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Resumen
Titulo: Evaluacion del desempefio del proceso de endulzamiento de gas natural: comparacion
de resultados entre DWSIM y Aspen HYSYS.!
Autores: Maria de los Angeles Lamus Vesga, Valeria Marsiglia Rodriguez.?
Palabras Clave: Aspen HYSYS, DWSIM, RUT, gas asociado, remocion de CO>, MEA.
Descripcion:

Este trabajo de investigacion tuvo como objetivo comparar el desempefio del simulador DWSIM
frente a Aspen HYSYS en el proceso de endulzamiento de un gas natural representativo de la
Cuenca del Valle Medio del Magdalena, utilizando una solucién de monoetanolamina (MEA) al
20 %. En la simulacion se considerd la etapa de absorcion del gas agrio, en la cual el CO: presente
es capturado mediante interaccién quimica con la amina, tomando como referencia las condiciones

operativas reportadas en la literatura.

Los resultados mostraron un gas tratado con una fracciéon molar de CO: de 0.0000184 % en
DWSIM frente al 0.28 % obtenido en Aspen HYSYS, evidenciando diferencias atribuibles a los
paquetes termodinamicos empleados. Los perfiles de temperatura a lo largo de la torre reflejaron
el comportamiento exotérmico de la reaccion, con picos mas marcados en DWSIM y una tendencia

general similar en ambos simuladores.

El anélisis de sensibilidad indico que el aumento en la fraccion molar de MEA mejora la eficiencia
del proceso hasta un valor 6ptimo cercano a 0.12. En general, DWSIM genero resultados dentro
de rangos aceptables, consoliddndose como una alternativa accesible frente a Aspen HYSYS para

estudios académicos y de analisis comparativo en la industria del gas natural.

! Trabajo de grado
2 Facultad de ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Director: Giovanni Morales Medina.
Doctor en Ingenieria Quimica.
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Abstract

Title: Performance Evaluation of the Natural Gas Sweetening Process: Comparison of Results

between DWSIM and Aspen HYSYS.?

Authors: Maria de los Angeles Lamus Vesga, Valeria Marsiglia Rodriguez.*
Keywords: Aspen HYSYS, DWSIM, RUT, associated gas, CO2 removal, MEA.
Description:

This research aimed to compare the performance of the DWSIM simulator against Aspen HYSY'S
in the sweetening process of a natural gas representative of the Middle Magdalena Valley Basin,
using a 20% monoethanolamine (MEA) solution. The simulation considered the absorption stage
of sour gas, in which the CO: present was captured through chemical interaction with the amine,

taking as reference the operational conditions reported in the literature.

The results showed a treated gas with a CO2 molar fraction of 0.0000184% in DWSIM, compared
to 0.28% obtained in Aspen HYSYS, evidencing differences attributable to the thermodynamic
packages employed. The temperature profiles along the column reflected the exothermic behavior
of the reaction, with more pronounced peaks in DWSIM and a generally similar trend in both

simulators.

The sensitivity analysis indicated that increasing the MEA molar fraction improves the efficiency
of the process up to an optimal value close to 0.12. Overall, DWSIM produced results within
acceptable ranges, establishing itself as an accessible alternative to Aspen HYSYS for academic

studies and comparative analyses in the natural gas industry.

3 Degree Work
4 Faculty of Physicochemical Engineering. Chemical Engineering School. Director: Giovanni Morales Medina.
Doctor in Chemical Engineering.
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Introduccion

La simulacion es una herramienta vital para una amplia variedad de desafios en ingenieria,
facilitando los disefios y evaluaciones de manera practica, rapida y eficiente (Bolafios, 2014). En
Colombia, grandes industrias como Ecopetrol utilizan para sus disefios y analisis software
comercial como el paquete de ASPEN, con un valor por licencia que supera los $50.000 USD/afio
(Medium, 2023). En Colombia, las empresas de pequefio y mediano tamafio en la industria quimica
representan mas del 70% en este sector (Ministerio de Educacién Nacional, PNUD, 2020), por lo
que adquirir la licencia de un programa de simulacidon comercial resulta dificil. Como alternativa,
las empresas de pequefio y mediano tamafio pueden utilizar software de uso libre como DWSIM;
este software, aunque no tiene soporte como los de uso comercial, ha mostrado desempefios

similares en algunos procesos en la industria (Medeiros, 2023).

El endulzamiento del gas natural es esencial para la industria energética y tiene
repercusiones importantes en la calidad del aire y la economia de los paises. Colombia es uno de
los principales productores de gas natural en América Latina, con un aporte en 2023 de 1.059
MMSCFD (UPME, 2023). Sin embargo, el gas natural producido en el pais contiene
contaminantes como el diéxido de carbono (CO:) y el sulfuro de hidrogeno (H=S) que, como lo
establece el Reglamento Unico de Transporte del Gas Natural (RUT) (Resolucion 071 de 1999),
deben ser retirados antes de su transporte y comercializacion. La presencia de estos contaminantes
no solo afecta la calidad del gas, sino que también plantea riesgos para la salud humana, el medio
ambiente y la comercializacion del producto. En el contexto especifico del Magdalena Medio
colombiano, en los gases producidos en los campos Bonanza y Lisama de Ecopetrol S.A., se
destaca la predominancia de CO: en el gas natural, mientras que la presencia de H>S es minima o

nula (Camacho, 2021). Este escenario particular requiere la simulacion del proceso de
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endulzamiento de gas natural para garantizar el cumplimiento de los limites de calidad establecidos
en el Reglamento Unico de Transporte del Gas Natural (RUT). Mediante esta simulacion es posible
analizar, disefar y optimizar las condiciones del proceso, adaptandolo a la composicion del gas
producido en los campos del Magdalena Medio. En este contexto, la validacion del simulador
DWSIM cobra especial relevancia al ofrecer una herramienta de libre acceso que permite evaluar
la eficiencia del proceso y apoyar a las pequefias y medianas empresas del sector. Asimismo, la
implementacion de estos programas facilita la capacitacion técnica del personal, promueve la
eficiencia operativa y fortalece las capacidades nacionales en el tratamiento y aprovechamiento

del gas natural.

