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INTRODUCCION

El disefio de procesos eficientes para la captura de CO, desde el punto de vista energético y econémico a
través del modelado matematico, innovacion de procesos, disefio de equipos, mantenimiento y otras practicas
de operacion eficiente es un area de estudio que se encuentra en desarrollo.

El proceso de Adsorcion con Cambio de Presion (Pressure Swing Adsorption - PSA) es una técnica de
separacion de gases bien conocida. Sin embargo su aplicacidn para la captura de CO2 se esta comenzando a
investigar recientemente.

Descripcion del Proceso

La adsorcion es uno de los métodos mas utilizados en la separacion de mezclas de gases industriales y se
basa fundamentalmente en el hecho que cada gas presenta una selectividad distinta respecto al material adsor-
bente (Zeolita 13X, Carbon Activado, etc.). El proceso de adsorcion aumenta con la presion hasta alcanzar el
equilibrio (saturacidn) entre la corriente de gas y el adsorbente, seguin se indica en la Fig. 1.
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Figura 1- Isoterma de Adsorcion

El proceso inverso, la desorcion, se utiliza para regenerar el lecho y consiste en reducir la presion de ope-
racion desde P1 hasta P2 y purgar el sistema con un gas inerte (generalmente se recircula un poco de producto).

De este modo, cambiando la presion en el recinto se va modificando el equilibrio entre las fases gaseosa 'y
solida (adsorbente) lo que da origen al proceso PSA. El PSA es un proceso ciclico compuesto por cuatro etapas
basicas sucesivas: a) Presurizacion, b) Adsorcion, c) Despresurizacion y d) Desorcidn.

Practicamente el PSA consiste en hacer circular una mezcla gaseosa a través de una columna empacada con
un adsorbente; variando la direccion, presion y la composicion de la corriente gaseosa se obtendrd una u otra
etapa.

Uno de los parametros tutiles para analizar la adsorcion es la curva de quiebre/ruptura que indica la evolu-
cion de la concentracion de adsorbato en la fase gaseosa al traspasar el lecho adsorbente en funcion del tiempo
(Fig.2).

Como se indica en la figura, al inicio del proceso de adsorcion todo el adsorbato es adsorbido por la columna
por lo que la concentracion relativa en la fase gaseosa es cero. En el tiempo £, €l adsorbente comienza a satu-
rarse, por lo que la concentracion relativa comienza a crecer (C, /C /=0. 05). En el tiempo ¢, la concentracion
de salida es cercana a la de alimentacion (C  /C=0.95) porque el adsorbente se encuentra casi completamente
saturado; pasado este tiempo el adsorbato atraviesa la columna sin ser adsorbido significativamente. El area
comprendida entre 7, y ¢, es conocida como la Zona de Transferencia de Masa (MTZ). Eventualmente la con-
centracion de salida alcanza el valor inicial lo que indica el fin de la adsorcion. Para lograr una buena separa-
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Figura 2 - Curva de Quiebre tipica

cion es deseable una curva de ruptura acentuada (con una zona de transferencia de masa angosta) y un elevado
tiempo de quiebre (7,). La forma de la curva de ruptura se ve afectada por diferentes parametros incluyendo
las dimensiones de la columna (altura y diametro), caudal de gas a tratar, y porosidad del lecho. Ciertamente
existen muchas relaciones de compromiso entre estos parametros.

En el caso de la adsorcion de CO, en Zeolita 13X debido al tipo de isoterma que la representa, si se mantiene
una alimentacion constante, la capacidad adsorbente aumenta al aumentar la presion por lo que un incremento
en la presion se traduce en un aumento de la pureza y recuperacion de producto. No obstante, elevar la presion
de alimentacién implica una mayor cantidad de energia de compresion, mayor costo de operacién y de equipos.

Una operacion isotérmica favorece la adsorcion debido a que éste es un fenomeno exotérmico pero este
tipo de operacion resulta naturalmente mas costoso.

