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Resumen

Titulo: Evaluacion y simulacién de técnicas de captura de CO, mediante adsorcion fisica
empleando zeolitas. "

Autor: Daniela Alejandra Chaparro Diaz, Maria Paula Figueroa Martinez * *
Palabras Clave: Adsorcion, TSA, PSA, VPSA, Software, Simulacion, Isoterma.
Descripcion:

El CO, como gas de efecto invernadero, se considera uno de los principales promotores
del cambio climatico; en consecuencia, se han desarrollado estrategias de captura y
almacenamiento que minimicen su impacto al medio ambiente. El presente trabajo tuvo como fin
el uso del software Aspen Adsorption como una herramienta para simular procesos de adsorcion
fisica para la captura de CO», tales como, adsorcién por oscilacion de temperatura (TSA),
adsorcion por oscilacion de Presion (PSA) y adsorcion por oscilacion de presion al vacio (VPSA).
Para ello, se presentd un estudio sistematico a escala laboratorio mediante simulaciones dinamicas
realizadas en columnas de adsorcion empleando la zeolita 13X como adsorbente. La metodologia
para el desarrollo de esta propuesta recurrio, inicialmente, a un analisis documental, donde se
realizd un diagrama de decisién con el fin de analizar y comparar las propiedades de cada
configuracién, teniendo en cuenta ventajas y desventajas para su simulacion. Posteriormente, se
realizé la validacién de los datos de la isoterma, para predecir la capacidad de adsorcion sobre la
mezcla gaseosa. Finalmente, se simularon los modelos y los resultados obtenidos indicaron que el
sistema VPSA se desempefid mejor con un porcentaje de recuperacion y pureza de 82% y 52%
respectivamente, en comparacién con el PSA'y TSA.

* Trabajo de Grado
™ Facultad de Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Director: Gustavo Emilio Ramirez Caballero. Ingeniero
Quimico, PhD. Codirector: Ariel Uribe Rodriguez. Ingeniero Quimico, M.Sc.
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Abstract

Title: Evaluation and simulation of CO_ capture techniques by physical adsorption using zeolites.”
Author(s): Daniela Alejandra Chaparro Diaz, Maria Paula Figueroa Martinez ™

Key Words: Adsorption, TSA, PSA, VPSA, Software, Simulation, Isotherm.

Description: CO2 as a greenhouse gas is considered one of the main promoters of climate
change. Consequently, capture and storage strategies have been developed that minimize their
impact on the environment. The purpose of this work was to use the Aspen Adsorption software
as a tool to simulate physical adsorption processes for CO. capture, such as temperature swing
adsorption (TSA), pressure swing adsorption (PSA) and vacuum pressure swing adsorption
(VPSA). A systematic study at laboratory scale was presented through dynamic simulations carried
out in adsorption columns using 13X zeolite as adsorbent. The methodology for the development
of this proposal resorted, initially, to a documentary analysis, where a decision diagram was made
to analyze and compare the properties of each configuration, with advantages and disadvantages
for the simulation. Subsequently, the validation of the isotherm data was carried out, to predict the
adsorption capacity on the gas mixture. Finally, the models were simulated and the results obtained
indicated that the VPSA system performed better with a percentage of recovery and purity of 82%
and 52% respectively, compared to PSA and TSA.

* Degree Work
™ Faculty of Physical Chemical Engineering. Chemical Engineering Department. Director: Gustavo Emilio Ramirez
Caballero. Chemical engineer, PhD. Codirector: Ariel Uribe Rodriguez. Chemical engineer, M.Sc.
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Introduccion

El didxido de carbono (CO2) es uno de los gases de efecto invernadero que causan el
calentamiento global. En el 2021 los niveles de CO2 superaron las 416 partes por millon (ppm),
frente a las 317 ppm registradas en 1960 a nivel mundial, es decir, ha aumentado en cifras un 31%
en los Ultimos afios (Earth System Research, 2022). Por ello, para avanzar en estrategias que
minimicen las emisiones de CO: se requiere el uso de nuevas tecnologias de captura y
almacenamiento de Carbono (CCUS), sostenibles y rentables. En consecuencia, los modelos de
adsorcion fisica tales como Adsorcion por oscilacion de Presion (PSA), Adsorcion por oscilacion
de Temperatura (TSA) y Adsorcién por oscilacion de Presion al Vacio (VPSA), resultan ser una
de las tecnologias de captura mas prometedoras, en las ultimas décadas como lo argumenta Sanz
de Juan (2012).

En la actualidad, la simulacién de procesos es una herramienta que permite analizar,
reproducir y evaluar los modelos de captura de CO> de forma efectiva y econdémica. Existen varios
tipos de software utilizados para simular procesos de adsorcién fisica, tales como: Aspen HYSYS,
gPROMS, COMSOL Multiphysics y MATLAB. Sin embargo, algunos desafios significativos que
se presentan al simular son: la complejidad de las técnicas de adsorcion, la seleccion de parametros
adecuados, la falta de datos experimentales que permitan validar y escalar los modelos de
simulacion.

Ademas, para lograr obtener un porcentaje de captura considerable es importante la
seleccion adecuada del adsorbente y su estrategia de regeneracion. Por lo tanto, se proponen las
zeolitas como adsorbentes debido a que presentan una alta capacidad de adsorcion y selectividad
hacia el CO2, segin Hernandez et al., (2018); Ortega (2019); Dantas et al., (2011) y Shi et al.,

(2018).
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En busqueda de estudiar y evaluar los procesos de adsorcion fisica, en este proyecto se
plantea la siguiente pregunta de investigacion ;Como disefiar y simular con ayuda de un software

especializado el proceso de adsorcion fisica de CO2 con zeolitas?
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1. Objetivos
1.1. Objetivo general
e Simular el proceso de captura de CO. empleando un software especializado, aplicando

técnicas de adsorcion fisica con zeolitas.

1.2. Objetivos especificos
e Identificar los principales factores asociados a los procesos de adsorcion fisica mediante
un analisis multicriterio.

e Determinar la capacidad de adsorcion de la zeolita como adsorbente para la captura de
CO..
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2. Marco conceptual
2.1. Adsorcion fisica

La adsorcidn es un proceso mediante el cual la concentracion de uno o mas componentes
de un gas o un liquido se adhiere en la superficie de un solido poroso. El sélido se denomina
adsorbente y las moléculas adsorbidas en la superficie del solido, se conocen como adsorbato. La
adsorcion fisica se establece debido a las fuerzas de atraccion entre las moléculas de fluido y la
superficie solida, (Yang, 2003).

Generalmente, la adsorcion fisica es reversible, por lo tanto, opera en un sistema ciclico
caracterizado por dos etapas: la adsorcion y la regeneracion. En la etapa de adsorcion, se alimenta
un lecho que adsorbe uno o varios de los compuestos que se desea separar, dejando pasar el resto
de la mezcla. Cuando el lecho llega a su capacidad maxima de adsorcion, el flujo se detiene y el
lecho se regenera por otros métodos, de este modo ocurre la desorcion. Finalmente, se recupera el
material adsorbido (adsorbato) y el adsorbente sélido queda listo para otro ciclo.

2.2. Tecnologias de adsorcion fisica de CO2

Dentro del proceso de adsorcién fisica orientado a la captura de CO> se destacan las
tecnologias PSA, TSA 'y VPSA.