Con lo anterior, el presente documento presenta una evaluacion del desempefio de DWSIM
en el proceso de endulzamiento de CO- como caso de estudio. La evaluacion del desempefio fue
realizada con resultados obtenidos con el programa comercial Aspen HYSYS. La pregunta de
investigacion correspondid a: ;cudl es la efectividad y la viabilidad del simulador DWSIM en
comparacion con el software comercial Aspen HYSYS para el proceso de endulzamiento de gas

natural?
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1. Objetivos

1.1. Objetivo general
Comparar los desempefios reportados por el simulador DWSIM y Aspen HYSYS para el

proceso de endulzamiento de un gas natural representativo de una zona del Pais.

1.2. Objetivos especificos
1. Seleccionar un caso de estudio reportado en la literatura para el proceso de endulzamiento

de un gas natural representativo de una zona del pais.

2. Desarrollar una simulacion del proceso de endulzamiento seleccionado en DWSIM,
definiendo el caso base de estudio.
3. Comparar los resultados del caso base de estudio en DWSIM con los obtenidos en una

simulacion en Aspen HYSYS.
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2. Marco teorico

2.1. Gas Natural
El gas natural es un recurso fosil que contiene metano, etano y otros gases inorganicos.
Asimismo, el gas natural presenta impurezas como nitrogeno, agua, CO: y H:S. Tales impurezas
generan corrosion en los equipos y son daflinas para los seres humanos y el medio ambiente

(Erdmann, Ruiz y Martinez, 2012).

Los procedimientos empleados para la eliminacion de las sustancias 4acidas y el
acondicionamiento del gas natural se llevan a cabo mediante el uso de absorbentes especificos para
estas sustancias. Estos procesos deben garantizar que el gas tratado cumpla con los requerimientos
de transporte y comercializacion de gas combustible en el pais, establecidos por el Reglamento

Unico de Transporte (RUT). La Tabla 1 presenta los parametros de calidad definidos en el RUT.

Tabla 1.

Requerimientos solicitados por el RUT.

Componente Gas de entrada

(RUT)

H>0, mg/m3 (<97)

02, % vol. (<0,1)
N2, % vol. (<3)
Inertes, % vol. (<5)
CO, % vol. (<2)
H>S, mg/m3 (<6)

Poder calorifico, MJ/m? (35.4-42.8)

Nota: Adaptado de la resolucion CREG — 071 de 1999.
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Existen diferentes métodos para el endulzamiento del gas (Martinez, 2013):

1. Absorciéon quimica: Se emplean solventes como aminas o carbonato de potasio para
reaccionar con los gases 4cidos y eliminarlos del gas natural.

2. Absorcion fisica: No hay reaccidon quimica, solo intercambio de masas entre la fase liquida
y gaseosa. Se utilizan disolventes como Selexol o Rectisol.

3. Absorcion hibrida: Combina solventes quimicos y fisicos para una mayor eficacia en la
remocion de impurezas. Ejemplo: el proceso Sulfinol.

4. Adsorcion: Se utiliza un medio s6lido para adherir y remover impurezas del gas, como las

mallas moleculares.

La eleccion del método adecuado depende de factores como la composicion del gas, la
concentracion minima requerida, el flujo o la presion, asi como la efectividad en la remocion de

CO2 y H-S.

2.2. Descripcion general del proceso tradicional de endulzamiento de gas natural
El proceso de endulzamiento del gas natural consiste en la limpieza del gas, enfocandose
en la eliminacion del sulfuro de hidrogeno (H:S) y el diéxido de carbono (COz). Estos compuestos,
al estar en contacto con agua, generan efectos corrosivos y reducen la capacidad calorifica del gas
natural. Esta operacion implica la eliminacion de las impurezas presentes en estado gaseoso

(Erdmann, Ruiz, Martinez, Gutiérrez y Tarifa, 2012).

En el proceso de absorcion quimica, es esencial emplear solventes especificos para la

eliminacion de gases acidos como CO2, H.S y SO.. Para el endulzamiento del gas natural se
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utilizan comunmente soluciones acuosas de alcanolaminas, entre las cuales destacan la
monoetanolamina (MEA), la dietanolamina (DEA), la N-metildietanolamina (MDEA) o

combinaciones de estas (Londofio y Villegas, 2015).

Desde una perspectiva industrial, este proceso se desarrolla en dos etapas principales. En
la primera, conocida como absorcion de gases acidos, se retienen el sulfuro de hidrogeno y el
didxido de carbono presentes en el gas natural amargo utilizando aminas. La segunda etapa
corresponde a la regeneracion de la amina, la cual se lleva a cabo mediante la aplicacion de calor

a baja presion para recuperar el solvente (Pino, 2011).

Figura 1.

Estructura basica de un proceso de endulzamiento con aminas

Gas
dulce

. Gas acido
4
Tanque de | H

Separador
solvente

de salida

Enfriador

Torre
contactora

Torre

Intercambiador regeneradora

Salida de gas
A

Rehervidor Reclaimer

Separador
de entrada

Gas
4cido

Tanque de
Flash

Figura 4. Proceso basico de endulzamiento

Nota: Tomado de (IQR Ingenieria Quimica, 2021)

1.3. Simulacion de procesos quimicos
La simulacion de procesos es una herramienta fundamental en la industria quimica, ya que
permite analizar y comprender el comportamiento de las diferentes operaciones unitarias que

conforman un proceso industrial. Mediante el uso de software especializado, es posible construir
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modelos matemadticos que representen con precision los procesos quimicos, lo que facilita su

estudio, optimizacion y control (Macias, 2015).

Un ejemplo de su aplicacion es el proceso de endulzamiento del gas natural, el cual es
indispensable para eliminar compuestos acidos como el didxido de carbono (CO:) y el sulfuro de
hidrogeno (H:S), asegurando que el gas cumpla con los estdndares de calidad y seguridad

establecidos.

Gracias a la simulacion, es posible predecir el desempefio de un sistema bajo diferentes
condiciones operativas, evaluar escenarios sin necesidad de intervenir fisicamente en la planta,
optimizar variables para mejorar la eficiencia y reducir costos, asi como analizar el efecto de

modificaciones en procesos ya existentes.