El tamafio de particula tiene una influencia significativa en la calidad de la separacion. En particular, un
menor radio de particula aumenta la caida de presion, lo que implica un menor tiempo de ruptura y la degra-
dacion del desempeno de la torre.

Estas son las razones por las cuales resulta imprescindible un analisis considerando los trade-offs existen-
tes entre las distintas condiciones de operacion y su influencia sobre la adsorcion.

Para permitir una operacién continua los sistemas basados en PSA se disefian empleando dos o més le-
chos idénticos operando en forma paralela y desfasada (Figs. 3.a y 3.b) de modo tal que, abriendo y cerrando
convenientemente las valvulas de operacion, la alimentacidn ingrese y al mismo tiempo el producto se obtenga
en forma continua. De esta manera es posible conectar en serie los dos lechos indicados en la Fig. 3.a. de ma-
nera tal que mientras en el lecho 1 se realiza la adsorcion en el lecho 2 se realiza la desorcidn, y el trabajo en
paralelo durante las etapas de presurizacion y despresurizacion. De este modo se ha desarrollado una gran can-
tidad de ciclos sofisticados y eficientes, incluyendo gran niimero de lechos y configuraciones complejas, para
una amplia gama de aplicaciones comerciales (separacion de Aire, purificacion de H,, generacion de N, etc.).
Como se menciono anteriormente, el objetivo principal de este trabajo es analizar, por simulacion paramétrica,
la influencia de las diferentes hipotesis asumiendo condicion isotérmica vs. no-isotérmica y considerando di-
ferentes modelos de equilibrio de adsorcion y las dimensiones (relacion longitud-radio) sobre el desempefio de
la adsorcion de un proceso PSA. Finalmente se evalua el desempefio de diferentes métodos de solucion como
Diferencias Finitas Centradas y Método de Colocacidon Ortogonal usando diferentes cantidades de puntos de
discretizacion y tolerancias de error en los algoritmos de integracion.

DESARROLLO
Modelado Matematico e Hipotesis Asumidas

En esta seccion se presentan las hipdtesis y las ecuaciones que describen el proceso de adsorcidn en esta-
do no estacionario de dioxido de carbono en un lecho molecular de Zeolita 13X.
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Figura 3a - Coneccion de dos lechos para el Ciclo de Skartrom
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Figura 3b - Etapas de un Ciclo completo de PSA

Hipdtesis del Modelo

Se han asumido las siguientes hipdtesis bdsicas para obtener el modelo matematico:
1. Estado no estacionario.

2. Condiciones No-isotérmicas.

3. Caida de presion despreciable a lo largo del lecho.

4. Gas Ideal.

5. Se selecciona la Isoterma de Toth como Modelo de equilibrio de Adsorcidn.
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6. La velocidad de transferencia de masa se representa por un modelo empirico que combina los mode-
los de Fuerza Impulsora Lineal y Quadratica: Linear Driving Force (LDF) and Quadratic Driving Force (QDF).

7. Flujo piston con dispersion axial a lo largo del lecho.
Ecuaciones del Modelo

De la aplicacion de las hipdtesis arriba mencionadas y usando la nomenclatura ilustrada en la Fig. 4 se
propone el siguiente modelo matematico.

Bolas de
Ceramica Inerte

A C(z+dz,t)
N
el
Relleno
//
Bolas de
Ceramica Inerte
Soporte

Figura 4 - Sistema de Lecho Empacado

Balance de Masa

El balance de masa diferencial para el componente i (CO, and N,) en la fase gaseosa esta dado por:

D, 0°C (2z,t) +16[v(z,t)C,. (z.1)] , G (z,1) _ _(1-¢) » on,(z,1)
oz € oz ot e 7ot

