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Resumen 

RESUMEN 

El proceso de endulzamiento de gas natural forma parte de los sistemas 
idóneos para implementar una optimización en tiempo real. Para esto, se han 
de desarrollar modelos matemáticos que sean integrados y conformen la parte 
central de la optimización. 

En este trabajo, se desarrolló un modelo cinético-termodinámico capaz de 
predecir las condiciones de las corrientes de salida de una columna de 
absorción para el endulzamiento de gas natural mediante alcanolaminas 
utilizando un modelo de no equilibrio. Las alcanolaminas que se emplearon 
fueron Monoetanolamina(MEA), Dietanolamina(DEA) y 
Metildietanolamina(MDEA) por ser las de uso más frecuente en la industria . 

El modelo cinético termodinámico del proceso de endulzamiento de gas natural 
desarrollado se basa en la transferencia de masa por absorción química en 
columnas de platos. El modelo incluyó balances de materia y energía, relaciones 
del equilibrio vapor-líquido, el efecto de la reacción química en el proceso de 
transferencia de masa y el equilibrio químico que se establece en el seno de la 
fase líquida. 

Durante el planteamiento, se supuso el equilibrio físico en la interfase entre las 
fases vapor y líquida en contacto. Además se consideraron los senos de las 
fases regiones bien mezcladas y la resistencia se supuso únicamente en la fase 
líquida. La interfase por si misma se consideró que no ofrecía resistencia alguna 
en el proceso de transferencia de masa y energía. La resolución del modelo 
implicó la resolución simultánea de las ecuaciones en estado estacionario por el 
método de Newton Raphson. 

El modelo fue probado en tres casos diferentes de columnas de absorción de 
dióxido de carbono (C02) y ácido sulfhídrico (H2S) para cada tipo de amina 
empleada. En la mayoría de los casos analizados las predicciones de la 
simulación concuerdan satisfactoriamente con los resultados obtenidos en un 
simulador comercial. El éxito del modelo puede ser corroborado comparando 
con valores de temperatura y concentraciones tomados de una columna de 
endulzamiento de gas natural en planta. 
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CAPÍTULO 1 

INTRODUCCIÓN 

Capítulo l 

Comprender las cosas que nos rodean 
es la mejor preparación para comprender 

las cosas que hay más allá. 

Hipatia (aprox. 370-aprox. 415). 

En los últimos años, PEMEX ha desarrollado proyectos estratégicos enfocados a 
la optimización de los procesos de producción de gas, así como en mejorar la 
seguridad de sus instalaciones, trabajadores y el cuidado del medio ambiente. 

Dentro de la problemática existente, se encuentra el uso aislado de las 
herramientas de simulación que no aportan soluciones completas del proceso, 
la falta de un estándar de comunicación de datos entre las herramientas de 
simulación y optimización que permita relacionar las aplicaciones existentes, 
además de una falta de integración entre los sistemas de control y las 
herramientas de simulación y optimización que permitan su empleo en tiempo 
real de manera dinámica. Es por esto, que es imprescindible el uso de software 
de simulación y optimización para mejorar la operación de los procesos de 
producción de hidrocarburos. 

Actualmente, en el Instituto Mexicano del Petróleo (IMP) se han estado 
desarrollando proyectos acerca de sistemas de optimización en tiempo real. las 
herramientas que han sido seleccionadas para tal misión son: PRO/II, ROMEo, 
MATLAB y OlGA. El software de simulación ROMeo es considerado una de las 
mejores herramientas capaz de reunir la simulación fuera de línea con la 
optimización en línea, es decir cuando el operador usa ROMeo fuera de línea, 
únicamente carga la base de datos de la última reconciliación, la modifica si es 
necesario y opera en el modo de simulación. MATLAB puede ser integrado a 
ROMeo para una solución numérica del sistema de ecuaciones diferenciales o 
bien, se puede adaptar dentro de ROMeo un modelo dinámico mecanistico en 
lenguaje MILANO. 

En este trabajo, se desarrolla un modelo matemático, en lenguaje MATLAB, 
para una columna de absorción de platos considerada en una planta de 
endulzamiento de gas natural empleando como agente tratante alcanolaminas. 



Capítulo 1 

El modelo obtenido, será posteriormente considerado junto con otros modelos, 
además del resto de los equipos que conforman una planta de endulzamiento 
para ser incorporado en el software ROMeo y así conformar el sistema de 
optimización de la planta de endulzamiento. 

La operación de una planta de gas para alcanzar las especificaciones de gas 
dulce se vuelve compleja por un número de factores: 

• La planta de endulzamiento se encuentra al final de un sistema de 
entrega que recolecta el gas a partir de uno o más campos. Los campos 
generalmente producen gases de diferentes calidades. El gas húmedo de 
yacimientos esta sujeto a importantes perturbaciones tanto en 
composición como en niveles de contaminación, así como a los índices 
de flujo debido a las interrupciones en la plataforma en la cual la 
terminal no tienen ningún control; 

• El operador tiene diversas variables del proceso que pueden ser 
manipuladas para alcanzar resultados satisfactorios. Es común que 
diferentes cambios funcionen en el proceso de manera contrastante, sin 
embargo, las mismas metas de producción se alcanzan; y 

• El proceso de operación puede ser multi-alimentaciones, y el operador 
debe mezclar el gas de las alimentaciones individuales para que los 
objetivos de calidad requeridos sean cumplidos. 

Estos son algunos de los factores que hacen a las plantas de endulzamiento de 
gas natural candidatos para la aplicación de las técnicas de optimización en 
tiempo real. Hay dos elementos centrales en los sistemas OTR (Optimización en 
tiempo real): los modelos matemáticos en tiempo real para la unidad de 
proceso y el algoritmo de optimización no lineal. El modelo calcula las variables 
de operación de la unidad en el proceso de tratamiento de gas y el algoritmo de 
optimización predice, para las condiciones actuales del proceso, la combinación 
óptima de las variables de control que satisfagan objetivos operacionales y 
económicos. 

Para el modelado de la columna de absorción con reacción química se emplea 
un modelo de no equilibrio ya que predice de manera más precisa el 
comportamiento real del proceso. 

Para este trabajo, en el capítulo 2 se presenta algunos de los antecedentes más 
notables acerca del modelado de sistemas de H2S-C02.Alcanolaminas-Agua y 
así como su aportación más importante, posteriormente en el capítulo 3 se 
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Capítulo l 

presenta una serie de apartados que presentan el marco teórico en el que se 
sustenta el planteamiento del modelo de no equilibrio, así como los temas del 
equilibrio químico y la transferencia de masa y energía. En el capitulo 4 se 
desarrolla el modelo en etapa de no equilibrio para la columna de absorción de 
gas natural, donde además se presenta el método de solución del mismo. Las 
ecuaciones para el cálculo de las propiedades físicas y químicas del sistema son 
presentadas en el capitulo S, donde además se muestra las reacciones de 
equilibrio que se presentan en el seno de la fase líquida. Posteriormente en el 
capitulo 6, se presentan los resultados obtenidos con el modelo presentado y 
programado en lenguaje MATLAB. Los resultados fueron obtenidos para las 
aminas MEA, DEA Y MDEA, todos para diferentes tipos de columnas. 

3 



CAPÍTULO 2 

2.1. OBJETIVO 

Capítulo 2 

Investigar es ver lo que todo el mundo ha visto, 
y p ensar lo que nadie más ha pensado. 

Albert Szent-Gyorgi (1893-1986) 

Desarrollar un modelo cinético termodinámico, en lenguaje MATLAB, de una 
columna de absorción de gas natural mediante alcanolaminas, para ser 
implementado posteriormente en una optimización en tiempo real. 

2.2. ANTECEDENTES 

El modelado del sistema gas ácido- alcanolaminas puede realizarse mediante 
los modelos de equilibrio y los modelos basados en la transferencia de masa 
con reacción química. En este trabajo se emplea el modelo de transferencia de 
masa, utilizando como herramienta el modelo de equilibrio químico para su 
resolución, ya que permite modelar el proceso de manera más precisa al 
emplear más parámetros para cuantificar las no idealidades. 

El modelo del equilibrio qUlmlco es una técnica empleada para conocer las 
composiciones al equilibrio de los compuestos ácidos en soluciones. El modelo 
esta basado en el equilibrio de las reacciones químicas en la fase líquida, las 
ecuaciones de conservación de masa de las especies reactivas (C02, H2S, H20 y 
alcanolaminas) y el balance de electro neutralidad. 

Diversas investigaciones se han llevado a cabo para predecir el equilibrio 
químiCO del sistema H2S- COr Alcanolamina - HzO. Danckwerts y McNeil (1976) 
propusieron un sistema de CO2 y disoluciones acuosas de alcanolaminas. El 
modelo emplea constantes de pseudo-equilibrio que consideran el efecto de la 
fuerza iónica, la ley de Henry y un balance de moles y cargas. Los resultados 
presentados en la resolución del modelo presentan desviaciones importantes 
con respecto a los datos experimentales presentados por Kent y Eisenberg 
(1976). 

Kent y Eisenberg(1976) propusieron un modelo modificado al de Danckwerts y 
McNeil, formado por un sistema de reacciones más extenso y con ecuaciones 
que relacionan la ley de Henry para el C02 y H2S. El modelo predice un 
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comportamiento razonablemente aceptable con respecto a los datos 
experimentales. 

Desmukh y Mather (1981) desarrollaron un modelo termodinámico para 
predecir la solubilidad de los gases ácidos (C02 y H2S) en soluciones acuosas de 
alcanolaminas. El modelo emplea la ecuación de estado de Peng Robinson para 
el cálculo del coeficiente de fugacidad y la ecuación de Debye- Huckel 
extendida para el cálculo de coeficientes de actividad. Las presiones parciales 
calculadas de los gases ácidos en disoluciones de MEA son razonablemente 
buenas con respecto a datos experimentales. 

Austgen y Rochelle (1989) propusieron un modelo fisicoquímico para 
representar la solubilidad de los gases ácidos (H2S y C02) en disoluciones de 
alcanolaminas (MEA y DEA), además el modelo fue extendido a mezclas de 
MDEA con MEA y DEA. El modelo se basa en el equilibrio químico de la fase 
líquida y el equilibrio de fases vapor- líquido. Para el cálculo de los coeficientes 
de actividad emplean la ecuación de NRTL- Electrolitos que considera las 

. interacciones binarias de corto alcance entre todas las especies así como las 
interacciones de largo alcance entre las especies iónicas. El coeficiente de 
fugacidad es calculado mediante la ecuación de estado de Redlich- Kwong
Soave. Los parámetros de interacción binaria del modelo fueron ajustados con 
datos de sistemas binarios y terciarios reportados en la literatura. Los 
resultados del modelo representan bien el comportamiento del sistema, 
especialmente de bajas a moderadas cargas de gas ácido, según reportan sus 
autores. 

Posey y Rochelle (1997) desarrollaron un modelo termodinámico para el 
sistema DEA-COz-H2S-Agua y mezclas con MDEA. En su modelo emplean la 
teoría de electrolitos-NRTL para representar los coeficientes de actividad, 
además del modelo de energía libre de Gibbs en exceso con interacciones de 
largo alcance de la teoría de Debye- Huckel, y las interacciones locales del 
modelo NRTL y un término de corrección para los efectos del mezclado de 
disolventes en los coeficientes de actividad iónica. El modelo, según sus 
autores, predice de manera razonable las presiones parciales de los gases 
ácidos para cargas moderadas a bajas, sin embargo el calculo de las 
concentraciones de gases ácidos moleculares han de ser cuestionadas. 

En el estudio de los sistemas COz- H2S- Alcanolaminas- H20 mediante modelos 
de transferencia de masa diversos autores han predestinado su 
comportamiento. 

Debido que la reacción entre el H2S y las disoluciones acuosas de alcanolaminas 
involucran únicamente la transferencia de un protón, la reacción reversible se 
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considera que es infinitamente rápida, por lo que la velocidad de absorción es 
controlada totalmente por la transferencia de masa. 

Las reacciones entre el CO2 y las disoluciones de alcanolaminas se desarrollan a 
velocidad finita, diferente con varias aminas. Desde un punto de vista cinético, 
la selectividad del H2S únicamente depende de la rapidez de reacción del CO2• 

Xu y Cheng-Fang (1992) realizaron un estudio de la absorción de CO2 en 
soluciones de MDEA activada con piperazina. En su estudio, concluyen que la 
reacción entre el CO2 con piperazina en paralelo con la reacción reversible entre 
el CO2 y MDEA son de pseudo primer orden; donde la piperazina actúa como 
catalizador, ya que la reacción entre el CO2 y MDEA es muy lenta. La expresión 
obtenida para el cálculo de la velocidad de .absorción se ajusta 
satisfactoriamente a los datos experimentales. 

Xu Zhang y Cheng- Fang (2002) desarrollaron un modelo cinético de absorción 
de CO2 en soluciones de MDEA mezclada con DEA. En el modelo se supone que 
ocurre una rápida pseudo reacción reversible de primer orden entre el CO2 y la 
DEA libre La velocidad de absorción C02 fue expresado como: 

Donde k es el coeficiente de transferencia de masa y pe es la presión de 
equilibrio. Según los autores, se obtiene resultados satisfactorios con respecto a 
los datos reportados en la literatura en absorción de CO2 en disoluciones 
acuosas de DEA. 

Pacheco y Rochelle (1998) desarrollaron un modelo de absorción reactiva de 
H2S y CO2 en disoluciones de MDEA que ocurre en fase líquida. En este trabajo, 
el modulo de destilación RATEFRAC de Aspen Plus fue usado para modelar el 
proceso de transferencia de masa y calor involucrado en la absorción reactiva 
del CO2 y H2S en disoluciones de MDEA. Las teorías de Maxwell- Stefan y factor 
de mejoramiento por reacción química fueron utilizados. 

Versteeg y Kuipers (1989) usaron una técnica numérica mejorada para 
desarrollar un modelo de absorción en el cual es posible calcular rápidamente 
las velocidades de absorción de fenómenos de transferencia de masa · 
acompañadas por reacciones químicas reversibles complejas. Este modelo 
puede ser aplicado para el cálculo de la velocidad de transferencia de masa y 
factores de mejoramiento del sistema de H2S y C02 en varias disoluciones de 
alcanolaminas. Con este método, es posible demostrar el efecto de la 
reversibilidad de las reacciones químicas en la rapidez de absorción . 
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Chakravarty, T. (1985), desarrolló un modelo termodinámico riguroso para 
calcular la solubilidad de los gases ácidos en mezclas de aminas, basado en el 
uso de la expresión de Debye Huckel para calcular coeficientes de actividad; el 
modelo es muy similar al desarrollado por Desmukh y Mather (Chem. Eng . Sci., 
36, 355, 1981) para soluciones de amina y donde se incluye ajuste de 
parámetros binarios a datos experimentales. El modelo presenta una resolución 
mediante la implementación de una iteración de Newton Raphson multi
dimensional. 
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CAPÍTULO 3 

Algo he aprendido en mi larga vida: 
que toda nuestra ciencia, contrastada con la realidad, 

es primitiva y pueril; y , sin embargo, 
es lo más valioso que tenemos. 

Albert Einstein (1879-1955) 

3. GENERALIDADES 

3.1. SISTEMAS DE DESACIDIFICACIÓN DE GAS NATURAL 

El gas natural y procesado normalmente contiene impurezas tales como CO2, 

H25 y C05 además de otros componentes en menor cantidad como CO, HCN, 
C52, etc. 

Debido a la toxicidad y su virtud de corroer del sulfuro de hidrógeno y su 
capacidad para envenenar los catalizadores, los requerimientos de remoción de 
H25 son frecuentemente severos, además, porque los productos de combustión 
del H25, dióxido y trióxido de azufre, son contaminantes de la atmósfera, por lo 
que la máxima concentración de Hi5 permitida por la especificación americana 
para el gas natural entubado es de 4 ppm en volumen. En algunas ocasiones el 
CO2 debe ser removido, por ejemplo cuando el gas será licuado o tratado en un 
proceso químico o para reducir la cantidad de CO2 actuando como un diluyente 
en el gas tratado, por lo que su concentración en el gas natural dulce no debe 
pasar de 1%, sin embargo, en la producción de amoniaco, donde el CO2 es un 
veneno para el catalizador del convertidor, se exige una concentración máxima 
de 10 ppm. La GP5A (Gas Processors 5uppliers Association) define la calidad de 
gas para ser transportado como aquel que contiene :$ 4ppm de H25; <3% de 
CO2 y 96.11 a 112.13 Kg. de agua/MMmcn: 

3.2. TECNOLOGÍAS EXISTENTES 

Existe en la actualidad una gran variedad de procesos utilizados en el 
endulzamiento del gas natural o sintético. Los procesos disponibles se pueden 
clasificar dentro de las siguientes siete categorías: 

~ Procesos con disolventes químicos; 
~ Procesos con disolventes físicos; 
~ Procesos con disolventes híbridos o mixtos; 
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~ Procesos de conversión directa (solamente remoción del H2S); 
~ Procesos de lecho sólido o seco, membranas y otros; 
~ Membranas y otros procesos de endulzamiento; y 
~ Procesos criogénicos. 

3.2.1. Procesos con disolventes químicos 

Capítulo 3 

En los procesos con disolventes qUlmlcos los componentes ácidos del gas 
natural reaccionan químicamente con un componente activo, para formar 
compuestos inestables en un disolvente que circula dentro de la planta. La 
disolución rica, inestable, se puede separar en sus integrantes originales 
mediante la aplicación de calor y/o por reducción de la presión de operación, 
para liberar los gases ácidos y regenerar el disolvente. Una vez regenerada, la 
disolución se envía nuevamente a la unidad de absorción. 

El componente activo en el componente puede ser uno de los siguientes tipos: 
una alcanolamina o una disolución básica (disolución alcalina con sales), con o 
sin aditivos. En principio, las aminas muestran mayor afinidad con el dióxido de 
carbono y producen una cantidad apreciable de calor de reacción (calor 
exotérmico) . 

La afinidad hacia el CO2 se reduce con ami nas secundarias o terciarias. En la 
práctica, esto significa que, por lo menos, parte de la disolución en el proceso 
de regeneración puede ser afectada por la reducción de presión en la planta, 
con la correspondiente disminución de suministro de calor. 

Las disoluciones de carbonato de potasio generalmente incluyen activadores 
para aumentar la cinética de reacción, pero esos disolventes son difíciles de 
generar con un simple descenso de presión . 

Las principales desventajas de estos procesos son: la demanda de energía, la 
naturaleza corrosiva de las disoluciones y la limitada carga de gas ácido en la 
disolución, debido a la estequiometria de las reacciones. La Tabla 3.1 enumera 
los principales procesos comerciales que trabajan con disolventes químicos. 
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-::---:--:-;-_.. ._-¡-

. Descripción , I Concentración 
I i (% Peso) 

¡ MEA----------í 2.5N Monoetanolamina en -ro 15 % ---
¡ I agua 
,--------------r=-:---:-:-----,---
! MEA (Ami na protegida) I 5N Monoetanolamina en 
: ¡ agua I 

30% 

¡ MEÁ-'CAminaprotegida i 5N Monoetanolamina en '----300;.;----.-
! TS) ! agua con inhibidores I , 
:-DGA-- -"-.----- ----- !6NDiglicol amiñaeñagua -, 63%(23·700;;)------

! l con inhibidores I -----._-.----- --- -_ .... _--·---------·---1·_ .. - - .. -.-.. _ .. -.. 
DEA ; 2.5N Dietanol ami na en I 26% (15-26 %) 

." : agua ! 
; DEA Sñe~ .. --~--------·i·3N Dietanolamlna eñagl;a--r------32o¡;(25~35o/~)--·-· 

DEA(Amina protegida) . _o: 5N'-'Dietlnol aml na en i 52% 
! agua con inhibidores ! 

¡ DEACAmlnaprotegicfa-fS)- !sNDietanol arñiña-en-í--------S 20¡;----- --. 
; i agua con inhibidores I 

.. - -- -- r------·-.. -----------·---.--·--- -... -.-.--- ----
· DIPA ! 4N Diisopropanolamina en '1' 54% (30-54%) 
J ¡ agw ,--.-... -._--.-------.-.-.--- ~---.------------- - r-----· ---.--.--.---. 
! MDEA ¡ 4N Metildietanolamina en i 54% (30-54%) 
; ! agua I 
:-~g~-~~~t~~~~~~~~EA-P~- : :~ellidietanoíá-ñiina --en'¡--' ----·---.. --48'O¡--------·· 

: TEA i Trietanolamina en agua 

Sales de Carbonato de Potasio ---_._--. ---_ .. _.-:------
, Carbonato Potásico Caliente .... (HOT-POT) 

· Benfield.. .... .... .... .... ........... .... Carbonato Potasico, aditivos e inhibidores 

! Beñfieid~ Hipure ~=-:-.-:-~--carbOñato-potiisk:o-{20-3-SÓ;~)-se~iüido .. deun · 
proceso de aminas 

· Catacard Carbonato potasio con catalizador inorgánico -_ .. _--,- .. - "." ---. __ .- .-,---- --------------_ •. _----.-------_._------_.,_._-.-------, 
(boratos de aminas) e inhibidores de corrosión . . --Sale-ssáSicas·-----·-·------... --- -.---...... ---.. ------.-_. 

, Giammarco Vetrocoke ....... ....... Carbonato potásico caliente con trióxido de 
Arsénico (Arsenita) . 

: Alkazid-M 

~Alkasid-DIK 

. - - .. -
Sal de potasio y ácido metilaminopropionico. 

- Sales de potasio,'dimetilaminoacétiéo-: 

, Flexsord Carbonato potásico caliente y aminas impedidas 

Tabla 3.1. Disolventes químicos utilizados en el endulzamiento de gas natural. 
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Los factores más importantes que se toman en cuenta en la selección de un 
proceso son: 

~ Regulaciones de contaminantes en el ambiente, referidas a H2S, CO2, 
COS, RSH, etc. 

~ Tipo y concentración de las impurezas en el gas ácido; 
~ Especificaciones del gas residual (gas dulce); 
~ Temperatura y presión del gas ácido y del endulzado; 
~ Volumen del gas que va a ser procesado; 
~ Corrosión; 
~ Fracción molar de los hidrocarburos en el gas; 
~ Requerimientos de selectividad; 
~ Costos de operación y capital; 
~ Regalías; y 
~ Especificaciones de los productos líquidos. 

3.2.2. Disoluciones Acuosas de Alcanolaminas 

Las disoluciones acuosas de alcanolaminas son los solventes más empleados 
para la absorción de H2S y CO2. Las alcanolaminas son caracterizadas por la 
presencia de un grupo hidroxil, -OH y el grupo ami no, -NH2. El grupo hidroxil 
reduce la presión de vapor de la amina e incrementa su solubilidad en agua, 
mientras que el grupo amino da la reactividad necesaria con los gases ácidos. 

Las aminas que son comúnmente usadas en el acondicionamiento de gas son 
MEA (Monoetanol amina), DEA (Dietanol amina), DIPA (Diisopropanol amina) y 
MDEA (metil dietanol amina). Cada amina tiene sus propias ventajas y 
desventajas en términos de su química con los gases ácidos. Por ejemplo, MEA, 
una amina primaria es la mejor elección para la absorción debido a que 
presenta una absorción muy alta. Sin embargo, se debe de pagar por la ventaja 
de absorción en el regenerador, ya que la MEA se enlaza fuertemente con los 
gases ácidos por lo que se requiere más energía para regenerarla. 

Una amina terciaria como MDEA es una buena elección para la absorción de 
H2S en gas natural, pero el costo de la amina es más alto, además de que no 
retira grandes cantidades de CO2. 

La MEA Y DEA reaccionan rápidamente con el H2S y el CO2. Estas 
alcanolaminas, al igual que otras alcanolaminas primarias y secundarias 
reaccionan directamente con el CO2 para formar el carbamato de la 
alcanolamina correspondiente. Estos disolventes son utilizados en aplicaciones 
donde se necesita eliminar la mayor parte de H2S y C02. Recientes 
investigaciones (Chakravarty et al., 1985, Katti y Wolcott, 1987) sugieren una 
pequeña cantidad de alguna alcanolamina primaria o secundaria como la MEA o 
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DEA mezclada con MDEA para incrementar substancialmente la capacidad de la 
mezcla para absorber el CO2 sin incrementar demasiado los requerimientos de 
energía en el regenerador. 

3.3. SELECTIVIDAD 

La absorción selectiva del H2S de una mezcla gaseosa de CO2 - H2S es 
frecuentemente necesaria para dar una corriente concentrada de H2S para ser 
procesada en una planta de tratamiento de azufre. 

El H2S reacciona instantáneamente con aminas y por lo tanto la rapidez de 
absorción es muy alta y controlada por la fase gaseosa. La rapidez de absorción 
de CO2 depende en gran medida de la velocidad de reacción entre el CO2 
disuelto y la amina libre. En consecuencia, la absorción del C02 es 
relativamente baja y controlada en mayor parte por la fase líquida . El tiempo de 
contacto tiene un papel crucial para determinar la efectividad del proceso de 
remoción selectiva. 

La variación del tiempo de contacto tiene como consecuencia la calidad del gas 
tratado. La variación del tiempo de contacto se alcanza variando el número de 
platos. Entonces, para tiempos de contacto más cortos y por lo tanto columnas 
pequeñas han de ser usadas para maximizar la absorción selectiva de H2S sobre 
CO2• 

3.4. ELECCIÓN DEL DISOLVENTE 

La selección de un disolvente depende de los requerimientos de pureza del gas 
tratado, la presencia de contaminantes en la alimentación y la temperatura de 
operación y la presión en la columna. 

La MEA Y DEA reaccionan directamente con el C02 para formar carbamatos, 
contrariamente a la reacción con MDEA donde la ausencia del átomo de 
hidrógeno en el grupo amino inhibe la reacción directamente con el C02. Los 
carbamatos formados con MEA y DEA son relativamente estables. La 
reactividad de las aminas con el CO2 se puede representar como: 

MEA > DEA > MDEA 

Cuando el C02 y H2S son absorbidos simultáneamente, la presencia de un gas 
disminuye la absorción del otro debido a la reducción de la concentración de 
amina libre. El orden finito de la reacción entre la alcanolamina y el CO2 los 
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hace termodinámicamente selectivos hacia el COz, mientras que la reacción 
instantánea con HzS los hace cinética mente selectiva para HzS. El orden de la 
selectividad cinética para HzS sobre el COz puede ser expresada como: 

MDEA > DEA > MEA 

Por lo tanto, las aminas como MDEA son usadas ampliamente para la remoción 
selectiva de HzS y las ami nas primarias y secundarias son usadas para CQ.

absorber tanto COz como HzS. 

3.5. DISOLVENTES EMPLEADOS EN EL ENDULZAMIENTO 

Actualmente existen alrededor de 80 procesos patentados para el 
endulzamiento de gas natural, donde cada uno de los cuales usa un tipo 
diferente de disolvente. Los disolventes estudiados en este trabajo se limitan a 
las alcanolaminas MEA, DEA Y MDEA, que son las de mayor uso en la industria. 

3.5.1. MEA (Monoetanolamina) 

La MEA es una amina primaria, siendo la base más fuerte de las diferentes 
ami nas, y ha tenido un uso difundido especialmente en concentraciones bajas 
de gas ácido. No es recomendable cuando están presentes el COS y CSz. Por su 
bajo peso molecular tiene la capacidad de transporte para gases ácidos, lo que 
se traduce en un menor flujo de amina para remover una determina cantidad 
de gas ácido. Sin embargo, la MEA se enlaza fuertemente con los gases ácidos, 
especialmente COz, por lo que se requiere mayor cantidad para separarlos en la 
columna de regeneración además de ser la más corrosiva. 

3.5.2. DEA (Dietanolamina) 

La DEA es una amina secundaria, mucho menos corrosiva que la MEA. 
Reacciona muy lentamente con el COS y el CS2. La DEA se degrada de igual 
forma que la MEA, no obstante, los productos de degradación tienden a hervir a 
la misma temperatura, por I? que es muy difícil de separarlos. 

En años recientes, las plantas de DEA han sido construidas para operar con 
concentraciones de disolución entre 30 a 35 % en peso. Por muchos años, por 
factores de corrosión, se empleaba un máximo de 18% para MEA, y 25 %pfp 
de DEA, no obstante, se ha determinado en los últimos años que la DEA no es 
corrosiva a niveles inferiores de 35%. 
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3.5.3. MDEA (Metildietanolamina) 

La MDEA es una amina terciaria, que ofrece gran selectividad hacia el H2S en 
presencia de C02. Cuando la composición de alimentación del gas amargo 
presenta una alta relación de COJH2S, se puede emplear MDEA para mejorar la 
calidad de la corriente de gases de cola que van hacia la Planta Claus, con el fin 
de recuperar el azufre. La reacción de la MDEA con el CO2 es lenta comparada 
con el H2S, además de tener un enlace débil el producto de la reacción, por lo 
que se requiere menor cantidad de energía para su separación. 
La MDEA se usa en concentraciones del 30 - 50% en peso de amina. 

3.5.4. Mezclas de Aminas 

En años recientes, la mezcla de aminas ha demostrado ser una ventaja sobre el 
empleo de soluciones con un solo tipo de amina. Una de sus ventajes es que la 
mezcla puede ser formulada para dar exactamente la separación deseada a un 
costo mínimo. El desempeño de la mezcla de aminas, al contrario de las 
disoluciones de solo una ami na, depende no solo de cómo se comporte 
termodinámicamente, sino también de la cinética de las reacciones de los gases 
ácidos con las aminas. 

3.6. TRANSFERENCIA DE MASA Y ENERGÍA 

El fenómeno de transferencia de masa en un sistema gas -líquido puede 
definirse como el movimiento total de un componente de una mezcla de un 
punto a otro, donde el componente existe a diferentes concentraciones; dentro 
de las características más importantes se encuentran: 

• La transferencia de masa por difusión molecular ordinaria ocurre debido 
a la diferencia o gradiente de concentraciones, es decir, la especie se 
difunde en la dirección de menor concentración; 

• La velocidad de transferencia de masa es proporcional al área normal de 
la dirección de transferencia de masa y no del volumen de la mezcla. Por 
lo que la velocidad puede ser expresada como un flux; y 

• La transferencia de masa se detiene cuando la concentración es 
uniforme. 

Un aspecto muy relevante en la transferencia de masa es que la resistencia 
esta confinada a una estrecha región adyacente a la interfase. El término de 
resistencia se refiere a la relación del gradiente (fuerza motora) con respecto al 
flux de masa. 
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Generalmente, los modelos basados en la rapidez de transferencia de masa 
usados para los cálculos en columnas están fundamentados en cinco 
parámetros clave: 

• Balances de masa y energía alrededor de fases individuales en un plato; 
• Fases de equilibrio mediante termodinámica convencional; 
• Equilibrio a lo largo de la interfase; 
• Efecto de la cinética química en la rapidez de transferencia de masa, 

particularmente en fase líquida; y 
• Modelos de transferencia de masa y calor para transporte a través de las 

interfases. 

Los modelos de no equilibrio requieren el cálculo del flux de masa Ni, el cual se 
define como: 

Ni =Ji +xiINi (3.1) 
i=l 

Donde Ji es el flux difusivo, Xi es la fracción mol del componente i y Ni es el flux 
de masa para el componente i. 

Existen diversas maneras de estimar el flux difusivo, entre las cuales están la 
Ley de Fick, las ecuaciones de Maxwell- Stefan o por medio de los coeficientes 
de transferencia de masa. La ley de Fick y los coeficientes de transferencia de 
masa están basados en observaciones experimentales, mientras que las 
ecuaciones de Maxwell- Stefan se desarrollaron considerando las contribuciones 
mecánicas de Maxwell y la contribución cinética de Stefan. En este trabajo se 
emplean los coeficientes de transferencia de masa para estimar el flux de masa 
por convección. 

3.6.1. Ley de Fick 

La expresión básica que representa la transferencia de masa por difusión 
molecular es una mezcla binaria es la ley de Fick, la cual queda expresada 
como: 

(3.2) 

Donde JA * = flux molar del componente A referido a los ejes moviéndose a una 
velocidad molar promedio. 

15 



Donde: 
DAS = Difusividad de A a través de B 
XA = fracción molar de A. 
c = densidad molar de la mezcla. 

3.6.2. Ecuaciones de Maxwell- Stefan 

Capítulo 3 

Para el cálculo de la difusión Ji, además de la Ley de Fick se puede emplear las 
ecuaciones de Maxwell- Stefan. 
Las ecuaciones de Maxwell-Stefan establecen que como resultado del 
movimiento de las moléculas del fluido en el proceso de difusión, las moléculas 
chocan entre si, lo que provoca una resistencia por fricción. 

Considérese un volumen de control donde se aplica un balance de cantidad de 
movimiento, donde la suma de las fuerzas que actúan sobre el sistema es 
proporcional a la rapidez de cambio de momentum en el sistema. 

¿; Fuerzas actuando en el sistema ce Rapidez de cambio del momentum del 
Sistema (3.3) 

A través del volumen de control, el momentum puede entrar o salir como 
producto del movimiento de las moléculas a través de las paredes, y dentro del 
volumen de control las moléculas de la especie i pueden ganar o perder 
momentum debido al choque con otras moléculas de otras especies. 

Si el volumen de control se mueve a la velocidad molar promedio u, entonces 
existe un equilibrio entre las moléculas que entran y las que salen, como 
resultado no hay cambio neto en el momentum. 

Sistemas Binarios 

La rapidez del cambio de momentum del sistema se calcula mediante la 
estimación del número de choques entre las moléculas 1 y 2, que depende 
proporcionalmente de la cantidad de moléculas presentes de cada especie, por 
lo que mientras más moléculas estén presentes, mayor será el número de 
choques. 

Número de choques entre 1 y 2 oc XIX2 

Por unidad de volumen por 
Unidad de tiempo 
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La fuerza neta por unidad de volumen ejercida por las moléculas de la especie 
1 queda representada por -\7Pl 

Sustituyendo en la eco (3-3) y quitando la constante de proporcionalidad 
mediante la multiplicación de una constante resulta 

Por lo que: 

(3.4) 

Donde Xl Y X2 es la fracción mol de las especies 1 y 2 en el sistema 
respectivamente, DMS12 = P/f12 es el coeficiente de difusividad de Maxwell
Stefan y di es el gradiente de difusión de la especie 1 en un gas ideal a 
temperatura y presión constantes, para la especie 2 se tiene que 

(3.5) 

3.6.3. Modelos de Transferencia de Masa 

El planteamiento de los modelos de transferencia de masa implica establecer 
una serie de suposiciones que describan lo mejor posible el proceso de 
transferencia de masa. Para esto, se han de establecer ecuaciones, términos y 
condiciones de frontera para resolverlo. A continuación, se describen algunos 
de los modelos de transferencia más empleados. 

