicos y las aminas tradicionales (Fu et al., 2016;
Hizaddin et al., 2015). Los resultados, en ordende mayor a menor solubilidad, fueron: SE3,

SE4, SE1y SE2.

Respecto a los costos, se encontré que el precio del cloruro de colina es de 98.69
USD/kg con una pureza del 99%. Los precios para la urea, etilenglicol, glicerina y
monoetanolamina (MEA) son 15.96, 54.48, 51.59 y 250 USD/kg, respectivamente, con una
pureza del 99%. El preciomas alto corresponde a la monoetanolamina, mientras que el mas bajo
es el de la urea; Cabe destacar que estos precios varian segun el grado de pureza del compuesto
(Blamis, 2024; DrogueriaCosmopolita, 2024; EIl Establo Colombia, 2024; Fisher Scientific,

2024a, 2024Db; Gardenia Naturals, 2024; Tierragro Colombia, 2024).
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Por otro lado, la disponibilidad comercial de todos los solventes se presenta como alta,
yaque estos son utilizados en diferentes campos industriales. Por ejemplo, la urea se emplea
como fertilizante, el etilenglicol como anticongelante, el glicerol en cosméticos vy
alimentos, y la monoetanolamina (MEA) en la absorcion de gases. Estos solventes tienen una
alta demanda en susrespectivos sectores (Abraham & Hofer, 2012; Ainai et al., 2023; Alioui et
al., 2020b; Leron & Li,2013; Yadav & Pandey, 2014). Asimismo, diversos estudios (Fan et al.,
2016; Isaifan & Amhamed, 2018; Romero-Garcia et al., 2024; Yadav & Pandey, 2014)
mencionan que la obtencién y sintesis del cloruro de colina es féacil, lo que contribuye a su

amplia disponibilidad y uso en la industria.

La evaluacion del impacto ambiental y en la salud de los solventes utilizados es un
componente crucial en la seleccion de materiales para procesos industriales. En este ambito,
parael SE1 y SE3 se ha reportado un bajo impacto ambiental y en la salud. Estudios como los
de (Betancourt Aguilar et al., n.d.; Huang et al., 2017; Isaifan & Amhamed, 2018; Jamshaid &
Ahmed, 2022; Romero-Garcia et al., 2024; Yadav & Pandey, 2014), mencionan que el SE1y
el SE3 no son toxicos, y destacan su biodegradabilidad y biocompatibilidad. Sin embargo, se
debe tener en cuenta que el glicerol, componente del SE3, es altamente higroscopico, lo que
significa que en grandes cantidades puede absorber o ceder agua del ambiente, afectando la
humedad del suelo y otros ecosistemas. En cuanto al SE2, se ha reportado un impacto
ambiental medio y alto para la salud. Resimenes de salud publica de la Agencia para Sustancias
Toxicas y el Registro deEnfermedades (ATSDR) y la Biblioteca Nacional de Medicina indican
que el etilenglicol en grandes cantidades puede afectar seriamente la salud, ya que es toxico y
la exposicion a altas concentraciones de etilenglicol puede dafar los rifiones, el sistema

nervioso, los pulmones y el corazon. Ademas, el impacto ambiental del etilenglicol es
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considerable, ya que puede liberarse alentorno cuando se desechan productos que lo contienen.
En el aire, este se degrada en aproximadamente 10 dias, y en agua y suelo se degrada en
semanas. Para el SE4, se encontr6 queel impacto ambiental y en la salud es alto. (Rey et al.,
2013)menciona que, durante el proceso de regeneracion, la monoetanolamina (MEA) puede
degradarse térmicamente y oxidativamente, formando subproductos como amoniaco,
aldehidos y acidos organicos, que pueden ser toxicos y contribuir a la contaminacion del agua
y del suelo si no se gestionan adecuadamente. Asimismo, la exposicion a vapores de MEA
puede causar irritacion en los ojos, la piel y las vias respiratorias.Ademas, la MEA es toxica si
se inhala o se ingiere en grandes cantidades, pudiendo causar efectosadversos en el sistema
nervioso central, el higado y los rifiones. La MEA también puedevolatilizarse y escapar al
ambiente durante el proceso de captura de CO-, contribuyendo a la contaminacion del aire

(Leron & Li, 2013).