(1)

mol mol

donde C, [_] yn, [Z} se refieren a las concentraciones del componente i en fase gascosa y adsorbida sobre
el solido respectivamente; D [—] se refiere al coeficiente de dispersion axial para cada componente 7; v es la
velocidad superficial de flujo de la mezcla gaseosa expresada en [m—] ; € es la porosidad del lecho, de caracter

adimensional; y p es la densidad de las particulas de adsorbente expresada en f,,—g

Las condiciones de contorno de Danckwert se imponen en la entrada y la salida del lecho segun las res-
tricciones (2) y (3):
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oC,(0,t v(0,¢ . _
D,, la(z )__ (8 )(c,.(o 1)=C,(07.1)) (2)
Dw.wzo 3)

donde la velocidad a la entrada del lecho esta dada por:

_ 4q,
v(O,t) rd? 4)

Las condiciones iniciales del lecho, concentracion adsorbida y concentracion en fase gascosa estan dadas
por las ecuaciones (5), (6) y (7):

nl.(z,O):neq’,.(z,O) (5)
Ceo, (2,0)=0 (6)
P
Cy (2,0)=— 7
N, (Z ) RT (7
Velocidad de Transferencia de Masa
La velocidad de transferencia de masa 2%(%1) se representa a través de un modelo empirico propuesto por

or
Won (Won et al., 2012) que es una combinacién lineal del modelo LDF (Glueckauf and Coates, 1947) y del

QDF (Vermeulen, 1953):

kf y k? (calculados mediante las ecuaciones (9) y (10)) son las constantes de proporcionalidad lineal y cua-

mol

yoe . . 1 <7
dratica para el componente i, respectivamente expresadas en - ; n,,; [g}, es la concentracion del componente

i adsorbida en el seno del solido en el equilibrio.

ki =af exp(‘ﬂ% (z t)j ©)
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k? =a? exp(_ﬁ% (z t)] (10)

donde o af en[seg']y B" B¢ en [K'] son pardametros de la ecuacion de Arrhenius para el componente i.
gy P p p p

3

Isotermas de Equilibrio de Adsorcion

La Tabla 1 lista algunos de los modelos clasicos utilizados para representar el equilibrio de adsorcion.

Modelo Ecuacion
. _ M bPy,(21)
Langmuir s (:0) = b.Py, (z.1)+1 (11.a)
1
| bPy (z,t) |
Sips (,)M (11b)
1+[B,.Py,(z,t)
_ nm,ibiP'yf (Z’t)
Toth (507 I (o
{1+[bi.P.yl.(z,t):| '}m‘

n,, 1+b,P.y,(z,t)e™
UNILAN nﬂ,,‘-(z,f)=—’ln{W} (11.d)

2m,

i

Tabla 1 - Modelos Tradicionales de Isotermas de Adsorcion en Zeolitas

1

El parametro b, representa la constante de afinidad [”J y es funcion de la temperatura 7 [K], el calor de
adsorciénHi[ . l

mm] y la constante b, [;J, segun se indica en la ec.(12).

b, = bol.etﬁj (12)

En el caso del modelo de Sips la constante de afinidad b, se relaciona con la temperatura a través del pa-
rametro 4, expresado en %:

b, = 130[(3[%J (13)

En primer lugar, para seleccionar el modelo de equilibrio adecuado, se procedid a estimar los pardmetros
asociados a cada uno de los modelos utilizando datos experimentales de concentraciones de equilibrio como
referencia (Mulgundmath et al., 2012) y comparar las predicciones de cada uno de ellos. La estimacion de los
parametros se realizd con MS Excel utilizando la herramienta Solver. La Tabla 2 lista, respectivamente, los
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valores de los parametros estimados para cada modelo y el coeficiente R’ asociado mientras que las Figs. 5a 7
comparan las predicciones obtenidas. Para el sistema en estudio es posible concluir que tanto el modelo Toth
como el de UNILAN son preferidos respecto a los modelos de Sips y Langmuir. En consecuencia el modelo de
Toth es el que se utilizara para describir las concentraciones en equilibrio.