2.2.1 Adsorcion por oscilacién de temperatura (TSA)

El proceso TSA utiliza la variacion de temperatura para liberar y capturar gases de una
mezcla, en uno 0 mas lechos adsorbentes. En este proceso de adsorcion fisica, la adsorcion opera
a bajas temperaturas y luego en la desorcion se aplica calor para regenerar el adsorbente.

Existen diferentes métodos que permiten incrementar el rendimiento del proceso; dentro
de estos se encuentra el directo, donde se usa un gas inerte o purga y el indirecto, en el que se

utilizan camisas de calefaccion, bobinas o microondas. Los pasos involucrados en TSA (figura 1),
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son la adsorcion, que se lleva a cabo a temperatura ambiente; regeneracion, para eliminar
impurezas a través del calentamiento del lecho y enfriamiento, para volver a iniciar el proceso de

adsorcion.

Figura 1.

Representacion del ciclo TSA

Producto
ligero T l Vapor N2
(refinado)

— —
Gas CO, l l N,

Recuperado
N €Ox(q) ) ©
Nota. Adsorcion (a), Regeneracion (b), Enfriamiento (c).

Figura 2.

Representacion del ciclo TSA (Cinco Pasos)

A

) ., Enfriamiento
Alimentacion Purgay Enfriamiento

Adsorcion  Calentamiento Presurizacion

(a) (b) (c) (d) (e)
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Nota. Adsorcién (a), Reciclo (b), Calentamiento (c), Enfriamiento (d), Enfriamiento vy
Presurizacion (e).

Con el fin de potencializar este método de adsorcion, actualmente se han implementado y
estudiado diferentes configuraciones tales como la representada en la figura 2, en donde se ilustra
una configuracion de cinco pasos, la cual incluye una corriente de reciclo después de la adsorcion
y un paso final de enfriamiento y presurizacion para regenerar el lecho.

2.2.2 Adsorcion por oscilacion de presion (PSA)

El proceso PSA emplea la variacion de presion para liberar y capturar gases de una mezcla.
En este proceso de separacion fisica, se utilizan dos zonas de lechos adsorbentes empaquetados,
como se muestra esquematicamente en la figura 3. Cada columna experimenta un ciclo o bucle en
donde existe una zona de alta presion para facilitar la adsorcion y una zona de baja presion para

facilitar la desorcion y la regeneracion.

Figura 3.

Representacion del ciclo PSA

Producto
ligero
(refinado)

AN

Producto
ligero
(refinado)

N

Producto
Alimentacién | Alimentacién pesado
(extracto)

@ (b)

(©

Producto
pesado

(extracto)
(@)

Nota: Adsorcion (a), despresurizacion (b), purga (c), re-presurizacion(d).
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La configuracion del sistema esta compuesta por los siguientes pasos, segun el ciclo de
Skarstrom (Estados Unidos Patente n°2,944,627, 1958):

1. Adsorcion: Tiene lugar a alta presion (hasta 40 bares). La mezcla de gases pasa por un
lecho adsorbente. El adsorbente atrapa las moléculas del gas objetivo hasta alcanzar su
capacidad méaxima de adsorcién, mientras que las moléculas del gas que no son facilmente
adsorbibles pasan a través del lecho.

2. Despresurizacion: Es el primer paso de la regeneracion (desorcion) del lecho adsorbente.
A medida que la presion desciende, las moléculas de gas del lecho adsorbente se liberan y
el gas objetivo se descarga.

3. Purga: El lecho adsorbente se purga con el gas objetivo para regenerarlo completamente.

4. Re-presurizacion: Se presuriza el lecho con el gas inerte hasta que se restablecen las
condiciones del proceso de adsorcion.

2.2.3 Adsorcion por oscilacién de presion al vacio (VPSA)

La operacion de los sistemas VPSA y PSA son idénticas, exceptuando que la primera
regenera su adsorbente mediante la variacion de presion y el vacio, lo cual resulta en la obtencion
de una mayor pureza y recuperacion del CO.. En consecuencia, existe menor probabilidad de
acumulacién en el lecho, aumentando la vida util del adsorbente. Sin embargo, una de sus
principales desventajas es que para lograr alcanzar el vacio supone un mayor gasto energético de

la bomba empleada para la regeneracion (Ortega, 2019).
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2.3. Zeolitas

Las zeolitas, conocidas como tamices moleculares, son materiales de naturaleza cristalina.
Poseen estructura porosa con didmetros de poro minimos de 3 a 10 angstroms y normalmente se
componen de aluminio, silicio y oxigeno para formar una red de cavidades y canales que permiten
que las moléculas de agua y otras sustancias con cierto caracter polar como son el dioxido de
carbono o el sulfuro de hidrégeno residan en ellas.

Se han identificado 206 tipos de zeolitas segln su estructura, mas de 40 se producen de
forma natural y gracias a los avances tecnoldgicos, el restante se fabrica de forma sintética
(Database of Zeolite Structures, 2017). Estas Ultimas, tienen la ventaja de poder ser disefiadas y
adaptadas para satisfacer necesidades especificas en diferentes aplicaciones, por lo que, para
procesos a gran escala, resultan econémicamente viables. Existen principalmente cuatro tipos que
se usan en procesos de adsorcion: 3A, 4A, 5A 'y 13X, su eleccion depende plenamente del proceso
y de la selectividad con el gas a adsorber (Chan et al., 2012). La tabla 1 muestra el didmetro de
poro que describe los tipos de moléculas que cada adsorbente podria separar.

Tabla 1.

Zeolitas y su propiedad adsorbente

Diametro efectivo

Zeolita = olecular (A)
3A 3
4A 4
5A 5
10X 8

13X 10
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2.4. Isotermas de adsorcion

El criterio principal a la hora de seleccionar el adsorbente es la isoterma de adsorcion.
Estas, son las representaciones gréficas del comportamiento de una particula adsorbida sobre la
superficie de un solido o liquido, cuando se incrementa su concentracion.

Las isotermas de adsorcion dependen de la naturaleza del adsorbente y por ello no
presentan siempre la misma forma, ya que existen diferencias en los calores de adsorcion de
distintos adsorbentes para un adsorbato dado. Existen varios modelos que describen las isotermas
de adsorcion y desorcion, entre estos, se destacan los modelos de Langmuir, Freundlich, Brunauer-
Emmett-Teller (BET) y Barrett-Joyner-Halenda (BJH) (Wood et al., 2018). La figura 4, muestra

las principales isotermas experimentales utilizadas por Brunauer et al., (1938) para clasificar la

Figura 4.

Isotermas de adsorcidn para sistemas gas-sélido

Tipo | Tipo Il Tipo I Tipo IV Tipo V

0 pipo 1 0 p/po 1 0 ) pipo 1 0 p/po 1 0 p/po 1

adsorcion de particulas gaseosas sobre solidos. Cada una describe un proceso de adsorcion
diferente y se ajusta segun el proceso a emplear.

Nota. Isotermas de adsorcion donde Xmax es cantidad méaxima adsorbida y p/po es presion relativa.
Adaptado de Pugliesi, D. (n.d).Tipos de isotermas de adsorcion. Lifeder.

https://creativecommons.org/licenses/by-sa/3.0
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La isoterma de tipo | corresponde a solidos microporosos, la cantidad adsorbida se
aproxima a un valor constante al aumentar la presion relativa y el limite de adsorcion esta
determinado por el volumen accesible frente al tamafio de poro. La isoterma de tipo II, es
caracteristica de solidos no porosos 0 macroporosos, esta representa una adsorcion en monocapa
y multicapa sin restricciones. La de tipo 111 se presenta en materiales macroporosos 0 no porosos,
mientras que en la isoterma de tipo 1V se presenta en los materiales adsorbentes mesoporosos,
teniendo en cuenta que, la parte inicial se atribuye a la adsorcion en monocapa, asociada con la
primera region de la isoterma de tipo Il. Finalmente, la isoterma de tipo V es muy poco frecuente,
también se obtiene para materiales mesoporosos, pero presenta un ciclo de histéresis, cuando existe
poca afinidad entre el adsorbato y el adsorbente.