Por ultimo, para el indicador de cantidad de energia en la desorcion no se encontrd
informacion para el SE2 y SE3, esto debido a que no ha sido estudiado en profundidad para
la captura de CO.. Para el SE1 y SE4 (K. Zhang et al., 2018)reportan que el uso de energia
del SE1 es menor en comparacion al del SE4 como se observa en la Tabla 2 De manera
similar, (Romero-Garcia et al., 2024) encontraron que el SE1 requirié un 25.38% menos de
energia en comparacién con el proceso tradicional basado en la absorcion de aminas. Por su
parte, (Li et al. 2019) mencionan que, aungque la mezcla de cloruro de colina con MEA redujo
la cantidad de energia utilizada en la regeneracion en comparacion con el uso de la MEA en
solucion acuosa para la captura de CO-, sigue siendo una cantidad significativa de energia la

que se emplea en el proceso.
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Apéndice D
Tablas de corrientes obtenidas en la simulacion de captura de CO: para el caso base con

MEA y el caso modificado con ChCI: U (1:2)

Tabla D1

Datos de las corrientes del proceso de captura de CO2 con MEA en Aspen HYSYS

) FLUJO FRACCION FRACCION FRACCION
TEMPERATURA PRESION

CORRIENTE MOLAR MOLAR DE MOLAR DE MOLAR DE
(K) (BAR)
(MMSCFD) CO: H20 MEA
D'Sol\:\E’f\NTE 312.1 68.60 106.2 0.0119 0.8740 0.1141
GAS AGRIO 308.1 69.00 25.00 0.2 0.0122 0.0000
GAS DULCE 3125 68.60 19.77 0.0099 0.0012 0.0000
So;\I’CEg'TE 356.0 68.60 1114 0.0544 0.8355 0.1088
5 356.7 2000 1114 0.0544 0.8355 0.1088
6 373.1 2000 1114 0.0544 0.8355 0.1088
SOLVENTE 393.4 1801  106.1 0.0119 0.8738 0.1142
POBRE
8 3771 1.801  106.1 0.0119 0.8738 0.1142
GAS 323.2 1800 5315 0.9035 0.0697 0.0000
PRODUCTO

MAKE UP MEA 3771 1.801 5.103E-5  0.0000 1.0000 0.0000
MAKE UP H20 3771 1.801 008593  0.0122 0.8735 0.1143
12 3771 1.801  0.0000  0.0000 0.0000 1.0000
13 3771 1.801  106.2 0.0119 0.8740 0.1141
14 311.1 1.801  106.2 0.0119 0.8740 0.1141
15 312.1 68.60  106.2 0.0119 0.8740 0.1141
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Tabla D2

Datos de las corrientes del proceso de captura de CO2 con ChCl:U (1:2) en Aspen HYSY'S

3 FLUJO FRACCION FRACCION FRACCION
TEMPERATURA PRESION

CORRIENTE MOLAR MOLARDE  MOLAR MOLAR DE
(K) (BAR)
(MMSCFD) CO: DE H20 CHCL: U
DISOLVENTE 312.2 68.60 104.5 0.0000 0.9181 0.0819
GAS AGRIO 308.1 69.00 25.00 0.2 0.0122 0.000
GAS DULCE 312.6 68.60 19.76 0.0000 0.0020 0.0011
SOLVENTE 323.8 68.60 109.7 0.0456 0.8767 0.0778
RICO
5 324.8 20.00 109.7 0.0456 0.8767 0.0778
6 373.1 20.00 109.7 0.0456 0.8767 0.0778
SOLVENTE 384.8 1.801 103.8 0.0000 0.9178 0.0822
POBRE
8 332.4 1.801 103.8 0.0000 0.9178 0.0822
GAS 337.9 1.800 5.888 0.8492 0.1508 0.0000
PRODUCTO
MAKE UP ES 332.4 1.801 0.02194 0.000 0.000 1.000
MAKE UP H20 332.4 1.801 0.6216 0.000 1.000 0.000
12 332.4 1.801 104.5 0.000 0.9181 0.0819
13 311.3 1.801 104.5 0.000 0.9181 0.0819
14 312.2 68.60 104.5 0.000 0.9181 0.0819
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Apéndice E

70

Resultados de la simulacion de captura de CO: en Aspen HYSYS y comparaciones con la

literatura de la variacién de propiedades como viscosidad, densidad, tensién superficial y

Figura E1

Resultados de la simulacion en Aspen HYSYS de la variacion de la viscosidad con

latemperatura para el ChCI: U (1:2)

Results

(K]

Temperature

308.1
3121
316.1
320.1
324.1
328.1
3321
336.1
340.1
344.1
348.1

Pressure
[kPa]

101.3
1015
101.3
101.3
101.3
1015
101.3
101.3
101.3
101.3
101.3

Phases

r.r - - - r — — — —

Viscosity

[mPa-s]

349.034
256.604
192.050
146.210
113.142
88.9291
70.9488
57.4180
47.1074
39.1577
32.9604
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Figura E2

Resultados de la simulacion en Aspen HYSYS de la variacion de la densidad con la

temperaturapara el ChCl:U (1:2)

Results

Figura E3

Resultados de la simulacion en Aspen HYSYS, de la variacion de la tension superficial con la

Temperature

[K]

temperatura para el ChCI: U (1:2)

Results

298.1
301.6
305.1
308.6
3121
315.6
319.1
322.6
3261
329.6
3331

Pressure

[kPa]