Parametro CcO N

2 2
Modelo Toth
U 15.716 0.842
[mol kg] ' ’
m, 0.166 0.661
b, [Pa"] 1.57E-8 9.84E-10
H.
[J(mol K] 54664.614 17190.009
R? 0.9948 0.9996
Modelo UNILAN
Do 8.455 9.745
[mol kg'] ' '
m, 5.005 2.982
b, [Pa"] 5.00E-13 2.16E-09
H.
[J(mol K)'] 41969.640 9457.029
R? 0.9897 0.9932

Modelo Langmuir

qm,i
[mol ke~ 6.036 4910
b [Pa'] 1.37E-09 2.44E-09
[J(mcIinK)"] 24965.985 13761.609
R? 0.9128 0.9921
Modelo Sips
i 6.036 5.210
[mol kg'] ’ ’
m, 1.645 0.928
b . [Pa’] 1.21E-10 1.46E-09
[I?‘il] 4257.567 1749.108
R? 0.8836 0.9980

Tabla 2 - Parametros Obtenidos del Ajuste a Datos
Experimentales y el Coeficiente R? Asociado
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Figura 5 - Resultados de Ajuste de los diferentes Modelos
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Figura 6 - Resultados de Ajuste de los diferentes Modelos a las Isotermas de Adsorcién de CO, a 308K
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Figura 7 - Resultados de Ajuste de los diferentes Modelos a las Isotermas de Adsorcion de CO, a 323K
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Balance de Energia

El balance de energia se expresa de la siguiente manera:

&ziz1{5[U(z,t)ci(z,t)]"}}+ngl{a[q (Z”)T}}_I_ 1_89172,-21[11,- on, (Z’t)}+

£ Oz & dt £ dt (14)
1—g 0T (z,t 0T (z,t
+ppCpsT#+Kw(T(z,t)—Tu)—KL%:0

donde €,y C, son los calores especificos de la mezcla de gases a presion constante y volumen constante, res-

p. r',],' %> K, ¥ K, la conductividad radial [mLKJ y axial de la mezcla gaseosa [%J, c

pectivamente, expresados en
DS

r <z 11 J sz
el calor especifico a presion constante de la fase s6lida expresado en ¢ ¢; y H.es el calor de adsorcion de cada

componente i expuesto en Tabla 3.
Las condiciones de contorno estan definidas en las ecuaciones (15) y (16), mientras que las condiciones
iniciales responden a la ecuacion (17):

T(0,6)=1, (15)
T(L.t)=T(L.2) (16)
T(z,0)=1, (17)

Metodo de Solucion

Las ecuaciones del modelo fueron implementadas y resueltas usando gPROMS general Process Mode-
lling System) (Barton, 1992), una herramienta computacional utilizada ampliamente en el area de ingenieria
de procesos. gPROMS ofrece un paquete para el modelado, simulacion, optimizacion dindmica de procesos y
estimacion de parametros tanto continuos como discretos asi como con caracteristicas agrupadas y separadas.
Permite especificar en forma simbdlica integrales, derivadas parciales y ecuaciones algebraicas (IPDAEs),
condiciones de contorno ¢ iniciales. El sistema de ecuaciones algebraicas y diferenciales parciales (PDAE:s)
se resuelve numéricamente usando el método de lineas (MOL) (Schiesser, 1991). Este método se basa en la
discretizacion de ecuaciones distribuidas con respecto a todos los dominios espaciales lo que resulta en una
mezcla de ecuaciones diferenciales y algebraicas (DAEs) dependientes del tiempo. El lenguaje de modelado
gPROMS permite al usuario especificar el tipo de método de aproximacion espacial (métodos de diferencias
finitas o colocacidn ortogonal en elementos finitos) como también el orden de aproximacion. La discretizacion
numérica se aplica automaticamente, y el sistema DAEs resultante se integra respecto del tiempo empleando
el codigo de integracion DASOLV (Jarvis and Pantelides, 1992) o SRADAU. El resolvedor DASOLYV se basa
en una formulacion de diferenciacion hacia atras “backward BDF”, y ajusta automaticamente el tamafio del
“paso” de tiempo asi como el orden de integracion para mantener el error asociado dentro de los limites de
tolerancia especificados por el usuario.
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Dimensién del Lecho Adsorbente y Caracteristicas de la Zeolita 13X