Modelo de Película 

Este modelo considera el flujo sobre la interfase, donde la velocidad local se 
aproxima a cero en la superficie. Además, en este límite el único flujo es el 
normal a la superficie y es el que corresponde al flux de transferencia de masa. 
El fluido esta en contacto inmediato con una superficie que se considera 
estancada. El modelo se basa en el hecho de que la resistencia a la 
transferencia de masa y calor se lleva a cabo en una película estancada, el 
transporte será por difusión molecular. La resistencia a la transferencia estará 
en función proporcional al espesor de la capa a través de la cual ocurre la 
difusión molecular. 
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El espesor de la película se encuentra entre 0.01 a 0.1 mm cuando se considera 
fase líquida y de 0.1 a 1 mm cuando se considera fase vapor. 

Las ecuaciones que describen el proceso de transferencia de masa mediante el 
modelo de película son: 

ac¡ +'il.N = 0 
al ' (3.6) 

Cuando se considera el estado estacionario, las ecuaciones anteriores se 
transforman en 

~N=O ar ' ~N = 0 ar ' (3.7) 

Donde r es la dirección en la que se lleva a cabo el proceso de transferencia. 

Con las condiciones de frontera 

r= ro x¡ = Xo 
r= r~ x¡ = x¡~ 

(3.8) 

Este modelo no es muy realista . No obstante, el modelo de película incorpora 
una característica esencial al sistema real, esto es, que el gas debe entrar al 
líquido por disolución y difusión molecular antes de que pueda ser transportado 
por convección. Las predicciones basadas en este modelo son generalmente 
similares a aquellas basadas en modelos más sofisticados e incluso en 
ocasiones idénticas. Por su simplicidad, es frecuentemente preferible sobre el 
modelo de película por motivos de resolución. 

Modelo de Penetración 

El modelo de película no considera la acumulación de las especies difundidas en 
la película; el flujo local a través de una pequeña área es constante. En 1935 
Higbie aseguró que la mayoría de los equipos industriales que operan en 
contacto gas-líquido están sometidos a repetidos y breves contactos entre dos 
fases y que los tiempos de contacto son demasiado cortos para alcanzar el 
estado estacionario. Como una burbuja de gas se eleva a través del líquido, el 
líquido en contacto inmediato con el gas es reemplazado en un tiempo igual al 
requerido por la burbuja para subir un diámetro de burbuja. El modelo 
considera que debido a la turbulencia que existe en el seno del fluido, existen 
un grupo de elementos del fluido o eddies que se acercan a la interfase y 
permanecen en ella por un tiempo t. 
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Si se considera un proceso unidimensional, donde z representa la dirección del 
proceso de difusión, la ecuación que describe el proceso es: 

Ct oxi + oNi = O 
i3t ()z 

Si N i = Ji +XiNt, la ec. (3.9) se transforma en: 

Ct ox/ + Nt ox = 2lu. 
i3t ()z ()z 

(3.9) 

(3.10) 

Donde Nt el el flux molar total y Jiz se puede estimar mediante la Ley de Fick, 
las ecuaciones de Maxwell- Stefan o por medio de coeficientes de transferencia 
de masa. 

Para su resolución, se consideran las siguientes condiciones de frontera: 

1) Durante el proceso de difusión, la composición de la interfase es 
constante (XiO) 

z=O t>O Xi = X¡o 

2) Antes del inicio del proceso de difusión, la composición es 
homogénea, y es igual a la composición del seno del fluido Xi"'_ 

z ;::: O t>O Xi = XiO 

3) Si el tiempo de residencia es muy corto, se puede considerar que el 
componente que se esta difundiendo no ha llegado al seno del fluido y 
por lo tanto no ha cambiado su concentración, por lo que: 

t>O Xi = Xi", 

Existen dos modelos de penetración; Higbie (1935) y Danckwerts (1945), la 
diferencia entre ambos radica en el tiempo que se considera que los eddies 
permanecen en la interfase. 

3.6.4. Transferencia de Energía 

La transferencia de energía puede llevarse a cabo por medio de convección y 
conducción. Si se considera el equilibrio mecánico en el sistema, el balance de 
energía se puede establecer como: 
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(3.11) 

(3.12) 

Donde q es el flux de calor conductivo. 
En la interfase tiene que haber continuidad, lo que se representa mediante: 

E!' = .f! (3.13) 

Donde E' Y EY son los flux de energía de las fases adyacentes a la interfase. La 
ecuación anterior establece que la componente normal de los flux de energía 
debe ser continúa a través de la interfase. 

El flux de energía "E" en cualquiera de las fases se puede expresar mediante: 

n 

E= q+¿HN, (3.14) 
/-, 

3.6.5. Transferencia Interfadal de Masa y Energía 

En la interfase entre el líquido y el vapor se tiene que cumplir la continuidad de 
los flux molares por componente y la de los flux molares totales, lo que se 
representa como: 

N/=N¡=Nl 

N/ = J/ + x¡N/ = N¡ = Jr + YiNt = Nr 

(3.15) 

(3.16) 

(3.17) 

Donde la transferencia ocurre de la fase vapor "V" a la fase líquida "L". En la 
interfase además debe existir la continuidad del flux de energía, lo que se 
representa por la ecuación: 

P'=E=E! (3.18) 

Donde e y EL son las componentes normales del flux de energía en la 
interfase, usando la ec. (3.14), la ec. (3.18) se transforma en : 

V+ "¿-' NVH V = L ..¿-,,, LH L q L..., i q + L... Iv, i (3.19) 
;=1 1=1 
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Donde los flux de calor están dados por 

qV = hv (Tv_ TI) 
qL = hL(TI-rL) 

Capítulo 3 

(3.20) 
(3.21) 

donde hv Y hL representan los coeficientes de transferencia de calor en fase 
gas y líquido respectivamente y TI corresponde a la temperatura de la interfase. 

3.6.6. Coeficientes de Transferencia de Masa 

Un método alterno para el calculo del flux difusivo sin emplear la Ley de Rck o 
las expresiones de Maxwell- Stefan es usando los coeficientes de transferencia 
de masa. 

Considérese un sistema constituido por dos fases, líquido (x) y vapor (y), como 
se muestra en la figura 3.1. Las composiciones del componente i en el seno del 
fluido se denotan como Yi y Xi Y las composiciones en la interfase como Yi' y Xi ' . 

La interfase se considera como una delgada superficie que no ofrece resistencia 
a la transferencia de masa y donde se establece un equilibrio entre la fase 
líquido x y la fase vapor y. 

Seno del 
vapor 

Yij 

Pelicula de 
liquido 

X ij 

~Xij 

~ . 
y ij 

Película ) 
de vapor 

Interfase 

, 
Seno del 
liquido 

Fig.3.1. Perfil de concentración típica en la región interfacia!. 

El coeficiente de transferencia de masa k para la fase líquida de un sistema 
binario se define como: 

Nib - ''ib" Nt Jib 
lim ---

Ni->O ct(x¡b - X¡t) - Cl" t.x¡ (3.22) 
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Donde el subíndice b indica condiciones en el seno del fluido, illd es la 
diferencia entre la fracción mol en el seno del fluido y la fracción mol en la 
interfase. El término k¡¡ es el coeficiente de transferencia de masa para la fase x 
en el seno del fluido. De la ecuación (3.22) se precede que J¡ = Ctx¡(u¡-u) Y la 
ecuación (3.22) queda como 

~ = cf ''i"(U¡ - u) = (U¡ - u) 
ct'~X¡ óX¡ 

Xi (3.23) 

Donde u¡ representa la velocidad de difusión de la especie i y u es la velocidad 
molar de referencia promedio y k¡¡ representa la rapidez máxima (relativa a la 
velocidad de la mezcla) a la que un componente puede ser transferido de una 
fase a la otra. 

En un proceso de transferencia de masa los perfiles de composición y de 
rapidez son alterados por la difusión de los componentes de la mezcla a través 
de la interfase. En condiciones reales el coeficiente de transferencia de masa 
es: 

(3.25) 

En donde el término k*b considera que el flux no es muy pequeño, y que los 
perfiles de composición y rapidez son alterados. 

3.6.7. Correlaciones para Coeficientes de Transferencia de 
Masa 

Los valores de los coeficientes de transferencia de masa se pueden obtener 
mediante experimentación, sin embargo, tales coeficientes solo pueden ser 
utilizados por sistemas semejantes a los analizados. Otra alternativa es 
mediante correlaciones adimensionales. 

Algunas correlaciones empleadas para el cálculo de los coeficientes de 
transferencia de masa son: 

o Número de Sherwood = Sh = kd 
D 

o Número de Stanton = St = ~ 
u 

o Número de Schmidt = Se = ~ 
D 
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o Factor j de Chilton- Colburn = jD = St Sc 2/3 

Donde d representa la longitud característica del equipo de transferencia de 
masa, u es la velocidad media de flujo, u es la viscosidad cinemática, k es el 
coeficiente de conductividad térmica y D es el coeficiente de difusión. 

Muchos de los procesos que implican la transferencia de masa emplean equipos 
donde los gases y los líquidos se encuentran agitados, por lo que el gas disuelto 
es transportado de la superficie al interior del líquido por convección. 

3.7. TRANSFERENCIA DE MASA EN SISTEMAS GAS-LÍQUIDO CON 
REACCIÓN QUÍMICA 

La transferencia de masa de un gas a un líquido acompañada por reacción 
química en la fase líqUida puede ser descrita por los siguientes pasos (figura 
3.2): 

1. Difusión de uno o más reactivos gaseosos del seno de la fase gas a la 
interfase gas- líquido seguida por absorción (disolución) dentro del 
líquido; 

2. Difusión del reactivo en la fase líquida del seno a la interfase y contra 
difusión del gas disuelto pero sin reaccionar al seno de la fase líquida; 

3. Reacción entre el gas disuelto y el reactivo líquido en la fase líquida; y 
4. Difusión del producto de la reacción dentro del seno de la fase líquida. 

La presencia del paso 3) (el cual está ausente en sistemas con absorción fíSica) 
contribuye al mejoramiento de la transferencia de masa. La reacción química 
incrementa la capacidad de absorción de los gases por el decremento de la 
concentración libre de las especies de gases ácidos en el seno del líquido, por lo 
que se incrementa el gradiente de concentración a la interfase. 
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Molécula de gas ácido 

Fase gas 

8 
Paso 1 

Interfase ~_----:lr ________ ------
Paso 2 

Fase líquida 
Molééula del solvente 

Pasos 3 Y 4 

Figura 3.2. Representación molecular de la absorción con reacción química. 

Clasificación general de la transferencia de masa 

El mecanismo de transferencia de masa acompañado con reacción química, 
depende de la dinámica del sistema en que se lleva acabo. 

Los mecanismos de transferencia de masa se clasifican en: 

a. Molecular: La masa puede transferirse por medio del movimiento 
molecular fortuito en los fluidos (movimiento individual de las 
moléculas), debido a una diferencia de concentraciones. La difusión 
molecular puede ocurrir en sistemas de fluidos estancados o en fluidos 
que se están moviendo. 

b. Convectiva : La masa puede transferirse debido al movimiento global del 
fluido. Puede ocurrir que el movimiento se efectúe en régimen laminar o 
turbulento. El flujo turbulento resulta del movimiento de grandes grupos 
de moléculas y es influenciado por las características dinámicas del flujo 
tales como densidad, viscosidad, etc. 

Usualmente, ambos mecanismos actúan simultáneamente. Sin embargo, uno 
puede ser cuantitativamente dominante y por lo tanto, para el análisis de un 
problema en particular, es necesario considerar solo a dicho mecanismo. 
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3.8. RAPIDEZ DE ABSORCIÓN EN SISTEMAS GAS-LÍQUIDO 

El modelado de sistemas donde ocurre una absorción con reacción química con 
líquidos agitados, como las columnas de absorción de gases ácidos, es muy 
complicado para su predicción exacta. Las concentraciones de varias especies 
no son constantes o uniformes cuando se mide en lapsos cortos de tiempo y 
longitudes pequeñas. La difusión, conveCClon y reacción ocurren 
simultáneamente. La naturaleza de los movimientos convectivos aún no es 
enteramente comprendida, y el intento por describirlo completamente conlleva 
numerosas complicaciones. Para predecir el comportamientos de estos 
sistemas, es necesario el empleo de modelos altamente simplificados, los cuales 
modelen la situación lo suficientemente bien para propósitos prácticos sin 
requerir de muchos parámetros a los cuales sea difícil asignar valores. A 
continuación, se presenta la solución para la rapidez de transferencia de masa 
para algunos sistemas con y sin reacción química. 

3.8.1. Absorción sin reacción química 

En la absorción sin reacción, donde el gas se disuelve sin que ocurra ninguna 
reacción química, la rapidez de absorción del gas es calculada mediante: 

(3.26) 

Donde A* es la concentración del gas disuelto en equilibrio con la presión 
parcial del gas en la interfase entre el gas y el líquido y AO es la concentración 
de la especie A en el seno de la fase líquida. El área de la interfase entre el gas 
yel líquido, por unidad de volumen del sistema se denomina "a" y kL como el 
coeficiente de transferencia física y R es la rapidez de transferencia de masa del 
gas. 

3.8.2. Reacción instantánea reversible (Modelo de Película) 

Cuando el sistema en estudio, las difusividades tanto de reactivos como de 
productos no son iguales, las expresiones de la rapidez de absorción varían 
dependiendo del tipo de reacción reversible que se presente. 

1) A <=> P 

Se define como A al gas reactivo y P el producto de la reacción; condicionando 
el equilibrio en cada punto se asegura que: 

p = Ka 
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donde K es la constante de equilibrio. La expresión para la rapidez de absorción 
es: 

(3.27) 

2) A ~ 2P 

La constante de equilibrio se define como: 

La rapidez de absorción se escribe como: 

(3.28) 

3) A + B ~ P 

La constante se define como: K = pI a b 

Ya que mediante la reacción de un mol de A se obtiene un mol de P, asimismo 
con el compuesto B, las expresiones quedan 

La solución general a las ecuaciones anteriores son: 

DAa+Dpp = C,x+C2 

. DBb +Dp p=CJx+C4 

(3 .29) 

(3.30) 

Donde el, e2, e3 y e4 son las constantes de integración, que se determinan 
mediante las 'Siguientes condiciones de frontera: 

a = A*, 

a = AO, 

x=o 

x=t5=DA lk¡. 
(3.31) 
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Mediante las ecuaciones (3.30) y (3.31) Y la constante de equilibrio se 
determina el valor de Cl -C4. La expresión para Cl es: 

(3.32) 

La rapidez de absorción del gas es una combinación de la rapidez del gas que 
reacciona y el que no reacciona difundido lejos de la superficie. 

R - [- D oa _ D op] 
- A OX P OX x=o 

A partir de la ecuación (3.30) 

R=-C l 

Sustituyendo el valor de Cl se obtiene: 

(3.31) 

Ya que K ~ 00, R tiende a convertirse en una reacción irreversible instantánea, 
por lo que se transforma en: 

4) 

A+B ~ P+Q 

Con K =E!i 
ab 

(3.32) 

Donde A*, AO Y BO son especificados y la concentración p, q de los productos P 
y Q son considerados iguales el uno con respecto al otro. Mediante esta 
suposición se obtiene: 

R=k (A*_AaI 1+ Dp _ tP_ ] 
1. t DA A*-AO 

(3.33) 

Donde ~ es: 
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5) A + 28 ~ P + Q 

La constante de equilibrio K se expresa como: K = P q 
a b2 

Capítulo 3 

(3.34) 

Si la difusividad de todos los componentes se considera igual y la 
concentración de p y q iguales, la rapidez de transferencia de masa se expresa 
como: 

R = k [(A*-AO)+ BO'/{K(A* - A
O
)}] 

L . 1+ 2-JfKA*) 
(3.35) 

Este tipo de absorción corresponde a la del CO2 en soluciones de aminas en 
condiciones donde la reacción puede ser considerada instantánea. 

3.8.3. Absorción simultánea de dos gases reaccionando 

Cuando dos gases son absorbidos simultáneamente y cada uno sufre una 
reacción con el mismo agente tratante se considera una absorción simultanea. 
Este tipo de sistema es manejado en la desacidificación de H2S y CO2 mediante 
alcanolaminas. 

Si se define Al y A2 como los solutos H2S y CO2 respectivamente y 8 como 
cualquier alcanolamina; las concentraciones de los solutos en las interfaces 
serán Al * y A2*, que en lo general, serán diferentes, así como sus 
difusividades, DAI , DA2, Y las constantes de rapidez de reacción, k2A1 y k2A2 que 
provocan la rapidez de reacción junto con el disolvente 8. Si se supone que las 
rapideces de reacción son k2al b y k2a2b, la reacción se puede escribir como: 

A l + zB ~P} 
A 2 + zB ~ P 

En 1964 Goetler y Pigford reportaron soluciones numéricas para dicho sistema. 
El sistema de absorción química simultánea para dos gases se pude analizar en 
diferentes aspectos; por ejemplo si ,1(k280 t) ~ 00 con una relación constante de 
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kAtlk2A2, implica que el sistema se aproxima a una reacción infinitamente 
rápida para ambos solutos, la solución analítica se puede obtener ante algunas 
consideraciones: 

Si se considera igual la difusividad de todos los componentes y sí: 

(3.36) 

Entonces la concentración de B será homogénea del lado líquido en la interfase 
y la reacción entre Al y A2 será de pseudo primer orden y la absorción de un 
componente no será afectada por la presencia del otro en la fase líquida, por lo 
que la expresión, para la expre?ión queda dada por: 

~ ~ 
a 1 - x ~o... x 1 x ~o... x 
- = -·e .erfc(- -Ft) + -·e .erfc(- -Ft) 
A 2 2.jD;0 2 2.jD;0 (3.37) 

(3.38) 

Por otro lado, si los dos solutos en gas tienen iguales difusividades y las 
constantes de rapidez de reacción se comportan de manera muy semejante, la 
suma de las rapideces de absorción de Al y A2 serán las mismas como las de 
una absorción sencilla, con una concentración interfacial de (A I *+A2*), 
reaccionando con B mediante una cinética de segundo orden; el factor de 
mejoramiento se puede expresar como: 

(3.39) 
E = (E -E) 

tanh M' - ' -
E,- l 

Donde E se refiere al factor de mejoramiento y E¡ representa el límite de E para 
una reacción instantánea, y M'=1l/4k2Bt. 

En el caso donde: 
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Las reacciones para Al y A2 se consideran instantáneas, es decir, que existe una 
reacción más allá de la superficie donde la concentración de Al, A2 Y B son 
cero, por lo que la rapidez de reacción depende en gran medida de la difusión 
de los reactivos en esta zona. Este esquema puede ser considerado a la 
absorción de un solo componente, por lo que la absorción para Al queda 
como: 

R = EA * ~( DAI J donde I ,1 771 E"='1kl (3.40) 

La absorción para A2 de manera similar: 

(3.41) 

Donde p se obtiene a partir de: 

(3.42) 

3.8.4. Absorción en columnas de platos 

El cálculo de la rapidez de absorción en una columna de platos está en función 
de la disponibilidad de datos característicos de la columna. Características como 
los flujos de gas y líquido, así como las composiciones, el tipo de plato, altura 
de vertedero, número de platos y otras condiciones de operación que se 
requiera especificar. 

Uno de los métodos disponibles que se emplean cuando los datos son 
requeridos es el siguiente: 

• Si la composición del líqUido se puede considerar uniforme, por ejemplo, 
que no exista una variación sistemática a lo largo del plato debido a un 
flujo cruzado. Este es el caso probablemente donde la profundidad de la 
espuma en el plato es más grande que su diámetro, o cuando el líquido 
fluye uniformemente a través de los agujeros en el plato, en lugar de 
fluir a través del plato y cayendo sobre un vertedero. La composición del 
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líquido que sale del fondo del plato, la cual es especificada, es entonces 
la misma que del líquido en el plato. El valor de Ra' (donde a' es el área 
interfacial por unidad de volumen de líquido) que corresponde a. la 
composición del líquido y la composición promedio del gas es calculada 
por métodos similares a aquellos empleados absorbedores, usando 
valores de ~, kL, ya'. La rapidez de absorción en el plato es Ra' 
multiplicada por el volumen total del líquido en el plato; es comparado 
con la rapidez de absorción correspondiente al cambio supuesto en la 
composición del gas mientras atraviesa el plato. Un segundo y 
adicionales supuestos deberán ser hechos, como sea necesario, hasta 
que dos coincidan. 

El balance de material ahora proporciona la composición del líquido que 
pasa al fondo del plato, la cual es la misma como la composición del 
líquido en el siguiente plato de arriba. La composición del gas que sale 
del segundo plato es entonces supuesta y el proceso se repite. 

El cálculo plato a plato continúa hasta el número de platos especificado. 
Si la composición obtenida es más baja que la especificada o requerida la 
relación de líquido a gas (por ejemplo) puede ser ajustada hasta que el 
cálculo se acerque lo suficientemente razonable. 

3.8.5. Características del equipo de absorción 

En las operaciones gas - líquido, el principal propósito del equipo es permitir el 
contacto íntimo de los dos fluidos, con el fin de que se lleve a cabo la difusión 
interfacial entre los dos componentes. La rapidez de transferencia de masa 
depende directamente de la superficie interfacial expuesta entre las fases; por 
lo que las características del equipo son de gran importancia. Así, en la práctica, 
para la absorción de gases ácidos mediante un disolvente se emplean columnas 
empacadas y de platos. Las características de una columna de platos son 
analizadas en este apartado ya que la mayoría de los equipos de endulzamiento 
de gas natural son de columnas de platos. 

Las columnas de platos son ampliamente usadas en la industria y su uso se 
basa en los valores de área interfacial y los coeficientes de transferencia de 
masa del lado del líquido y del lado del gas bajo ciertas condiciones. Los datos 
disponibles son escasos, sin embargo, el mayor problema a resolver es la 
influencia de los sol utas en el comportamiento del sistema. El tamaño de las 
burbujas bajo ciertas condiciones y por tanto la acumulación del gas y el área 
interfacial, están fuertemente influenciadas por la tendencia de pequeñas 
burbujas a coalescer en otras más grandes. La tendencia a la coalescencia 
parece ser mucho menor en disoluciones de cualquier clase que en disolventes 
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puros; por lo tanto, es fácil mantener una dispersión de pequeñas burbujas en 
una disolución. 

Es posible que en espumas con bajo contenido de líquido (como ocurre en 
platos perforados) que tienen películas delgadas, las cuales, en el caso de 
absorción física de un gas, pudiera llegar a saturarse y limitar la velocidad de 
transferencia de masa. Si el líquido fuera una solución reactiva con una alta 
capacidad de absorción de gas, por el otro lado, las películas delgadas podrían 
contribuir a la rapidez de absorción. Este tipo de comportamiento llevaría a 
diferentes áreas interfaciales para diferentes tipos de procesó s de absorción . 

3.9. ENDULZAMIENTO DE GAS NATURAL MEDIANTE 
ALCANOLAMINAS 

El proceso de endulzamiento de gas natural mediante disoluciones acuosas de 
alcanolaminas se refiere al proceso de extraer gases ácidos (H2S y C02) del gas 
amargo y llevarlo a las especificaciones del requerimiento o del contrato. 

En los procesos de desacidificación, la disolución de amina circula 
continuamente en la planta, absorbe el gas ácido en el absorbedor y se 
regenera en la torre de regeneración. Adicionalmente, la planta requiere de 
intercambiadores de calor, un separador trifásico horizontal que trabaja como 
tanque de venteo, las bombas que impulsan la disolución y el tanque de 
almacenamiento. 

3.9.1. Descripción del proceso 

El diagrama de flujo se presenta en la figura (3.3). Es un esquema de una 
planta típica de endulzamiento que emplea disoluciones de alcanolaminas para 
retirar del gas los componentes ácidos. 

En el absorbedor los gases ácidos (H2S y C02) que viajan en el gas natural 
burbujean en la disolución alcanolamina- agua donde se presentan un conjunto 
de reacciones químicas. La disolución de amina absorbe selectivamente los 
componentes ácidos de gas amargo para producir el gas tratado (gas dulce) 
que sale por el domo del absorbedor. 

La amina cargada con gases ácidos (amina rica) sale de la torre de absorción e 
inicia un recorrido hacia el regenerador. Durante el trayecto la presión de la 
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disolución disminuye y la temperatura sube desde el nivel de ambiente hasta la 
regeneración. Una vez regenerada la solución recibe el nombre de amina pobre. 
La amina rica (cargada con gas áCido), al salir del absorbedor, entra al tanque 
de venteo, donde se separan los hidrocarburos absorbidos, posteriormente pasa 
por un intercambiador amina rica - amina pobre, en el cual se aprovecha la 
energía disponible para acercarse a la temperatura de burbujeo requerida para 
la regeneración. El vapor que se genera en el rehervidor proporciona la energía 
necesaria para revertir las reacciones entre las alcanolaminas y los gases ácidos 
con el fin de elevar su presión parcial y agotarlos en la disolución. La disolución 
regenerada se bombea a un intercambiador donde se enfría y entra al 
absorbedor por el domo. 

El tanque de venteo es un separador horizontal que puede trabajar como 
tanque de abastecimiento, donde se separan los hidrocarburos absorbidos en 
estado gaseoso, los cuales pueden ser usados como combustibles. 

Tanque de.Amina 
Fresca 

TR 

el 

"i) ---; Gas'Amargo--- ---"'--1-8-) -TAmina derntercamb'iador -'-
2)' - i Gas·Dulce----··--·-·--···--r·gr -·-r Amina a' Enfriado-;:----··-·-·-·: 

.-.-... - " .... -.. - .-.-.-- .... ---.----.. ------1.-.--------------."'-'-'-, 
_]L . ~min~~~~~_ .. __ . __ .. __ 1 ~O __ ~~min~~obr=----- .. __ .__. __ ; 
4) : Amina Rica a Intercambiador 111) ! Gas ácido a condensador 

'5Y'-IAmiñ-a Rica-a Regenerador-[12)'TAmina a rehervidor -- I 

6")---¡ Vapores de Flash 1135--r-GasádciO·-·-·---- ------ : 
7)-- l Amina de Regenerador I .--.--.. ----
--Fig.3.3. Diagrama de flujo simplificado de una planta de endulzamiento de gas 
con aminas. 
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CAPÍTULO 4 

El genio es uno por ciento de inspiración, 
y un noventa y nueve por ciento de transpiración. 

Tomas Alva Edison (1847-1931) 

4. DESARROLLO DEL MODELO CINÉTICO-TERMODINÁMICO 

4.1. INTRODUCCIÓN 

Los modelos de separación en etapa de no equilibrio son aproximaciones 
apegadas a la realidad donde el grado de separación es determinado 
principalmente por la transferencia de masa y energía entre las fases en 
contacto en un plato, así como las consideraciones termodinámicas del 
equilibrio, a diferencia de los modelos en etapa en equilibrio donde se considera 
que los flujos de salida de cada etapa se encuentran en equilibrio y las 
desviaciones son consideradas en un factor de eficiencia de etapa. 

Para predecir el comportamiento de las columnas de absorción utilizadas en el 
endulzamiento de gas natural, es necesario un modelo que prediga de manera 
realista el comportamiento del proceso de absorción, además de describir el 
equilibrio químico, los procesos simultáneos de transferencia de masa y energía 
y la influencia de las reacciones químicas. En este trabajo se desarrolla un 
modelo en etapa de no equilibrio, donde se consideran los procesos de 
transferencia de masa y energía y el efecto de las reacciones químicas que 
suceden en el seno de la fase líquida. 

El modelo desarrollado en este trabajo pretende predecir el comportamiento de 
una columna de absorción con reacción química para el endulzamiento de gas 
natural. De acuerdo a lo expuesto en la sección 3-7, a continuación se presenta 
el modelo ya simplificado que se usa en el presente trabajo. Este modelo se 
basa en: 

• Relaciones de conservación de masa y energía; 
• Relaciones de transferencia de masa y energía; 
• Equilibrio vapor líquido; 
• Equilibrio químico en la fase líquida; y 
• La influencia de las reacciones químicas en fase líquida en la 

transferencia de masa. 
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Considerando la figura 4-1, el subíndice j representa el número de etapa en la 
columna y el subíndice i se refiere a los componentes en el sistema. Para este 
trabajo se han considerado 5 componentes principalmente, además de los 
productos de la reacción entre las alcanolaminas, C02 y H2S. 

A las condiciones de operación de interés, la presión de vapor de las aminas es 
muy pequeña y por lo tanto se asume que la amina solo esta presente en la 
fase líquida, además del H2S, CO2 y Agua . Similarmente los componentes de la 
fase vapor como H2t N2, CH4, C2H6, etc. tienen muy baja solubilidad en aminas 
y pueden ser considerados inertes para propósitos prácticos. Por lo tanto, estos 
componentes son agrupados y representados en términos de una sola variable, 
por lo que la fase vapor consiste de H2S, CO2 e Inertes y la fase líquida de H2S, 
CO2, Alcanolamina y H20. Los componentes H2S y CO2 se encuentran 
presentes en ambas fases, ya que se considera que la transferencia de masa 
ocurre únicamente para estas especies. 

Vj 

1 
Lj-l 

Yi,j i Interfase 
Xi,j-l 

Hi,j hi,j-l 

Vapor i \ . Líquido 

( 
Ri,j 

Cj 

Vj+1 "" Lj 

Yi,j+l Etapa j Xi,j 

Hi,j+l h 1,) 

.. 
Flg. 4-1. Esquema de una etapa en no equlllbno . 

El fenómeno a modelar es el siguiente: Una corriente de vapor Vj+l ingresa a la 
etapa j a composición Yi,j+l y temperatura TVj+l,; entra en contacto con una 
corriente en fase líquida Lj.l con composición Xi,j-l Y a T\l' El contacto se lleva 
a cabo en la interfase, donde existe tanto una transferencia de masa de los 
componentes ácidos (R;,j) como de energía (Cj) entre las fases. En el seno de la 
fase líquida se presenta una serie de reacciones químicas reversibles 
consecutivas que favorecen la transferenéia de masa de la fase vapor a la fase 
líquida. Una vez absorbidos los componentes H2S y CO2 en la disolución de 
amina, la corriente enriquecida en componentes ácidos Lj sale a una 
temperatura TLj y a una composición Xi,j, mientras que la corriente de gas 
empobrecida de gases ácidos Vj sale con una composición Yi,j y una temperatura 
T\ 
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La transferencia de masa de H2S y C02 entre las fases es favorecida debido a 
las reacciones químicas que se establecen en el seno de la fase líquida. Las 
reacciones de equilibrio entre el H2S y las alcanolaminas involucran solo la 
transferencia de un protón por lo que se consideran instantáneas, mientras que 
las reacciones entre CO2 con las disoluciones de aminas son de segundo orden. 
Las aminas terciarias difieren de las aminas primarias y secundarias en su 
comportamiento hacia el CO2, ya que el C02 no se combina directamente con el 
grupo amino en el caso de aminas terciarias. Se asume que todas las 
reacciones implicadas en el sistema alcanolaminas-COr H2S-H20 tienen el 
tiempo suficiente para llegar al equilibrio en el seno de la fase líquida. El efecto 
de las reacciones químicas en el proceso de transferencia de masa en la fase 
líquida es considerado mediante un factor de mejoramiento para el H2S y CO2. 

Para este trabajo, se ha supuesto el equilibrio físico y mecánico en la interfase 
entre las fases vapor y líquido que están en contacto. Los senos de las dos 
fases se han considerado regiones bien mezcladas y las resistencias a los 
procesos de transferencia de masa y energía ocurren únicamente en películas 
delgadas del vapor y líquido que están a un lado de la interfase. 

Asimismo, en el modelo se considera que las reacciones químicas entre el H2S, 
CO2 y las disoluciones de alcanolaminas producen un calor de reacción 
exotérmico, lo que provoca que se incremente la temperatura en la fase líquida, 
y por consecuencia exista una transferencia de energía entre las fases, 
asimismo un ligero aumento en la temperatura de la fase vapor. 

Para el desarrollo del modelo es necesario el cálculo de los coeficientes de 
transferencia de masa y energía para cada fase, así como de los coeficientes de 
difusión. Además, es necesario disponer de correlaciones que predigan las 
propiedades físicas y químicas en ambas fases, tales como: viscosidad, 
densidad, conductividad térmica, capacidad calorífica, así como las constantes 
cinéticas de reacción entre el C02 y las alcanolaminas. En el capitulo 5 se 
presentan las correlaciones empleadas para el cálculo de las propiedades físicas 
y químicas del modelo presentado. . 

Para el desarrollo del modelo se supone lo siguiente: 

a) La resistencia a la transferencia de masa y energía entre las fases está 
limitada a una película delgada de vapor y líquido adyacente a la 
interfase; 

b) La interfase se asume ser una superficie singular que no ofrece 
resistencia al proceso de transferencia; 

c) El equilibrio físico y térmico prevalece solo en la interfase; 
d) La región del seno tanto del vapor como del líquido se asume estar bien 

mezclada; y 
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e) Las reacciones en la fase líquida se supone que alcanzan el equilibrio en 
el seno de la fase líquida . 

Además de lo expuesto anteriormente, se declaran las siguientes características 
del modelo desarrollado: 

~ Las especies que se transfieren únicamente de la fase vapor a la fase 
líquida son los componentes H2S y CO2. 

~ Para del desarrollo del modelo se considera que el equilibrio físico y 
térmico se establece en la interfase y que la resistencia al transferencia 
de masa y energía son confinadas a películas delgadas de vapor y líquido 
de ambos lados de la interfase, y que la interfase por si misma, es una 
superficie singular donde hay igualdad de potencial químico, temperatura 
y presión. La fase en equilibrio esta relacionada con las fracciones mol 
de las especies que se transfieren en ambos lados de la interfase 
mediante: 

Donde He es la constante de Henry, P es la presión total y x' ,y* son las 
fracciones mol en la interfase del líquido y vapor respectivamente. 