1.3.1. Programa Aspen HYSYS
Aspen HYSYS es una herramienta integral para la industria energética, que permite
optimizar procesos en todas las etapas, desde la extraccion hasta la refinacion. El software
incorpora mddulos para el disefio de equipos, estimaciones de costos, andlisis de seguridad y
operaciones sostenibles. Asimismo, su precision se ve reforzada por la integracion de inteligencia

artificial, la cual optimiza simultaneamente los activos y los objetivos del proceso (IQR Ingenieria

Quimica, 2021).

1.3.2. Programa DWSIM
DWSIM es un simulador de procesos quimicos de codigo abierto que se adhiere al estandar
Cape-Open, permitiendo la interoperabilidad entre diferentes softwares. Desarrollado en 2004 por
el ingeniero Brasileno Daniel Wagner Oliveira de Medeiros, cuenta con una interfaz grafica

completa y facil de usar. Esta herramienta es ampliamente utilizada en la industria, la educacién y
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la consultoria debido a su versatilidad, compatibilidad con diversos sistemas operativos y

requisitos minimos de hardware (IQR Ingenieria Quimica, 2022).

El software ofrece caracteristicas comparables a simuladores comerciales como HYSYS o
CHEMCAD, incluyendo ser multiplataforma, realizar simulaciones dindmicas y de estado
estacionario, ofrecer paquetes avanzados para usuarios, una interfaz de Excel para célculos
termodinamicos, automatizacion de API y una integracion autonoma de modelos termodinamicos.
Estas caracteristicas lo convierten en una opcidn atractiva y competitiva en el campo de la

simulacion de procesos quimicos (Fernandez, 2021).

1.3.2.1. Paquete de propiedades
En relacién con los procesos de captura de carbono y endulzamiento de gases, DWSIM
incorporé recientemente el paquete de propiedades termodindmicas “Amines Package”, utilizado
en DWSIM Pro. Este paquete proporciona un enfoque estdndar y eficiente al integrar directamente
las propiedades termodindmicas con las reacciones asociadas, lo que facilita y optimiza el

modelado de procesos que involucran aminas (Medeiros, 2024).

El paquete de propiedades se basa en el modelo de Kent-Eisenberg, un enfoque
semiempirico ampliamente utilizado para describir el comportamiento de soluciones de aminas en
la absorcion de CO:. Este modelo combina métodos como Peng-Robinson (para la fase vapor) y
UNIFAC modificado/Modificado Kent-Eisenberg (para la fase liquida) con el fin de mejorar la
precision en simulaciones de captura de CO2 (Mores, 2014). La informacion completa sobre el

paquete termodindmico se encuentra en el apéndice A.
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2. Estado del Arte
Silva E. et al. (2021) realizaron una simulacién del proceso de endulzamiento de gas natural
utilizando el software DWSIM, en la que emplearon soluciones acuosas de dietanolamina (DEA)
y metildietanolamina (MDEA) como absorbentes. El estudio tuvo como objetivo ajustar el
contenido de gases acidos, como CO:y HS, a los valores permitidos por las regulaciones vigentes.
Para la simulacion se utilizaron datos reales de flujo, composicion y parametros operativos

obtenidos de la literatura.

A través de un analisis de sensibilidad, los autores identificaron a la DEA como la amina
mas eficiente, ya que permitié una remocion casi total de los gases acidos, con solo un 1,04 % en
volumen de CO: en la corriente del gas dulce, cumpliendo con las normativas establecidas. La
validacion de los resultados confirmo la precision del software DWSIM en comparacion con

simuladores comerciales como Aspen Plus y con referencias de estudios previos.

Vargas L. et al. (2023) llevaron a cabo una evaluacion del desempefio de una unidad con
turboexpander para el acondicionamiento de gases asociados con diferentes concentraciones de
COs.. La evaluacion se realiz6 mediante una comparacion entre los resultados obtenidos en una
simulacion desarrollada en Aspen HYSYS v10 y las especificaciones establecidas en el

Reglamento Unico de Transporte de Gas Natural (RUT).

Para ello, se disefio una unidad de acondicionamiento basada en el escenario medio de
produccion de la cuenca del Valle Medio del Magdalena, considerando las secciones de
estabilizacion, endulzamiento, deshidratacion y separacion por destilacion. El estudio tomé como

referencia un intervalo de variacion del contenido de CO: entre 3 y 12 % mol, basado en reportes
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de literatura sobre pilotos de recobro mejorado (EOR) mediante inyeccion de aire e inyeccion de

CO..

Los resultados de la simulacioén indicaron que la unidad con turboexpander presentd un
desempefio adecuado para gases con una concentracion de CO: de hasta 6 % mol, cumpliendo con
los parametros de calidad exigidos por el RUT. No obstante, se observo que al tratar gases con
mayores concentraciones de CO-, el perfil de temperatura en la torre de absorcion de la seccion de

endulzamiento se vio alterado, afectando la eficiencia en la remocion de CO..

Basado en el trabajo de Vargas, el presente documento consideré la seccion de
endulzamiento para la comparacion de resultados, incluyendo sus aspectos técnicos, los equipos

utilizados, asi como el escenario y las caracteristicas del gas a tratar.

Barroso L. et al. (2022) desarrollaron una simulacion del proceso de gasificacion en
DWSIM mediante un modelo estequiométrico, considerando las reacciones de pirdlisis,
combustion y reduccioén. Durante el desarrollo encontraron ciertas restricciones en el simulador,
como la dificultad para crear biomasa debido a la falta de anélisis elemental, lo que afectd la
representacion precisa de los componentes. También identificaron problemas en Compound
Creator para estimar propiedades y crear compuestos, lo que impacto la precision de los resultados.
Otra limitacion fue la incapacidad del simulador para admitir reacciones con fase sélida, 1o que los
obligd a declarar los componentes solidos como liquidos o sélidos forzados, introduciendo

posibles errores en la simulacion.

Pese a estas limitaciones, llevaron a cabo la misma simulacién en Aspen Plus y obtuvieron
resultados aproximadamente iguales en varias propiedades. Ademas, lograron similitud al emplear

distintos paquetes de propiedades en Aspen Plus, ya que la simulacién dependia principalmente
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de la estequiometria de las reacciones. La validacion confirmé que DWSIM puede modelar

procesos estequiométricos y predecir composiciones y propiedades con equilibrio liquido-vapor.