2.5. Curvas de ruptura

Una manera de estudiar el comportamiento de una columna de adsorcion de lecho fijo es
comprobar la curva de ruptura, la cual es la representacion de la concentracion de la corriente que
sale del lecho frente al tiempo (Dhoke et al., 2021).

La siguiente figura representa la zona de transferencia de masa, en donde la concentracion
varia gradualmente desde cero, hasta la concentracion adsorbida que se encuentra en equilibrio

con la corriente de alimentacion.



SIMULACION PROCESOS DE ADSORCION FiSICA 22

Figura 5.

Curva de ruptura tipica en columna de adsorcion

C
C, Agotamiento T
Cel........
Rotura T
Tiempo de flujo CG
Nota. Adaptado de (n.d.). Curvas de rotura. Textos Cientificos.

http://www.textoscientificos.com/quimica/carbon-activo/curvas-rotura

3. Estado del arte

Entre los diversos gases de efecto invernadero (GEI), el CO liberado a la atmdsfera destaca
como uno de los problemas ambientales. ElI Sistema de Informacion Ambiental en Colombia
(SIAC) expone que el CO2 es el GEI de mayor emision y representa el 73,98% de las emisiones
totales del pais y que las emisiones per capita de Colombia son de 4,2 ton CO- equivalente por
habitante afo.

Segun Sreedhar et al., (2017) las tecnologias de captura de CO. desarrolladas en la
actualidad se centran en adsorcion, absorcion, membranas y combustion quimica en bucle. A su
vez, Sanchez., (2018) afirma que el uso de procesos de separacion por adsorcion fisica ha

alcanzado un amplio campo de aplicacion tras el desarrollo de adsorbentes de tamices moleculares
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como las zeolitas naturales y sintéticas. Chao et al., (2012) en su articulo referencian las zeolitas
como materiales cristalinos, compuestos de silicio, aluminio y oxigeno en donde se destaca que,
por la variacion de su geometria y tamafio de poro, presentan alta capacidad de adsorcion.

Existen diversas tecnologias basadas en adsorcidn fisica, diferenciadas principalmente por
su principio de regeneracion. Grande et al., (2005) y Song et al., (2015) exponen la adsorcion por
oscilacion de presion (PSA), Wilkes & Brown., (2022) y Alibolandi et al., (2020) mencionan la
adsorcion por oscilacion de presion al vacio (VPSA), mientras que Jiang et al., (2018) referencian
la adsorcidn por oscilacion de temperatura (TSA), Zhang et al., (2008) estudia la adsorcién por
oscilacion eléctrica (ESA) y finalmente Wang et al., (2013) citan la adsorcion por oscilacion de
temperatura al vacio (VTSA).

Debido a la complejidad de los procesos, con el tiempo se han estudiado y modelado estos
tipos de tecnologias de adsorcion en diferentes softwares especializados, ya que, permiten simular,
analizar y optimizar de forma eficaz la adsorcion de CO», (Park et al., 2002).

El software Aspen Adsorption es comUnmente utilizado para la simulacion de estos
procesos; en este, Dinca et al., (2017); He et al., (2017) y Jiang et al., (2018) realizaron estudios
sobre TSA, logrando obtener porcentajes entre el 70% y 80% de captura y pureza. Del mismo
modo, Behrooz et al., (2019), simularon un modelo PSA con una configuracion de cuatro camas
usando la zeolita 13X y obtuvieron una pureza del 99,99%. ademaés, Vallejo et al., (2011),
realizaron una modelizacion del proceso PSA, concluyendo que el modelo de adsorcion
desarrollado predice con gran exactitud los datos experimentales empleados, obteniendo
resultados de pureza y recuperacion mayor al 78% y 67% respectivamente.

Por otro lado, el simulador gPROMS también destaca en investigaciones reportadas tales

como la de Wilkes & Brown., (2022), quienes desarrollaron un modelo VPSA, usando dos lechos
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adsorbentes con zeolita 13X; validaron un modelo y luego lo llevaron a una escala mayor,
encontrando inconvenientes con los tiempos de los pasos de adsorcion, el tamafio de las columnas
y el funcionamiento de las valvulas. Del mismo modo Morales et al., (2020) emplearon la zeolita
13X como adsorbente para evaluar un modelo TSA, con dos configuraciones distintas,
encontrando algunas discrepancias en los resultados por posibles errores en los datos
experimentales tomados.

Xiao et al., (2015) usaron el software COMSOL Multiphysics para un proceso PSA con
Zeolita 5A, este simulador fue utilizado en la construccion de curvas de ruptura y perfiles de
temperatura. Mientras que, Joss et al., (2017) emplearon Intel Fortran y realizaron un analisis
detallado sobre las posibles configuraciones del ciclo TSA, usando la zeolita 13X, obteniendo un
porcentaje de captura del 96% y de pureza del 90%.

Finalmente, en el software MATLAB también se reportan algunos estudios. Marx et al.,
(2016) simularon y validaron un modelo matematico para un sistema TSA de un lecho adsorbente,
utilizando la zeolita 13X, concluyendo que se presentan cambios significativos en la eficiencia al
variar la temperatura. Hasan et al., (2012) realizaron un modelo VSA y VPSA con zeolita 13X, sin
embargo, es un proceso llevado a cabo en base a heuristicas de la dindmica de adsorcion.

Con base a la informacion anterior, se hace imprescindible continuar con el estudio y
simulacion de las técnicas de adsorcion fisica, evaluando alternativas de captura de CO2 en un
software especializado, aplicando posibles estrategias de recuperacion para obtener porcentajes de
captura de CO2 mayores al 90%.

4. Metodologia
A continuacion, se describe la metodologia a seguir en la presente investigacion para el

cumplimiento de los objetivos planteados; la cual, se dividio en cuatro fases (figura 6).
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Figura 6.

Diagrama de metodologia para el desarrollo de la investigacion

Estado del arte y analisis

multicriterio
+ Estado del arte de los
modelos de adsorcién Andlisis de isotermas
fisicay las zeolitas. de adsorcion

+ Estado del arte de
software empleados.
» Analisis multicriterio.

Analisis de resultados Protocolo de simulacién

4.1. Elaboracion andlisis multicriterio

Debido a la complejidad en la simulacion y modelado de estas tecnologias, es importante
considerar multiples aspectos al momento de simular; por lo que, se plantea la necesidad de
elaborar una estrategia que permita tomar una decision en la que se incluyan las distintas ventajas
y desventajas de cada modelo, para aumentar la confiabilidad de los resultados y evitar decisiones
sesgadas o limitadas.