~ En el seno de la fase líquida se establecen una serie de reacciones 
químicas entre los componentes H2S, C02 y las disoluciones de 
alcanolaminas, que favorecen la transferencia de masa y esta mejora es 
considerada en el modelo mediante la consideración de un factor de 
mejoramiento. Las reacciones consideradas para la absorción con aminas 
primarias y secundarias son: 

2RR'NH + CO2 +-> RR'NH2 + + RR'NCOO-

Para sistemas donde se incluye una alcanolamina terciaria son: 

~ La transferencia de masa de CO2 y H2S que ocurre entre la fase vapor a 
la fase líquida es considerada mediante el modelo de película, donde se 
considera que la resistencia a la transferencia de masa y calor se llevan a 
cabo en una película estancada, por lo que el transporte es considerado 
por difusión molecular. Para la fase vapor la rapidez de transferencia de 
masa se expresa como: 
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Mientras que para la fase líquida se presenta como: 

Donde a es el área interfacial, Pm densidad molar, kV y kL son los 
coeficientes de transferencia de masa para la fase vapor y líquida 
respectivamente, X y X* son la fracciones mol en el seno de la fase e 
interfase correspondientemente y Er es el factor de mejoramiento por 
reacción química del componente i en la etapa j . 

./ El factor de mejoramiento Er¡,j no es un parámetro ajustable, es un 
número adimensional bien definido en donde se considera los efectos de 
la reacción química en el proceso de transferencia de masa. Este factor 
considera la constante de rapidez de reacción, el efecto de la 
estequiometria de la reacción, propiedades físicas, tipo de solvente, etc. 
Los factores de mejoramiento para el COz y HzS son presentados en las 
secciones 5.9 y 5.10 respectivamente . 

./ Debido a que las reacciones químicas en el seno de la fase líquida son 
exotérmicas y a que las corrientes de entrada en el absorbedor tienen 
diferente temperatura, existe una transferencia de energía entre las 
fases, por lo que este fenómeno se representa mediante la siguiente 
expresión: 

Donde fi L Y H V son los coeficientes de transferencia de energía para la 

fase líquida y vapor respectivamente y T* representa la temperatura en 
la Interfase . 

./ Las cantidades físicas que se requieren calcular son los coeficientes de 
transferencia de masa y energía, área interfacial, coeficientes de difusión 
para ambas fases, así como densidad, viscosidad, conductividad térmica, 
capacidad calorífica, entalpía de reacción, constantes de equilibrio y 
Henry además de las constantes cinéticas de velocidad de reacción del 
COz con las alcanolaminas. 
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4.2. MODELO EN ETAPA DE NO EQUILIBRIO 

El empleo de un modelo en etapa de no equilibrio o con transferencia de masa 
elimina todas las fallas de un modelo en etapa de equilibrio y permite la 
predicción más realista del desempeño de la columna de absorción. 

La principal característica de un modelo de no equilibrio es la contabilización de 
la transferencia de masa y energía entre las fases en contacto, por lo que se 
requiere cuantificar el valor en las fases individuales. Esto es necesario, ya que 
la rapidez de transferencia es directamente proporcional a la resistencia 
ofrecida por las dos fases, por lo que los balances de materia y energía son 
separadas en dos partes, una para cada fase y son interrelacionadas mediante 
la continuidad de masa y energía a lo largo de la interfase. A continuación se 
presentan las funciones que integran el modelo de no equilibrio, donde el 
término del lado izquierdo de la igualdad de las ecuaciones equiparadas a cero 
indica el nombre de la función correspondiente. 

El balance para la fase líquida es: 

(4.1) 

Balance para fase vapor: 

(4.2) 

Por componente: 

(4.3) 

(4.4) 

El último término del lado derecho de las ecuaciones anteriores representa la 
pérdida o ganancia total del componente i en la etapa j debido al transporte por 
la interfase. Se define los términos de transferencia de masa como: 

(4.5) 

(4.6) 

Donde NV;.j y N\¡ representan los flux molares del componente i en un 
punto particular en las dos fases y da} es el elemento del área interfacial a 
través del cual el flux pasa . Se acepta la notación de que la transferencia del 
vapor a la fase líquida es positiva y viceversa. 
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La ecuación de continuidad para la transferencia de masa es: 

(4.7) 

El balance de energía para la fase vapor es: 

(4.8) 

Para la fase líquida: 

(4.9) 

Los términos e L j y eV} representan la rapidez de transferencia de energía 

entre las fases a lo largo de la interfase. Las rapideces son expresadas en 
términos de los flux puntuales de energía como: 

( 4.10) 

(4.11) 

Donde E V
} y EL j representan los flux de energía puntual. 

La ecuación de continuidad de energía que representa el balance de energía 
alrededor de la interfase es: 

(4.12) 

Las reacciones químicas ocurren únicamente en la fase líquida por lo que el 
término de calor, de reacción Q R,j expresa el cambio de entalpía debido al calor 
de reacción de H2S y CO2 con los reactivos del disolvente. 

(4.13) 

Además, en el seno de las fases se cumple que: 

(Sy) J = ¿>i,j - 1 = O (4.14) 

(S x) j = I xi ,} - 1 = O ( 4.15) 

Ecuaciones para la Interfase 
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La resistencia a la transferencia de masa y energía son delimitadas a películas 
delgadas de vapor y líquido en ambos lados de la interfase. Se considera la 
interfase una superficie singular donde la igualdad de potenciales químicos, 
temperatura y presión existen. La fase de equilibrio relaciona las fracciones mol 
de las especies transferidas en ambos lados de la interfase, por lo que: 

Q';.j =y';,jPj -He,.jx';,¡ =0 (4.16) 

Donde Pi es la presión total en la etapa j y He es la constante de Henry del 
componente i en la etapa j. Además, se cumple en la interfase las siguientes 
relaciones: 

(4.17) 

(4.18) 

4.3. ECUACIONES DE RAPIDEZ DE TRANSFERENCIA 

La rapidez de transferencia de masa y energía entre las fases depende 
principalmente del grado de no equilibrio en que se encuentren. Para 
simplificación de cálculos, la rapidez de transferencia de masa y energía se 
describe en términos de la resistencia ofrecida por fases individuales y las 
diferencias de temperatura y concentración como fuerzas impulsoras. 

El flux de transferencia en la interfase N\i' N\i' E\ EV
i depende del tipo de 

modelo que se use para representar el proceso que ocurre en la etapa. 

Mediante los modelos de transferencia de masa se puede considerar el efecto 
de las burbujas en la espuma, el efecto del mezclado, el goteo, etc, sin 
embargo, en este trabajo no se considera para agilizar los cálculos y disminuir 
el tiempo computacional. En este trabajo, se utilizan modelos simplificados para 
su resolución. 

Para la fase vapor, la rapidez de transferencia de masa por unidad de área 
interfacial para la etapa j, se presenta como: 

( 4.19) 

Donde NV
t es el flux molar puntual total de todos los componentes transferidos. 

El flux por difusión se define como: 

(4.20) 
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Donde k\i es el coeficiente de transferencia de masa para la fase gas, el cual 
depende de la geometría del sistema, hidrodinámica, propiedades físicas del 
sistema etc., Yi,i es la composición del componente i en el seno de la fase vapor 
en la etapa j y y'i,J es la composición del componente i en la interfase. 

La rapidez de transferencia de masa para la fase líquida es dada por: 

(4.21) 

El término Nlt es el flux molar puntual total de todos los componentes 
transferidos. El término de difusión i i,i' se define como: 

(4.22) 

Donde k\i es el coeficiente de transferencia de masa para la fase líquida del 
componente i en la etapa j, Er es el factor de mejoramiento que cuantifica la 
influencia de la reacción química en la transferencia de masa y X\i Y xi,i, 
representan las composiciones de H2S y CO2 en la interfase y en su forma libre 
en el seno del líquido pero sin reaccionar respectivamente. 

Para representar el sistema modelado de manera más precisa, se puede 
emplear modelos más rigurosos, como los expuestos en las secciones 3.8.2 y 
3.8.3 En este trabajo, se utiliza modelos simplificados para su resolución, ya 
que los modelos más complejos no ofrecen beneficios significativos para su 
resolución. Por lo tanto, las ecuaciones de rapidez de transferencia de masa 
solo consideran el flux por difusión, ya que el término pon convección no 
representa beneficios significativos cuando se utiliza. 

Los coeficientes de transferencia de masa k\i y k\i para sistemas no reactivos 
son caracterizados en el equipo usado y las condiciones de operación, además 
de las propiedades físicas del vapor, líquido y los componentes que sufren la 
transferencia en la interfase. Las correlaciones empleadas para analizar la 
columna de absorción son presentadas en la sección 5.5. 

Las ecuaciones para calcular el flux de energía también son consideradas en 
dos partes: el flux de calor conductivo y una contribución convectiva debido a la 
transferencia de masa en la interfase. 

(4.23) 

Donde H\i es la entalpía molar parcial del componente i. El término conductivo 
qVi se define como: 
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(4.24) 

Donde lr, es el coeficiente de transferencia de energía para la fase vapor que 

depende entre otras propiedades de la rapidez de transferencia de masa. El flux 
de energía para la fase líquida esta dado por: 

(4.25) 

(4.26) 

Donde hjL es el coeficiente de transferencia de calor para la fase líquida. 

Si se define aj como el área interfacial disponible para la transferencia de masa 
y energía, los flux de transferencia de masa y energía como: 

RV;,j = NV",a j (4.27) 

RL NI-1,1 = f,J a j (4.28) 

eVj =Ev¡a¡ (4.29) 

eL j = E L ¡a, (4.30) 

Para el cálculo de la rapidez de transferencia de masa y energía se requiere los 
valores promedio de la temperatura y composición en el seno del fluido; por lo 
que se considera regiones bien mezcladas el seno del líquido y del vapor 
dejando cada · etapa. 

4.4. ECUACIONES PARA EL SISTEMA DE AMI NAS PRIMARIAS
SECUNDARIAS 

El modelo de no equilibrio de la columna de absorción para la desacidificación 
del gas natural mediante alcanolaminas primarias y secundarias se desarrolla 
mediante las siguientes ecuaciones: 

43 



Capítulo 4 

---______ 1 

Ecuación Referencia de 1 

'--~----~~- _ X -:;;x ~m-:;;--------"--"'-'----'-----"-- -¡ - ~~~---. I 
H,S -- 10.1 X X l! 

H ,S,l Am,l . ¡ 
--- ----.. -.. --.. ----.--------.----;-' ---'-5.'2--'--- ~ 

K == K _ XC",b,JX AmH' ,¡ ~ 
co, II,¡ X X 2 

COz,} Am,} 

,-.------_._~---_._--_. _. __ • __ o •• _. ___ ___ - _. ________ • ___ • ___ • __ _ 

BH,S == X H,ST.l - X H,S,¡ - X HS,I ' 
, 

.. _--------
B . ==X -X -X -x 

Amma AmT,¡ Am ,} AmH· ,1 carb·-.} 

MLco, ==L,XCO -L, X CO . -- RL co' l 
. 2,} - ) 2 ./ - 1 .. 

5.6 

5.7 

5.8 

4.4 
--- ._----- --_ .. __ ._-_ .. __ .- _.- - _._oO '_- _____ . ____ . ___ ... ___ . ___ .... __ . _____ .. 

MLH,s== L, X HS -LI XH ~ . --RLH,SI 4.4 
z .} - 1 2' ,)-) • 

-------------------------.- --.-.. ----------... ----------.. ---.-- ... - .. ' 1 
MI co, == RV cO',J - R Lc02,J 4.7 ) 

4.7 
-1 _._-,----------+---_. ------ . __ .. _----------_ .. - _ ... _._---_ ..... _--- --;. 

. Sy == Yln . + Yco . + YH S. - 1 
I .J 1,) 1 ,J-I 

Sx == X Am . + X co . + X H S . + X H o -- 1 
. ) 2.} 2 .) 1 .}-I 

M
V 

co, == V"yCO . - VI Yco + RV 
co, 

2.J +1 2,)+1 .} 

MI. Am == L,X AmT,l -- L ¡ _IX AmT,I -1 

_ + .+ __ + ___ •• ____ ._ •• + __ ._ •• _. - ._ o, •••• 

H L 
== L¡h¡ - L,_lh¡-1 - [;1. 1- QRI 

Syl == y'H,S + y'co, + Yln-I 

4.14 

4.14 

4.2 

4.2 

4.4 

4.3 

4.1 

4.2 

4.9 

. 

4.17 • 
___ ... í 

SXI ==X'H,S +x'co, +XH,o +xAm -1 4.18 ~ 
- --------------.- .. -----------.-.-.. ---.--------- ... --... _-.-.-. -- . - ... - l 

~ 
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---_._._._---- _._---- - -- - - ----- -----
Donde 

, 
I I 4.29 - , 

t--4".30--' --- -- - -- --- - - --- --._- -.-----.------- ------- i 
---------_ .. __ . __ ._. 

[i Lj = Fi Lja(T' ] - TI'j )+RLco"jhLco"j +RLH,S,jhLH,S,j 

Q R]' = Rco L,jWrco . + R L 
H,S ].WrH s . '1

1 
4.13 I . 1 l . } . 2 , } 

L L L • ---- - - -- ¡- 428 
R CO' ,j = E,co"l ,j Pm a,j(X CO',j -Xco,,) l ' 

, -R-v co -. = ap-v e (Y."~-y.~~ -")"-- - --- .-------'--4.27 I 
1 .1 m COl ,) l .} !-j 

... L'" · :...--------L--··[·--·- .. -------------'--------r----42S--- ~ 
R H,S.J - E'H,S,i ,] Pm a j (X H,S ,j -XH,s ) l ' i 

V - - ,_o --- -v-o; ... " -_ .. - "-;--_._-._- .. _. __ ._---- .. -----r'----··- .. ---- ~ 

R H,S,] = apm k (YH,s .} - y H,S, j) ¡ 4.27 ~ 
. ~ . .z:. '" .~~~,·,,:... ... \· .... ~;!oo·-t __ -t;,·=._;;;._~~~__:;.¡,.:JtIIIIa:on"""~~~~~ ~: ,.j 

Incógnitas 

1 Tx~:--~ Fracción mOl-de HzS enel seno del líquido 
-'-,--- r-.... ---- --.----. ---:--:-:-;---:-;------
2 : Xco, : Fracción mol de COz en el seno del líquido 

-3-----¡x::;--' Fracción mol de HS- en el seno del líquido 

I .. _--- ¡ 
I --- ! 

. -.. - ._. ----- . __ .. _---------_._-----.... _ ------------_._-------------- -_ .. "--. 

: ;--~:~,~ -.- ,-:~~~:.:~ :::-:: ~~~~- p~~~ln:::O e~e~;~~doO deIÜqu~o-'-' --! 
~ . ' Xca:~ - 'FracdÓn mo~ ~de ca~~~a~~ en e~~~no ~~í~~idO_--· -· .. ·-· -_~-- i 
7 : Yco, F~acció~.~~1 de CO~_=-~ el s:no de ~ase ~~~or _____ ... _.1 

. Él -- T y~,~'- ; Fracción mol de HzS en el seno de la fase vapor 1 
, .. , ... ____ ._ . _____ . __ ...... __ .. ___ . __ ... __ .. ____ .... ____ .. . .. ----. -. I 

9 ¡ Y' H ,s Fracción mol de HzS en la interfase de la fase vapor l 
10 i i c;:-- I -Fr acclÓñ mOi ·deCO~--eñ-lainterfase·deiafaSevapor -. - -. -- -.- i 

.. 11 ! x·co: Fracción mol-de COz en la -interfase'dela fase¡rquida i .. -,--._-_ .... _ .... _ ....... _--_ ... - ... __ .. _._--------_ .. _- -_ .. _._ .. _--_ ........ _. ! 
12 ! X· H,S Fracción mol de HzS en la interfase de la fase líquida 1 
13 .. i Y.--;----- Teiñperaturaenia'intelfase(K)" ----------- -- - .-.---. i 

... .- ---_ .... - --------... _----_ ... _---_._ .. -,- ---_ .. _. __ .. - _ .... _-, . __ ._---_ ... .. __ .. __ . ...... . ~ 
14 : T L Temperatura en el seno de la fase vapor (K) l 

-------.-------.. ---.... -----.-- --- ---... -.---....... - 3 
15 i TV Temperatura en el seno de la fase líquida (K) I 
l~__ _. l. ~co~~ ._. ! .. ~~rac~~~mo~~~co-;~·~~~~i-ensu-furmacombiñada -.~~~~-.:==~. ! 
17 I XH ,ST Fracción mol de H2S total en su forma combinada ! 

--18-- l·-x~~;--~Fraccióñ mol'de amina total en su forma combinada .-----.. i 
--_ ... _. __ .. :-------_ .... _--- ._-_ .. __ ._--_ ... _--- ~ 

~~ _ __ Y¡n __ ~ _Fracción mol de Inertes en la fase gas _. ____ . __ 1 
,~_~~~.J~~~~~~~":n I~ ,fase ,~-------~j 
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--¡-¡---
: 21 I L Flujo de líquido [mol/s] 

~ I V Flujo de vapor 

¡n-~~' Rapidez de transferencia de masa de C02[mol/s] 

124'-'1 RH s -CRapldez de transferencia de masa de H2S [mol/s] --- ~ 
tl!'~~~~~"~~""~leI:CIIdI:~~ 

4.5. ECUACIONES PARA EL SISTEMA DE AMINAS TERCIARIAS 

--------_ .. __ .. 
Ecuación --- -~ Referencia de 

Ec. -- ... -_._-_ ... __ ._------_ .. __ ..•... _ .•.. ... _._--------'--"--- ---------_. _ .. _---_. 
5.1 X IIO . X A H' -K = K _ ", j m .j 

H,S 10, j X - X 
HzS,i Am,} 

BA - = X A 7- - X - X • mina ni ,j Am ,} AmH+ ,J 5.12 
-----.. '." ---------_.---------------_.------ ._._--- +----"--- __ o , -

4.4 

, , _._--------- (. 

M I ca, = R
V 

co, ,j - R
L 
e02,j 4.7 

f - ',----- V L 

, M H,S = R H,Sj - R H,S ,j 4.7 

, Sy = f In - + Yeo + f H S _ - 1 
.J 2.) 2 ,j-I 

4.14 
"' ........... - .,-.. ,. - .-.-- ., .. _-----_.- .... _-- ,----_ ..... __ . __ ...... - _."._ .. __ . __ ._ .... - ..... __ ... -- :; 

SX =XAm +Xeo .+XH S .+XHO -1 4.14 
.) l ,) 2 ,} 2 .)-1 , 

---- -_ ... __ .- ---_ .. _------------------------_. ,----------_ .. ; 

M
V 

CO, = Vj Yeo _ - Vj_ f eo + RVeo, _ , 4.2 , 
. 2.; + 1 2,}+1 ,j -: 

- - -. - - .-. -- -- -- - ---
M

V 
H,S = Vj f H,s,j - Vj+1f H,s,j+, + R V 

H,S,j 4.2 
_ _ _ o _____ •• ____ _ . _. "O ... , •• _ ~ ____ .. _. ____ • __ • ____ ._ •• __ •• ________ ___ ._, _, __ ._._. ____ _ ._. _ ___ _ 

MLA.,=L¡ X AmT,j- L j-tXAmT,j-l 4.4 
- .. _-_ ... _._----- --... ------------ -----_.-.. -_ .. _--_ .. _--- ~--- _._--_._ .. _ ....... , -

M V 
In = V f _ - V f 4.3 i 

} In,} ¡ +1 In ,¡+1 j 

M
L 

= L j - L j - 1 - R
L 
eO',j - R

L 
H,S,j 

. _ --._----_ .. 
¡ 4.1 < 

V V - V --- ¡--
M = Vj - Vj+1 + R eO',j + R H,S,j I 4.2 j 

?!~ __ ~~~~j_ ~ -ij.~~~~_~ ~·L~~~~-;;------·_--·-·--·--~=-~_ [=.:=-- 4:~~=_~"1 
: H V =Vj H j-Vj+t H ¡+,+c/ I 4.8 ~ 
~~ "~;¡"'''''-~~ __ ~_-='''''''''''''~_~~''''''''''''''~..oiIolaJ.&r~ 
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Q/ H,S = y' H ,S } p }- - HeH s _X ' H,S ,} 
. 2.) 

Q/' • 
CO, = y CO,,} p } - HeCO, , } X ca,,} 

Como se observa en el conjunto ecuaciones anteriores, las expresiones son 
muy similares a las presentadas con el sistema para aminas primarias y 
secundarias, el cambio radica en que no se considera la reacción de la amina 
terciaria MDEA con el CO2, por lo que no hay ión carbamato como producto, en 
su lugar se obtiene el ión bicarbonato. 

El conjunto de incógnitas para el sistema con amina terciaria (MDEA) es: 

1 ¡ X H s -q-¡:racción mol de H2S en eISenOdelifqüidó---- ---------1 
.. ____ ~ __ ._'_ ~--_._. ------------~-- ._- j 

2 I X co, Fracción mol de CO2 en el seno del líquido I 
--__ ! __ -[ ___ ~_~~ ____ !.~~_~~~~~-m-Q¡ de-¡:¡S=ei1-el s~no ~~_~~~d~_ _____ __ ____ ----------1 

4 : X Am Fracción mol de amina en el seno del líquido i 

5 ! X AmH Fracción -mol de -aminii protonada en el seno del líquidO___ _ ~-I 
6 ! X _ ---FracciÓn--mol -cieiÓnbicarbona-to-en el seno-dellrquido 

--;-~~::' - ¡ ::::~~::: :: ~~~ :~:: :~: :::: :::: ::~~; =~-I 
~~;c¡Fra~óñ m~: H2S en I=::~~~j 
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10 I y'co, I Fracción mol de COz en la interfase de la fase vapor -1 
¡u-! x· co, ¡ Fracción mol de COz en la interfase de la fase líquida I 
[---u-¡ X'H,s- jFraCción mol de HzS en la interfase de la fase líquida I 
;--13TI:;~----' Temperatura en la interfase (K) I 
i i4--[~ ___ i_Temperatura en el seno de la fase vapor (K) ~==I 
: 15 ! r V 

; Temperatura en el seno de la fase líquida (K) ~ 
-16-; Xco ;-- ,-Fraccióñ-rñ-Oi -dé-co~ total en-s-U-formacombinada--

o
--- ! 

, 1 1 1 ~ 
--17!X:~---:-F¡:acciÓn moldeHzS total-en su forma combinada --------~ 
_0 ____ - ~o __ o_:o_o. ___ _ o 0_0 ___ 00_00 ________________ 000 ___________ 000 __ 0 ______ ¡ 

18 : X AmT Fracción mol de amina total en su forma combinada i 

;-1 9- ¡-Y,,, --0 -Fracd6nmol deinerte-s en la fasegas-------o----------o¡ 
______ ; _ _ 0- __ 0 ___ 0 __ 0 ___________ 0 _ _________ 0 __________ 0 ________ 0 ___ ~ 

~_o l_~~~ __ ~~r:.cción ~~~~e agua en la fase ~~~uida _ j 
I 21 L o Flujo de liquido [mol/s] 
~----- .-~ '- ~- , .... -_. -----_._-----_._-------- 0 ______ ----

22 V Flujo de vapor _____ '----0-- ___ 0 ____ 0___ _ __ 0 __ 0_-=----,-0 
23 ; Reo, : Rapidez de transferencia de masa de COz [mol/s] 

, - I • 

Donde: 

;-00- ---kv --:-Coefic¡e-nte-de transferencia de masa enoelvapor (cmiS)-1 
r----j(L-- ; Coeficiente -de-transfere-ricl¿¡ --de--rñ-asaenel líquido--· 

, (cm/s) • 
----j¡- ---- 00 , f~~~~~n~fde--tr¿¡nSferenc¡ade ca-Ioreñfase ¡fqu¡da --1 
0- __ =-__ 0_ .... 0.0 ______ 0 ____ 0___ _ ________ .. ________ ~ 

H , Coeficiente de transferencia de calor en fase vapor ~ 

• (W/cm2 K) ~ 
~_o _________ -o 0--- __ 0 ______ 0 ____ 0_0 __________________ 0 __________ o ~ 

P Presión (kpa) I 
¡_--;¡¡;o ___ ,-'Entajpfa-de-reacción (J/mol) ---------------- ~ 

.----o-oHe--- -- -Constante-de -¡:jeniY-(Pa)----- ---0----0---------1 
---_o.... o_o _____ 0_0 ___ 0_0 _______________ 0 ______ __ 0_0 --- 6 
_____ ~r __ o_ o ~a~~o_~~!:f1ejor~~~:~~~ ___________ 0 _____ 0 ____ 0_1 

K Constante de equilibrio en función de la temperatura en a 
' ¡ el seno del líquido i 

=' 1'ttIIi..;~.!!l'wrr ... :{~·:OC""~,.,.,-,,.,,.\.~,i"..,..:,'I,~~&;;¡<¡¡."'.:N,,~fW!'.<;1I;If;>.n_'ffi~~,~~~c:o.::c~W<.,.-C"..m; •• :rJO.:.,":f.1r.;un~,iif'.!!iE~""'''i;I 
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4.6. MÉTODO DE SOLUCIÓN 

La simulación de los procesos en estado estacionario abarca áreas enteras de 
diseño, comenzando, desde la secuencia de los procesos hasta la optimización 
con relación a alguna función objetivo (Ej. función de costo). En el presente 
estudio, la atención se enfoca al desarrollo del modelo en no equilibrio para la 
absorción de C02 y H2S del gas natural mediante alcanolaminas. 

Para la resolución de las ecuaciones del modelo de no equilibrio de la columna 
de absorción se emplea el método de Newton-Raphson, el cual se describe en 
la sección 4-7. 

Las especificaciones para la resolución de las ecuaciones incluyen las 
condiciones de las corrientes de alimentación (Gas amargo y amina pobre) y las 
presiones para cada etapa. Las variables incógnitas que se establecen son: 

~ Fase líquida (seno) 

• Aminas primarias y secundarias 
• Fracción mol de Agua, CO2 libre, Amina libre, total de CO2, 

total de amina, las especies iónicas amina protonada, además 
del ión carbamato. Cuando se encuentre presente el H2S, la 
fracción mol de H2S libre, HS- y el H2S total. 

• Aminas terciarias 
Fracción mol de agua, C02 libre, Amina libre, total de C02, 
total de amina, las especies iónicas amina protonada 
bicarbonato, HS-, H2S libre y H2S total. 

• Temperatura del líquido 
• Flujo del líquido dejando la etapa 

~ Fase líquida (Interfase) 

• Fracción mol de CO2 y H2S. 
• Temperatura en la interfase 

~ Fase vapor (seno) 

• Fracción mol de inertes, CO2 y H2S. 
• Temperatura del vapor 
• Flujo de vapor saliendo de la etapa 

~ Fase vapor interfase 

• Fracción mol de CO2 y H2S 
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Por lo tanto, hay 24 variables por etapa. Las ecuaciones asociadas con las 
variables son altamente no lineales debido a la presencia de términos no 
lineales como la rapidez de transferencia de masa y energía, relaciones de 
equilibrio, etc. 

El vector de variables independientes para cada etapa es presentado a 
continuación: 

(XiY =[ XH,s ' X co" X HS- ' X Am , X AmH , X Ca'b' Yco" YH,s ' y'H,S , y'co" X' co" 

X'H ,S , T', T
L

, T
V

, X co,r ' XH ,ST ' X AmT, Y¡n, XH,o' L, V, Reo" RH,s ] 

El vector de F de funciones para cada etapa j queda integrado como: 

Para el sistema con aminas terciarias los vectores de las ecuaciones son 
semejantes, la única diferencia estriba en cambiar X ,"'h por X HCO, - y la 

ecuación Kc02 es sustituida para la reacción de C02 con MDEA. 

Las ecuaciones del modelo para toda una columna de absorción mediante 
alcariolaminas, se puede expresar en forma general como: 

(F(X))=(O) (4.31) 

donde (F) 

(F)T = ((F1)T, (F2)T, .... , (Fn)T) (4.32) 

Se define (F) como el vector de ecuaciones a resolver y (X) es el vector de 
variables incógnitas. 

( 4.33) 

Consecuentemente, (FJ) es el vector de las ecuaciones del modelo para la etapa 
j y (Xj ) es el vector de variables para la etapa j. 

El método de Newton se empleó para resolver simultáneamente el conjunto de 
ecuaciones no lineales. Para emplear el método de Newton, se resuelve 

so 
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repetidamente la eco (4.31) alrededor de algún valor supuesto (xk
) del vector 

(X). 

[Jk ~(X k )= -(F(Xk)) (4.34) 

Donde [f] es la matriz del Jacobiano en la iteración k, integrada con los 
siguientes elementos: 

J _ 8F; 
/,j - 8X . 

J 

~(Xk ) = (Xk+l
) _ (Xk ) 

(4.35) 

( 4.36) 

El método se puede suponer que ha convergido cuando se cumplen con las 
siguientes condiciones: 

(4.37) 

t1 ~j 

:¿:¿IMij II Xjj < E (4.38) 
1=1 ;=1 

Siendo n el numero de etapas, ej el número de ecuaciones para la etapa j y E 

un número muy pequeño usado como tolerancia. 

Especificaciones para la simulación del modelo 

Para la resolución del modelo en etapa de no equilibrio es necesario especificar 
todas las cantidades que normalmente se consideran en un modelo para la 
simulación de una etapa en equilibrio (número de etapas, flujos de alimentación 
y composiciones, etc.). Además, se debe especificar algunos parámetros de la 
columna de absorción para calcular correctamente los coeficientes de 
transferencia de masa y energía. Por ejemplo, el diámetro de la columna, el 
tipo de plato, altura de mampara y área de burbujeo. 

Para que el método de Newton converja rápidamente, se emplea valores 
razonables en los valores iniciales (Xo). Los flujos son estimados suponiendo 
flujo molar constante de etapa en etapa, las fracciones molares en la interfase 
fueron establecidas igual a los valores en el seno de las fases y la rapidez de 
transferencia de masa fue ajustada a 0.001 mol/s y las temperaturas se 
empleo interpolación lineal para dos valores supuestos de los valores iniciales. 
No obstante, se mejora la convergencia limitando los cambios en la variable de 
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la ec.(4.36). Asimismo, los cambios en la temperatura serán restringidos a 10 K 
por etapa en cada iteración, los cambios en el flujo del 50 % con respecto a si 
mismos, y los cambios en composición estarán dentro del rango de O a 1. 

La inicialización funciona bien para problemas relativamente pequeños (pocas 
etapas) que involucran sistemas ideales, pero se vuelve menos efectivo para la 
simulación de sistemas que involucran un gran número de etapas. 

Para la columna de absorción se tiene la siguiente matriz del Jacobiano que 
tiene los bloques en estructura tridiagonal: 

[BI ] [cID 
[A2 1 [B2 ] [C2 ] 

[J] = 

[An_l ] [ B n-I ] 

[A.] 

Las submatrices [Aj], [Bj] Y [Cj]n se definen como: 

B(F¡) [c ]--
j - B(X ) 

)+1 

j= 2, 3, .. . , n 

j= 1, 2, ... , n 

j= 1,2, ... , n-1 

4.7. MÉTODO DE NEWTON RAPHSON 

(4.39) 

(4.40) 

(4.41) 

( 4.42) 

El método de Newton Raphson esta basado en la linearización mediante la 
expansión de [F(X)] = O mediante una serie de Taylor truncada alrededor de 
algún punto inicial Xo y despreciando todas las derivadas de segundo y ordenes 
mayores. El conjunto de ecuaciones lineales obtenido del conjunto de 
ecuaciones no lineales se puede representar como: 

(4.43) 
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La matriz de las derivadas parciales J(k), se refiere a la matriz del Jacobiano y 
S(k) es el conjunto de correcciones de la variable. El superíndice (k) es el 
número de iteración. El sistema lineal representado por la ecuación (4.43) es 
resuelto para S(k) y nuevos valores estimados para las variables independientes 
serán proporcionados por: 

X(k+l) = X(k) + S (k) (4.44) 

Para corregir el método del Newton- Raphson se agrega un factor de 
amortiguamiento, por lo que los nuevos estimados serán calculados como: 

(4.45) 

Algoritmo del método de Newton Raphson 

La técnica de solución por Newton Raphson involucra los siguientes pasos: 

1) SupQner valores iniciales en las variables independientes Xo; 
2) El vector de funciones de discrepancia es calculado usando los 

valores de las variables independientes; 
3) El criterio de convergencia es revisado; si este criterio es cumplido, la 

convergencia se ha alcanzado, de otra manera, las iteraciones son 
realizadas hasta alcanzar la convergencia. 

4) La matriz del Jacobiano de las derivadas parciales de F con respecto 
a X es calculado usando la técnica de diferencias finitas. 

5) La corrección S(k) del vector de variables es obtenido resolviendo la 
ecuación (4.43). 

6) Nuevos valores estimados son calculados usando la ecuación (4.45) . 
7) Los cálculos son repetidos del paso (2) hasta que la convergencia sea 

alcanzada. 

La solución de las ecuaciones de la absorción simultánea de gases ácidos en la 
disolución de alcanolamina es obtenida bajo el mismo procedimiento de Newton 
Raphson. 

53 



Capítulo S 

CAPÍTULO 5 

La que llamamos acasualidad" 
no es más que ignorancia de las causas físicas. 

Leibnitz 

5. ESTIMACIÓN DE PROPIEDADES FÍSICO-QUÍMICAS 

En este capítulo se presentan las ecuaciones y correlaciones necesarias para 
estimar las propiedades fíSico-químicas usadas en el desarrollo del modelo de 
endulzamiento basado en la transferencia de masa con reacción química. 

5.1. EQUILIBRIO VAPOR ÚQUIDO 

El modelo del equilibrio vapor líquido esta basado en la química y física del 
proceso que ocurre en el sistema. El modelo es utilizado para calcular las 
concentraciones del los gases ácidos, tanto sin reaccionar en la fase líquida 
como los que se encuentran libres en la fase gaseosa. La determinación de la 
concentración de los gases ácidos en el seno del líquido es posible debido a 
que la mezcla en reacción tiene el suficiente tiempo para alcanzar el equilibrio. 
En el caso de la absorción, la concentración de los gases ácidos ' libres es 
determinada por difusión y por la cinética de la reacción. 

Tanto las alcanolaminas como los gases ácidos son electrólitos débiles, por lo 
que se disocian parcialmente en la fase líquida formando una mezcla compleja 
de disolventes moderadamente volátiles (alcanolaminas yagua) de solutos 
moleculares muy volátiles (H 2S y CO2) y de especies iónicas no volátiles. 

