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Resumen

El disefio y optimizacion de columnas de absorcion requieren modelos capaces de representar fendmenos acoplados de
transferencia de materia, reaccion quimica, equilibrio liquido-vapor, transferencia de calor e hidrodinamica. En este trabajo
se propone una formulacién preliminar y teérica de una columna empacada de absorcion quimica de CO> con aminas,
orientada a su posterior implementacion algebraica en el software General Algebraic Modeling System (GAMS). El modelo
se construye a partir de balances integrales de materia, cantidad de movimiento, energia mecanica y térmica aplicados sobre
un volumen de control. El equilibrio liquido-vapor y la especiacion quimica se calculan mediante el modelo fisicoquimico
Electrolyte Non-Random Two-Liquid (e-NRTL) previamente desarrollado y validado para sistemas amina-CO;-H>O.
Asimismo, se discuten posibles correlaciones disponibles en la literatura para estimar propiedades de las corrientes,
coeficientes de transferencia y caida de presion. Finalmente, se plantea que las ecuaciones diferenciales resultantes deben

discretizarse transformando el modelo en un sistema algebraico no lineal implementable en GAMS.

Palabras clave: absorcién de CO:; aminas; balances integrales; modelo rate-based; e-NRTL; GAMS.

Abstract

The design and optimization of absorption columns require models capable of representing coupled phenomena of mass
transfer, chemical reaction, liquid-vapor equilibrium, heat transfer, and hydrodynamics. In this work, a preliminary and
theoretical formulation of a packed column for chemical CO, absorption with amines is proposed, oriented toward its
subsequent algebraic implementation in the General Algebraic Modeling System (GAMS) software. The model is built from
integral balances of mass, momentum, mechanical and thermal energy applied over a control volume. The liquid-vapor
equilibrium and chemical speciation are calculated using the Electrolyte Non-Random Two-Liquid (e-NRTL)
physicochemical model previously developed and validated for amine-CO,-H,O systems. Likewise, possible correlations
available in the literature to estimate stream properties, transfer coefficients, and pressure drop are discussed. Finally, it is
proposed that the resulting differential equations must be discretized, transforming the model into a nonlinear algebraic system
implementable in GAMS.

Keywords: CO; absorption; amines; integral balances; rate-based model; e-NRTL; GAMS.
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Introduccion

La captura de dioxido de carbono mediante absorcién quimica con aminas es una de las tecnologias mas consolidadas para
mitigar emisiones provenientes de procesos industriales, plantas generacion de energia y purificacion de gases. A pesar de su
madurez tecnolégica, el proceso presenta desafios asociados al consumo energético durante la regeneracion, la degradacion
y la volatilidad de los solventes, la seleccion de amina o mezcla de aminas y el disefio eficiente de columnas de absorcion.
Diversos trabajos han evaluado solventes como monoetanolamina (MEA), piperazina (PZ), aminometilpropanol (AMP),
metildietanolamina (MDEA) y mezclas de estas mediante modelos termodinamicos y simulacion de procesos (Chen et al.,
2021; Yi et al., 2024; Longo et al., 2026).

El modelado de columnas de absorcion quimica de CO» requiere representar fendmenos simultaneos de transferencia de
materia entre fases, reaccion quimica en la fase liquida, equilibrio liquido-vapor, transferencia de calor e hidrodinamica del
material de relleno. Los modelos basados unicamente en etapas de equilibrio pueden resultar limitados, ya que suponen que
las fases gas y liquida alcanzan el equilibrio termodinamico en cada etapa. En cambio, los modelos rate-based calculan la
velocidad de transferencia de masa entre las fases, considerando resistencias a la transferencia, al area interfacial, la reaccion
quimica y los balances de materia y energia. Este enfoque continuia siendo utilizando en trabajos recientes para simular
columnas de absorcion y regeneracion de solventes (Plakia et al., 2025; Kopac & Demirel, 2025).

En particular, los modelos rate-based se han integrado con modelos termodindmicos, como el e-NRTL. Morlando et al.
(2025) desarrollaron un modelo e-NRTL para mezclas AMP-PZ-H,0-CO, y lo integraron con transferencia de masa y cinética
en un modelo rate-based validado con datos de planta piloto. Plakia et al. (2025) también utilizaron e-NRTL como base
termodinamica para desarrollar modelos rate-based de procesos de captura de CO».

El presente trabajo tiene como objetivo formular un modelo preliminar y tedrico de una columna empacada de absorcion
quimica de CO; con soluciones acuosas de aminas. La formulacion se plantea a partir de balances integrales aplicados sobre
un volumen de control. Luego, el mismo se integrara con el modelo fisicoquimico e-NRTL previamente desarrollado en el
software GAMS y contrastado con datos experimentales extraidos de la literatura para sistemas amina-CO»-H>O (Longo et
al., 2026).

El desarrollo de dicho modelo se orienta a su posterior implementacion en GAMS. Es por ello, que las ecuaciones
diferenciales obtenidas a partir de los balances integrales deberan discretizarse axialmente, transformando el modelo en un
sistema algebraico no lineal.