Con base en los documentos anteriores, se puede concluir que, a pesar de las limitaciones
identificadas, DWSIM se ha destacado como una herramienta capaz en la simulacion de procesos
quimicos, desde la gasificacion hasta el endulzamiento de gas natural, obteniendo resultados

comparables a los de otros simuladores lideres como Aspen Plus y HYSYS.
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La figura 2 expone la metodologia planteada para la realizacion de los objetivos propuestos

en el presente trabajo de investigacion.

Figura 2.

Metodologia empleada en el cumplimiento de los objetivos.
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4.1. Fase 1. Seleccion del caso de estudio

A partir de la revision bibliografica, se seleccionaron los informes de Vargas et al. (2023)
y Camacho et al. (2021) como base comparativa para el desarrollo de la simulacién en DWSIM.

Estos estudios, fundamentados en el informe de la UPME (2018) sobre los “Escenarios de Oferta
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de Hidrocarburos Convencionales y No Convencionales”, permitieron contextualizar la
produccion de crudo y gas en la Cuenca del Valle Medio del Magdalena, definiendo un flujo

promedio de gas asociado de 11.8 +0.13 MMSCFD proyectado hasta 2044.

La composicion del gas se basé en las caracteristicas de los campos Bonanza y Lisama de
ECOPETROL S.A., destacando la ausencia de sulfuro de hidrégeno (H:S), lo que facilita el
proceso de endulzamiento segiin Sachica (2012). Las condiciones operativas y las propiedades del
gas, se tomaron de los mismos informes, proporcionando los parametros necesarios y
representativos para la simulacion del proceso. La informacion detallada se resume en el apéndice

B.

4.2. Fase 11. Desarrollo simulacion caso base.

Figura 3.

Simulacion del proceso de endulzamiento de gas natural en DWSIM.

Para el desarrollo de la simulacion en DWSIM se aplic6 una metodologia estructurada para
replicar el modelo previamente desarrollado en Aspen HYSYS. Estos datos se tomaron del caso
base de Vargas et al. (2023) y se utilizaron para realizar una comparacion directa con lo reportado

en dicho trabajo. Esta fase se enfoco en la configuracion y ajuste del proceso de endulzamiento de
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gas con una soluciéon de monoetanolamina (MEA) al 20 %. Primero se analizaron los datos de
referencia, como la composicion del gas agrio, las presiones, las temperaturas y los flujos de
entrada. El sistema estuvo conformado por el gas agrio (hidrocarburos ligeros y CO»), el solvente

(MEA al 20 % en agua) y los productos de absorcion.

Se configur6 el modelo en DWSIM seleccionando el paquete termodindmico de aminas
basado en Peng-Robinson y el método Kent-Eisenberg descrito en el marco tedrico. Las corrientes
de entrada, tomadas del caso base reportado por Vargas, fueron: gas agrio con 11.98 MMSCFD a
814 psia, 110 °F y una fraccion molar de CO: de 3.91 %, y una solucion acuosa de MEA al 20 %
con un flujo molar de 3.606 MMSCFD a 814 psia 'y 120 °F. Ambas corrientes ingresaron a una
torre de absorcion de 8 platos, con un didmetro de 27.53 in y una altura de 196.85 in, configuracion
que ofreci6 la mejor remocion de CO:. El solvente absorbid el CO-, obteniéndose un gas tratado

con una fraccién molar de CO: de 1.27E-05, valor diferente al obtenido en Aspen HYSYS.

El gas dulce se sometid a una separacion flash para eliminar trazas de MEA antes de la
saturacion con agua, con un caudal de 0.0131944 ft*/s, logrando un contenido final de CO. de

0.000184 %.

La corriente de fondos, rica en CO2 y MEA (3.99 MMSCFD y 11.9 % molar de COz), fue
enviada a una unidad flash y luego a una bomba y a un intercambiador de calor antes de la
destilacion. Esta se efectu6 en una columna de 18 platos para recuperar MEA, usando un modelo
shortcut que determind 11.41 etapas tedricas y una relacion minima de reflujo de 5.45, adoptando

una relacion operacional de 9.

En DWSIM, la torre se configurd con relacion de reflujo, caida de presion y una fraccion

molar objetivo de CO: del 95 % en el rehervidor, lo que difirié de los pardmetros de Aspen HYSY'S
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y explica las variaciones en los resultados. Tras la recuperacion, se obtuvo una corriente de MEA
de 0.95 MMSCFD al 63 % molar y una de gases acidos de 0.077 MMSCFD con 95 % de COs-. La
mezcla del fondo (agua y MEA) se combin6 con corrientes frescas, se enfrid y se recircul6 al
absorbedor mediante un bloque de recirculacion que cerr6 el ciclo y asegurd la continuidad del

Pproceso.

Con esta etapa se completd la simulacion en DWSIM, quedando operativa y lista para
compararse con el modelo de referencia en Aspen HYSYS. Finalmente, se validaron los resultados
del proceso mediante la comparaciéon de las propiedades del gas natural, determinando la

efectividad del simulador.

4.3.Fase III. Comparacion de resultados
Una vez desarrollada la simulacion del proceso de endulzamiento del gas, se condujo a
validar los resultados con los ya obtenidos del caso base de la literatura en Aspen HYSYS. Con
esto se pretende comparar las propiedades finales del gas natural por medio de los criterios mas

importantes del proceso y finalmente determinar la efectividad del simulador.
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La Tabla 2 presenta las corrientes principales del proceso de endulzamiento de gas natural

simulado en DWSIM. Los resultados obtenidos reflejan el comportamiento esperado en un sistema

de absorcion con monoetanolamina (MEA), donde las diferencias en composicion y flujo entre las

corrientes evidencian la eficiencia del ciclo de absorcion y regeneracion.

Tabla 2.

Principales corrientes del caso base.