El H2S, CO2, las alcanolaminas y H20 forman un sistema de electrolitos débiles 
capaces de disociarse parcialmente en disoluciones acuosas mediante un 
mecanismo amortiguado (búfer) ácido - base el cual, se describe mediante el 
siguiente esquema de reacciones: 

H20 + RR'NHt (RNHt) ~ H30+ + RR'NH(RNH2) .................... ....... (la) 

H20 + RR'R"NH+ ~ H30+ + RR'R"N .. .... ......................................... (lb) 

RR'NCOO- + H20 ~ RR'NH + HC03- ......... ...... .. ......... .. ... ..... ... .... ..... .. (2) 

H20 + CO2 ~ H30 + + HC03- .. ...................................................... (3) 

2H20 ~ H30+ + OH- ....... ............................................................... (4) 

S4 



Capítulo 5 

H20 + HC03-~ H30+ + CO/- ........................... ..... .................. ...... (5) 

H20 + H2S ~ H30+ + HS- ...................... ....... ......... ........................ (6) 

H20 + HS-~ H30+ + S2- ............................................................... (7) 

Donde: Amina Primaria= RNH2 
Amina Secundaria = RR'NH. 
Amina terciaria = RR'R"N 

La expresión (la) representa la reacción de protonación de una amina primaria 
o secundaria, mientras que la reacción (lb) corresponde a la reacción de 
protonación de una ami na terciaria. 

Las reacciones anteriores implican la transferencia de un protón. Estas 
reacciones son muy rápidas y generalmente se suponen instantáneas con 
respecto a la transferencia de masa. La reacción (2), constituye la conversión 
reversible del carbamato a bicarbonato. 

En los sistemas con alcanolaminas terciarias el grupo amino no tiene átomo de 
hidrógeno por lo que no podría reaccionar directamente con el C02 para así 
formar el carbamato, no obstante, estas alcanolaminas reaccionan con el CO2, 
como se observa en la siguiente reacción: 

lo que provoca que la absorción del CO2 en soluciones de alcanolaminas 
terciarias sea lenta con respecto a la absorción del H2S. 

El modelo molecular utilizado para el cálculo de la distribución de 
concentraciones en el equilibro se basa en las siguientes suposiciones: 

a) Las alcanolaminas y los gases ácidos son electrolitos débiles que se 
disocian parcialmente en la fase acuosa, formando una mezcla compleja 
de disolventes parcialmente volátiles (alcanolamina yagua), de so lutos 
moleculares muy volátiles (H2S y C02) y de especies iónicas no volátiles. 

b) Las reacciones al equilibrio entre los gases ácidos y las alcanolaminas se 
llevan a cabo en fase líquida. 
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c) La disociación se desprecia en la fase vapor, por lo que se considera 
formada únicamente en la fase líquida por la mezcla de compuestos 
ácidos (H2S y/o C02), el agua y la alcanolamina. 

Las relaciones de equilibrio para las reacciones presentes en el sistema H2S
COr Alcanolamina- H20 se pueden representar como: 

X 
RR'R"NH' 

X H )O' X HS-

X RR'NH,' 

X H ,O' X S ,-

X H ,S X HS -

* Los subíndices en las K's de equilibrio indican la reacción en referencia. 

X RR'Neaa-

Tabla 4.1. Relaciones de equilibrio químiCO en el seno de la fase líquida. 

Cuando el sulfuro de hidrógeno y dióxido de carbono reaccionan con soluciones 
de aminas primarias y secundarias, las siguientes reacciones globales ocurren: 

RR'NH + H2S +-+ RR'NH/ + HS' , .. " """ """."."" ." ... " ." " .. , .. .. """"""""" ... (10) 

2RR'NH + C02 +-+ RR'NH2 + + RR'NCOO' .... .... ........ ........ ...... .. ................ .. .... .................. ·(11) 

Por lo que se puede obtener una constante para la reacción (10) mediante las 
relaciones de la tabla 5.1. 

K(IO) = K6 
K, 

Análogamente para la reacción (11) se obtiene: 

(5.1) 

(5.2) 
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Cuando los componentes ácidos reaccionan con la disolución de una amina 
terciaria, se presenta la reacción (12), no obstante, como la amina terciaria no 
reacciona con el CO2, no se forma carbamato, por lo que la reacción global 
entre el C02 y la MDEA será: 

CO2 + H20 + RR'R"N ~ RR'R"NH+ + HC03- _ .. .. . . .... . .. .. ... .. ...... ........ ........ . . (12) 

K(l 2) = K ) (5.3) 
K, 

5.2.1. Constante de Equilibrio Ouímico y Ley de Henry 

La dependencia de la constante de equilibrio químiCO respecto a la temperatura 
(K) se presenta mediante la siguiente ecuación (5.4): 

... ...... .... .... .. ... .. ... .... .. ... ...... ......... .. .......... ... .. (5 .4) 

Los coeficientes para las reacciones de (1) a (7) se representan en la tabla 5.2. 

R . Comp. C1 C2 , C3 
, ; 

C4 Intervalo de . Ref. 
Temp(K) 

K'a ! MEA-- ;-i.Tiü l --- --si89:3S'- :-o.ü-----i -0.007484 -- '273:498--- o 
K'a DEA i -6.7936 -5927.65 I 0.0 ¡ 0.0 273-323 ' E .. 
_ .•..•.•. ______ . _____ ~ 0. - , ___ . ___________ . __ , ___ • ____ ._. _______ " _ _ . _____ .. --------- - ---

K'b I MDEA • -9.4165 -4234.98 ¡ 0.0 : 0.0 298-333 F 
i(; - ¡MEA --- ~ "2.8898-" --.' -363-5:09"'---:o~o--_·_-- fOjf--"'--- -'298~ 393- -.. -.. _-- ~ G' 0_. 

K; -- -'[¡EA - --! '4:si46 '- - ··--34i7.34 ·--- :o~---- ¡ 0.0'--- .. ' 298-393 ' -- G- Oo': 

-'K) ' 'To
2
-" --231.'i6S- .. -:12092:1-· .. ·, -=-36:7816·- í-ó:O-'''--' 273.498 A 

K. H;o--- 13i:899 - - -=13445:9' - -. ---22:4773- '-0:6---- .. 273-498 ..•. A -J 
'Ks'--- Hco i -- 216.04ij --· ---12431T·-¡-=35.48i9·- fo-:o -- 273.498 , A 
-K

6
--" -H;S ---- ;-i14:ssi -.-- . -: 12995A·---. '--3is4 71---- :-0:0 '-__ Oo' 273-423 . A 

K7 -i'HS' ._--. ~ =32.0 -=-333'8~ 0 - --¡ O~Ü-------f-o.Ó -- - -_O. -287-343 ' S,C 

. , '... • •••• 0 •• _ ••••• _______ .', •• _._ • ••• •• __ 

Constantes de la Ley de Henry Ec. (5.4) 
••• __ ._ o' __ ._ ,. ___ ,_ _ __ ,.,_ •• ___ • __ 0_' __ 

HH2S . H2S 358.138 -13236.8 ! -55.0551 ¡ 0.059565 . A 

H
C02

' ;-' (;0
2 
--- : 170.7126 . -8477.71 ! -2 1:96743' -:-'o:005iií i _. 273-423 H 

_ .. _----."-,----_ .. _-_.- ... _ ... _-- .-.- . - ----------" -"- '. 
Tabla 5.2. Coeficientes empleados en la ecuación 4.1. 
Las constantes de equilibrio están basadas en fracción mol. Las constantes de Henry tienen 
unidades de Pa. Referencias. A. Edwards et al. (1978); B, Giggenbach (1971); C, Meyer et al. 
(1983); O, Bates and Pinching(1951), E, Bower et al (1962); F, Schwabe et al. (1959);G, 
Austgen (1991), H, Chen (1979). 
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5.3. RELACIONES DEL EQUILIBRIO QUÍMICO EN EL SENO DE LA 
FASE LÍQUIDA 

Para representar el equilibrio que se establece en el seno de la fase líquida, se 
emplean las reacciones de la sección 5.1, las cuales pueden ser representadas 
para el sistema Aminas Primarias/ Secundarias H2S- CO2 como: 

2RR'NH + CO2 +-> RR'NH2 + + RR'NCOO' 

(13) 

(14) 

Donde RR'NH representa una amina primaria o secundaria. Para el seno de la 
fase líquida, se establecen las siguientes relaciones: 

Balance de electro neutralidad: 
XAmH+ = Xcarb + XHS· (5.5) 

Balance de Carbono 

XCOZT = XC02 + Xcarb (5 .6) 

Balance de azufre 

(5.7) 

Balance de Nitrógeno 

XAmT = X Am + XAmH+ + XRR'NCOO' (5.8) 

Por lo tanto, las funciones que se establecen para el seno de la fase líquida 
para sistemas con alcanolaminas primarias y secundarias se presentan en la 
tabla 5.3. 

EcüaciÓn - .. --.. ---.----- ... -- --.. . r'-Referencia 
. .._------ _ ....... _ ... _--_._ ... __ ._-,. __ .... _--

x .X . I 13 K . = K _ HS,j AmH,j 1 
H,S 10., X X 

H zS ,j Am ,} 

K - - ~ ;- ~x:a~~·.~x:~ .. -·--·_-T·-.... 14·-.. 1 

CO, 11., X X 2 I I 
COI' } Am.) .- -::::--.... ---.-.-----------r------

Bc~:-. ~~O,T.¡ - ~~~' !...~ _~ca'b . ¡ I 5.6 I 
B H,S= XH,sr.¡ -XH,S.¡ -XHS. r I 5.7 '1 

.... ·::.. --..... ·----·--·---r----
BAm;n a - XAml' J -XAm ¡ -XAmH' ,. - x b" I 5.8 I 

• • • car ,J , 
... ___ . _____ . _...J 

Tabla 5-3. Funciones para sistemas con aminas primarias y secundarias. 
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Para un sistema con ami nas terciarias, las reacciones globales consideradas 
son: 

(15) 

(16) 

Donde RR'R"N se refiere a una amina terciaria. 

Balance de electroneutralidad: 

(5.9) 

Balance de Carbono 

XC02T = XC02 + XHC03- (5.10) 

Balance de azufre 

(5.11) 

Balance de Nitrógeno 

(5.12) 

Las funciones establecidas para un sistema que emplea aminas terciarias se 
presentan en la tabla 5-4. 

--- - -- ---- - --Ecuación'----------¡-Ec:del 
I Referencia I - --_._- -.- _._-- - --------¡----

X s ,_ X . ' 1 13 : K = K _ H, ,) AmH ,) l' I 
H,S IO ,j X X ¡ 

H 2S,J Am,} I ! 
, I 

;~:~ ~ ~I~,~=-X;::---, ;:~~;~;---·· --~- 16 I! 

ca, ,) Am,j 

¡j--- ;'-i --- ':' -X --' ._=-)(-_.--.--\ 5.10 I 
ca, CO,T ,) ca,,) HCO,- ,j I i 

, ----~----.. _-... -.. ---- ----------1-_·_-' 
BH,S-XH,ST,j- XH ,S,j-XHS,r 1 5.11 l· 

. ... --- -- __ o --- - - -._-- ----.---.... --------------~--.. ---- -1 

~ :'..:~a ~:_~~.::_~:..~"'..:!...=~~~:~ ____ ..L--=-~_J 
Tabla 5-4. Funciones para sistemas con aminas terciarias. 

Donde XAmT, XC02T, XH2ST representan las fracciones mol total de amina, CO2 y 
H2S respectivamente en su forma libre y combinada. Los términos XAm, XC02, 
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XH25 representan las fracciones mol de Amina, H2S y C02 en equilibrio en el 
seno de la fase líquida y que no han reaccionado. 

5.4. CALOR DE REACCIÓN 

El calor generado en la disolución por la reacción entre los gases ácidos y las 
alcanolaminas es calculado para el balance de energía en la fase líquida. 

El calor de reacción que se genera en la fase líquida a consecuencia de la 
reacción entre los componentes ácidos y las alcanolaminas es tomado del 
Databook de GPSA-98. En la figura (A4) del Apéndice se muestra la tabla 
conteniendo los valores aproximados de calores de reacción con las diferentes 
alcanolaminas. 

5.5. COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA DE MASA 

5.5.1. Platos de Capucha 

Andrew (1961) planteó las siguientes fórmulas para platos de capuchas, usando 
líquidos similares al agua. 

(5.14) 

k
L 

= llu "'S -1I2 DAII2 (5.15) 

(5.16) 

Donde DG es la difusividad del gas soluble en la fase gas, S el volumen del 
líquido en el plato dividido por el área del plato, u la velocidad superficial del 
gas (Ej .; flujo volumétrico del gas dividido por el área del plato), " a" es el área 
interfacial por unidad de área del plato y k es el coeficiente de transferencia de 
masa [cm/s]. El valor de S es generalmente determinado por el diseño del plato 
(incluyendo altura del vertedero y longitud) y el flujo del líquido. 

5.5.2. Platos de rejilla 

Carderbank (1959) midió el área interfacial en platos perforados por un 
método óptico. El averiguó que el área interfacial por unidad de volumen de 
espuma, "al; se incrementa aproximadamente en proporción a la velocidad 
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superficial del gas hasta que alcanza alrededor de 8 cm-1 
, donde 

posteriormente permanece constante. El valor de "a" por debajo de 8 cm-1 se 
obtiene mediante: 

( J
O.775( )o.125( )"3 

a = 0.38.!!..- ~ gp 
Uf ndJ.l. dO' 

(5.17) 

Donde" ut" es la velocidad de aumento de las burbujas en la espuma (tomada 
como 25 cmls bajo la mayoría de las condiciones), "n" es el número de 
agujeros por unidad de área del plato y "d" es su diámetro, y "(J" es la tensión 
superficial. La formula esta basada en experimentos con un amplio rango de 
líquidos, gases, y platos perforados. 

El área total interfacial del plato depende del volumen de la espuma en el plato, 
y por 10 tanto de la profundidad de la misma. La profundidad de la espuma, en 
el caso de un plato con vertedero, es aproximadamente igual a la altura del 
vertedero, en el caso de platos sin vertedero la profundidad dependerá del 
diseño del plato y los flujos de gas y líquido. 

Calderbank (1959) observó áreas interfaciales "a" en el intervalo de 1-8 cm-1 

(Le., cm2 por cm3 de espuma) . Sharma y Gupta (1967), usaron una reacción 
de primer orden para medir a" con valores en el intervalo de 2-5 cm-l. 

Calderbank y Moo Young (1961) reportaron que los coeficientes de 
transferencia de masa del lado del líquido se pueden calcular mediante las 
siguientes formulas: 

(5.18) 

(5.19) 

Donde "u=lJ/p" es la viscosidad cinemática del líquido. La primera ecuación 
aplica a pequeñas burbujas las cuales tienen el comportamiento 
hidrodinámicamente semejante al de esferas rígidas, mientras que la segunda 
ecuación aplica a burbujas más grandes las cuales tienen superficies móviles. 

En la práctica, los valores encontrados tienen un intervalo de 0.005 a 0.01 
cm/s. Para el CO2 yagua a temperaturas ordinarias, la primera ecuación 
predice un kL = 0.01 cm/s, mientras que la segunda ecuación predice un kL = 
0.05 cm/s. Sharma y Gupta (1967) usando valores de a encontrados por 
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métodos químicos, reportaron valores de kL con un intervalo de 0.015 a 0.045 
para CO2 en soluciones acuosas. 

Sharma y Gupta (1967) reportaron valores para el coeficiente de transferencia 
de masa k<; de 1.0 a 4.5 x 10-4 gmol/cm2s atm para varios diseños de platos 
perforados y varias profundidades de espuma. 

5.6. COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA DE CALOR 

El cálculo de los flux de energía que se presentan en la interfase de ambas 
fases requiere la estimación de los coeficientes de transferencia de calor. La 
resistencia a la transferencia de calor se presenta principalmente en la fase gas, 
no obstante, para la fase líquida también se considera en este trabajo. 

El cálculo del coeficiente de transferencia de calor para la fase gas y líquido se 
obtiene mediante la analogía de Chilton- Colburn que se expresa como: 

Donde 

Se definen las siguientes correlaciones: 

¡jV 
St=-

pVCp 

Se=L 
pD 

e 
St = 

m V 

Pr = CpJ.i 
K 

Sustituyendo (2) Y (3) en (1) se obtiene: 

Stm = (Pr )213 
St Se 
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Sustituyendo las correlaciones se obtiene: 

Arreglando para R V se tiene: 

(5.20) 

Similarmente para la fase líquida: 

5.7. PROPIEDADES DE LA FASE GAS 

Coeficiente de difusión 

El coeficiente de difusión para la fase gas de los componentes ácidos se 
determina a partir de la correlación de Fuller et al. (Perry & Chilton. 5th. 
Edition) 

(5.21) 

Donde T es temperatura [K], P es presión [Pa], MI y M2 es la masa molecular 
del componente 1 y 2 [g/mol], V1 y V2 son los volúmenes de difusión molecular 
y son calculados sumando las contribuciones atómicas, y Dei) es el coeficiente 
de difusión del componente i [cm2/s]. 

Viscosidad 

La viscosidad para la mezcla gaseosa del gas natural con altas "Concentraciones 
de gases ácidos se calcula usando el método de Dean y Stiel(1965). En esta 
correlación se emplea la variable ~ que se define como: 

[ 
T 1/6 1 e; = 5.4402 r" cm )213 

\L (x; M; )Pcm 
(5.22) 

Si la temperatura reducida Tr > 1.5, entonces: 
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(5.23) 

Por el contrario, si Tr< 1.5, entonces 

(5.24) 

Para ambos casos, /lA [cP] es obtenida dividiendo S/lA por S. Para aplicar el 
método de Dean y Stiel a la mezcla de gas natural las presiones y temperaturas 
críticas de la mezcla son calculadas mediante las reglas de mezclado de 
Prausnitz y Gunn: 

Ve,," = ¿ (y iV,,) 

l em = ¿ y /l " 

Tem = ¿ YiTe> 

P = l emRTem 
cm Ve". 

Donde el subíndice cm indica condición crítica de la mezcla. 

Conductividad térmica 

(5.25) 

(5.26) 

(5.27) 

(5.28) 

El cálculo de la conductividad térmica para el gas natural a presiones elevadas 
se calcula mediante un valor atmosférico y un valor por corrección de presión. 
La figura (E.l) presenta valores de conductividad térmica a baja presión, y la 
figura (E.2) la corrección por alta presión (GPSA-98). 

Mediante la relación : 

k . 
- = Flg.E.2 
kA 

(5.29) 

Se obtiene el valor de k a la presión y temperatura de entrada del gas amargo. 

Densidad 

La densidad de la mezcla gaseosa se calcula a partir de la siguiente ecuación: 

MP 
p = lRT (5.30) 

Donde Z es el factor de compresibilidad y R es la constante universal de los 
gases. El cálculo del valor de Z es mostrado en el Apéndice. 
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Capacidad calorífica 

Para el cálculo del Cp para la mezcla gaseosa de gas natural se empleo los Cp 
individuales para cada componente y se estimo el de la mezcla. Los Cp para los 
componentes empleados en este trabajo se reportan en la tabla (D.1). 

5.8. PROPIEDADES DE LA FASE ÚQUIDA 

Difusividad 

El cálculo del coeficiente de difusión de los solutos en la fase líquida se calcula 
mediante un método de Wilke y Chang (1955) la cual es: 

( )"2 
D=7.4*1O-S T xM 

JlV
06 

(5.31) 

Donde D es el coeficiente de difusión [cm 2js] M es el peso molecular del 
solvente, T es la temperatura [K], ~ es la viscosidad del solvente [cP], V es el 
volumen molecular del soluto al punto normal de ebullición cm3jgmol y x es un 
factor de asociación que para el agua se considera como 2.6. 

Los volúmenes moleculares de algunas sustancias comunes en el tratamiento 
de gas natural se muestran en la tabla 5.5. 

í Compuesto I Volumen , 
I I molecular( cm3! mol) i 
¡------¡:¡;------ - 14.3 i 
¡------ü;-- 25:-6 -------, 
.------ ----- _·_--···------1 

N2 31.2 1 r--co--r 30.7-----------! 

~-~-~-- ~~i.=~-=:-------34---------- --1 

, 502 ¡ 44.8 
---------------- -----_._--- ----1 
! NH3 25.8 ¡ 

------[ 

t-_ --~~--~ _~~:: -----\1 
I COS 51.5 

r CH4 22.2 I 
L C2H6 ___ 51.8 J 

Tabla 5.5. Volumen molecular de algunas sustancias. 
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Cálculo de propiedades de las disoluciones de amina 

La estimación de la densidad, viscosidad, conductividad térmica y calor 
específico de las disoluciones acuosas de las alcanolaminas es necesaria para la 
simulación de las condiciones de operación de la columna en estudio. 

A pesar de que muchos datos de las propiedades se encuentran disponibles en 
forma gráfica, no se pueden utilizar de forma eficiente para los cálculos 
basados en computadora. A continuación se presentan algunas correlaciones 
para el calculo de las propiedades para las disoluciones de las ami nas en 
estudio (MEA, DEA Y MDEA) reportadas por Chakma (1984) y Cheng (1996). 

MEA 

P = (\ - Xm)PH,O + XmPMEA + Xm(I- Xm)(5.8430+ 0.313W' + 51 0.6409Xm/To45 ) (5.32) 

Donde 

PMEA = 1023.75 - 0.5575T - 0.00187T2 (5.33) 

_ (l- Xm) Xm { 12.70 x m265o (\ - Xm)1l81 2} 
JI - Jl H,o IIMEA exp TO.3l 14 (5.34) 

Donde 

{ 
726 .0733 

= ex JlMEA p T 05297 + 22.0293 
(5.35) 

k = (l-Xm)kH,o +XmkMEA +Xm(1-Xm)(-0.2478-0.00061806' +0.021 17Xmro m2
) 

(5.36) 
Donde: 

kMEA = 0.2363 

Cp = (\ - Xm)CPH,O + XmCPMEA + Xm(l- Xm)(- 0.9198 + 0.01369T + 69 .6243Xm / T L5859 ) 

(5.37) 
Donde: 

(5.38) 

DEA 

P = 998.0-0.00403T 2 + Xm(3.4 - 0.00025T L45 ) - Xm1.l
9 (5.39) 

66 



Capítulo 5 

{
0.067666xm -6.820867 T(0.014066 + 0.000105Xm)} 

~=exp - ~----~~~----~ 
1- 0.004395Xm 1 - 0.004965Xm 

(5.40) 

k = (0.4675 - 0.0062XmOS53S )ro os (5.41) 

Cp = 4.176 + 0.00046T - 0.001837 Xm + 0.000054XmT (5.42) 

MDEA 

P = (1- Xm)PH,o + XmPMDEA + Xm(1- Xm)(63.6395 - 0.2651T + 199.481IXm / To
2

) 

(5.43) 
Donde 

PMDéA = 1056.8 - 0.7407T - 0.00053T2 (5.44) 

(I-Xm) Xm {191.5999Xm61 9SS(I- Xm)I.S322} 
~ = ~H,o ~ MDEA exp TO .• 626 (5.45) 

Donde 

_ { 2843.4104 O.1669 } 
~MDEA - exp TL5435 + 839.6707 - 3.1796T (5.46) 

k = (1 - Xm)kH,o + XmkUDEA - Xm(l- Xm)(0.2336 + 0.027 Xm) (5.47) 

Donde: 

kUDéA = 0.1741 

Cp = (1 - Xm)CPH¡O + XmCPMDEA + Xm(l - Xm)(0.3730 - 0.0107T + 0.1265TO
A )(5.48) 

Donde 

(5.49) 

Agua 

PH¡O = 1002.3 - 0.1321T - 0.00308T2 (5.50) 

H¡O {897.9879 17.6724 } = ex ---~ . P T 06542 + 78.1912 T OOO4707 
(5.51) 

kH¡O = 5.4545 * \0-3 T06S6 + 0.5562 (5.52) 
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(5.53) 

Las variables usadas en estas ecuaciones son: 

T= Temperatura, [oC] 
Xm= Fracción peso en la disolución de la amina, 
p= Densidad, [kgjm3

] 

¡¡= Viscosidad, [pa s] 
k= Conductividad térmica, [W/m0C] 
Cp= Capacidad calorífica, [J/g0C] 

5.9. FACTOR DE MEJORAMIENTO A LA TRANSFERENCIA DE MASA 
POR REACCIÓN QUÍMICA 

El factor de mejoramiento presentado en las ecuaciones de las secciones 4.4 y 
4.5 representa grado de mejora de la transferencia de masa por efectos de la 
reacción química en el seno de la fase líqUida y se define como la relación de 
rapidez de transferencia de masa con y sin reacción química bajo los mismos 
gradientes de concentración. Los coeficientes de transferencia sin (k\ j) y con 
(k;,j) reacción química son relacionados mediante el factor de mejoramiento 
como: 

El factor de mejoramiento no es un parámetro ajustable, es un número 
adimensional bien definido y que considera los efectos de las reacciones 
químicas en el proceso de transferencia de masa, donde se incluye la constante 
de rapidez de reacción, coeficientes de transferencia de masa y difusión, tipo de 
solvente, etc. Los factores de mejoramiento para el CO2 y H2S son presentados 
en la sección 5.10 y 5.11. 

5.10. ABSORCIÓN DEL CO2 EN DISOLUCIONES DE AMINAS 

La reacción global entre el CO2 y las aminas primarias y secundarias puede ser 
representada como: 

CO2 + 2RNH2 (2RR'NH) <--> RNH3 + + (RR'NH2 +) + RNHCOO' (RR'NCOO') 

La absorción de CO2 en soluciones acuosas de aminas es de orden finito. Es 
generalmente correcto que la reacción de MEA con el CO2 disuelto presenta una 
cinética de segundo orden. 
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Las ami nas terciarias difieren de las ami nas secundarias en su comportamiento 
hacia el COZt ya que el CO2 no puede combinarse directamente con el grupo 
amino en el caso de aminas terciarias. Por lo que resulta una velocidad de 
reacción más pequeña para aminas terciarias comparada con las ami nas 
primarias y secundarias. 

Las constantes de segundo orden para las alcanolaminas son: 

Para MEA (Hikita et aL, 1977 and Blauwhoff et aL, 1984); 

( 
2152 

log kMEA) = 10.99 - 
T 

Para DEA (Blanc and Demarais, 1984); 

( 
2274.5 

log kOEA) = 10.4493--
T 

Para MDEA (Haimour et al, 1987): 

( -8625) 
kMOEA = 8.471. I012e T 

donde k es la constante cinética y Tes la temperatura (K). 

El factor de mejoramiento presentado en las ecuaciones del capítulo 4, 

(5.54) 

(5.55) 

(5.56) 

El término del factor de mejoramiento para el CO2 que se emplea en la rapidez 
de transferencia de masa en fase líquida se calcula mediante la relación de 
Wellek et al. (1978): La expresión que presentan es sencilla y explicita para 
factores de mejoramiento para transferencia de masa acompañada con una 
reacción química irreversible. La relación presentada por Wellek et al es: 

I 1 1 
-,----~-,- = + - - -...,-
(Er2 _ 1)135 (Er¡ _1)1.35 (Er, _ 1)135 

(5.57) 

Donde E2 es el factor de mejoramiento de segundo orden y El es el factor de 
mejoramiento de primer orden: 

.JM 
Er, = --= 

tanh .JM 
(5.58) 

M = Dco,k2 *CBo (5.59) 
k/ 

Donde Ca es la concentración de la amina libre en el seno de la fase líquida 
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Er¡ es el factor de mejoramiento para una reacción instantánea, que se define 
como: 

(5.60) 

Donde CA' es la concentración interfacial del CO2 libre y sin reaccionar. 

5.11. ABSORCIÓN DEL SULFURO DE HIDRÓGENO EN DISOLUCIONES 
DE AMINA 

La reacción entre el H2S y las alcanolaminas involucran solo la transferencia de 
un protón. Estas reacciones son instantáneas y reversibles, por lo que el 
equilibrio H2S - Amina se considera que se establece siempre y en todo el 
líquido de cada etapa, incluyendo la película interfacial. La reacción global es: 

Para la reacción reversible, el factor de mejoramiento se calcula como: 

(5.61) 

(5.62) 
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6. RESULTADOS Y DISCUSIÓN 

Capítulo 6 

La frase más excitante 
que se puede oír en la ciencia, 

la que anuncia nuevos descubrimientos, 
no es "¡Eureka!" (¡Lo Encontré!) s ino 

¡Es Ex traño .. . ! 

Isaac Asimov (1 920-1996) 

En este capítulo, se analizan las predicciones en estado estacionario del modelo 
desarrollado, y los resultados obtenidos en el simulador comercial HYSYS. 

Los resultados obtenidos con el simulador comercial (HYSYS) se basan en un 
modelo de etapa en equilibrio (modelo Kent- Eisenberg), donde las etapas 
constituyentes de la columna de absorción se considerada que están en 
equilibrio. En el Apéndice B se muestra el modelo en etapa de equilibrio. 

El esquema 6.1 muestra la configuración típica de la columna de absorción de 
los sistemas estudiados. El gas amargo es introducido en el absorbedor donde 
entra en contacto con la disolución de amina bajando por la columna . Los 
componentes de los gases ácidos, HzS Y caz son removidos por medio de la 
disolución de amina, y el gas dulce sale del absorbedor para ser enviado a otro 
proceso. 

Se presenta un conjunto de datos para 3 casos de columnas de absorción 
sencilla y selectiva para diferentes corrientes de gas de entrada y disolución de 
amina pobre. 

Los datos de entrada corresponden a condiciones de operación de plantas de 
endulzamiento que emplean como disolventes soluciones acuosas de MEA, DEA 
Y MDEA. Las especificaciones incluyen información de condiciones de entrada 
de las corrientes de gas amargo y amina pobre, número de platos de la 
columna de absorción, así como las características de los mismos. Para los tres 
casos estudiados se han considerado platos de capuchón. Asimismo, se 
presentan algunos diagramas que refieren a los perfiles de concentración y 
temperatura característicos de algunas columnas analizadas. 
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ESPUMA 

MAMPARA 

VERTEDERO 

PLATO 

CAPUCHA 

GAS DUlCE 

Capítulo 6 

AMINAPOBRE 

. GAS AMARGO 

AMINA RICA 

Figura 6.1. Esquema de la columna de absorción de los casos estudiados. 

6.1. SISTEMA GAS ÁCIDO-MEA-H 20 

CASO NO.l 

El primer Caso consiste de un absorbedor de 22 platos y un diámetro de 2.9 m, 
maneja una corriente de gas amargo que contiene CO2 y H2S en baja 
concentración, por lo que la concentración de MEA en la disolución es apenas 
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de 7.2 OJo, Y con una relativa baja cantidad de C~ y H2S remanentes en la 
disolución pobre. Las especificaciones de la simulación y sus respectivos 
resultados son mostrados en la tabla 6.1. 

Variable Valor 1 

¡------Oatos del Absorbedor _-1 
! DiámetroT¿m] I 290 
~mero de Platos ¡-' - 22- --! 
¡ Altura de Mampara -[cm] I 9.53 , 
,---------- ------- : 

1 Especificaciones del Gas Amargo : 
,-:------. .,..------- ---1 
: Flujo [mol/s] 1 1576.4 
¡-Temperatüra-TK]-- -- '------iiT----: 

________ 1 i 

I Presión [kPa] , Di? ---o 
f'-------~----.. --------- ------------ ------1 
I Composición (%) : 

1 Dióxido de Carbono f-6~074-i--- ¡ 
I Sulfuro de Hidrógeno 1 0.0029 -¡ 
I Agua r-o.S2 _1 
[Nitrógeno r-o.l _8_1 
! Hidrógeno [25.93 ~ 
, -----.----- r ---'- __ o; 
: Metano ! 17.82 ; 
.-- ------------- - - -- ---------.. ------------------------- ---1 
¡ Etano I 55.4729 : r------- Especifiéaciones de Amina PObre-----------: 
r··-------- ···---------.----------r------··-·- I 

, Flujo [mol/s] I 326.3889 : 
----------------- -- ---- i 
1 MEA (OJo peso) 7.2 : 
¡ Temperatura (K]-- -33:3---- : 

~-------- ! 

I X(C02) I 0.000848 ¡ 

rx(H~S)--- ------------------------ 10.0000398-1 

RESULTADOS 

¡ C02 i t-i;S-¡ Tsal(K) ¡-X-CO-2---¡X H2S----
i ppm ; ppm 1 1 final i final 
i ! 1 I 

:MOéieio--j"2:6S--¡i.84-¡ 312.4- :0.0066--:-6.00027 

- HySyS-----i-41---i~i31T I 0.0065 ~ 0~00028 

Tabla.6.1. cciñdiciones de operación y resultados de la simulaci6nC aso NO.1 

Los resultados obtenidos de la simulación para el Caso No. 1, donde se emplea 
la MEA como disolvente, se obtuvieron resultados satisfactorios en comparación 
con los resultados reportados con el simulador comercial. En la tabla 6.2 se 
presentan los perfiles obtenidos del Caso No.l. 
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Con la aplicación del modelo desarrollado se obtuvieron valores de composición 
de CO2 más bajos así como la temperatura de salida de la disolución rica. Con 
respecto al H2S, se obtiene una composición ligeramente mayor. En las 
siguientes gráficas se presentan los perfiles obtenidos. 

31&0ll 

317.(0) 

316.0ll 

g 
f! 

~ 315.0ll ., 
a. 
E ., 
1-

314.0ll 

313.0ll 

312(0) 

r" 

~ 

c-\ 
~~\ 

6 

PerfilesdeT~ 

" /1 /1 n n n " n - n--n~ 

11 16 21 

Fig.6.2. Perfiles de Temperatura obtenidos en el estudio del Caso NO.1 

La figura 6.2 presenta los perfiles de temperatura tanto en el seno de las fases 
vapor y líquido, así como en la interfase de las mismas; se observa que no hay 
gran diferencia entre los perfiles obtenidos, siendo la temperatura de la fase 
líquida la de mayor valor, ya que es en esta región donde se genera el calor de 
reacción, lo que incrementa la temperatura. 
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Temperatura 
(K) Seno de Liquido Interfase liquido 

Etapa Liquido Interfase Vapor C02 H2S C02 H2S 

1 317.099 317.060 315.623 3.0082E·03 1.4235E-04 3.0087E-03 1.4229E-04 

2 314.211 314.197 313.669 3.0111E-03 1.4204E-04 3.0113E-03 1.4202E-04 

3 313.151 313.146 312.952 3.0121E-03 1 Al 93E-04 3.0122E-03 lo4192E-04 

4 312.762 312.760 312.689 3.0125E-03 1.4189E-04 3.0125E-03 1.4188E-04 

5 312.619 312.618 312.592 3.0127E-03 1A187E-04 3.0127E-03 1A187E-04 

6 312.566 312.566 312.556 3.0127E-03 1.4187E-04 3.0127E-03 104187E-04 

7 312.547 312.547 312.543 3.0127E-03 1.4187E-04 3.0127E-03 104187E-04 

8 312.540 312.540 312.538 3.0128E-03 1.4 1 88E-04 3.0128E-03 1.4188E-04 

9 312.537 312.537 312.537 3.0128E-03 1A189E-04 3.0128E-03 1.4189E-04 

10 312.536 312.536 312.536 3.0129E-03 1.4193E-04 3.0129E-03 1.4193E-04 

11 312.536 312.536 312.536 3.0132E-03 1.4199E-04 3.0132E-03 104200E-04 

12 312.536 312.536 312.535 3.0138E-03 1.4212E-04 3.0138E-03 1.4213E-04 

13 312.536 312.536 312.535 3.0151E-03 1.4239E-04 3.0152E-03 1.4241E-04 

14 312.535 312.535 312.535 3.0181E-03 1.4292E-04 3.0183E-03 1.4295E-04 

15 312.535 312.535 312.534 3.0250E-03 104398E-04 30254E-03 1A405E-04 

16 312.535 312.535 312.531 3.0404E-03 104607E-04 3.0414E-03 1.4621E-04 

17 312.535 312.535 312 .529 3.0756E-03 1.5017E-04 30778E-03 1.5044E-04 

18 312.534 312.534 312.522 3.1552E-03 1.5810E-04 3.1603E-03 1.5861E-04 

19 312.531 312.531 312.507 3.3354E-03 1.7300E-04 3.3470E-03 1.7397E-04 

20 312.526 312.526 312.473 3.7422E-03 1.9944E-04 3.7684E-03 2.0116E-04 

21 312.509 312 .509 312.401 4.6527E-03 2.3979E-04 4.7114E-03 2.4240E-04 

22 312.442 312.441 312.254 6.6086E-03 2 .7118E-04 6 .7347E-03 2.7321E-04 

Los datos de composición para el seno e interfase de cada fase están dados en fracción mol. 
T representa Transferencia tanto de masa como de energía. 