Se construyé un cuadro comparativo que permitié identificar, contrastar vy
evaluar parametros, variables influyentes y diferentes escenarios, para la construccion de cada
sistema. Para ello, se realizo una busqueda y extenso analisis de las tecnologias de adsorcion fisica
reportadas en la literatura. Se encontraron 93 documentos y se examinaron en funcion del contexto

de la investigacion. Para cribar la informacion, se excluyeron los que no describian la captura de
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CO2 y no incluian simulaciones de procesos. Finalmente, se continu6 revisando el resumen de 65
documentos, que incluian procesos PSA, TSA'y VPSA.
4.2. Seleccién del software

Se realizd una revision bibliogréfica sobre investigaciones y estudios reportados en la
literatura, con el fin de seleccionar el software a emplear. Actualmente, destaca el software Aspen
Adsorption por contar con un nuevo e innovador enfoque de modelado para maximizar la
productividad en el disefio, la simulacién y la optimizacién de tecnologias de adsorcion ciclica
para la separacion de gases, como PSA, VPSAy TSA.

Ademas, se complemento la busqueda sobre el ambiente de modelado con manuales y
guias publicadas sobre el software (Wood et al., 2018), para comprender requerimientos y sus
principales aplicaciones; seguido de una exploracion practica del simulador. EI modelo de lecho
dindmico en Aspen Adsorption se basa en las ecuaciones fundamentales de una cama adsorbente
compuesta por multiples capas: Isotermas (termodinamica), balances de masa y energia de gas y
solido, incluidas transferencias de masa y calor, y caida de presion.

Finalmente, se selecciond este software considerando una ventaja sobre los demas, ya que,
cuenta con una herramienta potencial para desarrollar sistemas de adsorcion ciclicos llamada
“cycle organizer”, que permite controlar la duracion de los diferentes pasos secuenciales, las
variables manipuladas y el establecimiento de condiciones como caudal, composiciones,

temperatura y presion.
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4.3. Analisis TRL
El Nivel de Madurez de la Tecnologia 0 Technology Readiness Level (TRL) (Neill &
Hashemi, 2018), es una medida que clasifica en qué grado de desarrollo esta un proceso (figura 7).
Figura 7.

Nivel de Madurez de la Tecnologia (TRL)

Los conceptos atn no han sido probados
Identificacion del conocimiento

Formulacion de tecnologia

Evaluacion de posibles aplicaciones

Pruebas de laboratorio

Pruebas escala reducida

Validacion de tecnologia en ambiente controlado
Modelo validado en ambiente simulado
Simulacion proxima al desempefio esperado
Prototipo analizado en ambiente operacional
Tecnologia pronta a validacion en ambiente real

Aplicacion de la tecnologia
El proceso esta pronto para ir al mercado

Con el fin de definir la escala a simular de los sistemas de separacion fisica, identificar las
barreras técnicas y analizar de manera mas rapida y precisa el nivel de riesgo asociado al estudio
de la implementacion de las tecnologias, se analizaron y categorizaron investigaciones previas de
las tecnologias PSA, VPSA 'y TSA, mediante la clasificacion de Madurez Tecnoldgica (TRL).

En la tabla 2, se contrastan 25 investigaciones reportadas en la literatura. Los documentos

usados para la clasificacion fueron seleccionados filtrando parametros relevantes como escala,
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altura, didmetro del lecho, pureza y recuperacion obtenida. De acuerdo con ello, se determiné

simular los procesos a escala laboratorio, ya que, la mayoria se encuentra en nivel 3 de TRL.
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Tabla 2.
Propiedades sugeridas en la literatura y TRL de las tecnologias PSA, VPSA 'y TSA
Tecnologia SR e Ads  y; (%) Pco, (%) Rco, (%) A h(m) d(m) TRL Escala Ref
ciclo (kgmol/h)

PSA 5-bed 5-step HTLc 15 72 82 0,001 0,2724 0,019 3 Lab. (Reynolds et al., 2006)
PSA 5-bed 5-step HTLc 15 76 49 0,003 0,2724 0,019 3 Lab. (Reynolds et al., 2006)
PSA 4-bed 4-step HTLc 15 83 17 0,001 0,2724 0,019 3 Lab. (Reynolds et al., 2006)
PSA 5-bed 5-step HTLc 15 98,7 98,7 0,00052 0,2724 0,019 3 Lab. (Reynolds et al., 2008)
PSA 5-bed 5-step HTLc 15 98,6 91,8 0,00052 0,2724 0,019 3 Lab. (Reynolds et al., 2008)
PSA 4-bed 4-step HTLc 15 99,2 15,2 0,006 0,2724 0,019 3 Lab. (Reynolds et al., 2008)
PSA 4-bed 4-step HTLc 15 99,2 15,2 0,006 0,2724 0,019 3 Lab. (Reynolds et al., 2008)
PSA 4-bed 4-step AC 17 99,9 68 16,19 5 1 4 Bench (Kikkinides et al.,1993)
PSA 4-bed 8-step NaX 13 95 50 1,116 1,01 0,4 4 Bench (Takamura et al., 2001)
PSA 2-bed 4-step 13X 8,3 78 50 0,004 0,51 0,035 3 Lab. (Gomes & Yee., 2002)
PSA 3-bed 8-step AC 17 99,8 34 0,027 0,9 0,041 3 Lab. (NaBetal, 2001)
PSA 3-bed 7-step AC 13 99 55 0,204 1 0,165 4 Bench (Na B etal., 2002)
PSA 3-bed 8-step 13X 13 99,5 69 0,025 09 0,0412 3 Lab. (Choi et al., 2003)
PSA 2-bed 4-step 13X 15 72 94 30,35 1 0,022 4 Bench (Ko & Biegler., 2005)
PSA 2-bed 5-step 5A - - 0,72 1 0,0904 3 Lab. (Xiao et al., 2016)

VPSA 2-bed 4-step 13X 15 90 94 1,741 1 0,022 4 Bench (Ko& Biegler., 2005)
PSA 2-bed 4-step 13X 15 52 66 0,007 0,83 0,00525 3 Lab. (Grande & Rodrigues., 2005)
PSA 3-bed 5-step 13X 15 83 66 48,57 2 0,275 4 Bench (Grande & Rodrigues., 2005)
PSA 3-bed 6-step 13X 12 83 60 0,193 1 0,078 3 Lab. (Chaffee et al., 2007)

VPSA 3-bed 9-step 13X 12 95 60 0,193 1,2 0,076 3 Lab. (Zhang et al., 2008)

VPSA 3-bed 9-step 13X 12 92,5 75 0,327 1 0,05 3 Lab. (Xiao et al., 2008)

VPSA 2bed-4step 13X 15 94,7 85,4 59,06 0,867 0,3 4 Bench  (Wilkes & Brown., 2022)
TSA 1-bed-5-step 13X APG 15 76,5 79,5 0,008766 0,35 0,00625 3 Lab. (Wang et al., 2012)
TSA 1-bed-5-step NausSy 15 83,6 91,4 0,005284 0,8 0,01 3 Lab. (Ntiamoah et al., 2015)
TSA 2-bed-3-step 13X 12 93,9 91,9 1,2952 1,2 00125 4  Bench (Marx et al., 2016)
TSA 2-bed-4step 5A 15 93,82 90,57 1,58 1 0,072 4 Bench (Merel et al., 2008)
TSA 4-bed-5step 13X 12 90,2-93,9 36,5-91,9 4,63 1 0,1 4 Bench (Jiang et al., 2018)
TSA 4-bed-5step 13X 15 93,82 90,57 0,548 1 0,1 3 Lab. (Jiang et al., 2020)

Nota: Tipos de adsorbentes. Hidrotalcita promovida por HTlc-K; zeolitas de tamiz molecular NaX y 13X; Carbon activado AC.
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4.4. Seleccién del adsorbente

Para lograr un proceso de adsorcion eficaz es fundamental la seleccion del adsorbente
adecuado. Por ello, a través de la revisién bibliografica de las tecnologias de adsorcion (TSA, PSA,
VPSA) unicamente para la captura de COo; se tomaron 65 documentos y se emplearon palabras
clave como adsorcion de CO. y zeolitas. Se seleccionaron 19 de ellos y se elaboré una tabla, con
los dos tipos de adsorbentes méas usados (zeolita 5A y 13X), contrastando porcentaje de pureza,
recuperacion y composicién de CO- presente en la mezcla (Tabla 3).