Desarrollo
Volumen de control

Se considera una columna empacada operando en contracorriente. La corriente gaseosa ingresa por el fondo y asciende a
través del relleno, mientras que el solvente ingresa por la parte superior y desciende, tal como se puede observar en la Figura
1. Se considera que la columna opera en estado estacionario, donde ocurren simultaneamente transferencia de materia,

reaccion quimica, intercambio térmico e interaccion hidrodindmica con el material de relleno.

La formulacion parte de un volumen de control fijo total de la columna. Luego, para obtener los perfiles axiales, el volumen
se reduce a un elemento diferencial de altura dz. De esta manera, los balances integrales derivan en ecuaciones diferenciales

en la coordenada axial z, que posteriormente podran discretizarse para su implementacion en el software GAMS.
Balance integral de materia

El balance integral de materia total para un volumen de control fijo se expresa mediante la Ec. (1):

d
— dV - -ndA =0 1
dtfvf’ +L”(“ w)-n )
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donde p es la densidad, v es la velocidad del fluido, w es la velocidad de la superficie de control y n es el vector normal
saliente. Para un volumen de control fijo, w = 0. En estado estacionario, el término de acumulacion se anula y el balance

establece la igualdad entre los flujos masicos que entran y salen (Ec. 2):
mG,in + mL,in = mG,out + mL,out (2)
Equilibrio quimico y especiacion

La especiacion quimica de la fase liquida se calcula mediante el modelo termodinamico e-NRTL previamente validado
para sistemas amina-CO,-H»O. Cada reaccion quimica se caracteriza mediante una constate de equilibrio, la cual permite
determinar la distribucion de las especies moleculares e idnicas presentes en solucion.

En general, tal como se observa en la Figura 1, se consideran la ionizacion del agua, la formacion de bicarbonato y
carbonato, la protonacion de la amina y, cuando corresponda, la formacion de carbamato.

]
Gas purificado §
£
E
<
2H,0 = Hz;0% + OH™
C0, + 2H,0 = HCO3 + H;0*
HCO3F + H,0 = C05~ + H;0%
Am + Hs0t = AmH* + H,0
CO, + 2Am = AmCO0~ + AmH*
8
5
g —
&} Amina rica

Figura 1. Esquema de una columna empacada de absorcién quimica de CO2 con aminas y reacciones principales del sistema
amina-C0O2-H20.

Transferencia de materia gas-liquido

El modelo se plantea bajo una formulacion rate-based, en la cual la transferencia de materia entre las fases gas y liquido
se representa mediante una velocidad de transferencia volumétrica basada en la teoria de las dos peliculas (Ec. 3 y 4). Para
cada componente i, puede escribirse:

N;=Kfaly; — yi) 3)
N; = Kla(x; —x;) 4)

En las ecuaciones anteriores, N; es la velocidad de transferencia molar del componente i entre la fase gas y la fase liquida.
Los términos K y K} son los coeficientes de transferencia de materia referidos a la fase gas y a la fase liquida,
respectivamente, mientras que a es el area interfacial efectiva por unidad de volumen. Las variables y; y x; representan las
fracciones molares reales del componente i en las fases gas y liquida, respectivamente. Por su parte, y; y x; corresponden a

las composiciones de equilibrio asociadas a la interfase.

Las composiciones de la fase gaseosa pueden relacionarse con las presiones parciales mediante la Ec. (5):

pi = yiP ®)
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donde P es la presion total del sistema. Asimismo, las composiciones de equilibrio y; y x; se obtienen a partir del
modelo termodinamico desarrollado previamente, el cual describe el equilibrio gas-liquido del sistema.

Posteriormente, serd necesario optar por una correlacion para el calculo de Kf y KF. Flagiello et al. (2021) resaltan la
importancia de estimar adecuadamente el area efectiva y los coeficientes de transferencia en columnas empacadas de
absorcion de CO». Entre las alternativas disponibles en la literatura para estimar coeficientes de transferencia de materia y
area efectiva de columnas empacadas se encuentran correlaciones tipo Onda, Billet-Schultes y Oluji¢, cuya seleccion depende
del tipo de empaque, el régimen de operacion y el sistema gas-liquido considerado.

Propiedades fisicoquimicas de las corrientes

Cada término de los balances requiere propiedades locales de las fases. La densidad interviene en los balances de materia
y cantidad de movimiento; la viscosidad afecta la pérdida de carga y los coeficientes de transferencia; la difusividad aparece
en las correlaciones de transferencia de materia; y la tension superficial influye sobre el mojado del relleno y el area efectiva.

En la literatura existente pueden encontrarse diferentes reglas de mezcla y correlaciones convencionales para gases,
correlaciones empiricas o semiempiricas para densidad y viscosidad de soluciones de aminas, y correlaciones como Wilke-
Chang, Hayduk-Laudie o Stokes-Einstein para difusividades de liquidos. Karunarathne et al. (2020) resaltan la importancia
de propiedades fisicas, como la densidad, la viscosidad y volatilidad, ya que son fundamentales para el desempefio del proceso.
La seleccion final de dichas correlaciones debera ser consistente con el rango de temperatura, concentracion de amina y carga
de CO- de interés, especialmente porque propiedades como viscosidad y difusividad pueden afectar de manera significativa
la transferencia y la hidraulica de la columna.