Tabla 6.2. Resultados obtenidos de la simulación del Caso No. 1. 

Canítulo 6 

Interfase vapor Seno de Vapor T. de Masa (mol/s) T. Calor 

C02 H2S C02 H2S C02 H2S J/sec 

3.04E-06 307E-06 2.65E-06 2.84E-06 -7.85E-04 -4.73E-04 1.37E+05 

2.27E-06 2.62E-06 2.16E-06 2.54E-06 -2.41E-04 -1.57E-04 4.24E+04 

2.04E-06 2047E-06 2.00E-06 2.44E-06 -8.31E-05 -5.56E-05 1.46E+04 

1.97E-06 2.42E-06 1.95E-06 2A1E-06 -2 .96E-05 -2.01E-05 5.23E+03 

1.94E-06 2.40E-06 1.93E-06 2.39E-06 -1 .03E-05 -7.09E-06 1.91E+03 

1.93E-06 2.39E-06 1.93E-06 2.39E-06 -2.58E-06 -2.10E-06 6.98E+02 

1.92E-06 2.39E-06 1.92E-06 2.39E-06 1.73E-06 2.56E-07 2.56E+02 

1.92E-06 2.39E-06 1.93E-06 2.39E-06 6.69E-06 2.18E-06 9.24E+01 

1.92E-06 2.39E-06 1.93E-06 2.39E-06 1.62E-05 5.04E-06 3.06E+01 

1.92E-06 2.39E-06 1.94E-06 2.39E-06 3.70E-05 1.05E-05 3.62E+00 

1.92E-06 2.39E-06 1.96E-06 2.40E-06 8041 E-OS 2.12E-05 -1.56E+01 

1.92E-06 2.39E-06 2.02E-06 2.41E-06 1.91E-04 4.28E-05 -4.36E+01 

1.93E-06 2.40E-06 2.14E-06 2.44E-06 4.32E-04 S.61E-05 -1.00E+02 

1.93E-06 2.41E-06 2.41E-06 2.49E-06 9.79E-04 1.72E-04 -2.23E+02 

1.95E-06 2A4E-06 3.03E-06 2.60E-06 2.22E-03 3043E-04 -4.91 E+02 

1.97E-06 2049E-06 4.44E-06 2.B2E-06 5.03E-03 6.80E-04 -1.08E+03 

2.04E-06 2.61E-06 7.63E-06 3.25E-06 1.14E-02 1.33E-03 -2.36E+03 

2.20E-06 2.85E-06 1.49E-05 4.10E-06 2 .58E-02 2.57E-03 -5 .13E+03 

2.59E-06 3.39E-06 3.13E-05 5.73E-06 5.85E-02 4.84E-03 -1.11E+04 

3.65E-06 4.64E-06 6.84E-05 8.80E-06 1.32E-01 8.59E-03 -2.35E+04 

7.37E-06 7.91E-06 0.000152 1.42E-05 2.96E-01 1.31E-02 -4.85E+04 

2.90E-05 1.76E-05 0.00034 2.26E-05 6.34E-01 1.02E-02 -8.99E+04 
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Perfiles de Composición CO, 

0008 ,---------------------- --, 

0.007 t-------- ------ -- ---- ------ -j 

0006t-------- ---+--j ---1 

0.005 t----- - - ---- ------- ---)+ ----1 

I
-+-Seno de IiqU;dO: I 

0.004 t---------- - --- ------/-----j ___ Inlerfaselíquido 
/ . Interfase Vapor 
~ ~ Seno vapor 

0 003 l-'--..0-4 ....... I--OI--O __ -<> _____________ --=..::::~-----_I 

0.002 j----- ----- - --- --- -------j 

0.001 t-------------- ----------j 

, /. 

o I----"--:;.-__ ;(_~.L__,;\___I/~_,'--,;'_-: ____ ... - - - '(_ •. "Jl-->.;--'>(--':'!'-''!<~-

10 15 20 25 

Núm. de Etapa 

Fig.6.3.Perfiles de composición del CO2 a lo largo de la columna del Caso NO.1 

En la fig.6.3 se presentan los perfiles de composición del C02 para el seno de 
las fases, así como las composiciones en ambos lados de la interfase. Se 
observa una gran diferencia entre el vapor y líquido, y esta misma diferencia es 
la fuerza impulsora que permite la absorción de los gases ácidos. 

Perfil de Composición de H,S 

0.0003,----- - - --- ------ ---------, 

0.000251-- - -----___ ______ ; --:/ __ _ 

0.0002 -----------'--------/-~~---_I 

l' 0_00015 l-;;::;;::::;;;::::;;;:::::;::::;:::::;:::::;::=;:::::;:::;::::::;:::::;::::;:::=_ • .._.,e::::C-------j 1- ~::~::: I~~~::~ 1 I •••••••••• •• -----
{ Seno de vapor .. 

00001 r·-·------------------------~ 

0.00005 1--------- --- ------------1 

.' 
o 1---->---~ .. _;;; . ._:.~,=~~~.,=-=--,..->~.:;; .• .'==-.:; ___ ".=- ,,-. . ~ .. _"'- =.:: . .::c.,.:.:.:. .. :._'.------.; 

o 5 10 15 20 

Núm. de Etap .. 

Fig.6.4.Perfiles de composición de H2S a lo largo de la columna del Caso NO.1 
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En la tig. 6.4 se presentan los perfiles de composiclon para el sulfuro de 
hidrógeno (H2S) tanto en el seno de las fases como en ambos lados de la 
interfase. Asimismo que el CO2, el H2S presenta una diferencia de composición 
que indica el no equilibrio en que se encuentran las fases vapor y líquido. 

Rapidez de Transferencia de Masa de CO, 
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Fig.6.5. Perfil de Reo, para de la simulación con MEA. 

En la tig.6.5 y 6.6 se presenta el perfil de rapidez de transferencia de masa de 
CO2 (Reo, )y H2S( RH,s ) respectivamente a lo largo de la columna. Se deduce 

que la transferencia de masa es mayor en el fondo de la columna, ya que es 
donde existe una diferencia mayor de concentración. 

Rapidez de Transferencia de Masa de H,S 
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Fig.6.6. Perfil de RH,s en la Interfase de la simulación con MEA. 
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Rapidez de Transferencia de Energía 
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Fig.6.7. Perfil de rapidez de transferencia de Energía en Interfase 

El perfil de rapidez de transferencia de energía se presenta en la fig.6.7 donde 
se observa la variación de esta variable a lo largo de la columna. Esta diferencia 
se debe a que en el tope y el fondo de la columna se encuentran las corrientes 
de alimentación, cada una a diferente temperatura, por lo que el sistema 
equilibra esta diferencia en las etapas centrales del equipo. 
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6.2. SISTEMA GASES ÁCIOOS-OEA-H 20 

En la siguiente sección se presenta los resultados para una absorción de gases 
ácidos mediante DEA. Esta amina secundaria es mucho menos corrosiva que la 
MEA, sin embargo, la disolución se vuelve muy viscosa en concentraciones 
altas. La DEA es ligeramente más débil que la MEA y los productos de la 
reacción no son corrosivos, por lo que la concentración de la disolución 
generalmente es más alta . 

CASO NO.2 

El siguiente caso muestra un absorbedor que trata una corriente de gas amargo 
con CO2 y H2S en considerable concentración. La columna cuenta con 26 platos 
y un diámetro de 3.2 metros. La disolución de la amina pobre tiene una baja 
concentración de CO2 y H2S residual, además de tener una concentración de 
28.5 % peso para la amina. Los datos y resultados son mostrados en la tabla 
6.3. 

, 
:----.-- --Datos del Absorbedor ! 

1-320---1 
------¡ 26 

' Diámetro [cm] 

, Número de Platos 

: Altura de Mampara [cm] I 5.08 __ 1 
, Especificaciones del Gas Amargo 
,-FluJo-----· .- --Tiñ·óI7Sf-----------¡-22 14---- i 
___ ._. _____ .____ -·--1 

: Temperatura [K] I 294 ¡ 
¡-Presi-6n '- -- [kPaf ·---------------¡--5958 -1 

1---------- · ----coliiOOsTéión (%) ! 
~D¡ó~j(fo~~~~~ibo~~ __ . __ ____ ._¡--i2.995 i 
¡ Sulfuro de Hidrógeno I 1.999 1 

-.- -------. --,.--------.. r------j 
Agua I 0.042 ! 

,-- - - , -- - . __ .. _- ---... - -----_._._-¡------¡ 
¡ Nitrogeno i 1.0 ! 
íMeta-ñó-----·-····---- ---_.-_._-. ¡ 83.964---'\ 

,-------·-Ésp·ec lficiciones de-Añ1iIlaPobre·------¡ 
¡-Flujo -(mo-I/s] --------- I 5456 , 

---,------·1 ['-DEA -(0lopesoY .-._-.. -- I 28.5 i 

i Temp-ératu-;:a[K] I 322 ! 
¡-Xt(CO;)------·---- 1 0.00077 11 

¡ xf(H2S) --·------ 1 0.00064 

; .... TA 
1 A 

ES S! O SAU. 
1 I.IOTECA 
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RESULTADOS 

r--¡ CO2 I'~I Tsal(K) ¡ x(CO~-!X(H2S) ¡ 
¡ I % ppm ! fondo ! fondo ! 
íMOdeiOro:15!351-¡-3is - r-O.O.u-¡ 0.007! 

Capítulg 6 

i HYSYS I 0.5 I 0.02 13s3.2-~4(~~[O:008_J 
Tabla 6.3. Especificaciones y resultados de la simulación del Caso No. 2 

En la tabla 6.3, se presentan los resultados obtenidos para la simulación del 
Caso No. 2, donde se observa que la concentración de CO2 en la corriente de 
gas tratado se acerca notablemente con respecto a el resultado obtenido con el 
simulador HYSYS, no obstante, con respecto a la concentración del H2S donde 
se aleja notablemente del modelo de equilibrio planteado en el simulador 
comercial. 

Por otra parte, la temperatura obtenida con el modelo de no equilibrio indica un 
aumento muy pequeño en la temperatura de la disolución tratante, sin 
embargo, HYSYS reporta resultados mayores. 

Otro parámetro analizado fue la concentración de los componentes ácidos en la 
corriente de ami na rica donde existe diferencia aceptable con respecto al CO2, 
ya que hay diferencia en la cantidad absorbida de este componente. 
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Transf. de Masa 
Temperatura [1<] Seno líquido Interfase líquido Interfase Vapor Seno vapor (mol/s) T. de Energía 

Etapa Líquido Interfase Vapor CO2 H2S CO2 H2S C02 H2S CO2 H2S C02 H2S [J/sl 

1 322.09 322.09 322.10 80405E-04 6.163E-04 8.620E-04 6.007E-04 1.560E-03 3.514E-04 1.562E-03 3.518E-04 8.065E-01 1.800E-01 -37100315.00 

2 322.12 322.12 322.12 8.639E-04 6.087E-04 8.700E-04 6.044E-04 1.575E-03 3.537E-04 1.576E-03 3.538E-04 2.960E-01 6.522E-02 -13462482.00 

3 322.13 322.13 322.13 8.712E-04 6.065E-04 8.731E-04 6.054E-04 1.581 E-03 3.544E-04 1.582E-03 3.544E-04 9.178E-02 1.922E-02 -3986891.80 

4 322.13 322.13 322.13 8.743E-04 6.059E-04 8.752E-04 6.056E-04 1.585E-03 3. 546E-04 1.585E-03 3.546E-04 3.224E-02 5.327E-03 -1115069.20 

5 322.13 322.13 322.13 8.769E-04 6.058E-04 8.777E-04 6.057E-04 1.589E-03 3.546E-04 1.590E-03 3.546E-04 1.920E-02 10459E-03 -312074.31 

6 322.13 322.13 322.13 8.801E-04 6.057E-04 8.812E-04 6.057E-04 1.596E-03 3.546E-04 1.597E-03 3.546E-04 2.110E-02 4.038E-04 -92876045 

7 322.13 322.13 322.13 8.849E-04 6.057E-04 8.865E-04 6.057E-04 1.605E-03 3.546E-04 1.607E-03 3.546E-04 3.000E-02 1.169E-04 -35460.03 

8 322.13 322.13 322.13 8.921E-04 6.057E-04 8.946E-04 6.057E-04 1.620E-03 3.546E-04 1.623E-03 3.546E-04 4.525E-02 4.050E-05 -24295.93 

9 322.13 322.13 322.13 9.032E-04 6.057E-04 9.070E-04 6.057E-04 1.642E-03 3.546E-04 1.647E-03 3.546E-04 6.904E-02 2.325E-05 -28593.62 

10 322.13 322.13 322.13 9.202E-04 6057E-04 9.259E-04 6.057E-04 1.677E-03 3.546E-04 1.683E-03 3.546E-04 1.055E-01 20460E-05 -41222.78 

11 322.13 322.13 322.13 90462E-04 6.057E-04 9.549E-04 6.057E-04 1.729E-03 3.546E-04 1.739E-03 3.546E-04 1.614E-01 30464E-05 -62290.33 

12 322.13 322.13 522.13 9.859E-04 6.057E-04 9.992E-04 6.057E-04 1.809E-03 3.546E-04 1.825E-03 3.546E-04 20468E-01 5.276E-05 -95030.00 

13 322.13 322.13 322.13 1.047E-03 6.057E-04 1.067E-03 6.057E-04 1.932E-03 3.546E-04 1.956E-03 3.546E-04 3.775E-01 8.285E-05 -145255.93 

14 322.13 322.13 322.13 1.139E-03 6.056E-04 1.171E-03 6.056E-04 2.120E-03 3.546E-04 2.155E-03 3.546E-04 5.772E-01 1.347E-04 -222106.89 

15 322.13 322.13 322.13 1.281 E-03 6.056E-04 1.329E-03 6.056E-04 20407E-03 3.545E-04 20461E-03 3.545E-04 8.827E-01 2.329E-04 -339620.97 

16 322.13 322.13 322.13 10498E-03 6.056E-04 1.571E-03 6.055E-04 2.845E-03 3.545E-04 2.928E-03 3.545E-04 1.350E+00 40452E-04 -519258.21 

17 322.13 322.13 322.13 1.829E-03 6.055E-04 1.941E-03 6.055E-04 3.515E-03 3.545E-04 3.642E-03 3.545E-04 2.063E+00 9.764E-04 -793769.07 

18 322.13 322.13 322.13 2.335E-03 6.057E-04 2.505E-03 6.057E-04 4.537E-03 3.546E-04 4.730E-03 3.547E-04 3.153E+00 20475E-03 -1213061,40 

19 322.13 322.13 322.13 3.107E-03 6.064E-04 3.366E-03 6.066E-04 6.096E-03 3.551E-04 6.390E-03 3.555E-04 4.816E+00 7.049E-03 -1853040.90 

20 322.13 322.13 322.13 4.284E-03 6.092E-04 4.677E-03 6. 1 02E-04 80470E-03 3.572E-04 8.916E-03 3.584E-04 7.352E+00 2.164E-02 -2828847.90 

21 322.13 322.13 322.13 6.073E-03 6.193E-04 6.669E-03 6.227E-04 1.208E-02 3.646E-04 1.275E-02 3.685E-04 1.121E+01 6.929E-02 -4314648.10 

22 322.14 322.14 322.13 8.787E-03 6.540E-04 9.684E-03 6.656E-04 1.754E-02 3.897E-04 1.855E-02 4.028E-04 1.707E+01 2.268E-01 -6574172.50 
23 322.13 322.13 322.11 1.289E-02 7.712E-04 10423E-02 8.097E-04 2.576E-02 4.740E-04 2.725E-02 5.172E-04 2.596E+01 7.516E-01 -10016619.00 

24 322.03 322.02 321.93 1.906E-02 1.164E-03 2.105E-02 1.291E-03 3.804E-02 7.543E-04 4.022E-02 8.959E-04 3.952E+01 2.515E+00 -15359721.00 
25 321,43 321,40 320.93 2.848E-02 20494E-03 3.146E-02 2.913E-03 5.614E-02 1.679E-03 5.930E-02 2.142E-03 6.149E+01 8.572E+00 -24441393.00 

26 318.39 318.22 316.07 40434E-02 7.237E-03 4.921E-02 8.689E-03 8.241E-02 4.680E-03 8.721E-02 6.236E-03 1.081E+02 3.139E+01 -45696495.00 

Tabla 6.4. Resultados obtenidos de la simulación del Caso NO.2 
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A continuación se presentan las gráficas obtenidas con los datos presentados 
en la tabla 6.4. 

Perfil de Temperatura 

323.00 -----.-----___ . _____________ -, 

322.00 t-"' ~"-"-'''-'-· --''-''-'ce' -,-'c....' ..:.." -,,-" -,",--,,"-,,-" -,',-' .:.:"_ 'ce' -,",-,-,"_'=-,-' -,-",-,-," -c'ce' -'-,,'--'="-"<-___ --jl 
321 .00 t-----------------,- \----i 

320.00 .---------\1r-----1 
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j 31900 r----------------------I-\-----l' I::::~~;:'~::. I 
t ~ i v,po,'1 

~ 318.00 ------------ ---------------11 
! 

317.00 t----------------------------l 
316.00t---------------------i

1 3 15.00 +----_---_-- -_---_----r_----l 
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Hum. de Pl ato 

Fig.6.8. Perfil de temperatura a lo largo de la columna del Caso NO.2. 

En la fig.6.8 se muestra como la temperatura de la fase líquida es mayor a la de 
la interfase y a su vez a la calculada para el vapor, ya que el calor de reacción 
generado en la fase líquida contribuye a un aumento en la temperatura de la 
fase. No obstante, la diferencia de temperatura es mínima. 

Perfi l de Composición do C02 

-- --- -----------------
9.oooE-02 1------------_____ _____ ---,,-__ -I 

8.oooE-02 f---------------------------I 

7 .000E-02 --------- --------------~.--__I 
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I 
1; 5_000E-02 -

~ 
4.000E-02 

------------- --------{-"r----I I:::~~:·:: ~::¡~;'I 
.,
/ 1r - Interlase vapor 
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· 1 3.oooE ·02 +--.-----------------...,/I-/-f1----I 

2.000E.o2 j------------------,-'/.---cl'------I 
1.000E-02 _______________ --,.'-.<"-'''-____ --1 

-,~ 
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Fig.6.9. Perfil de composiciones del CO2 en la columna. 
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Capítulo 6 

Perfil do Composición de H2S 

I
:-+- Seno de H.",dO~ I 

t-------------- -------IIJiL-- --- :~::~:::~:~:: 
", Seno de Vapor 

o '0 ' 5 20 25 30 

Num. d. Etapa 

Fig.6.10. Perfil de composiciones del H2S a lo largo de la columna de absorción. 

En las figuras 6.9 Y 6.10 se muestran los perfiles de composiciones para el C02 
y H2S en el seno de la fase líquida respectivamente, las interfases tanto del 
vapor como del líquido y en el seno del vapor; se observa la concentración 
mayor en el seno de la fase vapor, ya que la fuerza impulsora se presenta por 
diferencia de concentración de vapor a líquido. 

Rapidez do Transferencia de Masa 
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Fig.6.11. Perfil de Rapidez de Transferencia de Masa de componentes ácidos. 
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Los perfiles de rapidez de transferencia de masa tanto del COz como del HzS se 
presentan en la fig. 6.11. Se observa que la rapidez de transferencia de masa 
es mayor para el COz comparada con el HzS, ya que existe una mayor 
concentración de COz en la fase vapor,por lo que el gradiente es 
considerablemente mayor al de HzS. 

0 .00 

·5000000.00 

-10000000,00 

-15000000.00 

-20000000.00 .. 
5. -25000000.00 
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-30000000.00 
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Rapidez de Transferencia de Energ(a 
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/ 
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25 f 
~ I 
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\ I 

\ 
\ 
\ 

~--l 
Fig.6.12. Perfil de Rapidez Transferencia de Energía establecido en la interfase. 

La rapidez de transferencia de energía se muestra en la gráfica (6.12), donde 
se observa la curva tipo parabólica obtenida, donde existe una mayor rapidez 
transferencia de energía en las primeras y últimas etapas y en la zona central 
disminuye considerablemente. Este perfil se presenta ya que en el tope y el 
fondo de la columna se encuentras las alimentaciones de gas amargo y amina 
pobre, cada una con una temperatura diferente. 
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6.3. SISTEMA GASES ÁCIDOS MDEA-H20 

La MDEA (Metil dietanol amina) es una sustancia que no tiene unidos átomos 
de hidrógeno en el átomo de nitrógeno, por lo que la formación del carbamato 
no sucederá tan rápidamente. No obstante, la reacción instantánea de 
transferencia de un protón aún ocurre cuando la MDEA reacciona con HzS. Por 
lo tanto, ya que el COz no reacciona directamente con la MDEA, el COz deberá 
reaccionar lentamente con el agua para formar bicarbonato; es por tal razón 
que la MDEA resulta ser más selectiva hacia el HzS en comparación con el COz, 
donde la reacción es muy lenta. 

CASO No. 3 

En la simulación del Caso No. 3 se presenta una columna de platos que emplea 
MDEA como agente tratante. La composición de COz y HzS en el gas amargo es 
pequeña, por lo que la desacidificación solo se emplea para cumplir con 
especificaciones para tubería. Los resultados son mostrados en la tabla 6.5. 

Variable ~ I 
Datos del Absorbedor i 

.. 6iá.n;.etro -[cm]--.-.--.-------.-í-12s--- i 
-r~j(lmero de Plato-s --.---------r---22 --! 
· Áítüra de-Ma-mpara [cm] ! 4.6-5-1 
,·Es-pecir.eacioñesc'lefGas Amargo -! 
-----.. -...... - .. - .. - --.--------.... - -.--.---.----.- -·T---------1 

c· ~~:peratüra (~~I/Sl --.---.---.---; 4~~~2 I 
- . __ . ___ . __ ._._ .. ___ . ___ ._ .. __ ._._ .-_ ...... _--_._------_.,-----1 
Presión [kpa] ! 5512 I 

---.--.-.. ' - ... - .. --------- ---------_·_----------1 
, Composición (%) I 
_. --' ..... .. _-, _o. .~ .. _ - .. ______ .. , .. -_, ___ 0_._-r----.--.-. 
: Dióxido de Carbono I 3.47 ¡ 
Sü'lfurode i-Üdr6gen-ü --·-·------ \ 0.0058-¡ 
.. Agua·------·-----------jO:092 ¡ 

¡-Meta-i,c; - ·---·---··--------------1 96.4322 I 
~-·· -··---.. -E-specificaciones de-AminapObre ----1 , .... -.- ---_·_·_--_·_·_-_· __ ···_---_·_--1-_·_·---·--1 
· Flujo [mol/s] ; 293.3 , 
.... --.-.---.-.. -.--------------.--- ----·-1 
· MDEA (% peso) ! 33 i 
, TemperaturaTKf------------------¡3 ·i9---¡ 

,- )(f(C02)------·- ------·-·---1 5.5438e-4 I 
· .... --.. -. -.---.. ------.. -- .. -------- ---1 
_ XfCt:!2S) _____________ __ 1 1.8752é I 
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RESULTADOS 

~o;-rH2S I Tsal(K) [Fondo- I Fondo 
1

I 
%mol ! ppm I %mol ¡ %mol 

1 I CO2 i H2S 
iModek> \2.(i9---1 0.26---[311.48--[2.O-g-- : 0-.0-0-82-

1 

I HYSYS 11.8 í 2521 I 324.2 r 0.0237 ! o.OOO(~J 
Tabla 6.5. Especificaciones y resultados de la simulación del Caso No. 3 
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T.de 
Temperatura [K] Seno líguido Interfase Ií~uido Interfase Vapor Seno vapor Transf. de Masa (mol/s) Energía 

Etapa Líquido Interfase Vapor C02 H2S C02 H2S C02 H2S C02 H2S C02 H2S [J/s] 

1 319.08 319.09 319.09 0.00800682 4.52E·05 0.01013087 4.43E·05 0.01859743 2.62E-05 0.02090265 2.62E·05 2.0845171 0.00080603 -2832297.8 

2 319.10 319.10 319.10 0.01148533 4.47E·05 0.01267893 4.45E·05 0.02328336 2.63E-05 0.024678 2.63E-05 1.23036051 0.00026187 -1089008.7 

3 319.10 319.11 319.10 0.01358644 4.46E·05 0.01431623 4.45E-05 0.02629089 2.63E-05 0.02717694 2.63E·05 0.73856531 9.02E-05 -458455.78 

4 319.10 319.10 319.10 0.01491307 4.46E-05 0.01537669 4.46E-05 0.02823579 2.64E-05 0.02880892 2.64E-05 0.46033622 4.15E-05 -225541.61 

5 319.09 319.09 319.09 0.01576837 4.46E-05 0.01606813 4.46E-05 0.02950053 2.64E-05 0.02987398 2.64E-05 0.29447245 3.00E-05 -126856.92 

6 31908 319.08 319.07 0.01632597 4.47E-05 0.01652165 4.47E-05 0.03032573 2.64E-05 0.03057023 2.65E-05 0.19130663 3.05E-05 -77704.922 
7 319.06 319.06 319.05 0.0166928 4.48E-05 0.0168216 4.48E-05 0.03086566 2.65E-05 0.03102673 2.65E-05 0.12572913 3.63E-05 -50069.054 

8 319.04 319.04 319.02 0.0169372 4.49E-05 0.01702303 4.49E-05 0.03122038 2.65E-05 0.03132767 2.66E-05 0.08381508 4.57E-05 -33535.243 

9 319.01 31901 318.98 0.01710383 4.51E-05 0.01716234 4.51E-05 0.03145517 2.66E-05 0.03152821 2.67E-05 0.05725753 5.92E-05 -23541.802 

10 318.96 318.96 318.93 0.01722244 4.53E-05 0.01726408 4.54E-05 0.03161294 2.67E-05 0.03166476 2.68E-05 0.04091544 7.76E-05 -17771.389 
11 318.90 318.90 318.85 0.01731345 4.56E-05 0.01734536 4.57E-05 0.03172212 2.69E-05 0.03176166 2.70E-05 0.03159275 0.00010275 -14950.176 

12 318.82 318.81 318.75 0.01739159 4.60E-05 0.01741896 4.61E-05 0.03180192 2.71E-05 0.03183562 2.73E-05 0.02736259 0.000137 -14392.401 

13 318.70 318.70 318.61 0.01746848 4.65E-05 0.01749538 4.67E-05 0.03186576 2.74E-05 0.03189866 2.76E-05 0.02717454 0.00018382 -15803.945 

14 318.54 318.53 318.42 0.01755449 4.72E-05 0.01758456 4.75E-05 0.03192364 2.77E-05 0.03196019 2.81E-05 0.03063337 0.00024818 -19197.122 

15 318.33 318.31 318.15 0.01766031 4.82E-05 0.01769734 4.86E-05 0.0319838 2.82E-05 0.03202857 2.87E-05 0.03789763 0.00033725 -24870.466 

16 318.02 318.00 317.78 0.01779854 4.96E-05 0.01784699 5.00E-05 0.03205402 2.89E-05 0.03211235 2.95E-05 0.04967868 0.00046167 -33442.775 

17 317.61 317.58 317.27 0.01798544 5.14E-05 0.01805115 5.21E-05 0.03214276 2.98E-05 0.03222153 3.06E-05 0.06734571 0.00063749 -45949.964 

18 317.03 317.00 316.56 0.0182434 5.40E-05 0.01833451 5.49E-05 0.03226035 3.10E-05 0.03236899 3.22E-05 0.09317373 0.00088969 -64033.964 

19 316.23 316.19 315.58 0.01860465 5.76E-05 0.01873304 5.89E-05 0.03242036 3.27E-05 0.03257245 3.43E-05 0.13082432 0.00125852 -90288.118 

20 315.13 315.07 . 314.23 0.01911722 6.29E-05 0.019301 6.47E-05 0.03264166 3.51E-05 0.03285741 3.74E-05 0.1862553 0.0018116 -128896.5 
21 313.60 313.51 312.34 0.0198554 7.05E-05 0.02012335 7.33E-05 0.03295125 3.84E-05 0.03326192 4.1 8E-05 0.26949569 0.00266854 -186874.4 

22 311.48 311.35 309.71 0.02093961 8.21E-05 0.02133964 8.64E-05 0.03338911 4.31 E-05 0.03384498 4.82E-05 0.39817477 0.00405249 -276562.99 

Tabla.6.6. Resultados obtenidos en la resolución del Caso No.3 
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Perfil de Temperatura 
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Fig.6.7. Perfil de Temperaturas obtenido del Caso No. 3. 

Capítulo 6 

La diferencia de temperatura que se presenta a la largo de la columna del Caso 
No. 3 se presenta en la gráfica 6.7, donde se observa que la temperatura en la 
fase vapor es mayor a la calculada por la fase líquida, lo que es de suponer, ya 
que debido al calor de reacción se incrementa la temperatura de la disolución 
tratante. 

Perfil de compos ició n de C02 
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Fig.6.8. Perfiles de composición para el C02 en ambas fases. 
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En la fig. (6.8) Y (6.9) se presentan los perfiles de composición tanto para el 
COz como para el HzS respectivamente. Se observa en ambas gráficas¡ que 
existe una notoria diferencia en la composición entre las fases gas y líquido; 
está diferencia establece el no equilibrio del sistema y a su vez la absorción de 
los componentes ácidos. 
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Fig.6.9. Perfil de composición de HzS del Caso. No. 3. 

Rapidez. de Transferencia do Masa do COa 
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Fig.6.10. Comportamiento de Rc02 a lo largo de la columna de absorción, 

La rapidez de transferencia de masa tanto para el COz como para HzS se 
presenta en las figuras 6.10 y 6.11 respectivamente. En la primera gráfica¡ se 
observa como la rapidez de transferencia es mayor en el tope de la columna¡ 
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para el H2S por el contrario se observa que la transferencia de masa es mayor 
en el fondo de la columna. 
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Rg.6.11. Perfil de RH2s de la simulación del caso No.3 
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Fig.6.12. Perfil de Rapidez de Transferencia de Energía para el Caso No.3. 

En la fig.6.12 se presenta el perfil de transferencia de energía de la columna de 
absorción. Se observa, que la mayor diferencia de temperaturas se presenta en 
el tope de la columna y posteriormente disminuye gradualmente. 
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Capítulo 7 

CAPÍTULO 7 

¿Por qué las cosas son como son y no de otra manera? 

Johannes Kepler (1571-1630) 

CONCLUSIONES Y TRABAJO A FUTURO 

El modelo de no equilibrio acompañada con reacción química para la columna 
de absorción en un sistema de endulzamiento ha sido desarrollado para ser 
implementado posteriormente en un sistema de optimización en tiempo real. La 
formulación del modelo involucra la solución de las ecuaciones en estado 
estacionario de los balances de materia y energía para las fases individuales, la 
rapidez de transferencia de masa y energía en la interfase, el equilibrio vapor 
líquido y el efecto de la reacción química en los procesos de transferencia de 
masa y energía. 

El modelo fue probado en 3 casos diferentes de columnas de absorción de CO2 

y H2S para cada tipo de amina (MEA, DEA Y MDEA). En la mayoría de los casos 
analizados las predicciones de la simulación concuerdan satisfactoriamente con 
los resultados obtenidos en el simulador comercial (HYSYS). Es importante 
mencionar, que el conjunto de ecuaciones de HYSYS se basa en el modelo de 
etapa en equilibrio, por lo que su capacidad de predicción a la realidad es 
limitada. 

El requerimiento de propiedades físicas y datos termodinámicos precisos 
incrementa la complejidad de la solución del sistema de ecuaciones del modelo 
desarrollado. El modelo además, requiere el cálculo de los coeficientes de 
transferencia de masa y energía y el área interfacial para columna de platos. El 
éxito del modelo puede ser corroborado comparando con valores de 
temperatura y concentraciones tomados de una columna de endulzamiento de 
gas natural en planta. 

El modelo de la columna de absorción de gases ácidos mediante disoluciones 
de alcanolaminas ha sido presentado como etapa inicial para la optimización en 
tiempo real de una planta de endulzamiento de gas natural. Queda pendiente 
establecer las ecuaciones de los equipos restantes que conforman el proceso 
completo de endulzamiento de gas natural, y así, obtener el conjunto de 
ecuaciones que se resolverá en el sistema de optimización en tiempo real. 
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cJ¡.¡jb'll <flirelube heatisr,¡ eIoo1eol;¡ em~0)1 azoo. by zooe mtulatioo lIIs¡;d 00 lbennal effiden..1' desirOOand Ii~itin: themaximull tul>; ",,11 
tHl1l'ratut~ ¡¡; r"luired by the s«u li ,~ lr, pre,entthermal d<gt1ld:tiott nlea,en¡¡o 1w;al flux, Q'A. isa .. ¡¡¡tri loo.; calrubtioo •. 

i. Retlauoorsare ool u;<dill DEAsystell<. 