La zeolita 13X destaca por aplicarse en gran mayoria a los sistemas de adsorcion de CO.y
teniendo en cuenta los resultados reportados en porcentaje de purezay recuperacion, se selecciond
este material como adsorbente para el desarrollo de la investigacion; ademas de considerar la
disponibilidad de informacion reportada sobre el mismo.

Tabla 3.

Clasificacion de zeolitas empleadas en PSA, TSA'y VPSA

. Adsorbente - Recup. Comp. CO2
Tecnologia (Zeolita) Pureza (%) (%) (%vol) Ref.
13X 13X=94 13X=65

TSA 5a 5A= 03 5A= 83 10 (Merel et al., 2008)

TSA 13X 93,82 90,57 15 (Jiang et al., 2020)

TSA 13X 90,2-939  36,5-91,9 12 (Marx et al., 2016)

TSA 13X-APG 94.4 98.5 15 (Wang et al., 2012)

TSA 58 99 98 13 (Tili et al., 2009)
(Grande et al.,

PSA 13X 80 66 15 2005)

PSA 13X 50 78 g3  (Gomes & Yee,

2002)
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PSA 13X 99 80 12 (Ko et al., 2005)
(Cheng et al,
PSA 13X 89,2 93,56 13,5 2021)
PSA 13X 90 90 10 (Hasanetal., 2012)
(Riboldi &
a
PSA > % %0 L7 Bolland., 2017)
VPSA 13X APG 95,6 90,2 15 (Wang et al., 2013)
VPSA 13X APG 85 79 15 (Liu et al., 2012)
(Wilkes & Brown.,
VPSA 13X 94,7 85,4 15 2022)
(Agarwal et al.,
VPSA 13X 95 80 15 2010)
i i (Krishnamurthy et
VPSA 13X 94-96 84-95 15 al., 2014)
VPSA 5e 99 24,3 15 (Zhao et al., 2017)
VPSA 13X 99 80 15 (Choi et al., 2003)
i (Nikolaidis et al.,
VPSA 13X 95,46 84-97 15 2017)

4.5. Construccion del sistema

Para orientar la construccién de cada sistema a simular en Aspen Adsorption, se elabord
un diagrama con tres etapas principales; como se muestra en la figura 8, estas se dividieron en la
revision del sistema, simulacién y resultados. De este modo, sera posible identificar requerimientos

y condiciones en cada uno de ellos.
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Adicionalmente, se seleccionaron cuatro articulos para utilizarlos como base en las
simulaciones a realizar; Jiang et al., (2020), Xiao et al., (2016), Wilkes & Brown., (2022) y Morales
et al., (2020). La eleccion de estos documentos se basé en la cantidad de informacion disponible
que proporcionaron en términos de especificaciones del lecho adsorbente, parametros de isoterma

y supuestos principales del problema.

Figura 8.

Diagrama de pasos para la construccion del sistema en Aspen Adsorption
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4.6. Seleccién de la isoterma

Para determinar la capacidad del material adsorbente, se seleccionaron las investigaciones
de Jiang et al., (2020) y la de Morales et al., (2020); pues, sus isotermas mostraban mejores
resultados de adsorcion, ademas estan dentro del paquete de datos disponibles en el software.

Con el fin de validar y contrastar los resultados de cada una, se construyo la curva de
equilibrio usando los parametros de isoterma de adsorcién (IP) y reemplazéndolos en la ecuacion
caracteristica de cada modelo; para ello, se realizaron en Microsoft Excel gréficas en funcion de
la cantidad de CO>-N2 adsorbida y la variacion de presion a diferentes temperaturas. Ademas, se
hizo un andlisis y ajuste previo de dimensionamiento de los valores IP, teniendo en cuenta que,
estos deben obedecer a un conjunto especifico de unidades que establece el software Aspen
Adsorption.
4.7. Curva de ruptura

Para evaluar las curvas de ruptura y capacidad maxima de adsorcion, fue necesario realizar
simulaciones en una unidad de lecho fijo (figura 9). Se empleé el software Aspen Adsorption, en
donde se insertd una cama adsorbente y a cada extremo se conectd una corriente de alimentacién
y otra de producto. Ademas, las propiedades del lecho se especificaron segun las reportadas en el
paper base, segun composiciones de entrada, dimensionamiento de la columna y caracteristicas

del adsorbente utilizado.
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Figura 9.

Lecho Fijo simulado en Aspen Adsorption
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4.8. Protocolo de simulacién

Los principales supuestos para cada simulacién fueron:

1.

2.

El gas se comporta como una mezcla de gases ideales.

Los gradientes radiales de concentracion y temperatura son despreciables (1D).

El comportamiento del gas esta descrito por la ecuacion de estado Peng-Robinson.

PSA'y VPSA son procesos isotérmicos, sin conduccion y considerado no adiabatico.
TSA es un proceso no isotérmico, sin conduccion y considerado no adiabatico.

Se considera el modelo de flujo piston disperso axialmente.

La tasa de transferencia de masa es representada por un modelo de fuerza motriz lineal
(LDF).

Se emplea la ecuacion de Ergun para la caida de presion a lo largo del lecho.
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4.8.1. Simulacion del sistema TSA

La figura 10 representa un modelo TSA con corriente indirecta de calentamiento, un
sistema configurado en cinco pasos (adsorcion, despresurizacion, calentamiento, enfriamiento y
represurizacion), con una duracion de 2400 s por ciclo. La corriente de alimentacion es una mezcla
binaria de CO2/N> (15%/85% V/V). El adsorbente elegido fue zeolital3X y la isoterma utilizada
fue la reportada por Morales et al., (2020). En cuanto a las condiciones operacionales, se tomaron
del paper de Jiang et al., (2020), con una temperatura maxima alcanzada fue 398,15 K y la minima
298,15 K.
Figura 10.

Modelo TSA simulado en Aspen Adsorption
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4.8.2. Simulacion del sistema PSA
La figura 11 representa un modelo PSA, el cual consiste en un sistema configurado en
cuatro pasos (ciclo Skarstrom) con una duracion de 1200 s por ciclo. El adsorbente elegido fue

zeolita 13X y la isoterma utilizada fue la reportada por Morales et al., (2020). La corriente de
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alimentacion es una mezcla binaria de CO2/N2 (15%/85% V/V). Las condiciones operacionales,
se tomaron del paper Xiao et al., (2016), donde la presiébn maxima alcanzada fue 9,8 bar y la

minima 1,2 bar; ademas, el proceso opera a 298,15 K.

Figura 11.