Objeto Temperatura Presion Flujo molar Fraccion Fraccio Fraccion
(°F) (psi) (MMSCFD) molar n molar molar
H:0 CO: MEA
MEA 255.000 20.000 0.114 0.000 0.000 1.000
reposicion
MEA 86.960 22.000 0.950 0.356 0.010 0.634
recuperada
MEA rica 160.698 814.700 3.997 0.702 0.120 0.179
MEA pobre 120.129 814.700 3.600 0.799 0.003 0.199
Gases acidos 108.648 22.000 0.076 0.050 0.950 0.000
Gas dulce 88.141 900.000 11.229 0.009 0.000 0.000
saturado
Gas dulce 179.902 814.700 11.584 0.008 0.000 0.000
Gas agrio 110.000 814.700 11.980 0.002 0.039 0.000
Agua 255.000 20.000 2.536 1.000 0.000 0.000
reposicion

El gas agrio ingres6 al absorbedor a una presion de 814.7 psi y una temperatura de 110 °F,

con una fraccién molar de CO2 de 0.0391. Tras el proceso de absorcion, el gas dulce de salida

alcanzo una fraccion molar de CO: de 1.27x1075, demostrando una elevada eficiencia en la

remocion del gas acido.



ENDULZAMIENTO DE GAS NATURAL: DWSIM vs HYSYS 28

La corriente de MEA rica aumenta ligeramente a 3.997 MMSCFD debido a la absorcion
de COs:. La fraccion molar de CO: en el solvente rico es de 0.119, lo que evidencia la cantidad de
CO: capturada. La fraccion molar de MEA es de 0.178, ligeramente menor por la presencia del
CO:. La corriente de MEA recuperada que sale por el fondo de la torre regeneradora contiene 63
% de MEA y solo 1 % de CO, lo que confirma una recuperacioén adecuada del solvente y el cierre

efectivo del ciclo.

Ademas, se aprecia un aumento considerable en la fraccion de agua que sale de la torre de
absorcion. Este incremento podria deberse a la elevada temperatura con la que sale el gas; es decir,
el calor residual queda atrapado, manteniendo el gas a una temperatura mucho mas alta a la salida.
En conjunto, los resultados demostraron el comportamiento termodinamico del proceso,

evidenciando la interaccion entre el CO2 y la MEA.

Figura 4.

Perfil de concentracion CO: vs Etapas.
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La Figura 4 muestra la variacion de la fraccion molar de CO: en las fases liquida y gaseosa
a lo largo de las etapas del absorbedor. Se observa que la fraccion molar de CO: en la fase liquida
aumenta progresivamente desde el tope hasta el fondo de la columna, alcanzando su valor maximo
en las etapas inferiores. Este comportamiento indica que, a medida que el solvente desciende,
absorbe una mayor cantidad de CO: proveniente del gas agrio, acumulandose principalmente en la

base de la torre, donde el contacto entre las fases es mas intenso.

En contraste, la fraccion molar de CO: en la fase gaseosa disminuye gradualmente

conforme el gas asciende, lo que demuestra la eficiencia del proceso de absorcion.

5.2. Comparacion de resultados con Aspen HYSYS.

En la Tabla 3 se comparan los resultados obtenidos para el gas saturado en este trabajo con
los reportados por Vargas et al. (2023). Aunque las condiciones de presion (900 psi) y temperatura
(85 °F frente a 88.14 °F) son muy similares, asi como el caudal de gas tratado (11.51 MMSCFD
en Vargasy 11.23 MMSCEFD en este trabajo), se evidencian diferencias notables en la composicion
de salida. En particular, Vargas et al. reportan un contenido de CO: de 0.28 % vol., mientras que
en este trabajo se obtiene una remocion casi completa (0.0000184 % vol.). De manera opuesta, el
contenido de agua es considerablemente mayor en esta simulacion (485738 mg/m?) frente a lo

reportado por Vargas (49189.8 mg/m?).



ENDULZAMIENTO DE GAS NATURAL: DWSIM vs HYSYS 30

Tabla 3.

Comparacion de los resultados de la simulacion con el caso base de la literatura.

Vargas et al.

(2023) Este Trabajo
T, °F 85 88.14
P, psi 900 900
F, MMSCFD 11.51 11.23
CO2, %vol. 0.28 0.0000184
H20, mg/m? 49189.8 485738

Estas discrepancias se deben principalmente al paquete termodindmico empleado en cada
simulacion. El estudio de Vargas et al. (2023) se desarroll6 en Aspen HYSY'S utilizando el paquete
Peng-Robinson, el cual no se encuentra disponible en la interfaz de DWSIM para procesos de
absorcion con aminas. En este trabajo se empleo el paquete termodindmico denominado “Aminas”,
adecuado para este tipo de sistemas; sin embargo, las ecuaciones y fundamentos exactos que lo
sustentan no son de conocimiento publico, lo que limita la trazabilidad y la validacion de los

resultados.

Debido a estas diferencias en la base termodindmica, las predicciones de solubilidad del
CO:y del contenido de agua en el gas tratado no son directamente comparables. En consecuencia,
no es posible confirmar si la simulacion realizada en DWSIM reproduce adecuadamente el
comportamiento reportado por Vargas et al., ya que ambas herramientas utilizan modelos

termodinamicos distintos que afectan significativamente los resultados.

5.2.1. Perfil de temperatura en la torre de absorcion.

La figura 5 presenta el perfil de temperatura obtenido a diferentes concentraciones de CO:

en el gas de entrada, a medida que el gas entra por la parte inferior y asciende a través de la torre,
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ocurre una interaccion quimica entre el CO2 y la amina, lo que genera un aumento de temperatura

debido a la naturaleza exotérmica de dicha reaccion.

Este fenomeno se refleja claramente en el incremento térmico observado en los primeros
platos de la torre. En particular, para concentraciones intermedias de CO2, como 5.79 mol%, se
alcanza un pico maximo cercano a los 265 °F. Sin embargo, en el caso base de 3.91 % de CO-, la
temperatura se mantiene elevada durante todo el proceso y alcanza su maximo entre los platos 6 y

7, un comportamiento que aparentemente se debe al paquete termodindmico empleado.

A medida que aumenta la concentracion de CO- en la corriente de entrada, el perfil de
temperatura también se modifica. Para concentraciones mas altas, como 9.58 y 11.45 mol%, se
observa que, aunque la reaccion entre el CO:y la MEA continuda siendo significativa, el incremento
de temperatura es menos pronunciado. Esto puede atribuirse a una posible saturacion del solvente:
parte del CO:2 no logra reaccionar de forma eficiente, lo que limita la generacion de calor y produce

perfiles térmicos mas atenuados.