8. llcboiler IcmIX .. IUr8l .red'l"ndenl mI !(Mioll moto O,re/,enl.li .. b .. t pres,llIl' .odkne;idwl COi Ololrolr"1uired. It is:¡oodpt:lctiee lo.¡:erale 
lhe reOOi11! al ~llow 3 tenpH3tU1\! 3S Pl~ble. 

9. C3oadiao.nd Pm'éÍ¡n P.I~lIed DEA l'It>te¡¡. 

10. B.L. Crylk'5 sod R.N. !IaMux, Oil Gas J. , p./J."', De'.16í1969). TIte heal, <i re .... ioo \11)' ~ilh ocid:¡aa l1adin:1snd 5~uLioo rootelllrntiOll. 

11 . J.I. Lee, F.O. Otto, md A.E. Mather, Can. GPA R_rrh &>minar, No( 19i2. n .. ¡""ls<i .. "tioo \'3:yllitb ocid b'!E lo.1diog md .~utioo 
ronronLrslioo. 

Flg. A-4. LineamIentos AprOXimados de los Procesos de Endulzamiento con 
Aminas. 
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APÉNDICE B 

Modelo de Etapa en Equilibrio 

El modelo de etapa en equilibrio se basa principalmente en los balances de 
materia y energía alrededor de una etapa ideal, además de termodinámica 
para la fase de equilibrio. Frecuentemente, un intento para incluir la cinética de 
reacción es por modelado empírico mediante un parámetro ajustable (eficiencia 
de plato para CO2 y H2S o el tiempo de residencia del líquido) que fuerzan a la 
simulación a reproducir columnas operadas convencionalmente. 

El diagrama de una etapa en equilibrio se presenta en la fig .B-1. 

Lj _1 

Xi¿-I 
H j _1 

Tj -1 

Etapa en 
Equilibrio 

Yi~ 
Hj 
Tj 

Vj+1 

YI.¿,+l 
H j+1 

Tj +1 

Qi 

Fig. B-1. Representación esquemática de un plato en equilibrio. 

El balance de materia para la etapa j es: 

El balance por componente: 

Balance de Energía: 

(B-1) 

(B-2) 

(B-3) 

Además, se incluyen las ecuaciones de suma parea las composiciones en cada 
fase: 

(Sy) . = ~ y . -1 = O 
J ~ 1, ) 

(B-4) 
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(8-5) 

La relación de fase de equilibrio: 

(8-6) 

La desviación de la fase de equilibrio se considera usando la eficiencia de 
Murphree que se define como: 

Em . . = (y,,/ - y',/+I) 
',) (Y' './ - y'./+1 ) 

(8-7) 

Donde Y\ j es la composición que estaría en equilibrio con el líquido dejando la 
etapa j. 

Además, se incluyen las relaciones de equilibrio químico, junto con las 
relaciones de equilibrio físico. 

X CO, 

XRR'NH X w K¡ = ----"~ 

X H + X HS -

xH ,s 

XRR'NH,' 

K 7 

X RR'NCOO -

X H' x s '

X HS -

X HCO,-

* Los subíndices en las K's de equilibrio indican la reacción en referencia a la 
sección (5.1) 

Las ecuaciones anteriores representan la operación en estado estacionario de 
una etapa y son resueltas usando un método de corrección simultánea como el 
Newton Raphson. 
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APÉNDICE C 

CÁLCULO DEL FACTOR DE COMPRESIBIUDAD 

El término Z (factor de compresibilidad) para la corriente de gas natural es 
obtenido mediante el método propuesto por el GPSA-98. En la figura (A.6) se 
presenta valores del factor Z en función de la presión y temperatura reducida 
de la mezcla gaseosa. El "Databook" de la GPSA(1998) reporta errores de 
cálculo de 2 a 3%. la gráfica fue elaborada para mezclas binarias de metano 
con etano, propano y butano y datos para gas natural. Ninguna mezcla con 
peso molecular mayor a 40 fue utilizada y todos los gases tenían menos de 10 
% de nitrógeno y menos de 2% de C02 y H2S. 

Para las mezclas gaseosas que contienen altos niveles H2S y CO2 presentan un 
comportamiento diferente comparado con una mezcla de gas dulce. Wichert y 
Aziz (1972) presentan un método diferente para calcular esta diferencia. El 
método emplea la gráfica estándar de factor de compresibilidad (fig.A.6) y 
provee compresibilidades del gas amargo exactos para composiciones de hasta 
85 % de gas ácido. Wichert y Aziz definen un factor de ajuste de temperatura 
crítica "1;" que es función de la concentración de CO2 y H2S en el gas amargo. 
Este factor de corrección es usado para ajustar la presión y temperatura 
pseudocríticas del gas amargo según las ecuaciones (C-1) y (C-2). 

Te'=Te-& 

PeTe' 
Pe'=-----

Te + B'(l- B')& 

(C-1) 

(C-2) 

El factor de ajuste de la temperatura pseudocrítica en mostrado en la figura (C-
2). Para usar el factor, la temperatura y presión pseudocrítica son calculadas 
siguiente el siguiente procedimiento: 

Temperatura reducida, Tr = L T = ~ (C-3) 
(y¡Te;) Tpe 

P . , d 'd P P (C 4) reSlon re UCI a, Pr = " = - -
L...(y¡Pe;) Ppe 

Donde el subíndice C¡ representa condición crítica del componente y pc 
representa condiciones pseudocríticas. 

El factor de ajuste de la temperatura pseudocrítica es leído de la figura (C-2) y 
usado para ajustar los valores de presión y temperatura crítica. la presión y 
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temperatura reducidas son calculadas usando los valores ajustados. El factor de 
compresibilidad es leído entonces de la figura (C-1). 

u 

e .. 

l.' 

•.. 
7 

PHudo-reduc.d Pr'Mura, Pr , 

11 
'M",tI. ,,4vcul P,u __ . '. 

C .... pf.uibil,.y 411 
... h.,.1 ••• _, 

J.",I,lkl 

Fig. C-1. Factor de compresibilidad para Gas Natural 

• 1.1 
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Fig.C-2. Factor de Ajuste de la Temperatura Pseudocrítica. 
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APÉNDICE D 

COEFICIENTES PARA DEL CÁLCULO DEL VALOR DE LA CAPACIDAD 
CALORÍFICA 

Cp = A + Br + cr 2 + Drl (0.1) 

Donde T es la temperatura en [K] 

Cp --
[ 

J ] 
mol K 

El Cálculo de la mezcla gaseosa se calcula por lo tanto: 

Donde y/ Y CPI representan la fracción mol del componente i y la capacidad 
calorífica del componente i puro, respectivamente. 

------- - --------¡---------c------ r------- I 

Componente ¡ A : 8 I C I D ¡ 
Meta-no----I--i9~25---T 5~2i3e=2---1 i197e-=S--T--=i.i32e~á-

-Etari-ü --i---S-:049- ¡ 1.78ie-1-T--6-:-~Üse-s - r-- 8-.ii3e-~9-
---------- ...----------

Hidrógeno ¡ 2.714e1 ! 9.724e-3 I -1.381e-S ! 7.64Se-9 
-N~rÓg-eño--li"Ti5el--! - ---=-1.3S7e-2-í 2.680e-S --í-':-1:16-se~8-1 

---DiÓxido del 1.980el --T---l.344e-2 -i-s.602e-s- -f--i.715e=S---1 

Carbono ¡ ! I ! '1 

---- SulfUrode-¡ 3.194e1 r-D436e-3--1 2.432e-S ¡--=i. 176e-S-
Hidrógeno ! i I ! I 

Agua 32.24 i 1.924e-3 I 1.0SSe-S ! _.--:~.5~~~9 --1 
Tabla. 0-1. Coeficientes de Calculo de la Ecuación (0.1) 
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APÉNDICE E 

CÁLCULO DE LA CONDUCTIVIDAD TÉRMICA PARA EL GAS NATURAL 

M c lccvln. ... Wclgh1 

Fig . E-l, Conductividad térmica del Gas Natural e Hidrocarburos a 1 atmósfera. 

91--+--+--+--+-+--+-+ 
TE--+--+--+---+--~~~~-5~~~ 

...¡.:'6 1--+-4 ---+-,.¡...L..t, ....... ~-"f''---i7'''f; 
• s~-+--+~~~~~~~~-~~~~·~ 
~ ¿~-~-t-~~~~-~~~~~~ 
· 
~ ... 
e • 

G.I ~ 4 S • 7 
a.dlólc_d p t'e-$ ......... . 

~L, .... .l .... ~~.!~~~3~=O~_4~~~~~~~QA~~~ 
a.dve.-d .... _ . ... 2..5. 

Fig. E-2.Relación de Conductividad térmica para gases. 
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APÉNDICE F 

DESCRIPCIÓN DE LAS RUTINAS DE CÁLCULO 

Rutina Principal. 

Tesis. Calcula el perfil de composiciones, temperatura en el seno de las fases e 
interfase, rapidez de transferencia de masa y energía de los componentes 
ácidos. 

Variables de entrada 

ns 
51 
diam 
P 

Descripción 

Número de platos 
Tamaño de mampara 
Diámetro de la columna 
Perfil de presiones a lo largo de la 
columna 

Condiciones de entrada de ami na pobre __ ______________ _ 
T _amina -- I Temperatura de entrada de la amina pobre 

.~ ... --.~---- - ------.-r_.----------- ------- ___ ._W_.··_· 
F _amina I Flujo de entrada de la amina pobre 
xfji;¿)----¡FraCCiÓnmoldeagu¡:j-en la amina pObre----------------

i - -, 
1 

xCC02 . ! Fracción mol de CO2 remanente en la amina pobre ---------------

x(Hi - - ¡ Fracción mol de H25 remanente en la amina pobre--- n

-- -------, 

-Xm-------í Fracción masa de amina en la disolüción -------------
• - _~~. _ _ •• ______________ _ ____ . - o.. .._ o •••• _. 

C~nd iciones de entrada del gas am~r~~ _______________ _ 

. F _gas Flujo de alimentación de gas amargo 

T _gas ¡ Temperatura de entrada del gas amargo 
--y¡=C-0-2-----: Fracción mol de CO2 

-yf~H~~~=-=_-_ [~racc~~~~~=_~=5=======-_~~====~:=- -----~~~_~-_~ ._-- -. 

yCN2 : Fracción mol de Nitrógeno 
._- -_ .. _--- -- ----------------_._- -----
yCCH4 ¡ Fracción mol de CH4 

--y(H';O---¡-FracciÓnmoldeH-;O------ ---·-- ---- -----
___ o ____ _ 

, yCEt ---- -- r Fracé¡Ó-n mol de etano-e-n eTgas 
._---_ ••. _--- ...... ... - • •• " •• - ._ ... _-_." _ ... _---,_." ! 
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:-Variables Descripción 
¡ de salida 
;--x::--¡ Fracción mol deH-;5en el seno dellíquid-O--- -----1 
. X eo, I Fracción mol de CO2 en-el seno del líquido ----1 
------~--~--~~~----~--~~~~------

X HS- I Fracción mol de HS- en el seno del líquido 

~ __ x~~ ___ 1 Fracción ~~_~~ am~~~ __ en el sen~ellíquido _____ , 

! X AmH I \ra:ción mol de amina protonada en el seno del I 
, liquido , 

-·-----·--r-.. -----------·---·-----·----.... - , 
, XCa'b ¡ Fracción mol de carbamato en el seno del líquido 