Modelo PSA simulado en Aspen Adsorption
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4.8.3 Simulacion del sistema VPSA

La figura 12 representa un modelo VPSA, el cual estd configurado en cuatro pasos
(adsorcidn, despresurizacion , purga, represurizacion), con una duracion de 1140 s por ciclo. La
corriente de alimentacion es una mezcla binaria de CO2/N2 (15%/85% V/V). El adsorbente elegido
fue Zeolital3X y la isoterma utilizada fue la reportada por Morales et al., (2020). Finalmente, las
condiciones operacionales se tomaron de Wilkes & Brown (2022), donde la presion maxima

alcanzada fue de 1,2 bar y la minima 0,025 bar; ademas, el proceso opera a 298,15 K.
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Figura 12.

Modelo VPSA simulado en Aspen Adsorption

5. Resultados

5.1. Analisis multicriterio

De acuerdo con el diagrama de decision (figura 13), realizado en base a un estimado de la
informacion obtenida en la literatura, se exponen y contrastan factores relevantes como: Estructura
del sistema, parametros de operacion, estrategias de operacion e indicadores de rendimiento.

Inicialmente se describe la estructura del sistema de cada configuracion mencionada
anteriormente en el apartado 2.2. Se resalta que, los ciclos dindmicos estdn directamente
relacionados con el nimero de pasos y lechos adsorbentes implicados en el proceso, ademas de las
variables manipuladas incluidas.

La viabilidad del proceso de adsorcion también depende de los pardmetros de operacion

seleccionados. Para la eleccion del material adsorbente es importante definir la composicion del
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gas de entrada y la selectividad de este hacia el gas de interés. Para gases post combustion se
recomienda emplear un porcentaje de CO2 menor o igual al 15%. Ademas, se debe considerar la
escala en la que se desea trabajar, con el fin de establecer las dimensiones del lecho adsorbente,
tales como didmetro interno y altura.

Un paso fundamental, para desarrollar estos procesos es la estrategia de regeneracion. Es
importante considerar las tecnologias de adsorcion, en el caso de PSA y VPSA, son sistemas
isotérmicos donde la adsorcién se da a altas presiones y la desorcién a bajas presiones, resaltando
que VPSA alcanza en este ultimo la presion del vacio y evita por esta razon posibles
acumulaciones; mientras que, en TSA el lecho se enfria para facilitar la adsorcion y se aumenta la
temperatura para la desorcién. Cabe resaltar que, en este Gltimo su ciclo puede durar mas tiempo,
incluso horas en comparacion con la oscilacion de presion.

Por otro lado, el objetivo de cada investigacién determina la tecnologia de adsorcion a
elegir y de ello depende los indicadores de rendimiento; los cuales, generalmente se evalGan por
el porcentaje de recuperacion y pureza obtenidos. Ademas de otros parametros como, el consumo
energeético que esta relacionado directamente en costos; estos dos factores son considerablemente
mayores en TSA, teniendo en cuenta que se requiere mayor energia para la etapa de regeneracion;
seguido de VPSA, que, aungque demuestra tener un mayor rendimiento en investigaciones previas,
Ilevarlo a una escala mayor puede aumentar econdmicamente el valor de operacion por las bombas
empleadas para generar el vacio.

Finalmente, segun la informacion contrastada en el diagrama, se esperaria que el sistema
VPSA tenga mejores resultados en las simulaciones a escala laboratorio, por sus multiples

ventajas.
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Figura 13.

Diagrama de decision de las tecnologias TSA, PSA'y VPSA
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5.2 Andlisis de la isoterma

Se construy6 y valido la isoterma Extendida de Langmuir para CO2y N2, usando los datos
de la investigacion de Jiang et al., (2020) en zeolita 13X (figuras 14 y 15); y la isoterma Dual-Site
Langmuir Il (DSL) empleada en la investigacion de Morales et al., (2020) en zeolita 13X (figuras
16 y 17). Estas presentaron un comportamiento similar a los modelos expuestos en la figura 4
(apartado 2.4), en donde la primera corresponde a una isoterma tipo | y la segunda a un tipo I1.

Ademas, los resultados obtenidos en este estudio muestran que la curva de equilibrio de
CO- es concava hacia abajo lo cual es favorable y la del N2 es lineal, por ello el adsorbente exhibe
una mayor afinidad para CO2 sobre N2 en el rango completo de presion estudiado, ademas de tener
en cuenta la mayor polarizabilidad del gas de interés y su momento cuadripolar (Apéndice A.3).
Figura 14.

Isoterma extendida de Langmuir para CO; en Zeolita 13X
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Figura 15.

Isoterma extendida de Langmuir para N2 en Zeolita 13X
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Figura 17.

Isoterma DSL para N2 en Zeolita 13X
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Se selecciono la isoterma reportada en el paper de Morales et al., (2020) para utilizarla en
las simulaciones de cada tecnologia, debido a su alta capacidad de adsorcion de CO2. Segun el
andlisis realizado a la curva de equilibrio (figura 18), se identifica que, para PSA la adsorcién tiene
lugar a presiones mas altas (p.ej., 1,2 bar) y el adsorbente tiene una carga de equilibrio,
correspondiente a la isoterma (curva azul), de 5,9 mmol por gramo. Reduciendo la presién a 0,08
bar, la cantidad adsorbida disminuy6 a lo largo de la isoterma (en el caso mostrado hasta 1,6 mmol
por gramo). Finalmente, entre ambas presiones el material tendra una capacidad de trabajo de 4,3
mmol por gramo de adsorbente. Ahora bien, TSA funciona de la misma manera, pero alternando
los valores de temperatura, pues la adsorcion tiene lugar a una temperatura mas baja (25°C) y la

desorcion al calentar la corriente (125°C).
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Figura 18.

Capacidad de adsorcion en PSAy TSA
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Nota. La capacidad de adsorcion del adsorbente depende de la forma de su isoterma. Esta
ilustracién muestra los ciclos de oscilacion de presion y oscilacion de temperatura en PSA'y TSA,
donde g es la cantidad de equilibrio adsorbida, P es la presion, T es la temperatura y la capacidad

de trabajo en cada caso esta dada entre Qads-Qdes.

5.3. Estudio de la curva de ruptura

De acuerdo con la isoterma tomada de la investigacion de Morales et al., (2020), se
realizaron las curvas de ruptura de CO2 (15 % V/V) - N2 (75 % V/V) con He (10 % V/V) a tres
temperaturas diferentes (25, 50 y 75 °C), evidenciadas en la figura 19.

La grafica indica que la velocidad a la que se alcanza el tiempo de ruptura esta
estrechamente relacionada con la temperatura. A medida que aumenta la temperatura, disminuye
el tiempo necesario para llegar a la saturacion de adsorcion. Este comportamiento sugiere que la

temperatura es un parametro importante en la determinacién de la pureza del producto en sistemas



SIMULACION PROCESOS DE ADSORCION FiSICA 44

adsorbentes. Ademas, se observa que las tres curvas de ruptura correspondientes a cada
componente (N2 y CO») presentan patrones similares con pendientes elevadas, lo que indica una
alta velocidad de transferencia de masa.

Figura 19.

Curva de ruptura de CO2 (15% V/V), N2 (75% V/V) con He (10% V/V) a 1 bar
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Al comparar los resultados obtenidos en el presente trabajo con los de Morales et al.,
(2020), (tabla 4); el porcentaje de desviacion varia entre el 0% y 13%. Las diferencias observadas
pueden deberse a la seleccidn inadecuada del modelo de ajuste, ya que algunas veces estos pueden
describir de manera poco precisa el comportamiento dindmico del proceso. Otro factor a tener en
cuenta es el software empleado en cada simulacion, pues el paper base usa gPROMS y en este
estudio Aspen Adsorption, por lo cual, los parametros de isoterma (IP) varian segln los
requerimientos de cada uno; ademas, los métodos numéricos para resolver los modelos

matematicos de cada simulador son distintos.
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Tabla 4.