Independientemente de la concentracion de entrada, todas las curvas muestran un descenso
progresivo de la temperatura hacia los ultimos platos. Esto indica que, conforme se avanza en la
altura de la torre, la disponibilidad de CO: disminuye y, en consecuencia, la reaccioén pierde
intensidad. Esta disminucidn térmica también puede explicarse por la transferencia de calor hacia
el entorno y por el enfriamiento natural del sistema una vez que la mayor parte del gas ha sido

tratada.
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Figura 5.

Perfil de temperatura en la torre de absorcion con MEA para diferentes concentraciones de

CO:.
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En comparacion con los perfiles reportados por Vargas, que mostraron una disminucion
mas suave y continua a lo largo de los platos, en este trabajo las curvas exhibieron picos mas
marcados y descensos mas pronunciados, reflejando una mayor sensibilidad del modelo de
DWSIM al incremento de la concentracidon de CO: en la corriente de entrada. No obstante, en
ambos casos se conservo la misma tendencia general: un aumento de temperatura en los primeros
platos debido a la reaccion exotérmica entre el CO: y la amina, seguido de un enfriamiento

progresivo conforme se redujo la disponibilidad de gas 4cido a lo largo de la torre.
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Perfil de temperatura en la torre de absorcion con MEA para diferentes concentraciones de CO..
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Nota: Tomado de Vargas et al. (2023)

5.3. Analisis de sensibilidad.

Se realizd un analisis de sensibilidad tomando como referencia el caso base con una

concentracion de 3.91% de CO: en el gas de entrada. En este analisis, la fraccion molar de MEA

(monoetanolamina) se evalu6 en un rango de 0 a 0.25, con el fin de determinar su efecto sobre la

fraccion molar de CO: en el gas dulce de salida.

La grafica obtenida muestra una tendencia marcadamente decreciente, lo que indica que, a

mayor concentracion de MEA, mayor es la eficiencia en la remocién de CO.. Para fracciones

molares de MEA superiores a 0.1, se observa una disminucién progresiva de CO- en el gas tratado,

lo que evidencia una mejora significativa en el proceso de absorcion. Al alcanzar una fraccion
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molar cercana a 0.12, la concentracion de CO: en el gas dulce tiende a valores minimos y se

mantiene practicamente constante al continuar incrementando la cantidad de solvente.

Este comportamiento permite identificar que alrededor de 0.12 de fracciéon molar de MEA
se encuentra un punto de operacion evaluado, en el cual se obtiene una remocion aceptable sin
necesidad de aumentar de forma considerable el consumo de solvente, evitando asi un gasto

adicional que no aportaria mejoras significativas al proceso.

En cuanto a la temperatura del solvente en la corriente de entrada, la cual se vari6 entre
100 y 150 °F, no se observaron cambios relevantes en la remocion de CO: dentro de este rango.
Este comportamiento puede estar asociado al paquete termodinamico empleado en la simulacion,
el cual posiblemente no refleja con suficiente sensibilidad la influencia de la temperatura en el
equilibrio de absorcion. Esto difiere de lo reportado en la literatura, donde la absorcién de CO- con
aminas se describe como un proceso exotérmico; por lo tanto, temperaturas mas elevadas suelen
disminuir la capacidad de captura (Rochelle, 2009). Lo anterior sugiere que las tendencias

observadas pueden estar condicionadas por las limitaciones del modelo termodindmico empleado.

Figura 7.

Andlisis de sensibilidad Fraccion Molar MEA y temperatura vs fraccion molar CO:.
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Se evaluo el comportamiento de la fraccion molar de CO: en el gas dulce de salida en
funcion de la fraccion molar de MEA y de la concentracion de CO: en el gas agrio de entrada,
considerando los cinco casos analizados. Los resultados muestran que, a medida que aumenta la
concentracion de CO: en la corriente de alimentacion, se requiere una mayor fraccion molar de
MEA para mantener la eficiencia de absorcion, observandose ademas una disminucion progresiva
en la remocion del CO.. Este comportamiento puede explicarse porque, al incrementarse la carga
de CO: en el solvente, se reduce la solubilidad y el flujo de CO- hacia la fase liquida, disminuyendo
asi la eficiencia de captura. Adicionalmente, cuando la solucidn se acerca a su limite de saturacion,
pueden formarse sales de MEA, lo que reduce ain mas la eficiencia de remocion y afecta las
condiciones operativas del absorbedor. En consecuencia, aunque un mayor contenido de MEA
mejora la absorcion, la eficiencia no aumenta proporcionalmente a la concentracion de CO: en la
corriente de entrada, lo que refleja la influencia tanto del equilibrio quimico como de las

limitaciones fisicas del sistema (Ghasem et al., 2023).

La figura 8 muestra la fraccion molar de CO: en el gas dulce en funcién de la fraccion
molar de MEA, para distintas concentraciones de CO: en el gas agrio de entrada (3.9 %, 5.9 %,
7.95 %, 9.975 % y 12 %). Se observa una tendencia general decreciente: a mayor concentracion
de MEA, menor es la fraccion molar de CO: en el gas tratado, lo que confirma el efecto positivo

del incremento de solvente en la eficiencia de absorcion.

No obstante, durante el analisis de sensibilidad se presentaron inconsistencias en los casos
de 3.9 %, 5.9 % y 12 % de CO: en el gas agrio, donde para fracciones molares de MEA superiores
a 0.20 la grafica mostr6 desviaciones que no corresponden con la tendencia esperada. Estas

anomalias se atribuyen a la complejidad del sistema y a las limitaciones del paquete termodinamico



ENDULZAMIENTO DE GAS NATURAL: DWSIM vs HYSYS 36

empleado, que en su version académica no estd completamente optimizado para solventes
aminicos. Adicionalmente, el uso de la licencia profesional bajo modalidad de pago por horas

restringio la posibilidad de realizar simulaciones adicionales de validacion.

Figura 8.