1013
101.3
101.3
101.3
1013
101.3
101.3
101.3
101.3
101.3
101.3

Phases

- -

Mass Density
[g/cm3]
1.19531
1.19104
1.18676
1.18246
1.17814
1.17381
1.16946
116510
1.16071
1.15631
1.15189

(K]

Temperature

3051
308.8
3123
315.9
319.5
3231
326.8
3303
3339
3375
3411

Pressure
[kPa]

1013
1013
1013
1013
1013
1013
1013
1013
1013
1013
1013

Phases

[ e e e s S i N e e

Surface Tension
[mN/m]

62.7307
62.3276
61.9228
61.5162
61.1079
60.6977
60.2858
59.8720
59.4563
59.0387
58.6191
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Figura E4

Resultados de la simulacion en Aspen HYSYS de la variacion de la capacidad calorifica con la

temperatura para el ChCl:U (1:2)

Results

(K]

Temperature

303.1
306.6
3101
313.6
3171
320.6
3241
327.6
3311
334.6
3381

Pressure
[kPa]

100.0
100.0
100.0
100.0
100.0
100.0
100.0
100.0
100.0
100.0
100.0

Phases

.- - - - - - - —

Molar Heat Capacity
[J/gmole-K]
181.741
182.363
182.975
183.576
184.166
184.745
185312
185.868
186.411
186.942
187.461
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Tabla E1

73

Comparacion de la variacion de la viscosidad con la temperatura obtenida por el simulador y la

literatura
Viscosidad (Mpa-s)

Tempz(:(r;l tura Este trabajo Romero-Garcia et al., 2024 Chemat et al, 2016
308.15 349.034 349.03 351.46
323.15 121.408 120.45 119.81
343.15 41.1451 40.96 37.039
348.15 32.9604 32.96 29.79

Figura E5

Gréfica de la comparacion variacion de la viscosidad con la temperatura obtenida por el

simulador y laliteratura

Viscosidad Mpa-s

400

300

200

100

Este trabajo @ Romero-Garcia etal., 2024 @ Chemat et al, 2016

™, 'n._“_"_".

310 340
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Tabla E2

74

Comparacion de la variacion de la densidad con la temperatura obtenida por el simulador y la

literatura
Densidad (g/cm?)

Tempz(:(r;l tura Este trabajo Romero-Garcia et al., 2024 Chemat et al, 2016
298.15 1.1953 1.204 1.198
303.15 1.1891 1.210 1.195
328.15 1.1578 1.184 1.182
333.15 1.1577 1.152 1.180

Figura E6
Comparacion de la variacion de la densidad con la temperatura
Este trabajo @ Romero-Garcia etal., 2024 @ Chemat et al, 2016
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Tabla E3.

75

Comparacion de la variacion de la tension superficial con la temperatura obtenida por el

simulador y la literatura.

Tension superficial (mN/m)

Temperatura Este trabajo Romero-Garcia et al., 2024 Ma et al., 2018
(K)
305.65 62.7307 62.67 62.63
311.74 61.9774 61.99 62.06
335.76 59.1936 59.25 59.77
341.74 58.6191 58.55 59.29
Figura E7

Gréfica de la Comparacion de la variacion de la tension superficial con la temperatura

obtenida por el simulador y la literatura.
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Tabla E4.

Comparacion de la variacion de la tension superficial con la temperatura obtenida por el

simulador y la literatura.

Capacidad calorifica (J/mol-K)

Temperatura Este trabajo Romero-Garcia et al., 2024 Ma et al., 2018
(K)
303.15 181.741 181.49 180.05
308.15 182.658 182.16 181.21
313.15 183.498 182.89 182.37
318.15 184.745 183.68 183.54
323.15 185.152 184.52 184.70
338.15 187.461 187.39 188.18
Figura E8

Gréfica de la Comparacion de la variacion de la tension superficial con la temperatura

obtenida por el simulador y la literatura.



SIMULACION DE CAPTURA DE CO, CON MEA'Y SOLVENTES EUTECTICOS 7

Este trabajo @ Romero-Garciaetal.,, 2024 @ Maetal., 2018
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Figura E9

Gréfica de la viscosidad vs temperatura para el ChCI: U (1:2) con datos obtenidos por el

simulador
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Gréfica de la Densidad vs temperatura para el ChCl: U (1:2) con datos obtenidos por el

simulador

1,20 +
118 +

116 +

Densidad g/ cm?*

114 +

Temperatura K

Figura E11

Gréfica de la tension superficial vs temperatura para el ChCl: U (1:2) con datos obtenidos por

el simulador

63
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59 +

Tension superficial mN/m

57 ! I I I
310 320 330 340

Temperatura K

Figura E12
Gréfica de la capacidad calorifica vs temperatura para el ChCl: U (1:2) con datos obtenidos

por el simulador
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Capacidad calorifica J/mol-K
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