Yea, !Fracción moldeC02 en-el seno de la fase vapor ----1 
1 . ____ ._1 

YH s I Fracción mol de H2S en el seno de la fase vapor I 
. _ . _ _ •. ___ 2 _ _ ' ________ ~ _____________ . ________ 1 

~~~~s __ 1 Fracción mol de H2S en la interfase de la fase vapor _1 

y' ea, I Fracción mol de CO2 en la interfase de la fase vapor ! 

- X· ea, I Fracción mol de CO2 en la interfase de la fase líquida-'- i 
X'H,S I Fracción mol de H2S en la interfase de la fase líquida I 

~---T-' --¡Temperatura-en la interfase (K) ; 

-r L ---- ¡ Temperatura en el seno de la fase vapor -"CK-)--- - ¡ 
----jV-·-·-- jTefñpe;:aturaeñ-eISeñOde la fase líquida (K)-----[ 

X eO,T I Fracción mol de CO2 total en su forma combinada 

X H,~T--p:racción mo(de 'H2S-total eñ su forma combinada 

- -. X~;n-T - r FracciÓnm of-de amiñatóTaleí1'Sü forma combinada -- : 
, ~ 

---. ~~ ------ r'Fracciói1-molde-inertes-en la fase gas 
-----_._- ---_ .. _. __ .. _ .... -

X H,O ¡ Fracción mol de agua en la fase líquida 

-- -- i --¡Flujode-liquido [mol/s] ¡ 
- -------- ¡---_ ... _-------------------------------------I 

V í Flujo de vapor (mol/s] ! 
""--'----r--=--------- ____ o - - _ •• _-------¡ 

Reo, I Rapidez de transferencia de masa de C02[mol/s] i 
-------r---· . --.--: 

RH s I Rapidez de transferencia de masa de H2S [mol/s] : , , 

En la figura F-l se presenta un diagrama de la solución del sistema de 
ecuaciones. 

Apéndice 
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Archivos complementarios: 

Newton. Resuelve el vector F(j) que contiene el conjunto de ecuaciones que 
integran el modelo en no equilibrio y devuelve el vector de solución X(j). 

Ecuaciones. Contiene las ecuaciones pertenecientes al modelo e integra las 
ecuaciones en un vector de funciones F(j) y en un vector de incógnitas X(j) 
para cada etapa j. Integra además las correlaciones y ecuaciones necesarias 
para calculas las propiedades físicas y químicas de los componentes, así como 
los coeficientes necesarios para la predicción del comportamiento de la 
columna . 

Inicial. Contiene el conjunto de valores iniciales necesarios para inICIar la 
secuencia de cálculo. Los valores iniciales son obtenidos mediante un modelo 
en etapa de equilibrio, en este caso, se emplea el simulados comercial HYSYS. 
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Especificar condiciones de 
alimentación. 

Especificaciones de la 
columna 

_______ ~ Tesis.m 

Resolver la columna de absorción 
con el modelo de etapa en 
equilibrio HYSYS 

La solución en etapa de equilibrio 
genera los estimados iniciales de ______ 1 Inicial.xls 
flujos, temperaturas, fracciones mol . 
de vaoor v liauido 

Determinar los valores de las propiedades físicas 
y químicas, y los estimados iniciales de rapidez 
de Transf. de masa y energía y las composiciones 
en la interfase mediante el promedio aritmético __ ~ Ecuaciones 
entre las composiciones en el seno de las fases, . 
asimismo para la temperatura. Calculo del factor 
Z en cada plato. 

Calcular para cada etapa j: 
Vector de funciones F U) 
Matriz del Jacobiano de las derivadas 

L-________ .-________________ ~ 

-1 Nomon.m I 

Revisar 
Convergencia 

No 

Suponer el nuevo 
vector de valores 

'-------j XU+ 1) 

Si 

Salida por 
iteraciones 

Fig. F-l. Diagrama de Flujo para la solución de las rutinas de cálculo. 
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APENDICEG 

PROGRAMAS DEL SISTEMA 
MONOETANOLAMINA-H20-C02-H2S 



C:\MATLAB6p5\work\MEA\Tesis.m 
09 de agosto de 2005 

% Universidad Nacional Autonoma de Mexico 
% Facultad de Quimica 
% Programa de calculo para una columna de absorcion de gases acidos 
% empleando alcanolaminas como agente tratante 
% Autor: Jose Manuel Cervantes R. 
% Derechos reservados 
% Sistema C02-H2S- H20- MEA 

elear 
elc 

global SI diam A ns P Z Xm R RI ne 
global yCCH4 yCN2 yCH20 yCEt EL 
%Datos de la columna de absorcion 
SI =9.53; 
diam=290; 
A=pi*diam"2/4; 
ns=22; 
% Perfil de presiones en la columna 

% Tamaño de mampara [cm] 
% Diametro del plato [cm] 
% Area de! plato [cm2] 
% Numero de platos 

Page 1 
4:24 PM 

P=[ l280.00e3; l282.0ge3; l284.lge3; 1286.28e3; l288.38e3; 1290.4 7e3; 1292.57e3; 
l294.66e3; I296.76e3; I298.85e3; l300.95e3; 1303.04e3; l305.14e3; 1307.23e3; 1309.33e3; 
13l1.42e3; 1313.52e3; I3l4.6le3; 13I5.71e3;13I5.80e3; 1316.4e3;13l7.00e3]; 
% Perfil de Presion en la columna supuesto [Pa] 

%Condiciones de entrada de la amina pobre 

T _ amina=325; 
F _amina= 326.3889; 
xCH20=0.9767l; 
xCamina=0.0224; 
xC C02=0.00386; 
xCH2S=0.00019; 
Xm=O.072; 
HL_f=-30930; 

% Temperatura de entrada de la amina [K] 
% Flujo de entrada de la amina pobre [mol/s] 
% Fraccion mol de agua en la amina 
% Fraccion mol de amina en la disolucion 
% Fraccion mol de C02 en la amina pobre 
% Fraccion mol de H2S en la disolucion pobre 
% Fraccion masa de amina en la disolucion 
% Entalpia molar del liquido de la entrada [J/mol] 

%Condiciones de! gas amargo en la entrada 

F _gas= 1576.4; % Flujo de alimentacion de gas amargo [mol/s] 
T_gas=3l2; % Temperatura de entrada del gas amargo [K] 
YCC02=0.000742; % Fraccion mol de C02 en e! gas 
YCH2S=0.000029; % Fraccion mol de H2S en e! gas 
yCN2= 0.0018; % Fraccion mol de nitrogeno en e! gas 
YCH2=0.2593; % Fraccion mol de Hidrogeno en el gas 
yC CH4=.1782; % Fraccion mol de CH4 en el gas 
YCH20=0.0052; % Fraccion mol de agua en el gas 
yCEt=.554729; % Fraccion mol de etano en e! gas 
yUnertes=yCN2+yCH2+yCCH4+yCEt+yCH20; % Fraccion mol de inertes en e! gas 



C:\MA TLAB6p5\work\MEA \Tesis.m 
09 de agosto de 2005 
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HVj=17940; % Entalpia molar de! vapor en la entrada (J/mol] 

Z=[0.95 ;0.951 ;0.952;0.953 ;0.954;0.95 5 ;0.956;0.957 ;0.958;0.959;0.96;0.961 ;0.962;0.963 ; 
0.964;0.965; 0.966;0.967;0.968;0.969;0.970;0.971]; % Valor de Z en la columna; 

% Vectores de valores iniciales 
S=xlsread('ValorInicial.xls'); 

x_H2S=S(:,1); 
x_HS=S(:,2); 
x_Am=S(:,3); 
x_AmH=S(:,4); 
x _ C02=S(: ,5); 
x_carb=S(:,6); 
x_C02T=S(:,7); 
x _ H2ST=S( :,8); 
x_AmT=S(:,9); 
R_C02=S(:,10); 
R_H2S=S(:,11); 
y_In=S(:,12); 
LH2S=S(:,13); 
LC02=S(:,14); 
L=S(:,15); 
V=S(: ,16); 
TL=S(:,17); 
TV=S(: ,18); 
TI=S(: ,19); 
xi_ C02=S(:,20); 
xi_H2S=S(: ,21); 
x_H20=S(:,22); 
yi_ C02=S(:,23); 
yi_H2S=S(:,24); 

rho=0.5; 
fname='Ecuaciones'; 
ne=24; 

% Archivo que contiene los valores iniciales 

% Fraccion mol de H2S en el seno del liquido 
% Fraccion mol de HS en el seno de! liquido 
% Fraccion mol de Amina en el seno del liquido 
% Fraccion mol de Amina protonada del liquido 
% Fraccion mol de C02 en e! seno del liquido 
% Fraccion mol de carcamato en el seno del liquido 
% Fraccion mol de C02 total en e! liquido 
% Fraccion mol de H2S total en el liquido 
% Fraccion mol de Amina total en el liquido 
% Rapidez de transferencia de masa de C02 
% Rapidez de trasnferencia de masa de H2S 
% Fraccion mol de Inertes en e! gas 
% Fraccion mol de H2S en e! gas 
% Fraccion mol de C02 en e! gas 
% Flujo de liquido 
% Flujo de vapor 
% Temperatura del liquido 
% Temperatura del gas 
% Temperatura de la interfase 
% Fraccion mol de C02 en la interfase de! liquido 
% Fraccion mol de H2S en la interfase de liquido 
% Fraccion mol de agua 
% Fraccion mol de C02 en la interfase de! gas 
% Fraccion mol de H2S en la interfase de! gas 

% Parametro de correcion de paso 
% Archivo que contiene las ecuaciones del sistema 
% Numero de ecuaciones 

% Asignacion de valores iniciales en el Vector XO 
for j=l :ns 
xOO)=x_ H2SO); 
xO(ns+j)=x_HSO); 
xO(2 * ns+j )=x _AmO); 
xO(3 *ns+j)=x _AmHO); 
xO( 4 *ns+j)=x _ C020); 
xO(5*ns+j)=x _ carbO); 
xO(6*ns+j)=x _ C02TO); 
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xO(7*ns+j)=x _ H2STO); 
xO(8*ns+j)=x_ArnTO); 
xO(9*ns+j)=R _ C020); 
xO(IO*ns+j)=R _ H2SO); 
xO(l1 *ns+j)=LlnO); 
xO(12*ns+j)=L H2SG); 
xO(l3 *ns+j)=y _ C020); 
xO(14*ns+j)=LO); 
xO(IS*ns+j)=VG); 
xO(16*ns+j)=TLG); 
xO(17*ns+j)=TVO); 
x0(18*ns+j)=TIO); 
xO(19*ns+j)=xi_ C02O); 
xO(20*ns+j)=xi_ H2SG); 
xO(21 *ns+j)=x_H200); 
xO(22*ns+j)=yi_ C02O); 
xO(23 *ns+j)=yi_ H2SG); 

end 

R=8.314e6; 
RI=8.3144; 

% Constante Universal de los gases [Pacrn3/moIK] 
% Constante Universal de los gases [J/moIK] 
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[x] = Newton(fname,xO,rho,[],T _ amina,T ~as,F _ amina,F _gas,xC H20,xC amina,xC C02, 
xC H2S,yC C02,yC H2S,yUnertes,HL j, HV _ f); 

% % Asignacion de las variables del sistema con las obtenidas en el vector X. 

for j=O:ns-1 
x_H2SRG+ l)=[x(l +j*ne)] ; 
x_ C02RG+ 1)=[x(5+j*ne)]'; 
R_ C02RG+I)=[x(1 O+j*ne)]; 
R_H2SRG+I)=[x(11+j*ne)]; 
y _H2SRG+ 1)=[x(13+j*ne)]; 
y _ C02RG+ 1 )=[x(14+j*ne)]; 
TLRG+l)=[x(17+j*ne)] ; 
TVRG+l)=[x(18+j*ne)]; 
TIRG+l)=[x(19+j*ne)]; 
xi_C02RG+I)=[x(20+j*ne)]; 
xi_H2SRG+ 1)=[x(21 +j*ne)]; 
yi_ C02RG+ 1)=[x(23+j*ne)]; 
yi_H2SRG+l)=[x(24+j*ne)]; 

end 
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% Formacion de columnas de los vectores resultantes 
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x_H2SR=x_H2SR';x_ C02R=x_ C02R';R _ C02R=R _ C02R';R_ H2SR=R _ C02R'; 
y _ H2SR=LH2SR';L C02R=y _ C02R';TLR=TLR';TVR=TVR';TIR=TIR'; 
xi_C02R=xi_C02R';xi_H2SR=xi_H2SR';yi_C02R=yi_C02R';yi_H2SR=yi_H2SR'; 
EL=EL'; 

% Elaboracion de Graficas 

j=1 :ns; 

plot(j,TLR,'r-',j ,TVR,'g--'j,TIR,'k*'); 
title('Perfil de temperaturas'); 
xlabel('Num. de Etapa'); 
ylabel(Temperatura (K)'); 

plot(j,x _ C02R,'r-'j,xi_ C02R,'b*'j,yi_ C02R,'mx'j,y _ C02R,'k:') 
title('Perfil de Composicion de C02') 
xlabe\('Num. de Etapa') 
ylabel('Fraccion mol') 

plot(j ,x_H2SR,j ,xi_H2SRj,yi_H2SRj,y_H2SR) 
title('Perfil de Composicion de H2S') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('Fraccion mol') 

plot(j,R_H2SR) 
title(Transferencia de masa de H2S') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('mol/s') 

plot(j,R _ C02R) 
title(Transferencia de masa de C02') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabe\('mol/s') 

plot(j ,EL) 
title(Transferencia de Energia') 
xlabel('Num. de platos') 
ylabe\('J/s') 
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function f=Ec(x, T_amina, T_gas, F _amina, F _gas, xCH20, xCamina, xCC02, xCH2S, ... 
yC C02, YCH2S, yUnertes, HLj, HV _f); 

% Conjunto de ecuaciones de la columna de absorcion 
global SI diam A ns P Z Xm R Rl ne 
global yCCH4 yCN2 yCH20 yCEt 
global EL 
% Propiedades criticas de los componentes en el sistema 

Pc_C02=[304.2;7390;94.3] ; % Vectores de prop. Criticas 
Pc_Et=[305.5 ;4480;148]; % [Tc[K] ; Pc[kPa] ; Vc[cm3/mol]] 
Pc_H=[33 .3; 1300;64.9]; 
Pc_CH4=[191.1 ;4640;99.3] ; 
Pc_N2=[126.2;3390;89.9] ; 
Pc_H20=[647.2;22090;56.8] ; 
Pc_H2S=[373 .6;9007.7;9.8] ; 

% Pesos moleculares de los compuestos empleados 
PM_C02=44; % Peso molecular del C02 
PM_H2S=36.5; % Peso molecular de H2S 
PM_CH4=16; % Peso molecular de CH4 
PM_H20=18; % Peso molecular del H20 
PM_Am=61 ; % Peso molecular de la DEA 
PM_Et=30; % Peso molecular del etano 
PM_N2=28 ; % Peso molecular del Nitrogeno 
PM _ H2=2; % Peso molecular del Hidrogeno 
PM_inertes=PM_CH4*yCCH4+PM_N2* YCN2+PM_H20*yCH20+PM_Et*yCEt; 

% Especificaciones de la corriente de entrada del gas amargo. 
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V(ne*ns+ 1)=F _gas; 
y_ C02(ne*ns+ 1)=yf_C02; 
y _H2S(ne*ns+ 1)=yCH2S; 
TV(ne*ns+ 1)=T_gas; 
y _In(ne*ns+ 1 )=yCinertes; 

% Ecuaciones para el calculo del plato No. I 

forj=l:ns 

x_H2SU)=xU); 
x_HS(j)=x(ns+j); 
x _ Am(j)=x(2*ns+j); 
x _ AmH(j)=x(3*ns+j); 
x_ C02(j)=x( 4*ns+j); 
x _ carb(j)=x(5*ns+j); 
x_ C02T(j)=x(6*ns+j); 
x _ H2ST(j)=x(7*ns+j); 
x_AmT(j)=x(8*ns+j); 
R _ C02(j)=x(9*ns+j); 
R_H2S(j)=x( 1 O*ns+j); 
y _ In(j)=x( 11 *ns+j); 
y _ H2S(j)=x( 12 *ns+j); 
y _ C02(j)=x(13*ns+j); 
L(j)=x(l4*ns+j); 
V(j)=x(l5*ns+j); 
TL(j)=x( 16*ns+j); 
TV(j)=x( 17*ns+j); 
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TI(j)=x( 18*ns+j); 
xi_ C02(j)=x(l9*ns+j); 
xi_H2S(j)=x(20*ns+j); 
x_H20(j)=x(21 *ns+j); 
yi_ C02(j)=x(22*ns+j); 
yi_ H2S(j)=x(23*ns+j); 

% Homogenizacion de vectores 

x H2S=x H2S" x HS=x HS" x Am=x Am" x AmH=x AmH" x C02=x C02" x carb=x carb" x C02T=x C02T" - - '- - '- - ' - - '- - '- - ' - - , 
x_H2ST=xJI2ST'; x_ArnT=x_AmT'; R_C02=R_C02'; R_H2S=R_H2S'; Lln=y_In'; y_H2S=y_H2S'; y_C02=LC02'; 
L=L'; V=V'; TL=TL'; TV=TV';TI=Tl'; xi_ C02=xi_ C02'; xi_H2S=xi_H2S';x_H20=x_H20';yi_ C02=yi_ C02'; 
yi_H2S=yi_H2S'; 

% Definicion de ecuaciones auxiliares 

K.2S(j)=exp(2.12111-8189.38./TL(j)-0.007484. *TL(j»; 
K4(j)=exp(132.899-13445.9./TL(j)-22.4 773 . *log(TL(j»); 
K 7(j)=exp( -32-3338 ./TL(j»; 
K5(j)= exp(216.049-12431 .7./TL(j)-35.4819.*log(TL(j»); 
K3(j)= exp(231.465-12092.1./TL(j)-36.7816. *log(TL(j»); 
K6(j)=exp(214.582-12995.4./TL(j)-33 .5471 . *log(TL(j»); 
K _ CBMEA(j)=exp(2.8898-3635.09 ./TL(j»; 

% Constante de equilibrio para MEA 
%" "H20 
% HS 
% HC03 
% C02 
% H2S 
% carbamato 

-
4:31 PM 

Kl (j)=K6(j).1K2S(j); % Constante para la reaccion global Amina + H2S = ArninaH + HS-
K.2(j)=K3(j)./(K2S(j). *K_ CBMEA(j»; % 2 Arnina + C02 = AminaH + Carbamato 

% Constantes de la ley de Henry 

He_ C02(j)= exp(l70.713-8477.71./TL(j)-21.9574. *log(TL(j»+0.005781. *TL(j»; % Constante de Henry para el C02 
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He _ H2SU)=exp(358.138-13236.8.rrL(j)-55.0551. *log(TLU»)+0.059565. *TLU»); % Constante de Henry para el H2S 

% Propiedades criticas de la mezcla gaseosa 

PMLU)=x_H20U)*PM_H20+x_Am(j)*PM_Am+x_C02U)*PM_C02+x_H2SU)*PM_H2S; % Peso molecular de la disolucion 
PMGU)=LC02U)*PM_C02+LH2SU)*PM_H2S+y_InU)*PM_inertes; % Peso molecular del gas 
TcmU)=LlnU)*Pc_CH4(1)+y_C02(j)*Pc_C02(1)+LH2SU)*Pc_H2S(1); % Temperatura critica del gas [K] 
PcmU)=LlnU)*Pc_CH4(2)+LC02U)*Pc_C02(2)+y_H2SU)*Pc_H2S(2); % Presion critica del gas [kPa] 
V cm(j)=y _InU). "'Pc _ CH4(3)+y _ C02U). *Pc _ C02(3)+y _H2SU). *Pc _H2S(3); % Volumen critico de la mezcla [cm3/mol] 
psiU)=5.4402. *(Tcm(j)"(1/6)./(((L C02(j). *PM_ C02+y _H2S(j). *PM_H2S+y _In(j). *PM_ CH4)*Pcm(j))"(2/3))); 
% Relacion para calculo de la conductividad termica 
Tr_gas(j)=TVU)./Tcm(j); 
Pr_gasU)=PU)./(Pcm(j)* 1 000); 

% Propiedades de la fase gas 

% Temperatura reducida del gas 
% Presion reducida del gas 

kt_gas=0.000311; % Conductividad termica del gas [J/scmK] 
ifTr_gas> 1.5 

mu_gasU)=166.8e-5*(166.8e-5*(0.1338.*Tr_gasU)-0.0935)"(5/9))./(psiU)*10); % Viscosidad del gas [g/cm s] 
else 

mu _gasU)=34e-5 . *Tr_gas(j)"(8/9)./(psiU)* 1 O); % [g/cm s] 
end 
mum_gasU)=mu_gasU).* (l./PMGU»); % Viscosidad molar de la fase gas [mol/cm s] 

dm_gasU)=PU)./(Z(j). *R *TV(j)); 
d _gasU)=dm_gas(j). *PMGU); 
FVU)=VU)./dm_gasU); 
u_gasU)=FV(j)./A; 
aU)=O. 7. "'ti _gasU)"(l/2)* S 1"(5/6)* A; 

% densidad molar del gas [mol/cm3] 
% densidad del gas [g/cm3] 
% Flujo volumetrico del gas [cm3/s] 
% Velocidad superficial [cm/s] 
% Area interfacial [cm2] 
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% Calculo de los coeficientes de difusion de la fase gas 

DG _ C02(j)=O.OOI O 13. * TV(j)" 1. 75 * (sqrt((PM _ C02+PM _inertes)/(PM _ C02*PM _inertes» /((P(j)*9.86ge-
6)*((34)"(1/3)+(22.2)"(1/3»)"2» ; % Coeficiente de difusion del C02 [cm2/s] 
DG _ H2S(j)=Ü'.00 I O 13*TV(j)" 1.75*(sqrt((PM_ H2S+PM _inertes)/(PM_ C02*PM _inertes» /((P(j)*9.86ge-
6)*((32.9)"(1/3)+(22.2)"(1/3» "2» ; % Coeficiente de difusion de H2S [cm2/s] 
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kG_ C02(j)=7*u_gas(j)" (1 /4)*S I "(-1 /2)*DG_ C02(j)"(1/2) ; 
kG 1_ C02(j)=kG_ C02(j). *a(j). *dm_gas(j); 

% Coeficente de transferencia de masa de C02 [cm/s] 

kG _ H2S(j)=7*u_gas(j)"( 1/4)* S 1"( -1/2)*DG _H2S(j)"(1/2); 
kG I_H2S(j)=kG_H2S(j). *a(j). *dm_gas(j); 

% Calculo del Cp para la mezcla gaseosa [J/mol K] 

% Coeficiente molar de transferencia de masa de C02[mol/s] 
% Coeficente de transferencia de masa de H2S [cm/s] 
% Coeficiente molar de transferencia de masa de H2S[mol/s] 

Cp_ CH4(j)=19.25+5.2Ie-2*TV(j)+ 1.197e-5*TV(j)"2-1 .132e-8*TV(j)"3; 
Cp_Et(j)=5 .049+ l. 781 e-I *TV(j)-6.938e-5*TV(j)"2+8. 713e-9*TV(j)"3 ; 
Cp_H2(j)=2.71 el +9.724e-3*TV(j)-1.381 e-5*TV(j)"2+7.645e-9*TV(j)"3; 
Cp_N2(j)=3.115el-l .357e-2*TV(j)+2.68e-5*TV(j)"2-1 .168e-8*TV(j)"3; 
Cp _ C02(j)= 1.98e 1 +7.344e-2 *TV(j)-5 .602e-5*TV(j)"2+ 1. 715e-8*TV(j)" 3; 
Cp_H2S(j)=3.194el + 1.436e-3*TV(j)+2.432e-5*TV(j)"2-1.176e-8*TV(j)"3; 
Cp _H20(j)=32.24+ 1.924e-3 *TV(j)+ 1.055e-5*TV(j)"2-3 .596e-9*TV(j)"3; 
Cp 1m _gas(j)=y _In(j)*(Cp _ CH4(j). *TV(j»+y _ C02(j)*Cp _ C02(j). *TV(j)+L H2S(j). *Cp _ H2S(j). *TV(j); 
Cpm_gas(j)=sum(Cp1 m_gas(j» ; % Capacidad cal orifica molar de la mezcla [J/mol K] 
Cp_gas(j)=Cpm_gas(j)./PMG(j); % Capacidad calorifica del gas [J/g K] 

% Propiedades de la fase liquida 



C:\MATLAB6p5\work\MEA\Ecuaciones .m 
09 de agosto de 2005 

d _ MEA(j)= L023 . 75-0.5 575 *TL(j)-O.OO 187*TL(j)1\2; 
mu _ MEA(j)= 1 0*exp(726.0733/(TL(j)"0.5297+ 22.0293)-35 .3 832/TL(j)"0.0488); 
kt_ MEA(j)=0.2363; 
Cp_MEA(j)=2.5749+6.612e3-1.ge-5*TL(j)"2; 
d _ H20(j)= l 002.3-0.1321 *TL(j)-0.00308*TL(j)1\2; 
mu _ H20(j)= 1 0*exp(897 .9879 ./(TL(j )"0.6542+ 78.191 2)-17 .6724./(TL(j)"0.004 707)); 
kt_ H20(j)=5 .4545e-3 *TL(j)"O .686+0.5562; 
Cp _ H20(j)=4.1908-6 .62e-4*TL(j)+9 .14e-6*TL(j)"2; 

mu_liq(j)=(mu_H20(j)"( I-Xm)*mu_MEA(j)"Xm * 101\« 12.7*XmI\2.650*(I-Xm)"l . 1812)/TL(j)"0.33 14))* 10; 
% viscosidad del la disolucion [g/cm s] 
mum_liq=mu_liq(j).*(l./PML(j)); % viscosidad del liquido [mol/cm s] 
d_L(j)=(1-Xm)*d_H20(j)+ Xm*d_MEA(j)+ Xm *( I-Xm)*(5.8430+0.139*TL(j)+5I 0.6409*Xm/TL(j)"0.45)/l 000; 
% densidad de la disolucion liquida [g/cm3] 
kUiq(j)=« I-Xm)*kt_H20(j)+ Xm *kt_ MEA(j)+ Xm *( I-Xm)*( -0.2478-0.00061 806*TL(j)+0.02 1 17*Xm *TL(j)"0.2322))/l 00; 
% Coeficente de conductividad termica [W/cm°C] 

Cp _ L(j)=(1-Xm)*Cp _ H20(j)+ Xm *Cp _ MEA(j)+ Xm *( I-Xm)*( -0.9198+0.0 1369*TL(j)+69.6243*Xm/TL(j)" 1.5859); 
% Capacidad calorifica [J/g K] 

Cpm_L(j)=Cp_L(j). *PML(j); 
dm_Iiq(j)=d_L(j) ./PML(j); 
FL(j)=L(j)./dm _liq(j); 
u _liqO)=FL(j)./ A; 

% Capacidad calorifica de la mezcla [J/mol K] 
% densidad molar de la disolucion liquida 
% Fluj o volumetrico del liquido [cm3/s] 
% Velocidad superficial del liquido 
% Coeficiente de difusion de liquido[cm2/s] 
%" 11 " 

% 
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DL_ C02(j)=(7.4e-8. *TL(j)*(2.6* 18)1\0.5./(mu_Iiq(j)* l 00*341\0.6)) ; 
DL _H2S(j)=7 .4e-8*TL(j)*(2.6* 18)"0.5/(mu _liq(j)* 1 00*32 .61\0.6) ; 
DL _ Am(j)=7 .4e-8*TL(j)*(2.6* 18)"0.5/(mu _liq(j) * 100*38.431\0.6); 
kL_ C02(j)=ll *u_Iiq(j )"(1I4)*S 11\( -1I2)*DL_ C02(j)1\(1 /2) ; 
kL_H2S(j)=11 *u_liq(j)"(1 /4)*S 11\( -l/2)*DL_H2S(j)I\(l/2); 

% Coeficiente de transferencia de masa en fase liquida [cm/s] 
% Coeficiente de transferencia de masa en fase liquida [cm/s] 

kLl_ C02(j)=kL_ COlO). *a(j). *dm_liq(j); 
kLl_H2S(j)=kL_H2S(j). *a(j). *dm_liq(j); 
kc _ DEA(j)= l 01\(1 0.99-2152./TL(j))/l 000; % Constante cinetica de reaccion de 2° Orden de MEA [cm3/mol s] 
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C _ Amina(j)=dm _liq(j). *x_Am(j); 
C _ COl(j)=dm _liq(j)*x_ COl(j) ; 
C_H2S(j)=dm_liq(j)*x_H2S(j); 
Ci_H2S(j)=dm_Iiq(j)*xi_H2S(j); 
w=Sl; 

% Calculo de Coeficientes 

Sc _gasCOl(j)=mu _gas(j)./( d _gas(j). *DG _ COl(j»; 
Sc _gasH2S(j)=mu _gas(j)./( d _gas(j). *DG _H2S(j» ; 
Sc _liqC02(j)=mu _liq(j)./( d _L(j). *DL_ COl(j»; 
Sc _liqH2S(j)=mu _liq(j)./( d_L(j). *DL _ H2S(j); 

Re_gas(j)=(u _gas(j). *d_gas(j). *diam)./mu_gas(j); 
Re _liq(j)=u _liq(j) . *d _L(j). *diam./mu _liq(j); 

PranUiq(j)=Cp _ L(j)* mu Jiq(j)./kt_liq(j); 
Prant_gas(j )=Cp _gas(j) * m u _gas(j )./kt_gas; 

% Calculo del Coeficiente de trasnferencia de energia 

% Concentracion de la amina en la disolucion [mol/cm3] 
% Concentracion de C02 en la disolucion [mol/cm3] 
% Concentracion de H2S en la disolucion [mol//cm3] 
% Concentracion de H2S en la interfase [mol/cm3] 
% Tamaño de la mampara [cm] 
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h_gas(j)=kG_ C02(j)*d _gas(j)*Cp_gas(j)*(Prant_gas(j)/Sc _gasC02(j )Y'( -2/3); % Coeficiente de transferencia de calor [J/s cm2 K] 
h l_gas(j)=h _gas(j)*a(j); 
h _liq(j)=kL _ COl(j)*d _ L(j)*Cp _ L(j)* (Prant_liq(j)/Sc _liqCOl(j) Y'( -2/3); 
hl_liq(j)=h_liq(j)*a(j); % Coeficiente de transferencia de calor [J/s K] 
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% Calculo de factores de mejoramiento por reaccion quimica 

% N umero de Hatta 
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M_C020)=DL_C020)*kc_DEA(j)*C_Amina(j) ./kL_C02(j); 
Erl (j)=sqrt(M _ C02(j» /tanh(sqrt(M _ C02(j»); 
Eri(j)= 1 +(C _ Amina(j)*DL_ Am(j)/(2*C _ C02(j)*DL_ C02(j»); 
QQQ(j)=I/(Eri(j)-I)"I.35+ l/(Erl 0)-1)" 1.35; 

% Factor de mejoramiento para la reaccion de ler. orden 
% Factor de mejoramiento para la reaccion instantanea 

E_C02(j)=1+(l/QQQ(j»I\(l/1.35); % Factor de mejoramiento para la reaccion de C02 
fi(j)=0.5*((C _H2S(j)*K7(j»1\2+4 *C _ C02(j)*K2S(j)*C _ Amina(j»"2-0.5*K2S(j)*C _ H2S(j); 
E_H2S(j)=1 +DL_Am(j). *fi(j)./(DL_H2S(j)*(Ci_H2S(j)-C_H2S(j»); % Factor de mejoramiento para la reaccion de H2S 

% Calculo de ecuaciones secundarias 

EL(j)=hl_liq(j). *(TL(j)-TI(j»+R_ C02(j) . *(Cpm_L(j)*(TL(j)-T _ amina»+R _ H2S(j). *(Cpm_L(j)*(TL(j)-T _ amina)-HL _ f); 
EV(j)=hl_gas(j). *(TV(j)-TI(j»+R _ C02(j). *(Cpm~as(j)*(TV(j)-T _gas»+R_ H2S(j). *(Cpm_gas(j)*(TV(j)-T _amina)-HV _ f); 
Hr_ C02(j)=(Rl. *log(y _ C02(j+ 1)./yC C02). *(1./T_amina-l./TL(j»"(-I»/3; 
Hr_H2S(j)=(Rl. *log(y _H2S(j+ 1)./yCH2S). *(l./T_amina-I./TL(j»"(-I»/3; 
QR(j)=R _ C02(j). *Hr_ C02(j)+R_H2S(j). *Hr _H2S(j); 
RL_ C02(j)=E _ C02(j). *kL 1_ C02(j). *(xi_ C02(j)-x _ C02(j»; 
RL _ H2S(j)=E _ H2S(j). *kL I_H2S(j). *(xi_ H2S(j)-x _ H2S(j»; 
RV _ C02(j)=kG 1_ C02(j).*(y _ C02O)-yi_ C02(j»; 
RV _H2S(j)=kG I_H2S(j). *(y _H2S(j)-yi_H2S(j»; 

end 

% Definicion .de ecuaciones 
% Ecuaciones del primer plato 
for j=1 
K_H2S(j)=Kl(j) - x_HS(j) .*x_AmH(j)./(x_H2S(j).*x_Am(j»; 



C:\MATLAB6p5\work\MEA \Ecuaciones.m 
09 de agosto de 2005 

K_ C02(j)=K2(j) - x_carb(j). *x_AmH(j)/(x_ C02(j). *x_Am(j).1\2); 
B _ C02(j)=x _ C02(j)+x _ carb(j)-x_ C02T(j); 
B _ H2S(j)=x _ H2S(j)+x _ HS(j)-x _ H2ST(j); 
B_Am(j)=x_Am(j)+x_AmH(j)+x_carb(j)-x_AmT(j); 
ML_ C02(j)=L(j). *x_ C02T(j)-F _amina. *xC C02-R_ C02(j); 
ML_H2S(j)=L(j). *x_H2ST(j)-F _amina. *xCH2S-R_H2S(j); 
MV _ C02(j)=V(j) . *y _ C02(j)-V(j+ 1). *y _ C02(j+ 1)+R_ C02(j); 
MV _H2S(j)=V(j). *y _H2S(j)-V(j+ 1). *y _H2S(j+ 1)+R_H2S(j); 
ML_Am(j)=L(j).*x_AmT(j)-F _amina.*xCamina; 
MV _In(j)=V(j) . *Lln(j)-V(j+ 1). *Lln(j+ 1); 
ML(j)=L(j)-F _ amina-R _ C02(j)-R _ H2S(j); 
MV(j)=V(j)-V(j+ 1 )+R_ C02(j)+R_H2S(j); 
MI_C02(j)=RL_ C02(j)-RV _C02(j); 
MCH2S(j)=RL_H2S(j)-RV JI2S(j); 
QI _ C02(j)=yi_ C02(j) . *P(j)-He _ C02(j). *xi _ C02(j); 
QI_H2S(j)=yi_ H2S(j). *P(j)-He_H2S(j). *xi_H2S(j); · 
HI(j)=EL(j)-EV(j); 
Sy(j)=y _ln(j)+y _ C02(j)+y _H2S(j)-I ; 
Sx(j)=x _ AmT(j)+x _ C02T(j)+x_H2ST(j)+x_ H20(j)-I; 
Syi(j)=yi_H2S(j)+yi_ C02(j)+y _ In(j)-I ; 
Sxi(j)=xi_ C02(j)+xi_H2S(j)+x_H20(j)+x_AmT(j)-I; 
HL(j)=L(j). *(Cpm _ L(j). *(TL(j)-T _ amina)-HL _f)-F _ amina. *(Cpm_L(j). *(T _ amina)-HL _ f)-EL(j)-QR(j); 
HV(j)=V(j). *(Cpm_gas(j). * (TV(j)-T_gas)-HV _f) - V(j+ 1). * (Cpm_gas(j)*(TV(j+ 1)-T_gas)-HV _f)+EV(j); 
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K H2S=K H2S'X C02=K C02"B C02=B C02"B H2S=B H2S"B Am=B Am"ML C02=ML C02"ML H2S=ML H2S" - - '- - ' - - ' - - ' - -' - -' - -' 
MV_C02=MV_C02';MV_H2S=MV_H2S';ML_Am=ML_Am';MV_In=MV_In';ML=ML';MV=MV';MCC02_C02=MI_C02'; 
MI_H2S=MI_H2S';QI_C02=QI_C02';QI_H2S=QI_H2S';HI=HI';Sy=Sy';Sx=Sx';HL=HL';HV=HV';Syi=Syi';Sxi=Sxi'; 

f=[K_H2S;K_C02;B_C02;B_H2S;B_Am;ML_C02;ML_H2S;MV _C02;MV _H2S;ML_Am;MV _In;ML;MV;MI_C02;MCH2S ; 
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QI_ C02;QI_H2S;Sy;Sx;HL;HV ;HI;Syi;Sxi); 
End 

% Ecuaciones pertenecientes al plato 2 al ns. 
for j=2:ns 
K_H2SG)=K1(j) - x_HS(j). *x_AmH(j)./(x_H2S(j).*x_Am(j)); 
K_ C02(j)=K2(j) - x_carb(j). *x_AmH(j)./(x_ C02(j) . *x_Am(j)); 
B _ C02(j)=x _ C02(j)+x _ carb(j)-x _ COlT(j); 
B _ H2S(j)=x_ H2S(j)+x _HSG)-x _H2ST(j); 
B_Am(j)=x_Am(j)+x_AmH(j)+x_carb(j)-x_AmTG); 
ML_ C02(j)=L(j). *x _ C02T(j)-L(j-1). *x_ C02T(j-1 )-R_ C02(j); 
ML_ H2S(j)=L(j). *x_H2ST(j)-L(j-1). *x _ H2ST(j- 1 )-R_H2S(j); 
MV _ C02(j)=V(j). *y _ C02(j)-V(j+ 1). *y _ C02(j+ l)+R_ C02(j); 
MV _H2S(j)=V(j). *y _H2S(j)-V(j+ 1). *y _H2S(j+ 1)+R_H2S(j); 
ML _ Am(j)=L(j). *x_AmT(j)-L(j-1). *x _ AmT(j-1); 
MV _In(j)=V(j). *y _In(j)-V(j+ 1). *y _In(j+ 1); 
ML(j)=L(j)-L(j-1 )-R_ C02(j)-R _ H2S(j); 
MV(j)=V(j)-V(j+ l)+R_ C02(j)+R_H2S(j); 
MI_COl(j)=RL_COl(j)-R_C02(j) ; 
MI_H2S(j)=RL_H2S(j)-R_H2S(j); 
QC COl(j)=yi_ COl(j). *P(j)-He _ COl(j). *xi_ COl(j) ; 
QI_H2S(j)=yi_H2S(j). *P(j)-He _ H2S(j). *xi_H2S(j); 
HI(j)=EL(j)-EV(j); 
Sy(j)=y _ In(j)+y _ COl(j)+y _H2S(j)-1 ; 
Sx(j)=x _AmT(j)+x_ C02T(j)+x_H20(j)-x _ H2ST(j)-1 ; 
Syi(j)=yi_H2S(j)+yi_ C02(j)+Lln(j)-1; 
Sxi(j)=xi_ COl(j)+xi_H2S(j)+x_H20(j)+x_AmT(j)-1; 
HL(j)=L(j). *(Cpm _L(j). * (TL(j)-T _ amina)+HL _ t)-L(j-1). *(Cpm_L(j). *(TL(j-1)-T _amina)+HL_f)-EL(j)-QR(j); 
HV(j)=V(j) .*(Cpm_gas(j).*(TV(j)-T_gas)+HV _f) - V(j+l).*(Cpm_gas(j).*(TV(j+1)-T_gas)+HV _f)+EV(j); 
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K_H2S=K_H2S' ;K_C02=K_C02';B_C02=B_C02';B_H2S=B_H2S';B_Am=B_Am';ML_C02=ML_C02';ML_H2S=ML_H2S'; 
MV C02=MV C02"MV H2S=MV H2S"ML Am=ML Am"MV In=MV In"ML=ML"MV=MV"MI C02=MI C02"MI H2S= - - ' - - ' - - ' - -' , ' - - ' -
MI_H2S';QI_C02=QI_C02';QI_H2S=QCH2S';HI=HI';Sy=Sy';Sx=Sx';HL=HL';HV=HV';Syi=Syi';Sxi=Sxi'; 

f=[K_H2S ;K_C02;B_C02;B_H2S;B_Am;ML_C02;ML_H2S;MV _C02;MV _H2S;ML_Am;MV _In;ML;MV;MI_C02;MCH2S ; 
QI_ C02;QI_H2S;Sy;Sx;HL;HV ;HI;Syi;Sxi] ; 

end 
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%Newton.m 
function [xnew, iter] = Newton(fnctn, xO , rho , tol , varargin) 
% Programa que resuelve un conj unto de ecuaciones nolinea1es 
% 
% El metodo NEWTON('F',XO) encuentra el cero de un conjunto de ecuaciones 
% descritas en el archivo de ecuaciones 
% y con un archivo de valores supuestos iniciales 
% 
% El metodo NEWTON('F',XO,RHO,TOL) utiliza un factor de relajacion 
% y un factor de tolerancia para la prueba de convergencia 
% Inicio 
ifnargin < 41 isempty(tol) 
tol = le-6; 
end 
if nargin < 3 1 isempty(rho) 
rho = 1; 
end 
xO = (xO(:).')'; 
nx = length(xO); 
x = xO * 1.1; 
xnew=xO; 
iter = O; 
maxiter = 100; 
% Principal circuito de iteracion 
while max(abs(x - xnew)) > tol & iter < maxiter 
iter = iter + 1; 
x = xnew; 
fnk = feval(fnctn,x, varargin {:}); 
% Conjunto dx para derivacion 
for k = l:nx 
ifx(k) -= O 
dx(k) = x(k) / 100; 
else 
dx(k) = l / lOO; 
end 
end 
% Calculo de la matriz del Jacobiano 
a= x; 
b=x; 
for k = I : nx 
a(k) = a(k) - dx(k); fa = feval(fnctn,a,varargin{ :}); 
b(k) = b(k) + dx(k); fu = feval(fnctn,b,varargin {:}); 
jacob(:,k) = (fu - fa) / (b(k) - a(k)); 
a(k) = a(k) + dx(k); 
b(k) = b(k) - dx(k); 
end 
% Siguiente aproximacion de la raiz 
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ifdetUacob) == O 
xnew = x + max([ abs( dx), 1.1 *tol]); 
e1se 
xnew = x - rho * invUacob) * fnk; 
end 
end 
if iter >= maxiter 
disp('Advertencia: Maximo numero de iteraciones alcanzada.') 
end 
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% Universidad Nacional Autonoma de Mexico 
% Facultad de Quimica 
% Programa de calculo para una columna de absorcion de gases acidos 
% empleando alcanolaminas como agente tratante 
% Autor: Jose Manuel Cervantes R. 
% Derechos reservados 
% Sistema C02-H2S- H20- DEA 

elear 
elc 

global SI diam A ns P Z Xm R RI ne 
global yCCH4 yCN2 yCH20 yCEt EL 
%Datos de la columna de absorcion 
SI=5.08; % Tamaño de mampara [cm] 
diam=320; % Diametro del plato [cm] 
A=pi*diamI\2/4; % Area del plato [cm2] 
ns=26; % Numero de platos 
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P=[ 5920.00e3 ;592 1. 54e3 ;5923 .08e3 ;5924.62e3 ;5926.16e3;5927. 70e3 ;5929 .25e3;5930. 7ge 
3;5932.33e3 ;5933.87e3;5935.41 e3;5936.95e3;5938.50e3;5940.04e3 ;5941.58e3 ;5943.l2e3; 
5944.66e3 ;5946.20e3 ;5947. 75e3 ;5949 .2ge3 ;5950.83e3 ;5952.3 7e3;5953. 91 e3 ;5955 .45e3; 
5956.00e3 ;5957e3]; % Perfil de Presion en la columna [Pa] 

%Condiciones de entrada de la amina pobre 

T_amina=322; 
F _amina= 5456; 
xCH20=0.9346; 
xC amina=0.064; 
xCC02=0.00077; 
xfJI2S=0.00064; 
Xm=0.285; 
HL_f=-26350; 

% Temperatura de entrada de la amina [K] 
% Flujo de entrada de la amina pobre [mol/s] 
% Fracclon mol de agua en la ami na 
% Fraccion mol de amina en la disolucion 
% Fraccion mol de C02 en la amina pobre 
% Fraccion mol de H2S en la disolucion pobre 
% Fraccion masa de amina en la disolucion 
% Entalpia del liquido de la entrada [J/mol] 

%Condiciones del gas amargo en la entrada 

F _gas= 2.214e3 ; 
T_gas=294; 
yC C02=0.12995; 
YCH2S=0.01999; 
yfJI20=0.00042; 
YCN2= 0.01 ; 
yC CH4=.83964; 
yfjnertes=yC N2+yC CH4; 
HV _f=11950; 

% Flujo de entrada de gas amargo [mol/s] 
% Temperatura de entrada del gas amargo [K] 
% Fraccion mol de C02 en el gas 
% Fraccion mol de H2S en el gas 
% Fraccion mol de H20 en el gas 
% Fraccion mol de nitrogeno en el gas 
% Fraccion mol de CH4 en el gas 
% Fraccion mol de inertes en el gas 
% Entalpia del vapor en la entrada [J/mol] 