Andalisis de sensibilidad Fraccion Molar MEA y fraccion de CO:en el gas agrio vs fraccion molar

CO; removida.
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5.4. Consumo energético

La figura 9 evidencia la relacion directa entre el contenido de CO: en el gas agrio y el consumo
energético de la torre de recuperacion de MEA. A medida que aumenta la concentracion de COz,
el rehervidor y el condensador demandan mas energia debido al incremento de la carga de gas
acido tratada. El rehervidor es el componente con mayor consumo energético, al ser responsable
de la regeneracion térmica de la amina, mientras que el condensador presenta un consumo

ligeramente inferior, asociado a la condensacion del vapor generado en el proceso.
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Figura 9.
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Respondiendo a la pregunta de investigacion, la efectividad del simulador DWSIM frente
a Aspen HYSYS en el proceso de endulzamiento de CO: se evidencia en su capacidad de
reproducir resultados dentro de rangos aceptables, aunque con limitaciones en estabilidad y en los
modelos termodinamicos. No obstante, a diferencia de HYSYS, DWSIM es una herramienta de
codigo abierto que inicialmente representaba una opcion de bajo costo, especialmente atractiva
para pequefias y medianas empresas en Colombia. Sin embargo, el hecho de que el paquete
termodindmico de aminas solo esté¢ disponible en la version Pro, con un esquema de licenciamiento
costoso, reduce considerablemente esa ventaja. En consecuencia, aunque DWSIM sigue siendo
util en dmbitos académicos y para simulaciones preliminares, su viabilidad industrial frente a
HYSYS se ve limitada por los requerimientos de licenciamiento cuando se aborda el modelado de

procesos con solventes aminicos.
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6. Conclusiones

El caso base permitid6 comprender el comportamiento general del proceso de
endulzamiento de gas natural con MEA; sin embargo, los resultados obtenidos en DWSIM
presentaron inconsistencias importantes que limitaron su confiabilidad. Aunque la simulacion
mostr6 tendencias cualitativas esperadas, como la disminucion de CO- entre el gas agrio y el gas
dulce y la diferencia entre las corrientes rica y pobre, la presencia de valores andmalos
especialmente el elevado contenido de agua y las temperaturas atipicas a lo largo de la torre
evidencio limitaciones del modelo termodinamico empleado. Estos comportamientos sugieren que
el simulador no logré reproducir adecuadamente los fenomenos propios del sistema de absorcion

con MEA.

El anélisis de sensibilidad realizado a partir del caso base (3.91 % de CO:) permitid
observar la relacion entre la fraccion molar de MEA vy la eficiencia de remocion de CO.. Se
identifico que alrededor de una fraccion molar de 0.12 se logra una remocidén aceptable sin
incrementar de manera significativa el consumo de solvente. No obstante, dado que el
comportamiento general de la simulacién estuvo afectado por limitaciones termodindmicas, los
resultados deben interpretarse unicamente como tendencias cualitativas y no como valores

representativos del proceso real.

La comparacion entre DWSIM y Aspen HYSYS mostréd que no es posible realizar una
evaluacion objetiva entre ambos simuladores. Las diferencias en los paquetes termodinamicos
disponibles generaron discrepancias significativas en la prediccion del contenido de CO., agua y

perfiles térmicos. Debido a estas variaciones, los resultados producidos por DWSIM no pueden
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considerarse confiables para procesos complejos de absorcién con aminas ni para ser comparados

con los obtenidos mediante Aspen HYSYS.

A pesar de estas limitaciones, se reconoce que DWSIM es una herramienta valiosa en el
ambito académico y en la industria para el analisis de procesos menos complejos o para la
ensefianza de fundamentos de simulacion de procesos. Su cardcter de software libre lo convierte
en una alternativa accesible para la formacion, la exploracion inicial y para PYMES que necesiten
evaluar procesos sin incurrir en los altos costos de simuladores comerciales. Sin embargo, a partir
del caso estudiado en este trabajo, se evidencid que, bajo las mismas condiciones, las diferencias
en los paquetes termodinamicos generan variaciones significativas frente a Aspen HYSYS. Por
ello, para sistemas altamente sensibles al modelo termodinamico, como el endulzamiento de gas
con aminas, es necesario recurrir a simuladores mas robustos y con modelos rigurosamente

validados, como Aspen HYSYS.

En conjunto, los resultados de este estudio destacan la necesidad de fortalecer y ampliar
los modelos termodinamicos disponibles en plataformas de cédigo abierto. Mejorar la precision
de estos modelos permitiria avanzar hacia simulaciones mas confiables y comparables, facilitando
su adopcion en la industria del gas natural y en proyectos de investigacion relacionados con

tecnologias de captura de COa.
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7. Recomendaciones

Se recomienda que futuros trabajos complementen las simulaciones con datos
experimentales o informacion de planta, de modo que se pueda validar la precision de los modelos
empleados en DWSIM y Aspen HYSYS. De esta manera, los resultados obtenidos tendrian un

mayor respaldo y aplicabilidad en escenarios industriales.

En el caso de DWSIM, se sugiere fortalecer sus modelos termodinamicos y optimizar los
tiempos de computo, ya que durante este trabajo se evidenciaron limitaciones en el tratamiento de

sistemas con aminas y en la ejecucion de analisis complejos.

Adicionalmente, se aconseja que futuras investigaciones planifiquen de forma anticipada
la disponibilidad y licenciamiento de los programas de simulacién a utilizar. La experiencia en
este trabajo mostrd6 que los cambios en las modalidades de acceso de DWSIM generaron
limitaciones en el alcance del andlisis, por lo cual resulta clave considerar este factor desde el

inicio para evitar interrupciones o retrasos en el desarrollo de la investigacion.

Finalmente, se recomienda ampliar el analisis de sensibilidad considerando variables
adicionales como la presion de operacion y la relaciéon gas—liquido, que pueden influir
significativamente en la eficiencia del proceso y aportar una vision mas completa para la

optimizacion del diseflo y la operacion de plantas de endulzamiento de gas natural.
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Apéndices
Apéndice A.Informacion del paquete termodinamico
El modelo de “aminas” considera el balance de materia y equilibrio quimico con ecuaciones

simplificadas como:

e Reacciones en fase liquida

FEcuacion 1

CO>+H,O 2 HCO; +H?

Donde:

CO; — Dioxido de carbono disuelto en agua.

H20 — Agua liquida.

HCOs3™ — Ion bicarbonato, una forma soluble de CO: en solucion.

H* — Protodn libre, responsable de la acidez en la solucion.