Longitud [m] 0.61
d [m] 0.044
Espesor de la pared [m] 0.0029
d,[m] 0.00103
€ 0.35
p,[Kg m>] 1085
C, [T (KgK)'] 1130
K, [W (mK)'] 1.7948
K [W (m’k)'] 6614.68
Propiedades de la Mezcla Gaseosa de Alimentacion
Yoco: 0.1
T,[K] 306
P [Pa] 652533
R [m? Pa(mol K)'] 8.314472
q,[m’ seg™] 1.89E-05
u [Pa seg] 0.00001871
p [Kg m?] 7.628
C, [J(mol.K) "] 30.52
C, [J(mol.K)'] 21.8781
D [m’seg’] 5.68E-04
Parametros de la
Ecuacidn de Arrhenius 0, N,
a o 0.0665 0.0486
" [seg’]
al 77.54 57.50
* [seg’]
L
B [K-'] 462.3 447.9
0
B [K] 431.1 471.1

Tabla 3 - Parametros Utilizados en la Simulacion

RESULTADOS

Debido a que gPROMS ofrece la posibilidad de utilizar varios métodos de solucion, en primer lugar se
procedio a resolver el modelo utilizando el método de diferencias finitas centradas (CFDM) y el método de
colocacion ortogonal en elementos finitos (OCFEM). El objetivo de ésto fue determinar el numero de puntos
de discretizacion minimos necesarios para asegurar la convergencia de cada método ademas de comparar los
resultados obtenidos. Al mismo tiempo, y para verificar las predicciones del modelo, los resultados obtenidos

Andlisis del Proceso de Adsorcion..., Arias et al. RTyC - PIPP — Ajio 12 N° 24 - Mayo 2014 - 103



* Universidad Tecnoldgica Nacional Revista Tecnologia y Ciencia

por ambos métodos fueron comparados con datos experimentales reportados por otros autores (Mulgundmath
et al., 2012). Para tal fin se emplearon los parametros listados en la Tabla 3. La Fig. 8 compara los resultados
obtenidos por CFDM con 500 intervalos de discretizacion (adoptado como satisfactorio para este problema
particular, segun se discutira seguidamente) con los datos experimentales. Como puede observarse el modelo
predice en forma aceptable la concentracion de CO, a lo largo del tiempo para el punto de medicion ubicado a
0.102 m de la entrada del lecho indicando una correcta verificacion del mismo.

Datos
Experimentales

CO, (mol/m?3)

— Simulacion

0 50 100 150 200 250
t (min)

Figura 8 - Comparacion de Curva de Quiebre obtenida por Simulacion con
Modelo de Toth y 500 Intervalos del Método CFDM en z=0.102m

Comparacion de Métodos de Solucion

La Fig. 9 muestra la influencia del nimero de intervalos de discretizacion usados por CFDM en los re-
sultados predichos por el modelo. En la Tabla 4 se detalla el tiempo computacional asociado a cada corrida.

#» Datos experimentales
""""" 21 intervalos

~—— 50 intervalos

CO, (mol/m?3)

— 100 intervalos

==+ 500 intervalos

0 "“j T T T T
0 50 100 150 200 250

t (min)

Figura 9 - Comparacion de curvas de quiebre (z=0.102m) con diferentes niimeros de intervalos CFDM
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CFDM

Tiempo de simulacion (seg)

Total CPU Time (seg)