Resultados curva de ruptura para la isoterma Dual-site de Langmuir

Parametro Referencia 25°C S0°C ~°C
CO2 CO2 CO2
Tiempo de ruptura (s) (Morales et al., 2020) 633 483 320
Simulacion 630 450 279

Porcentaje de desviacion (%) - 0,47% 6,83% 12,81%
Tiempo de saturacion (s) (Morales et al., 2020) 760 620 465
Simulacion 828 648 492

Porcentaje de desviacion (%) - 8,95% 4,52% 5,81%

Nota. Comparacion de resultados obtenidos en simulacién propia usando Aspen Adsorption con
los reportados por Morales et al., (2020)

5.4. Resultados de simulaciones TSA, PSA'Y VPSA

Tabla 5.

Porcentajes de pureza y recuperacion obtenidos en simulaciones TSA, PSA y VPSA

TSA PSA VPSA
Pureza 53% 37% 52%
Recuperacion 44.42% 79% 82%
Ref. condiciones  (Jiang etal., (Xiao etal,  (Wilkes & Brown.,
Operativas 2020) 2016) 2022)

En este estudio, se decidio evaluar dos de los aspectos claves que permiten determinar la
eficacia del proceso de separacion, estos son pureza y recuperacion del compuesto de interés. Para
ello, se realizaron tres configuraciones dinamicas de las tecnologias de adsorcion. Los resultados
obtenidos evidencian que TSA, PSA y VPSA tienen un porcentaje de recuperacion de CO> de

44,42%, 79% y 82% respectivamente; y de pureza 53%, 37% y 52% respectivamente (tabla 5).



SIMULACION PROCESOS DE ADSORCION FiSICA 46

El sistema VPSA se desempefid mejor en términos de pureza y recuperacion de CO». Se
atribuye estos resultados a la condicion operativa del vacio, ya que este es un factor dominante que
evita posibles acumulaciones en la cama adsorbente y permite su regeneracion en menor tiempo.

Sin embargo, en cada una de las tecnologias es importante evaluar y revisar la
configuracion de cada ciclo y los tiempos de paso ya que estos afectan significativamente la
adsorcion y recuperacion del CO.. En el caso del TSA, la pureza y recuperacion se pudieron ver
afectadas por la temperatura de adsorcién-desorcion, ya que, esta debe ser lo suficientemente alta
para desorber al COa, pero lo suficientemente baja para evitar la desorcion de N». Por otro lado,
en el PSA se pudieron presentar posibles acumulaciones en la cama adsorbente.

Pese a que se tomaron en consideracion los parametros definidos en los paper base, estos
indican Unicamente algunos de los caudales sin detallar las especificaciones de las valvulas para
cada paso del ciclo. Este es un factor a tener en cuenta en los resultados, pues las valvulas mal
operadas y disefiadas pueden dar lugar a una distribucion desigual de la mezcla gaseosa y con ello
reducir la eficiencia del proceso.

Por ello, otro desafio al ejecutar el software en procesos PSA y VPSA, fue sincronizar las
diferentes configuraciones de las valvulas con los pasos de cada ciclo. Estas se definen por la
especificacion activa donde sus valores varian entre: completamente cerrada (0), completamente
abierta (1), con CV constante (2) o con caudal constante (3). Ademas, fijar los valores del
coeficiente de flujo de las valvulas (Cv) requirié de varias pruebas, pues, a pesar de que Aspen
Adsorption incluye una herramienta para calcularlo, estos resultados no eran lo suficientemente
precisos y algunas veces generaban errores en la simulacion. Por ltimo, se debe tener en cuenta

el caudal de paso en cada valvula, pues otra de sus funciones es controlar el flujo entre unidades.
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Finalmente, otra dificultad fue la falta de mensajes precisos en cuanto a errores presentes
en la simulacion, pues se encontraron fallas en la interpretacion de resultados, en algunos casos el
caudal en corrientes era nulo y, aun asi, arrojaba los valores de las composiciones. Ademas del
flujo inverso en las valvulas causado por errores numéricos. Por ello, fue importante analizar
cuidadosamente cada sistema para una mejor comprension del software y una correcta lectura de
datos.

6. Conclusiones

Se logré simular el proceso de captura de CO2, empleando las técnicas de adsorcion fisica
TSA, PSA 'y VPSA, con la zeolita 13X a escala laboratorio, en el software Aspen Adsorption. Se
comprobd que el simulador es una herramienta completa y con potencial para el disefio de procesos
de adsorcion. Sin embargo, se presentaron algunos desafios como la complejidad y alta
sensibilidad del software, ademas de sus diversos detalles criticos en la configuracion de ciclos y
definicién de variables manipuladas.

Se realiz6 un cuadro comparativo, que permiti6 identificar y contrastar parametros para la
construccion del sistema en la simulacion de las tecnologias de adsorcion TSA, PSA 'y VPSA. Si
bien, cada tecnologia tiene ventajas y desventajas, por ello la aplicacion de cada una de ellas
depende plenamente del propdésito de cada proyecto. Entre ellas, TSA destaca por la simplicidad
de su proceso y evita posibles acumulaciones, sin embargo, su ejecucion puede tardar horas. Por
otro lado, PSA y VPSA destacan por ser procesos mas rapidos, pero mas complejos, requiriendo
mayor nimero de pasos y equipos.

La isoterma Dual Site de Langmuir fue seleccionada para evaluar la capacidad de adsorcion
de CO- de la zeolita 13X. Los resultados obtenidos muestran que la cantidad de CO. adsorbida

aumenta rapidamente con el incremento de presion y disminuye con el aumento de temperatura,
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principio que favorece el proceso de captura en TSA, PSA y VPSA. El conocimiento de la
capacidad de adsorcion fue crucial para el disefio de condiciones operativas durante el ciclo
dinamico. Sin embargo, la recuperacion de CO> obtenida fue menor al 90%, lo que sugiere que la
utilizacion incompleta de la superficie del material adsorbente pudo ser una de las causas. A pesar
de esto, los resultados obtenidos son prometedores y sugieren que la zeolita 13X tiene el potencial
de ser un adsorbente altamente efectivo.

7. Recomendaciones

Para investigaciones futuras, se recomienda realizar un estudio detallado en la definicion
de los ciclos y la posible adicion de pasos tales como: purga con vacio, reciclo y re-presurizacion
que podrian influir positivamente en el rendimiento de cada proceso.

Las tecnologias de adsorcién fisica evaluadas (TSA, PSA y VPSA), son alternativas
prometedoras, sin embargo para poder integrar estas tecnologias en la industria petroquimica se
requiere continuar en la ejecucién pruebas experimentales a nivel laboratorio y posteriormente a
escala piloto en un ambiente controlado, ya que es importante evaluar estos procesos en
condiciones reales para validar y contrastar la eficiencia del proceso con respecto a las
simulaciones, esto con el fin de optimizar el disefio y ajustar diferentes parametros operativos en
aras de la obtencion de porcentajes de pureza y recuperacion significativos para asi finalmente
realizar un analisis econémico y ambiental de la propuesta y determinar la viabilidad del proceso.