FEcuacion 2

RN H; + CO; + H,O = RNH3" + HCO3~

Donde:
RNH; — Amina primaria o secundaria (e¢jemplo: monoetanolamina, MEA).
CO; — Dioxido de carbono disuelto.

H20 — Agua liquida.
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RNH3" — Ton amonio protonado (la amina ha capturado un proton).

HCOs3;™ — Ion bicarbonato, resultado de la reaccion.

Figura A1l

Informacion del paquete de propiedades para caso base

Property Package Information — [m} X
Amines

Kent-Eisenberg Model for Carbon Capture with Amines

Default Property Methods
Vapor Phase Properties
Fugacity Peng-Robinson 1978 EOS
Enthalpy/Entropy/Cp Peng-Robinson 1978 EOS
Density Peng-Robinson 1978 EOS (+VT)
Viscosity Experimental / Lucas / Jossi-Stiel-Thodos
Thermal Conductivity Experimental / Ely-Hanley
Liquid Phase Properties
Fugacity Modified Kent-Eisenberg / Modified UNIFAC (NIST)
Enthalpy/Entropy/Cp Peng-Robinson 1978 EOS
Density Peng-Robinson 1978 EOS (+VT) / Experimental / Rackett / COSTALD
Viscosity Experimental / Letsou-Stiel
Thermal Conductivity Experimental / Latini
Surface Tension Experimental / Brock-Bird

Solid Phase Properties
Density Experimental Data / User-Defined
Enthalpy/Entropy/Cp Experimental Solid Cp / From Liquid Phase Enthalpy = Enthalpy of Fusion

Nota: Tomado de la interfaz de DWSIM
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Apéndice B. Informacion caracteristica de la cuenca del Valle medio del Magdalena y

composicion del gas asociado.

Tabla B1

Cromatografia caracteristica del gas de los campos Bonanza y Lisama.

CAMPO

COMPONENTE BONANZA LISAMA
Ci 84.098 75.264
C: 7.205 10.375
G 3.367 6.826
iCq4 0.718 1.370
nC, 0.866 0.905
iCs 0.457 0.992
nCs 0.114 1.105
Co+ 0.012 2.404
0: 0.000 0.014
N2 0.201 0.733
CO; 2.962 0.012
H>S 0.000 0.000
G ESPECIFICA 0.68729 0.80918
BTU Neto Ideal 1023.2972 1262.2770

Nota. Tomado de Séchica (2012). Departamento de Ingenieria de produccion y confiabilidad de

mares. Ecopetrol S.A. Campos de la cuenca del Valle Medio del Magdalena.
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Tabla B2

Condiciones y composicion del gas asociado

Flujo, MMSCFD 11.8
Temperatura, °F 99.8
Presion, psi 500
Poder calorifico, MJ/m3 41.0
Cricondentherm, °F 114.0
Metano, %omol 77.06
Etano, %omol 7.20
Propano, %omol 4.87
n-butano, %omol 1.78
i-butano, %omol 1.59
n-Pentano, %omol 0.41
i-Pentano, %omol 0.57
Neopentano, %omol 0.03
n-Hexano, % mol 0.50
n-Heptano, % mol 0.12
n-Nonano, % mol 0.04
n-Decano, %omol 0.01
H20, %mol 0.01
Oxigeno, % mol 0.21
Nitrogeno, Y%omol 0.03
CO0O2, %mol 1.66
n-Nonano, % mol 391

Nota: Tomado de Camacho (2021)
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Apéndice C. Condiciones de operacion de los equipos y disefio empirico del proceso.

Figura C1.

Diagrama de flujo tipico de una unidad de tratamiento con aminas.

Treated Gas To Sulfur Recovery Unit
Wash
Section\ Amine |
% — Regenerator,
—ll— 3=
- 1

:f \

Amine >

Contactor

Feed Gas

Reboiler

Nota. Tomado de Poe & Mokhatab (2017)

La destilacion se realizé en una columna de 18 platos, cuyo proposito fue la recuperacion
del MEA. Inicialmente, se utiliz6 un modelo de tipo shortcut en DWSIM para determinar el

nimero minimo de etapas teoricas.

Figura C2.

Resultados obtenidos en el shortcut para la configuracion de la torre de destilacion.

Results

Propiedad Valor Unidades
NuUmero minimo de etapas 11,4171
Numero real de etapas 17,6251
Etapa de alimentacion optima 5,80107

Liquido de extraccién 1,82367 | MMSCFD
Rectificar liquido 0,688657 | MMSCFD
Extraccion de vapor 0,872253 | MMSCFD
Rectificar vapor 0,765175 | MMSCFD
Servicio del condensador 729241  BTU/h
Deber de recalentador 896084 BTU/h
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La absorcion se realizé en una torre de MEA de 10 etapas teodricas, con una altura estimada
de 236.22 pulgadas y un diametro de 27.58 pulgadas. El sistema oper6 a una presion uniforme de

814.7 psi a lo largo de la columna.

Tabla C1.

Configuracion de la torre de absorcion.

Equipo Parametro Valor Unidad
ABS-1 Numero de etapas 10 —
ABS-1  Altura estimada 236.221 in
ABS-1 Didmetro estimado 27.581 in
ABS-1 Numero de etapas 10 —

ABS-1  Presion de la etapa superior 814.7 psi
ABS-1  Presion de la etapa inferior  814.7 psi

Tabla C2.

Condiciones de operacion torre de absorcion con aminas en la etapa de endulzamiento.

Condiciones de operacion

Columna ABS-1

Entrada Salida
Flujo molar del gas [MMSCFD] 11.98 11.58
Temperatura del gas [°F] 110.0 179
Vapor / Phase Fraction 1 1
Flujo molar del solvente [MMSCFD] 3.606 3.997
Temperatura del solvente [°F] 120.0 160
Vapor / Phase Fraction 0.0 0.0
Numero de platos 10

Diametro [ft] 2.298
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Figura C2.

Carta de seleccion del diametro de la columna de absorcion con aminas.

/
/
100 /Z/f /
80 V
I, ~ =
i =

Nota. Tomado de Mitra (2015). El punto naranja es la coordenada del didmetro de la torre de

absorcion con aminas (28 [in] o0 2.3 [ft])