Intervalos
500 100 50 21
13 4 2 1
10.046  2.652 1.529 0.874

Tabla 4 - Datos de Simulacion con Método CFDM

El nimero minimo de intervalos de discretizacion que garantizan la convergencia numérica del modelo
matematico es 21. Los resultados del modelo son sensibles en un rango de entre 21 y 500 intervalos segun
se indica en las Figs. 9, 10 y 11. En la Fig. 10 se ve claramente como difieren los resultados predichos en el
inicio de la simulacion observandose una oscilacion alrededor de la fraccion molar inicial del lecho. Esta os-
cilacion se va amortiguando hasta desaparecer al aumentar la cantidad de intervalos. A partir 500 intervalos
no se aprecian diferencias numéricas en las predicciones del modelo (resultados no reportados). Basados en
el nivel de aproximacion entre los resultados predichos por las diferentes cantidades de intervalos y el tiempo
computacional que cada uno requiere se concluye que una grilla de 500 intervalos de discretizacion resulta ser
una buena eleccion para la realizacion de la simulacion de este modelo con el método CFDM.

0.15

©
a

0.05

Fraccion Molar de CO,

o

=== 21 intervalos
— 50 intervalos
— 100 intervalos
— 500 intervalos

-0.05
0 0.01

0.02

0.03 0.04 0.05

Longitud del lecho {m)

t=0 min

Figura 10 - Fraccion Molar de CO, para diferentes cantidades de Intervalos de Discretizacion del Método CFDM, en (=0 min

.
© 0.08
[]
Eel
2 0.06
=
p o
S 004 21 !ntervalos
S — 50 intervalos
£ — 100 intervalos
0.02 = 500 intervalos
0
0 0.05 0.1

0.15

0.2 0.25
Longitud del lecho (m)

0.3

t=0 min

Figura 11 - Fraccion Molar de CO, para diferentes cantidades de Intervalos de Discretizacion del Método CFDM, en t=50 min
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Un analisis andlogo se realizo para el método OCFEM (Fig. 12, Tabla 5).
El sistema converge para una cantidad de elementos discretos iguales o mayores a 230. Se observa que
para un mayor numero de elementos los valores de concentracion calculados son idénticos, mientras que el

costo computacional aumenta considerablemente.

30

N
wi
1

» Datos experimentales

N
o
1

....... 230 elementos

CO, (mol/m?)
=
T

0 50 100 150 200 250
t (min)

Figura 12 - Curvas de quiebre (z=0.102m) para 230 elementos OCFEM

Elementos
OCFEM
2000 1000 500 230
Tiempo de simulacion (seg) 112 55 28 11
Total CPU Time (seg) 109.372  53.976 25.225 10.062

Tabla 5 - Datos de Simulacion con Método OCFEM

En la Fig. 13 se presenta una grafica comparativa de ambos métodos en la que no se evidencian diferencias
entre las curvas de quiebre predichas.
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Figura 13 - Comparacion Métodos OCFEM y CFDM
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Considerando el esfuerzo computacional y las diferencias entre los resultados predichos y evaluando el
tiempo de cémputo requerido para las diferentes cantidades de elementos e intervalos se concluye que una
grilla de 500 intervalos de discretizacion resulta una buena eleccidn para la realizacién de la simulacion con
el método CFDM.

Influencia de la Temperatura y Parametros de Diseiio sobre el Desemperio del Lecho

Una vez verificado que el modelo propuesto predice en forma adecuada resultados experimentales
reportados por otros autores se procedio a estudiar la influencia de la temperatura y pardmetros de disefio sobre
la eficiencia del proceso de adsorcion. Con el fin de analizar los parametros de disefio del lecho adsorbente se
comparan los perfiles de concentracion de CO, a lo largo del tiempo para condiciones isotérmicas y No-Isoter-
micas a dos distancias diferentes del lecho.