Estas propiedades también permiten calcular nimeros adimensionales, como el nimero de Reynolds y el nimero de
Schmidt, requeridos comiinmente en diversas correlaciones.

Balance integral de cantidad de movimiento y pérdida de carga

El balance integral de cantidad de movimiento en la direccion axial se plantea mediante la Ec. (6):
d
—fvadV+fva(v—w)-ndA =_[(—Pnz)dA+sz dA+Jpgde (6)
dt Jy, A A A 14

En estado estacionario, el término de acumulacion se anula. En una columna empacada, los términos de presion, gravedad,
transporte convectivo de cantidad de movimiento y fuerzas resistentes del empaque se combinan para dar lugar a la caida de
presion axial, representadoen forma diferencial segun la Ec. (7).

dap
E = _f((v)G;(v>L:pG: Pr UG, Uy, 0,E, ap) (7)

Donde (v) es la velocidad, p es la densidad y u es la viscosidad, del gas o del liquido segin corresponda, ¢ es la tension
superficial del liquido, € es la porosidad y a,, es el area especifica del empaque. Para el célculo de pérdida de carga existen
distintas correlaciones disponibles. Madsen et al. (2023) compararon correlaciones de Ergun, Stichlmair, Billet-Schultes y
Rocha-Bravo-Fair para columnas empacadas con el objetivo de investigar si correlacionas mas complejas proporcionan
mejores predicciones de la caida de presion, concluyendo que correlaciones mas complejas para determinar la pérdida de
carga no necesariamente ofrecen mejores estimaciones que ecuaciones mas simples.

Balance integral de energia mecanica

El balance integral de energia mecanica permite relacionar presion, velocidad, altura y disipacion viscosa. Para un volumen
de control en estado estacionario puede escribirse en forma general segun la Ec. (8):
2 2
Zm @) + gz Zm @) +gz|=W @ (8)
2 g 2 9 presion v
out in
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donde @, representa la disipacion viscosa asociada al rozamiento interno y a la interaccion con el empaque. Esta disipacion

se relaciona con la pérdida de carga de la columna.
Balance integral de energia térmica

La absorcion quimica de CO, con aminas también tiene efectos térmicos, debido a que el proceso es exotérmico. Por ello,
es necesario incorporar el balance de energia térmica:
dH"
E = AcaN;(—AHgps) + Q €))
donde H’ es el flujo entalpico de la fase liquida, AH, es el calor de absorcion y Q representa el intercambio de calor

entre fases.
Ecuaciones diferenciales y discretizacion para el modelado en GAMS

A partir de los balances integrales se definen ecuaciones diferenciales que describen la evolucion axial de flujos, presion,
temperatura y composicion. Para implementarlas en GAMS deben transformarse en ecuaciones algebraicas. Entre los métodos
posibles se encuentran diferencias finitas, métodos de volumen finito y colocacion ortogonal. La eleccion del método
dependera del grado de detalle requerido. Por ejemplo, para una primera formulacion, la columna puede dividirse en N
segmentos de altura Az = H/N, interpretando cada segmento como un volumen de control.

Salida de gas  Entrada de amina

purificado empobrecida

1 l

Az+1

Az

I I z

Az -1

T l

Entrada de gas  Salida de amina

purificado empobrecida
Figura 2. Esquema de discretizacion axial de la columna empacada en N volumenes de control.

Conclusiones

El desarrollo tedrico preliminar para modelar una columna empacada de absorcion quimica de CO; con aminas, permite
reconocer las propiedades que deberan calcularse localmente en la columna, entre ellas densidad, viscosidad, difusividad,
tension superficial, capacidad calorifica, entalpia y presion parcial de equilibrio. Como siguiente paso, sera necesario
seleccionar y validar las correlaciones adecuadas para estimar estas propiedades, los coeficientes de transferencia de materia
y la caida de presion, considerando el solvente, el tipo de relleno y el rango operativo.
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Por otra parte, la formulacion del modelo constituye una base para su implementacién en GAMS. Para ello, las ecuaciones
diferenciales obtenidas deberan discretizarse mediante un método conveniente para el sistema, transformando el modelo en
un sistema algebraico no lineal. Una vez implementado, el modelo permitira identificar las variables que afectan directamente
el desempefio del proceso y avanzar hacia su optimizacion, buscando maximizar la eficiencia de captura de CO,, minimizar
la pérdida de carga y reducir el consumo energético debido a la regeneracion del solvente.

Utilizacidn de IA generativa / herramientas IA

Declaro la utilizacion de la herramienta Microsoft Copilot como herramienta de asistencia para la organizacion, redaccion
preliminar y mejora de estilo del texto. Confirmo que luego de la utilizacion, los contenidos obtenidos fueron revisados,
constatados y editados, asumiendo plena responsabilidad por el contenido presentado en el presente trabajo.
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