Se resalta que estos sistemas de adsorcion son procesos en desarrollo e investigacion, y el
uso de Aspen Adsorption aun es innovador, por ello, un apoyo fundamenta es la literatura
disponible; es realmente importante entender y conocer como funciona cada tecnologia, de este
modo, detalles critico como modelar con precision las valvulas y tener en cuenta su impacto en el

rendimiento general del proceso, marcaran la diferencia.
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Apéndices
Apéndice A. Isotermas
A.1. Isoterma Dual-Site Langmuir 2
Tabla A.1.
IP Isoterma Dual-Site Langmuir 2
IP1 P2 IP3 IP4 IP5 IP6 IP7 P8

Componente 1« mol/kg) (Kmol/Kg/K) (Ubar)  (K)  (Kmol/Kg) (Kmol/Kg*K) (L/bar)  (K)

5.59%€-

CO2 6.71e-3 -8.44e-6 4 2938.176  5.72e-3 -1.24e-5 3.63e-6 5778.085
5.98e-
N2 1.84e-3 -5.11e-6 3 211.45 2.61e-2 -7.42e-5 0.109 4.442

Ecuacion A.1. Isoterma Dual-Site Langmuir 2

(IP;+IP5;T)IP3;e'P4i/Tp;  (IPs;+IP¢;T)IP,;e'P8i/Tp; y
W; = 1P + TPan (Ecuacion 1)

1+2Xk(IP3ke T Py) 1+2Xk(IP7ke T Pg)
Pi: presion parcial
A.2. Isoterma Extendida de Langmuir

Tabla A.2.

IP Isoterma Extendida de Langmuir

Componente IP1 IP2 IP3 IP4
P (Kmol Kg " bar 1) (K) (bar ) (K)
CO» 2.88e-7 3574 6.18¢-5 3603

N2 7.18e-7 1670 6.21e-4 1359
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Ecuacion A.2. Isoterma Extendida de Langmuir

(Ecuacion 2)
1+Xk(IP3xe T Py)

Pi: presion parcial
A.3. Propiedades de adsorcion
Tabla A.3.

Propiedades fisicas de los gases

6 () (A3 o (A3)
CO2 3.30 0.60 1.9
N2 3.64 0.31 1.4

6- Didmetro cinético / p- Momento cuadripolar / a- Polarizabilidad
Figura A.3.

Diagrama de equilibrio de adsorcion de mezclas binarias
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Apéndice B. Modelo TSA

Tabla B.1.

Especificaciones propiedades del adsorbente TSA

Propiedades del adsorbente

Valor unidades Descripcion
Hb 1 m Altura
Db 0,1 m Diametro interno
Ei 0,38 m3vol/ m? lecho Porosidad total
Ep 0,384  mdvol/milecho  Porosidad intra-particula
RHOs 756 Kg/m?® Densidad
Rp  9,00E-04 mm Radio
Sfac 1 n/a Factor de forma del
adsorbente

Tabla B.2.

Especificaciones modelos matematicos TSA

Especificaciones cama adsorbedora

Método de discretizacion uUDS1
Numero de nodos 20
Balance de materia Convectivo
Caida de presion Ecuacion de Ergun
Modelo cinético Modelo fuerzas lineales
Coeficiente de transferencia de masa Constante
Modelo de isoterma Dual site

No isotérmico sin
conduccion
Reacciones -

Balance de energia
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Tabla B.3.

Organizador de ciclos TSA

Organizador de ciclos

ETAPA TIEMPO (s)
Adsorcion 600
Despresurizacion 120
Calentamiento 720
Enfriamiento 360
Represurizacion 600

Tabla B.4.

Organizador de ciclos variables manipuladas TSA

61

Variables manipuladas

Etapa VF1 VF1 VF2 VF2 VP1 VW1
] AE Flujo AE Ccv AE AE

Tipo - Kmolstbar? - Kmol s - -
Adsorcién 3 0,005 0 - 2 0
Despresurizacion 0 - 0 - 0 2
Calentamiento - - 2 0,074 - 2
Enfriamiento 0 - 0 - - 2
Represurizacion 1 - 2 6,00E-05 O 0

VW1

CcvVv
Kmol s*

1,00E-04
0,006
0,0055

F2

T
K

398,15
298,15
298.15

AE: Especificacion activa de la valvula

CV: Coeficiente de flujo de la valvula
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Apeéndice C. Modelo PSA
Tabla C.1.

Especificaciones propiedades del adsorbente PSA

Propiedades del adsorbente

Valor Unidades Descripcion
Hb 1 m Altura
Db 0,037 m Diametro interno
Ei 0,357  m3vol/ m® lecho Porosidad total
Ep 0413 m3vol/milecho  Porosidad intra-particula

RHOs 1160 kg/m3 Densidad
Rp 0,00157 mm Radio
Sfac n/a Factor de forma del
1 adsorbente

Tabla C.2.

Especificaciones modelos matematicos cama adsorbedora PSA

Especificaciones cama adsorbedora

Método de discretizacion uUDS1
Numero de nodos 10
Balance de materia Convectivo
Caida de presion Ecuacion de Ergun
Modelo cinético MOd?IO fuerzas
lineales
Coeficiente de transferencia de masa Constante
Modelo de isoterma Dual Site
Balance de energia Isotérmico

Reacciones -
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Tabla C.3.

Organizador de ciclos PSA

Organizador de ciclos

ETAPA TIEMPO (s)
Adsorcion 120
Despresurizacion 550
Purga 120
Presurizacion 410

Tabla C.4.

Organizador de ciclos variables manipuladas PSA

63

Variables manipuladas

Etapa VF11l VP11 V13 VF21 VP21 V23
Adsorcion 1 1 0 0 0 0
Despresurizacion 0 0 1 1 0 0
Purga 0 0 1 1 1 0
Presurizacion 1 0 0 0 0 1

V14

O NODN

Apéndice D. Modelo VPSA
Tabla D.1.

Especificaciones propiedades del adsorbente VPSA

Propiedades del adsorbente

Valor unidades Descripcion
Hb 1 m Altura
Db 0,1 m Diametro interno
Ei 0,38 m3vol/ m?® lecho Porosidad total
Ep 0,384 m?3 vol/ m? lecho Porosidad intra-particula
RHOs 756 kg/m?® Densidad
Rp  9,00E-04 mm Radio

Factor de forma del

Sfac 1 n/a adsorbente
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TablaD.2.

Especificaciones modelos matematicos cama adsorbedora VPSA

Especificaciones cama adsorbedora

Método de discretizacion UDS1
Numero de nodos 20
Balance de materia Convectivo
Caida de presion Ecuacion de Ergun
Modelo cinético Modelo fuerzas lineales
Coeficiente de transferencia de masa Constante
Modelo de isoterma Dual site

No isotérmico sin
conduccion
Reacciones -

Balance de energia

Tabla D.3.

Organizador de ciclos VPSA

Organizador de ciclos
ETAPA TIEMPO (s)

Adsorcion 90
Despresurizacion 550
Purga 90

Presurizacion 410
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Tabla D.4.

Organizador de ciclos variables manipuladas VPSA

Variables Manipuladas

Etapa  VFL VF11 VF21 VP11 VP1 V14 V24 V13 V23 Vw1 vp1 FpF  WioiEr
Adsorcion 1 1 0 0 1 0 o o o 1 1 15 -
Despresurizacion 1 1 0 1 0 01 0 0 1 1 1 15 -

Purga 1 o 1 1 o o o o o 1 1 - -
Presurizacion 1 ¢ 1 o 1 0 01 1 0 1 1 - 0,025

Cv

(Kmol s bar™) 20 88 83 844 844 015015 82 82 034 8 - -