Condiciones Isotérmicas y No-Isotérmicas

La Fig. 14 compara los perfiles de concentracion de CO, en fase gaseosa para las longitudes z = 0.102 m
(punto de medicidn) y z = 0.61 m (salida del lecho) desde el ingreso de la alimentacion para ambos casos y para
cada instante de tiempo. Seglin se observa el tiempo requerido para alcanzar el punto de quiebre (C_,,= 1.25
mol/m?*) para el caso isotérmico (¢,,= 11.17 min) corresponde aproximadamente al doble del tiempo requerido
por el caso no-isotérmico (¢, ,, = 23.50 min) en las inmediaciones de la entrada del lecho (z = 0.102 m) aumen-

tando esta variacion a la salida del lecho (7, = 107.17 min vs 7, | = 125.67 min).

’ = No Isotérmico (z=0.102m)
N + = |sotérmico (z=0.102m)

= = =No Isotérmico (z=0.61m)
= |sotérmico (z=0.61m)

t,, —107 83
)
100

125.67
150 200 250

CO, (mol/m?)

t (min)

Figura 14 - Modelo Isotérmico vs No Isotérmico, curva de quiebres para z=0.102m y z=0.61m

En la Fig. 15 se puede apreciar la variacion de la temperatura del lecho comparandola con la variacion
de la concentracion de CO, en fase gaseosa. Se advierte que los frentes de temperatura se adelantan a los de
concentraccion mientras el gas recorre el lecho, encontrandose el pico maximo de temperatura unos 3.83 min
mas tarde que el punto de quiebre de la curva de concentracion en z=0.102 m y 4.17 min despucs para la sa-
lida. Esto concuerda con el hecho que inicialmente practicamente todo el CO, se va adsorbiendo, y como éste
es un fenomeno exotérmico se va liberando calor, lo que hace que la temperatura del lecho vaya en aumento.
El aumento de temperatura se mantiene hasta que la adsorcion comienza a disminuir (la torre se comienza a
saturar) por lo que al irse adsorbiendo menor cantidad de CO, la liberacion de energia no es la suficiente como
para mantener la temperatura alcanzada del lecho y ésta comienza a decrecer hasta alcanzar la temperatura de
equilibrio cuando el lecho se encuentra completamente saturado y la adsorcion se detiene.
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Figura 15 - Curva de Quiebre y Curva de Temperatura en z=0.102m y z=0.61m. Modelo No Isotérmico

Se observa que una operacidn isotérmica favorece un mayor aprovechamiento del lecho ya que éste se sa-
tura de forma mas lenta pudiendo asi prolongarse la etapa de adsorcion (etapa de produccion) del proceso PSA.
En este caso la diferencia en los tiempos de quiebre estimados a la salida del lecho difiere en 18.5 min, lo que
indica una mayor duracion de la etapa de adsorcion en operacion isotérmica con su correspondiente aumento
en la produccion de gas libre de CO,.

Estudio de la Influencia de las Dimensiones (diametro y longitud del lecho)
en la Produccion del Proceso (performance)

Finalmente el modelo propuesto fue resuelto considerando diferentes valores de didmetros y longitudes.
Los resultados presentados en las Figs. 16 y 17 indican cémo varian los perfiles de concentracion y temperatura
al variar el didmetro manteniendo el resto de los parametros constantes.

301
25
T 20
=
@]
£ 15 0.022m
S 10, —0.044m
e 0.0462M
5 0.066m
0 ---------_--\------___- T T T
0 50 100 150 200 250

t (min)

Figura 16 - Curvas de Quiebre para diferentes
Didmetros de Lecho (z=0.61m)
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Figura 17 - Curvas de Variacion de Temperatura para diferentes Didmetros de Lecho (z=0.61m)

Como es de esperar un aumento en el diametro implica una disminucion de la velocidad superficial, como
se observa en la Fig. 18, con lo que el aporte convectivo a la transferencia de materia se ve disminuido tomando
mayor importancia el fendmeno difusivo produciéndose asi una adsorcion mas lenta sobre ¢l lecho.
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0.006 | 0.022m (Eje Der)
0.0051 0.01¢
0.004 : . . . 0.014
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Figura 18 - Variacion de la Velocidad Superficial para diferentes Diametros de Lecho, en z=0.61m

De acuerdo a la Fig. 16, al incrementar el didmetro en tan s6lo en un 5% (de 0.044 m a 0.0462 m) el
tiempo necesario para alcanzar el punto de quiebre aumenta de 107.83 min a 119.67 min (aprox. un 10% mas)
mientras que aumentando el didametro en un 50% (0.066 m) el lecho tardaria un 130% mas (7,>250 min) en
saturarse (resultados no reportados). De modo inverso, si se reduce el didmetro a 0.022 m el punto de quiebre
se alcanza rapidamente (18 min). Es posible concluir que a mayor diametro mayor es la duracidon de la etapa
de adsorcion.

En la Fig. 17 se evidencia también como la temperatura maxima se ve afectada por el didmetro del lecho.
A menor diametro el pico de temperatura es mayor, asi también lo es la velocidad con que varia la temperatura
(curva mas empinada). Para mayores diametros las temperaturas maximas alcanzadas van decreciendo y del
mismo modo decrece la velocidad de variacidn de la temperatura en el lecho. Esto concuerda con el descenso
de la velocidad superficial por lo que se atenua el transporte convectivo de energia en el lecho (predominando
el transporte difusivo).

La Fig. 19 muestra la concentracion de CO, en fase gaseosa a la salida del adsorbedor y para cada instan-
te de tiempo para diferentes longitudes del lecho. Como era de esperar, se observa claramente que el tiempo
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requerido para alcanzar el punto de quiebre se reduce significativamente con la disminucion de la longitud del
adsorbedor. Por ejemplo para un lecho de longitud L= 0.305 m el punto de quiecbre se alcanza a los 46 min y
transcurridos 62 min mds la concentracion final de CO, es de 24.55 mol/m’ (igual al 95% de la concentracion
de alimentacion, C_._ ). En cambio para un lecho de 0.61 m de longitud el punto de quiebre recién se alcanza
a los 108 min.

En este punto la diferencia de concentracion entre una torre de 0.305 m y otra de 0.61 m es de 23.3 mol/m?®
(alrededor de un 90% mayor).

0CO2

30

251

20

CO, (mol/m?)
=
(0]

0 50 100 150 200 250
t (min)

Figura 19 - Concentracién de CO, a la salida de Lechos de diferentes Longitudes

CONCLUSIONES

En este trabajo se presentaron diferentes resultados de simulacién obtenidos para el proceso de adsor-
cion de CO, en Zeolita 13X. El modelo propuesto incluye tanto ecuaciones diferenciales como algebraicas
y ha sido implementado en gPROMS. En primer lugar, mediante estimacion de parametros, se procedio a
seleccionar el modelo de Toth a utilizar para describir el equilibrio de adsorcion del CO,. Luego el modelo fue
utilizado para analizar la influencia de algunas de las hipdtesis de modelado y las dimensiones del adsorbedor
sobre la eficiencia de adsorcion. Precisamente el modelo fue resuelto considerando condiciones isotérmicas
y no-isotérmicas pudiendo concluirse que la variacion de temperatura a lo largo del adsorbedor influye sig-
nificativamente en la capacidad de adsorcion. Los resultados simulados también muestran que al aumentar el
diametro de la columna, manteniendo fijos los demas parametros, disminuye la velocidad superficial con lo
cual disminuye el transporte convectivo de materia aumentando el tiempo de quiebre del lecho.

Por otra parte, al variar la longitud del adsorbedor se concluye que cuanto mayor sea la longitud del lecho
mayor serd capacidad de adsorcion.

El modelo desarrollado junto a los resultados alcanzados representan la primera etapa de un desafio mas
ambicioso como la optimizacién simultdnea de la configuracién (nimero de columnas, presencia de reciclos)
disefio (dimensiones de equipos) y condiciones de operacion del proceso completo del ciclo PSA (alimenta-
cion, adsorcidn, purga, desorcidn, ecualizacion de presion).
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