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Z=[0.95 ;0.951 ;0.952;0.953 ;0.954;0.955 ;0.956;0.957 ;0.958;0.959;0.96;0 .961 ;0.962;0.963; 
0.964; 0.965;0.966;0.967;0.968;0.969;0.970;0.971 ;0.972;0.973;0.974;0.975]; 
% Valor de Z en la columna; 

% Vectores de valores iniciales 
S=xlsread('ValorInicial.xls'); % Archivo que contiene los valores iniciales 

x_H2S=S(:,I); 
x_HS=S(:,2); 
x_Am=S(:,3); 
x_AmH=S(:,4); 
x_C02=S(:,5); 
x_carb=S(:,6); 
x_C02T=S(:,7); 
x_H2ST=S(:,8); 
x_AmT=S(:,9); 
R_C02=S(:,10); 
R_H2S=S(:,11); 
y _In=S(:, 12); 
y_H2S=S(:,13); 
y _ C02=S(:, 14); 
L=S(:,15); 
V=S(:,16); 
TL=S(:,17); 
TV=S(:,18); 
TI=S(:,19); 
xi_ C02=S(:,20); 
xi_H2S=S(:,2 1); 
x_H20=S(: ,22); 
yi_ C02=S(:,23); 
yi_H2S=S(:,24); 

rho=0.5; 
fname='Ecuaciones'; 
ne=24; 
equilibrio 

% Fraccion mol de H2S en el seno del liquido 
% Fraccion mol de HS en el seno del liquido 
% Fraccion mol de Amina en el seno del liquido 
% Fraccion mol de Amina protonada del liquido 
% Fraccion mol de C02 en el seno del liquido 
% Fraccion mol de carbamato en el liquido 
% Fraccion mol de C02 total en el liquido 
% Fraccion mol de H2S total en el liquido 
% Fraccion mol de Arnina total en el liquido 
% Rapidez de transferencia de masa de C02 
% Rapidez de trasnferencia de masa de H2S 
% Fraccion mol de Inertes en el gas 
% Fraccion mol de H2S en el gas 
% Fraccion mol de C02 en el gas 
% Flujo de liquido 
% Flujo de vapor 
% Temperatura del liquido 
% Temperatura del gas 
% Temperatura de la interfase 
% Fraccion mol de C02 en la interfase del liquido 
% Fraccion mol de H2S en la interfase de liquido 
% Fraccion mol de agua 

% Fraccion mol de C02 en la interfase del gas 
% Fraccion mol de H2S en la interfase del gas 

% Parametro de correcion de paso 
% Subrutina principal de evaluacion de ecuaciones del sistema 
% Numero de ecuaciones que integran el sistema de no 

% Definicion de variables iniciales 
for j=l :ns 
xO(j)=x_H2S(j); 
xO(ns+j)=x_HS(j); 
xO(2*ns+j)=x _ Am(j); 
xO(3 * ns+j)=x _ ArnH(j); 
xO(4*ns+j)=x_ C02(j); 
xO(5*ns+j)=x _ carb(j); 
xO(6*ns+j)=x_C02T(j); 
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xO(7*ns+j)=x _ H2ST(j); 
xO(8*ns+j)=x_AmTG); 
xO(9*ns+j)=R _ C02(j); 
xO(10*ns+j)=R_H2S(j); 
xO(11 *ns+j)=Lln(j); 
xO(l2*ns+j)=y _ H2SG); 
xO( 13 *ns+j)=y _ C02(j); 
xO(14*ns+j)=L(j); 
xO(15*ns+j)=V(j); 
xO(16*ns+j)=TL(j); 
xO(17*ns+j)=TV(j); 
xO(18*ns+j)=TI(j); 
xO( 19* ns+j)=xi_ C02(j); 
xO(20*ns+j)=xi_H2S(j); 
xO(21 *ns+j)=x _ H20(j); 
xO(22 *ns+j)=yi _ C02(j); 
xO(23 *ns+j)=yi_ H2S(j); 

end 

% Pesos moleculares de los compuestos del sistema 
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R=8.314e6; 
R1=8.3144; 

% Constante Universal de los gases [Pacm3/moIK) 
% Constante Universal de los gases [J/molK) 

[x) = Newton(fname,xO,rho,[],T _ami na, T _gas,F _amina,F _gas,xCH20,xCamina,xC C02, 
xCH2S,yf_C02,yCH2S,yUnertes,HLj, HV _f); 

% Asignacion de las variables del sistema cori las obtenidas en el vector X. 

for j=O:ns-l 
x_H2SR(j+ 1 )=[x(l +j*ne)); 
x_ C02RG+ 1)=[x(5+j*ne)); 
R _ C02R(j+ 1 )=[ x(l O+j *ne)); 
R_H2SR(j+l)=[x(11+j*ne)); 
y _H2SR(j+ 1)=[x(l3+j*ne)) ; 
y _ C02RG+ 1)=[x(14+j*ne)); 
TLRG+ 1)=[x(17+j*ne)) ; 
TVRG+ 1 )=[x(18+j*ne)); 
TIR(j+ 1)=[x(19+j*ne)) ; 
xi_ C02R(j+ 1)=[x(20+j*ne)); 
xi_H2SR(j+ 1)=[x(21 +j*ne)) ; 
yi_ C02R(j+ 1 )=[x(23+j*ne)); 
yi_H2SR(j+ 1 )=[x(24+j*ne)); 

end 
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% Formacion de columnas de los vectores resultantes 
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x H2SR=x H2SR'·x C02R=x C02R'·R C02R=R C02R'·R H2SR=R C02R'· - - '- - ' - - '- - , 
y _ H2SR=L H2SR';L C02R=L C02R';TLR=TLR';TVR=TVR';TIR=TIR'; 
xi_C02R=xi_C02R';xi_H2SR=xi_H2SR';yi_C02R=yi_C02R';yi_H2SR=yi_H2SR'; 
EL=EL'; 

% Elaboracion de Graficas 

j=l:ns; 
plot(j,TLR,'r-'j ,TVR,'g--'j,TIR,'k*') 
title('Perfil de temperaturas') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('Temperatura (K)') 

plot(j ,x_C02R,'r-'j,xi_C02R,'b*'j,yi_C02R,'mx'j ,LC02R,'k:') 
title('Perfil de Composicion de C02') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('Fraccion mol') 

plot(j ,x_H2SRj ,xi_H2SR,j ,yi_H2SRj ,y_H2SR) 
titleC'Perfil de Composicion de H2S') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('Fraccion mol') 

plot(j ,R_H2SR) 
title('Transferencia de masa de H2S') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('mol/s') 

plot(j ,R _ C02R) 
title('Transferencia de masa de C02') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('mol/s') . 

plot(j ,EL) 
title('Transferencia de Energia') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('mol/s') 
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function f=Ec(x, T_amina, T_gas, F _amina, F _gas, xCH20, xCamina, xCC02, xCH2S,yCC02, yCH2S, yUnertes, HLj, V _t); 
% Conjunto de ecuaciones de la columna de absorcion 

global SI diam A ns P Z Xm R RI ne 
global yCCH4 yCN2 yCH20 yCEt 
global EL 

% Propiedades criticas de los componentes en el sitema 

Pc _ C02=[304.2;7390;94.3]; 
Pc_Et=[305.5;4480; 148]; 
Pc_H=[33.3; 1300;64.9]; 
Pc_ CH4=[191 .1 ;4640j99.3]; 
Pc _N2=[ 126.2;3390;89.9]; 
Pc_H20=[647.2;22090;56.8]; 
Pc_H2S=[373.6;9007.7;9.8] ; 

PM C02=44' - , 
PM_H2S=36.5; 
PM_CH4=16; 
PM_H20=18; 
PM_Am=105; 
PM Et=30' - , 
PM N2=28' - , 

% Vectores de prop. Criticas 
% [Tc[K]; Pc[kPa]; Vc[cm3/molJ] 

% Peso molecular del C02 
% Peso molecular de H2S 
% Peso molecular de CH4 
% Peso molecular del H20 
% Peso molecular de la DEA 
% Peso molecular del etano 
% Peso molecular del Nitrogeno 

PM_H2=2; % Peso molecular del Hidrogeno 
PM_inertes=PM_CH4*yCCH4+PM_N2*yCN2+PM_H20*yCH20; 
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% Especificaciones de la corriente de entrada del gas amargo. 

V(36*ns+ns+ l)=F _gas; 
y _ C02(36*ns+ns+ 1 )=yC C02; 
y _H2S(36*ns+ns+ 1)=yCH2S; 
TV(36*ns+ns+ 1 )=T _gas; 
y _ In(3 6 * ns+ns+ 1 )=yC inertes; 

% Ecuaciones para el calculo del plato No. 1 

for j=l :ns 

x _ H2S(j)=x(j).; 
x _ HS(j)=x(ns+j); 
x_Am(j)=x(2 *ns+j); 
x _ ArnH(j )=x(3 * ns+j); 
x_C02(j)=x(4*ns+j); 
x _ carb(j)=x(5 *ns+j); 
x_ C02T(j)=x(6*ns+j); 
x_H2ST(j)=x(7*ns+j); 
x_ArnT(j)=x(8*ns+j); 
R _ C02(j)=x(9*ns+j); 
R _ H2S(j)=x( 1 O*ns+j); 
y_In(j)=x(ll *ns+j); 
L H2S(j)=x( 12*ns+j); 
y _ C02(j)=x(13*ns+j); 
L(j)=x(14*ns+j); 
V(j)=x(15*ns+j); 
TL(j)=x(l6*ns+j); 
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TV(j)=x( l 7*ns+j); 
TI(j)=x(l8*ns+j); 
xi_ C02(j)=x(l9*ns+j); 
xi_H2S(j)=x(20*ns+j); 
x _ H20(j)=x(2 l *ns+j); 
yi_ C02(j)=x(22*ns+j); 
yi_H2S(j)=x(23 *ns+j); 

% Homogenizacion de vectores 
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x_H2S=x_H2S'; x_HS=x_HS'; x_Am=x_Am'; x_AmH=x_AmH'; x_C02=x_C02'; x_carb=x_carb'; x_C02T=x_C02T'; 
x_H2ST=x_H2ST'; x_AmT=x_AmT'; R_C02=R_C02'; R_H2S=R_H2S'; Lln=y_In'; y_H2S=y_H2S'; y_C02=y_C02'; L=L';V=V'; 
TL=TL'; TV=TV';TI=TI'; xi_ C02=xi _ C02'; xi_ H2S=xi_ H2S';x _H20=x _H20';yi _ C02=yi_ C02'; yi_ H2S=yi_ H2S'; 
% Definicion de ecuaciones auxiliares 

K2S(j)=exp( -6.7936-5927.65 ./TL(j)); 
K4(j)=exp(1 32.899- l 3445.9 ./TL(j)-22.4 773. *log(TL(j))); 
K7(j)=exp( -32-3338./TL(j)); 
K5(j)= exp(2 l 6.049-12431 . 7./TL(j)-35.4819. *log(TL(j))); 
K3(j)= exp(231.465-12092.1./TL(j)-36.7816. *log(TL(j))); 
K6(j)=exp(214.582- l 2995.4./TL(j)-33.54 71 . *log(TL(j))); 
K_ CBDEA(j)=exp(4.5146-3417.34./TL(j)); 
K 1 (j)=K6(j).1K2S(j); 
K2(j)=K3(j)./(K2S(j). *K_ CBDEA(j)); 

% Constantes de la ley de Henry 

% Constante de equilibrio para DEA 
%" " H20 
% HS 
% HC03 
% C02 
% H2S 
% carbamato 
% Constante para la r.eaccion global Amina + H2S = AminaH + HS-
% 2 Amina + C02 = AminaH + Carbamato 

He_ C02(j)= exp(170.713-8477. 7l./TL(j)-2 l .9574. *log(TL(j»)+0.005781. *TL(j)); 
He_H2S(j)=exp(358 .138-13236.8./TL(j)-55.0551 . *log(TL(j))+0.059565 . *TL(j)); 

% Constante de Henry para el C02 
% Constante de Henry para el H2S 
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% Propiedades criticas de la mezcla gaseosa 
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PML(j)=x_H20U)*PM_H20+x_Am(j)*PM_Am+x_C02U)*PM_C02+x_H2SU)*PM_H2S; % Peso molecular de la disolucion 
PMG(j)=y_C02(j)*PM_C02+y_H2S(j)*PM_H2S+Lln(j)*PM_inertes; % Peso molecular del gas 
Tcm(j)=y_In(j)*Pc_CH4(1)+y_C02(j)*Pc_C02(l)+y_H2S(j)*Pc_H2S(1); % Temperatura critica del gas [K] 
Pcm(j)=y_In(j)*Pc_CH4(2)+y_C02(j)*Pc_C02(2)+y_H2S(j)*Pc_H2S(2); % Presion critica del gas [kPa] 
Vcm(j)=y_In(j).*Pc_CH4(3)+y_C02(j).*Pc_C02(3)+y_H2S(j).*Pc_H2S(3); % Volumen critico de la mezcla [cm3/mol] 
psi(j)=5.4402. *(Tcm(j)"'(1/6)./(((y _ C02(j). *PM _ C02+y _ H2S(j). *PM_ H2S+y _In(j). *PM_ CH4)*Pcm(j»)"'(2/3»); 
% Relacion para calculo de la conductividad termica 

Tr_gas(j)=TV(j)./Tcm(j); 
Pr _gas(j)=P(j)./(Pcm(j)* 1000); 

% Propiedades de la fase gas 

kt_gas=0.000311; 
ifTr_gas>1.5 

mu _gas(j)=166.8e-5*( l66.8e-5*(0.1338. *Tr _gas(j)-0.0935)"'(5/9» ./(psi(j)* 1 O); 
else 

mu _gas(j)=34e-5. *Tr _gas(j)"'(8/9)./(psi(j)* 1 O); 
end 
mum_gas(j)=mu ~as(j). *(I./PMG(j»; 

dm_gas(j)=P(j)./(Z(j). *R *TV(j»; 
d _gas(j)=dm _gas(j). *PMG(j); 
FV (j)=V (j) ./dm _gas(j); 
u _gas(j)=FV(j) ./ A; 
a(j)=0.7. * u_gas(j)"'(1I2)* S 11\(5 /6)* A; 

% Temperatura reducida del gas 
% Presion reducida del gas 

% Conductividad termica del gas [J/scmK] 

% Viscosidad del gas [g/cm s] 

% [g/cm s] 

% Viscosidad molar de la fase gas [mol/cm s] 

% densidad molar del gas [mol/cm3] 
% densidad del gas [g/cm3] 
% Flujo volumetrico del gas [cm3/s] 
% Velocidad superficial [cm/s] 
% Area interfacial [cm2] 



C :\MA TLAB6p5\work\DEA \Ecuaciones.m 
09 de agosto de 2005 

% Calculo de los coeficientes de difusion de la fase gas 

DG _ C02(j)=0.00 10 13. *TV(j)" l. 75 * (sqrt«PM _ COl+PM _inertes)/(PM _ COl*PM _inertes))/«P(j)*9.86ge-
6)*«34)"(1/3)+(22.2)1\(1 /3))"'2)); % Coeficiente de difusion del C02 [cm2/s] 
DG _ H2S(j)=0.00 1 O 13*TV(j)" l. 75*(sqrt«PM _ H2S+PMjnertes)/(PM_ COl *PM _inertes))/«P(j)*9 .86ge-
6)*«32.9)"(1/3)+(22.2)"(1/3))"2)); % Coeficiente de difusion de H2S [cm2/s] 

% Coeficiente de transferencia de masa de C02 [cm/s] 
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kG _ COl(j)=7*u _gas(j)"( I /4)* S 11\( -1/2)*DG _ COl(j)"(1/2); 
kG 1_ COl(j)=kG_ C02(j). *a(j). *dm_gas(j); 
kG _H2S(j)=7*u _gas(j)"( 1/4)* S 11\( -1/2)*DG _ H2S(j)"( 1/2); 
kG I_H2S(j)=kG_H2S(j). *a(j). *dm_gas(j); 

% Coeficiente molar de transferencia de masa de C02[mol/s] 
% Coeficiente de transferencia de masa de H2S [cm/s] 
% Coeficiente molar de transferencia de masa de H2S[mol/s] 

% Calculo del Cp para la mezcla gaseosa [J/mol K] 

Cp_ CH4(j)=19.25+5.2Ie-2*TV(j)+ 1.197e-5*TV(j)"2-1 .132e-8*TV(j)"3; 
Cp_Et(j)=5.049+ 1.78le-1 *TV(j)-6.938e-5*TV(j)"2+8.713e-9*TV(j)"3; 
Cp_H2(j)=2.71 e 1 +9.724e-3*TV(j)-1 .38Ie-5*TV(j)"2+7.645e-9*TV(j)1\3; 
Cp_N2(j)=3.115e 1-1.357e-2*TV(j)+2.68e-5*TV(j)"2-1.168e-8*TV(j)1\3; 
Cp_ C02(j)= 1.98el +7 .344e-2 *TV(j)-5.602e-5*TV(j)"2+ 1. 715e-8*TV(j)"3; 
Cp_H2S(j)=3.194e 1 + 1.436e-3*TV(j)+2.432e-5*TV(j)"2-1.176e-8*TV(j)1\3; 
Cp _H20(j)=32.24+ 1.924e-3*TV(j)+ 1.055e-5*TV(j)"2-3.596e-9*TV(j)1\3; 
Cp lm_gas(j)=y _In(j)*(Cp _ CH4(j). *TV(j))+L C02(j)*Cp _ COl(j). *TV(j)+y _H2S(j). *Cp _H2S(j). *TV(j); 
Cpm_gas(j)=sum(Cp1 m_gas(j)); % Capacidad calorifica molar de la mezcla [J/mol K] 
Cp_gas(j)=Cpm_gas(j)./PMG(j); % Capacidad calorifica del gas [J/g K] 

% Propiedades de la fase liquida 

d_L(j)=998-0.00403.*TL(j)"2+Xm*(3.4-0.00025*TL(j)1\1.45)-XmI\1.l9; % densidad de la disolucion liquida [g/cm3] 
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muJiq(j)=l 0*exp«0.067666*Xm-6.820867)/(1-0.004395*Xm)-TL(j)*(O.O 1466+0.000 1 05 *Xm)/(l-0.004965*Xm)); 
% viscosidad del la disolucion [g/cm s] 
kUiq(j)=(0.4675-0.0062*Xm"0.8538)*TL(j)"'0.08; % Coeficente de conductividad termica [W/cm°C] 
Cp_L(j)=4.176+0.00046*TL(j)-0.001837*Xm+0.000054*Xm*TL(j); % Capacidad calorifica [J/g K] 

d_H20(j)=1 002.3-0.1321 *TL(j)-0.00308*TL(j)"2; 
mu_H20(j)= 1 0*exp(897.9879./(TL(j)"'0.6542+ 78. 1912)-17.6724./(TL(j)"0.004 707)); 
kt_H20(j)=5 .4545e-3 *TL(j)"'0.686+0.5 562; 
Cp _H20(j)=4. 1908-6.62e-4*TL(j)+9. 14e-6*TL(j)"'2; 

mum _liq=mu_liq(j). *(l./PML(j)); 
Cpm_L(j)=Cp_L(j).*PML(j); 
dm _liq(j)=d _ L(j)./PML(j); 
FL(j)=L(j)./dm_liq(j); 
u _liq(j)=FL(j)./ A; 

% viscosidad del liquido [mol/cm s] 
% Capacidad calorifica de la mezcla [J/mol K] 
% densidad molar de la disolucion liquida 
% Flujo volumetrico del liquido [cm3/s] 
% Velocidad superficial del liquido 
% Coeficiente de difusion de liquido[ cm2/s] 
% 11 t1 " 

% 

Page 6 
4:37 PM 

DL_ C02(j)=(7.4e-8. *TL(j)*(2.6* 18)"'0.5./(mu_liq(j)* 1 00*34"0.6)); 
DL_ H2S(j)=7.4e-8*TL(j)*(2.6* 18)"'0.5/(mu_liq(j)* 1 00*32.6"0.6); 
DL_Am(j)=7.4e-8*TL(j)*(2.6* 18)"'0.5/(mu_liq(j)* 1 00*38.43"0.6); 
kL_ C02(j)=11 *u_liq(j)"'(l/4)*S l"(-1/2)*DL_ C02(j)"(l/2); 
kL_H2S(j)=11 * u_liq(j)"(l/4)* S 1 "(-1/2)*DL_H2S(j)"(l/2); 

% Coeficiente de transf. de masa en fase liquida [cm/s] 
% Coeficiente de Transf.. de masa en fase liquida [cm/s] 

kLl_ C02(j)=kL_ C02(j). ;a(j). *dm_liq(j); 
kLl_H2S(j)=kL_H2S(j). *a(j). *dm_liq(j); 
kc _DEA(j)=l 0"(1 0.4493-2274.5./TL(j))/1 000; 

C _ Amina(j)=dm _liq(j). *x _Am(j); 
C_ C02(j)=dm_liq(j)*x_ C02(j) ; 
C _ H2S(j)=dm _liq(j)*x _ H2S(j); 
Ci_H2S(j)=dm_liq(j)*xi_H2S(j); 

% Constante cinetica de 2° Orden de DEA [cm3/mol s] 

% Concentracion de la amina en la disolucion [mol!cm3] 
% Concentracion de C02 en la disolucion [mol/cm3] 
% Concentracion de H2S en la disolucion [mol//cm3] 
% Concentracion de H2S en la interfase [mol/cm3] 
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w=SI ; 

% Calculo de Coeficientes 

Sc _gasC02U)=mu _gasU)./( d _gas(j). *DO _ C02(j»; 
Sc _gasH2S(j)=mu _gas(j) ./( d _gas(j). *DO _ H2S(j»; 
Sc JiqC02(j)=mu JiqU)./( d_L(j). *DL _ C02(j»; 
Sc _liqH2S(j)=mu _liq(j) ./( d _ L(j). *DL _ H2S(j» ; 

Re _gas(j)=(u _gas(j). *d_gas(j). *diam)./mu _gas(j); 
Re _liq(j)=u _liq(j). *d _ L(j). *diam./mu _liq(j); 

PranUiq(j)=Cp _ L(j)*mu ~liq(j) ./kt_liq(j) ; 
Prant~as(j)=Cp_gas(j)*mu_gas(j) ./kt_gas ; 

% Calculo del Coeficiente de trasnferencia de energia 

% Tamaño de la mampara [cm] 
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h_gas(j)=kO _ C02(j)*d _gas(j)*Cp _gas(j)*(Prant_gas(j)/Sc _gasC02(j» "( -2/3); % Coeficiente de transferencia de calor [J/s cm2 K] 
h I_gas(j)=h _gas(j)* a(j); 
h Jiq(j)=kL _ C02(j)* d _ L(j)*Cp _ L(j)* (PranUiq(j)/Sc JiqC02(j» "( -2/3) ; 
hUiq(j)=h_liq(j)*a(j); % Coeficiente de transferencia de calor [l/s K] 

% Calculo de factores de mejoramiento por reaccion quimica 

M_ C02(j)=DL_ C02(j)*kc _ DEA(j)*C _Amina(j) ./kL_ C02(j) ; 
Erl (j)=sqrt(M _ C02(j» /tanh(sqrt(M _ C02(j»); 
Eri(j)=1 +(C _Amina(j)*DL _ Am(j)/(2*C _ C02(j)*DL_ C02(j»); 

% Numero de Hatta 
% Factor de mejoramiento para la reaccion de l ero orden 
% Factor de mejoramiento para la reaccion instantanea 
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QQQ(j)=l/(EriU)-l)" 1.35+ lI(Erl (j)-1)" 1.35; 
E_C02(j)=1+(1 /QQQ(j))"(1/1.35); % Factor de mejoramiento para la reaccion de C02 
fi(j )=0.5 *( (C _ H2S(j)*K 7(j))"2+4 * C _ C02(j)*K2S(j)*C _ Amina(j))"2-0.5 *K2S(j)* C _ H2S(j); 
E_H2S(j)=1+DL_Am(j) .* fi(j)./(DL_H2S(j)*(Ci_H2S(j)-C_H2S(j))); % Factor de mejoramiento para la reaccion de H2S 

% Calculo de ecuaciones secundarias 
EL(j)=h Uiq(j). *(TL(j)-TI(j))+R_ C02(j). *(Cpm _L(j)*(TLU)-T _ amina))+R_H2S(j). *(Cpm_L(j)*(TL(j)-T _amina)-HL_f); 
EV(j)=h1_gas(j). *(TV(j)-TI(j))+R _ C02(j). *(Cpm _gas(j)*(TV(j)-T _gas))+R_ H2S(j). *(Cpm _gas(j)*(TV(j)-T _ amina)-HV _ f); 
Hr_ C02(j)=(RI. *Iog(y _ C02(j+ l)./yC C02). *(1./T_amina-1 ./TL(j))"(-1))/3; 
Hr _ H2S(j)=(R1. *log(LH2S(j+ 1 )./yC H2S). *(1./T _ amina-1./TL(j))"(-1 ))/3; 
QR(j)=R_ C02(j). *Hr _ C 02 (j)+R_H2 S(j). *Hr_H2S(j); 
RL_ C02(j)=E_ C02(j). *kL 1_ C02(j). *(xi_ C02(j)-x_ C02(j)); 
RL _ H2S(j)=E_H2S(j). *kL 1_ H2S(j). *(xi_H2S(j)-x_ H2S(j)); 
RV _ C02(j)=kG 1_ C02U). *(y _ C02(j)-yi_ C02(j)); 
RV _ H2S(j)=kG 1_H2S(j) . *(y _ H2S(j)-yi_ H2S(j)); 

end 

% Definicion de ecuaciones 
for j=l 
K_H2S(j)=K 1 (j) - x_HS(j). *x_AmH(j)./(x_H2S(j). *x_Am(j)); 
K_ C02(j)=K2(j) - x_carb(j). *x_AmH(j)/(x_ C02(j). *x_Am(j)."2); 
B _ C02(j)=x _ C02(j)+x_ carb(j)-x_ C02T(j); 
B _ H2S(j)=x_H2S(j)+x _ HSU)-x _ H2ST(j); 
B _ Am(j)=x _Am(j)+x _ AmH(j)+x_ carb(j)-x_AmT(j); 
ML_ C02(j)=L(j). *x_ C02T(j)-F _amina. *xC C02-R_ C02(j); 
ML_H2S(j)=L(j). *x _H2ST(j)-F _ amina. *xCH2S-R_H2S(j); 
MV _ C02(j)=V(j). *y _ C02(j)-V(j+ 1). *L C02(j+ l)+R_ C02(j); 
MV _H2S(j)=V(j). *y _H2S(j)-V(j+ 1). *y _H2S(j+ 1)+R_H2S(j); 
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ML_AmG)=L(j).*x_AmT(j)-F _amina.*xCamina; 
MV _In(j)=V(j). *y_In(j)-V(j+ 1). *y _In(j+ 1); 
ML(j)=L(j)-F _ amina-R_ C02(j)-R_H2S(j); 
MV(j)=V(j)-V(j+ l)+R_ C02(j)+R_H2S(j); 
MCC02(j)=RL_C02(j)-RV _C02(j); 
MI_H2S(j)=RL_H2S(j)-RV _H2S(j); 
SV(j)=y _In(j)+y _ C02(j)+y _ H2S(j)-1 ; 
SL(j)=x _ AmT(j)+x _ C02T(j)+x_H2ST(j)+x _ H20(j)-1; 
QC C02(j)=yi_ C02(j). *P(j)-He_ C02(j). *xi_ C02(j); 
QCH2S(j)=yi_ H2S(j). *P(j)-He _H2S(j). *xi _H2S(j); 
HI(j)=EL(j)-EV(j); 
Sy(j)=y _In(j)+.y _ C02G)+y _ H2S(j)-1; 
Sx(j)=x_AmT(j)+x _ C02T(j)+x _ H2ST(j)+x _H20(j)-1; 
Syi(j)=yi_H2S(j)+yi_ C02(j)+y _In(j)-l; 
Sxi(j)=xi_ C02(j)+xi_H2S(j)+x_H20G)+x_Am T(j)-l ; 
HL(j)=L(j). * (Cpm_L(j). * (TL(j)-T _ amina)-HL_f)-F _amina. *(Cpm_L(j). *(T _amina)-HL_f)-EL(j)-QR(j); 
HV(j)=V(j). *(Cpm_gas(j).*(TV(j)-T_gas)-HV _f) - V(j+l).*(Cpm~as(j)*(TV(j+ l)-T_gas)-HV _f)+EV(j); 

Page 9 
4:37PM 

K_H2S=K_H2S';K_C02=K_C02';B_C02=B_C02';B_H2S=B_H2S';B_Am=B_Am';ML_C02=ML_C02';ML_H2S=ML_H2S'; 
MV _C02=MV _C02';MV _H2S=MV _H2S';ML_Am=ML_Am' ;MV _In=MV _In';ML=ML';MV=MV';MCC02_C02=MI_C02'; 
MI _ H2S=MI _ H2S';QI _ C02=QI _ C02';Q 1_ H2S=QI _ H2S ';HI=HI';Sy=S y';Sx=Sx';HL=HL' ;HV=HV' ;Syi=Syi';Sxi=Sxi'; 

f=[K_H2S ;K_ C02;B _ C02;B _H2S;B _Am;ML_ C02;ML_H2S;MV _ C02;MV _H2S;ML_Am;MV _In;ML;MV;MI_ C02;MCH2S; 
QI_ C02;QI _ H2S;Sy;Sx;HL;HV;HI;Syi;Sxi); 
end 

% Ecuaciones pertenecientes al plato 2 al ns. 
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for j=2:ns 

% Definicion de ecuaciones 

K_H2S(j)=KIU) - x_HS(j). *x_AmH(j)./(x_H2S(j).*x_Am(j)); 
K_ C02(j)=K2(j) - x_carb(j). *x_AmH(j)./(x_ C02(j). *x_Am(j)); 
B _ C02(j)=x _ C02(j)+x _ carb(j)-x_ C02T(j); 
B _ H2S(j)=x_H2S(j)+x _ HS(j)-x _ H2ST(j); 
B _ Am(j)=x _ Am(j)+x _AmH(j)+x_ carb(j)-x_ AmT(j); 
ML _ C02(j)=L(j). *x_ C02T(j)-L(j-l). *x _ C02T(j-l )-R _ C02(j); 
ML_H2S(j)=L(j). *x _ H2ST(j)-L(j-l). *x_H2ST(j-l )-R _ H2SU); 
MV _ C02U)=V(j). *y _ C02(j)-V(j+ 1). *y _ C02(j+ 1)+R_ C02U); 
MV _H2SU)=V(j). *y _H2S(j)-V(j+ 1). *y _H2S(j+ 1)+R_H2S(j); 
ML _ Am(j)=L(j). *x _ AmTU)-L(j - l). *x _AmT(j-l) ; 
MV _In(j)=V(j.). *y _In(j)-V(j+ 1). *Lln(j+ 1); 
ML(j)=L(j)-L(j-l )-R _ C02(j)-R_H2S(j) ; 
MV(j)=V(j)-V(j+ 1)+R_ C02(j)+R_H2S(j); 
MI_C02(j)=RL_C02(j)-R_C02(j); 
MI_H2S(j)=RL_H2S(j)-R_H2S(j); 
QI_ C02(j)=yi_ C02(j). *P(j)-He_ C02(j). *xi_ C02(j); 
QI_ H2S(j)=yi_H2S(j). *P(j)-He _H2S(j). *xi_H2S(j); 
HI(j)=EL(j)-EV(j) ; 
Sy(j)=Lln(j)+y _ C02(j)+y _ H2S(j)-I; 
Sx(j)=x _ AmT(j)+x_ C02T(j)+x _ H20(j)-x _ H2ST(j)-I; 
Syi(j)=yi_H2S(j)+yi_ C02(j)+y _InU)-I ; 
Sxi(j)=xi_ C02(j)+xi _H2S(j)+x _H20(j)+x_AmT(j)-I; 
HL(j)=L(j). *(Cpm_ L(j) . * (TL(j)-T _ amina)+HL _f)-LG-l). *(Cpm_L(j). *(TLG-l)-T _amina)+HL_f)-ELU)-QR(j); 
HV(j)=V(j) . *(Cpm_gas(j). * (TV(j)-T_gas)+HV _f) - V(j+ 1). * (Cpm_gas(j). *(TV(j+ 1)-T _gas)+HV _f)+EV(j); 
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K_H2S=K_H2S';K_C02=K_C02';B_C02=B_C02';B_H2S=B_H2S';B_Am=B_Am';ML_C02=ML_C02';ML_H2S=ML_H2S'; 
MV _C02=MV _C02';MV JI2S=MV _H2S';ML_Am=ML_Am';MV _In=MV _In';ML=ML';MV=MV';MI_C02=MI_C02'; 
MI_H2S=MI_H2S';QI_C02=QI_C02';QI_H2S=QI_H2S';HI=HI';Sy=Sy';Sx=Sx';HL=HL';HV=HV';Syi=Syi';Sxi=Sxi'; 

f=[K_H2S ;K_C02;B_C02;B_H2S;B_Am;ML_C02;ML_H2S;MV _C02;MV _H2S;ML_Am;MV _In;ML;MV;MI_C02;MCH2S; 
QI _ C02; QC H2S;Sy;Sx;HL;HV ;HI;Syi;Sxi]; 

erid 



Programas 

PROGRAMAS DEL SISTEMA 
METILDIETANOLAMINA-H20-COr H2S 
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% Universidad Nacional Autonoma de Mexico 
% Facultad de Quimica 
% Programa de calculo para una columna de absorcion de gases acidos 
% empleando alcanolaminas como agente tratante 
% Autor: Jose Manuel Cervantes R. 
% Derechos reservados 
% Sistema COl-H2S- H20- MDEA 

elear 
elc 

global SI diam A ns P Z Xm R R l ne 
global yf_CH4 yCN2 yCH20 yCEt EL RL_COl RV _COl E_C02 kLl_COl 
%Datos de la columna de absorcion 
SI=4.65; % Tamaño de mampara [cm] 
diam=128; % Diametro del plato [cm] 
A=pi*diam"2/4; % Area del plato [cm2] 
ns=22; 
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P=[5461.41 e3 ;5463 .6ge3;5465 .97e3 ;5468.25e3;54 70.53e3;5472.81 e3 ;5475.0ge3; 
5477.3 7e3;54 79.65e3;5481. 93e3 ;5484.21 e3;5486.4ge3;5488. 77e3;5491.05e3;5493.33e3; 
5495.61e3 ;5497.8ge3 ;5500.17e3 ;5502.45e3 ;5504e3 .73;5507.03e3;5511 .5e3] ; 
%Condiciones de entrada de la amina pobre 

T_amina=319; 
F _amina= 293.3; 
xCH20=0.9301; 
xCamina=0.0693; 
xC COl=0.00055438; 
xCH2S=0.00001875; 
Xm=0.33; 
HLJ=-25180; 

% Temperatura de entrada de la amina [K] 
% Flujo de entrada de la amina pobre [mol/s] 
% Fraccion mol de agua en la amina 
% Fraccion mol de amina en la disolucion 
% Fraccion mol de C02 en la amina pobre 
% Fraccion mol de H2S en la disolucion pobre 
% Fraccion masa de amina en la disolucion 
% Entalpia del liquido de la entrada [J/mol] 

%Condiciones del gas amargo en la entrada 

F _gas= 409.2; % Flujo de entrada de gas amargo [mol/s] 
T~as=306 ; % Temperatura de entrada del gas amargo [K] 
yC C02=0.0347; % Fraccion mol de C02 en el gas 
YCH2S=0.000058; % Fraccion mol de H2S en el gas 
yCCH4=.964322; % Fraccion mol de CH4 en el gas 
YCH20=0.00092; % Fraccion mol de agua en el gas 
yUnertes=yCCH4+yCH20; % Fraccion mol de inertes en el gas 
HV J=12810; % Entalpia del gas en la entrada [J/mol] 
Z=[0.95;0. 951 ;0.952;0.953 ;0.954;0.955;0.956;0. 957;0.958;0.959;0.96;0.961 ;0.962;0.963; 
0.964;0.965 ;0.966;0.967;0.968;0.969;0.970;0.971]; % Valor de Z supuesto en la columna; 

% Vectores de valores iniciales 
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S=xlsread('ValorInicial.xls'); 

x_H2S=S(:,l); 
x_HS=S(:,2); 
x_Am=S(:,3); 
x_AmH=S(:,4); 
x_C02=S(:,5); 
x_HC03=S(:,6); 
x_COlT=S(:,7); 
x _ H2ST=S(:,8); 
x _ AmT=S(:,9); 
R_COl=S(:,IO); 
R_H2S=S(:,11); 
Lln=S(:,12); 
y_H2S=S(:,13); 
LCOl=S(:,14); 
L=S(:,15); 
V=S(:,16); 
TL=S(:,17); 
TV=S(:,18); 
TI=S(:,19); 
xi_ COl=S(:,20); 
xi_H2S=S(:,21); 
x_H20=S(:,22); 
yi_ COl=S(:,23); 
yi_H2S=S(:,24); 

rho=l; 
fname='Ecuaciones'; 
ne=24; 

% Vectores de valores iniciales 
for j=l:ns 
xO(j)=x _ H2S(j); 
xO(ns+j)=x _ HS(j); 
xO(2*ns+j)=x _ Am(j); 
xO(3 * ns+j)=x _ AmH(j); 
xO(4*ns+j)=x_ C02(j); 
xO(5*ns+j)=x _ HC03(j); 
xO(6*ns+j)=x _ C02T(j); 
xO(7*ns+j)=x_ H2ST(j); 
xO(8*ns+j)=x_AmT(j); 
xO(9*ns+j)=R _ COl(j); 
xO(1 O*ns+j)=R _ H2S(j); 
xO(11 *ns+j)=y _In(j); 
xO(12*ns+j)=LH2S(j); 
xO(13 *ns+j)=y _ COl(j); 

% Archivo que contiene los valores iniciales 

% Fraccion mol de H2S en el seno del liquido 
% Fraccion mol de HS en el seno del liquido 
% Fraccion mol de Amina en el seno del liquido 
% Fraccion mol de Amina protonada del liquido 
% Fraccion mol de C02 en el seno del liquido 
% Fraccion mol de HC03 del liquido 
% Fraccion mol de C02 total,en el liquido 
% Fraccion mol de H2S total en el liquido 
% Fraccion mol de Amina total en el liquido 
% Rapidez de transferencia de masa de C02 
% Rapidez de trasnferencia de masa de H2S 
% Fraccion mol de Inertes en el gas 
% Fraccion mol de H2S en el gas 
% Fraccion mol de C02 en el gas 
% Flujo de liquido 
% Flujo de vapor 
% Temperatura del liquido 
% Temperatura del gas 
% Temperatura de la interfase 
% Fraccion mol de C02 en la interfase del liquido 
% Fraccion mol de H2S en la interfase de liquido 
% Fraccion mol de agua 
% Fraccion mol de C02 en la interfase del gas 
% Fraccion mol de H2S en la interfase del gas 

% Parametro de correcion de paso 
% Archivo que contiene las ecuaciones del sistema 
% Numero de ecuaciones 
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xO(14*ns+j)=LG); 
xO(l5*ns+j)=VG); 
xO(l6*ns+j)=TL(j); 
xO(l7*ns+j)=TV(j); 
xO(18*ns+j)=TI(j); 
xO(19*ns+j)=xi_ COl(j); 
xO(20*ns+j)=xi_ H2S(j); 
xO(2l *ns+j)=x _ H20(j); 
xO(22 * ns+j)=yi _ COl(j); 
xO(23 * ns+j )=yi _ H2S(j); 

end 

% Pesos moleculares de los compuestos del sistema 

R=8.314e6; 
RI=8 .3l44; 

% Constante Universal de los gases [Pacm3/moIK] 
% Constante Universal de los gases [J/moIK] 

% Resolucion del conjunto de ecuaciones mediante el metodo Newton-Raphson 
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[x] = Newton(fname,xO,rho,[] , T _ amina, T _gas,F _ amina,F _gas,xC H20,xC amina,xC C02, 
xC H2S,yC COl,yC H2S,yfjnertes,HL j , HV _ f); 

% Asignacion de las variables del sistema con las obtenidas en el vector X. 

for j=O:ns-l 
x_H2SR(j+ l)=[x(l +j*ne)] ; 
x_ COlR(j+ 1 )=[ x(5+j*ne )]'; 
R_ C02R(j+ l)=[x(lO+j*ne)]; 
R_H2SR(j+ l)=[x(11 +j*ne)]; 
y _H2SR(j + 1 )=[x(13+j*ne)]; 
y _ COlR(j+ 1 )=[x(14+j*ne)] ; 
TLR(j+ 1)=[x(17+j*ne)]; 
TVR(j+ 1)=[x(18+j*ne)] ; 
TIR(j+ 1)=[x(19+j*ne)]; 
xi_ COlR(j+ 1)=[x(20+j*ne)]; 
xi_H2SR(j+ 1)=[x(2l +j*ne)] ; 
yi_ C02R(j+ 1 )=[ x(23+j*ne )] ; 
yi_H2SR(j+ 1 )=[x(24+j*ne)] ; 

end 

% Formacion de columnas de los vectores resultantes 

x_H2SR=x_H2SR';x_C02R=x_COlR';R_C02R=R_COlR';R_H2SR=R_COlR'; 
y_H2SR=y_H2SR';y_COlR=LC02R';TLR=TLR';TVR=TVR';TIR=TIR' ; 
xi_COlR=xi_COlR';xi_H2SR=xi_H2SR' ;yi_COlR=yi_COlR';yi_H2SR=yi_H2SR'; 
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EL=EL'; 

% Elaboracion de Graficas 

plotG,TLR,'r-'j,TVR,'g--'j,TIR,'k*') 
title('Perfil de temperaturas') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('Temperatura (K)') 

plotG,x _ C02R,'r-',j ,xi_ C02R,'b*',j,yi_ C02R,'mx'j ,y _ C02R,'k:') 
title('Perfil de Composicion de C02') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('Fraccion mol') 

plotG,x_H2SR,j,xi_H2SR,j,yi_H2SRj ,y_H2SR) 
title('Perfil de Composicion de H2S') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('Fraccion mol') 

plotG,R _ H2SR) 
title(Transferencia de masa de H2S') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('mol/s') 

plotG,R_C02R) 
title(Transferencia de masa de C02') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('mol/s') 

plotG,EL) 
title(Transferencia de Energia') 
xlabel('Num. de Etapa') 
ylabel('mol/s') 

Page 4 
4:40 PM 

- -- - - - ----- -



C:\MA TLAB6p5\work\MDEA \Ecuaciones.m 
09 de agosto de 2005 . 

function f=Ec(x , T _ amina, T _gas, F _ amina, F _gas, xC H20, xC amina, xC C02, xC H2S, ... 
YCC02, YCH2S, yUnertes, HLJ, HV _f); 

% Conjunto de ecuaciones de la columna de absorcion 
global SI diam A ns P Z Xm R RI ne 
global yCCH4 yCN2 yCH20 yCEt 
global EL RL_C02 RL_C02 RV _C02 E_C02 kL1_C02 
% Propiedades criticas de los componentes en el sistema 

Pc_C02=[304.2;7390;94.3] ; % Vectores de prop. Criticas [Tc[K] ; Pc[kPa]; Vc[cm3/mol)) 
Pc _Et=[305.5 ;4480; 148]; 
Pc_H=[33.3 ; 1300;64.9]; 
Pc_ CH4=[191 .1 ;4640;99.3]; 
Pc _N2=[ 126.2;3390;89.9] ; 
Pc_H20=[647.2;22090;56.8] ; 
Pc_H2S=[373.6;9007.7;9.8] ; 

% Pesos moleculares d % Peso molecular del metano 
PM _ C02=44; % Peso molecular del C02 
PM_H2S=36.5 ; % Peso molecular de H2S 
PM_CH4=16; % Peso molecular de CH4 
PM_H20=18; % Peso molecular del H20 
PM_Am=119; % Peso molecular de la MDEA 
PM_Et=30; % Peso molecular del etano 
PM_N2=28; % Peso molecular del Nitrogeno 
PM_H2=2; % Peso molecular del Hidrogeno 
PM_inertes=PM_CH4*yCCH4+PM_H20*yCH20; 
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% Especificaciones de la corriente de entrada del gas amargo. 

V(ne*ns+ l)=F _gas; 
y_C02(ne*ns+ 1)=yCC02; 
y_H2S(ne*ns+ 1)=yCH2S; 
TV(ne*ns+ 1 )=T _gas; 
y _In(ne*ns+ 1 )=yfjnertes; 

% Ecuaciones para el calculo en los platos 

for j=l :ns 

x _ H2S(j)=x(j); 
x_HS(j)=x(ns+j); 
x_Am(j)=x(2*ns+j); 
x _ AmH(j)=x(3 *ns+j); 
x_ C02(j)=x(4*ns+j) ; 
x_HC03(j)=x(5*ns+j); 
x_ C02T(j)=x(6*ns+j); 
x_H2ST(j)=x(7*ns+j); 
x_AmT(j)=x(8*ns+j); 
R _ C02(j)=x(9*ns+j); 
R_H2S(j)=x(10*ns+j); 
y _In(j)=x(ll *ns+j); 
y _H2S(j)=x(12*ns+j); 
y _ C02(j)=x(13*ns+j); 
L(j)=x(14 *ns+j); 
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VU)=x(15*ns+j); 
TLU)=x( 16*ns+j); 
TV(j)=x(17*ns+j); 
TI(j)=x(18*ns+j); 
xi _ C02(j)=x( 19*ns+j); 
xi_ H2S(j)=x(20*ns+j); 
x_H20(j)=x(21 *ns+j); 
yi_ C02(j)=x(22*ns+j); 
yi_H2S(j)=x(23 *ns+j); 

% Homogenizacion de vectores 
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x_H2S=x_H2S'; x_HS=x_HS'; x_Am=x_Am'; x_AmH=x_AmH'; x_C02=x_C02'; x_HC03=x_HC03'; x_C02T=x_C02T'; 
x_H2ST=x_H2ST'; x_AmT=x_AmT'; R_C02=R_C02'; R_H2S=R_H2S'; y_In=y_In'; y_H2S=y_H2S'; y_C02=y_C02'; L=L';V=V'; 
TL=TL'; TV=TV';TI=TI'; xi_ C02=xi_ C02'; xi_H2S=xi_H2S';x_H20=x_H20';yi_ C02=yi_ C02'; yi_ H2S=yi_H2S'; 

% Definicion de ecuaciones auxiliares 

K2S(j)=exp( -9.4165-4234.98./TL(j)); 
K4U)=exp( 132.899-13445. 9./TL(j)-22.4 773. *log(TL(j))); 
K 7(j )=exp( -32-333 8./TL(j)); 
K5(j)= exp(216.049-12431.7./TL(j)-35.4819. *log(TL(j))); 
K3(j)= exp(231.465-12092.1./TL(j)-36.7816. *log(TLU))); 
K6(j)=exp(214.582-12995.4./TL(j)-33.54 71. *log(TL(j))); 
KI (j)=K6(j)./K2S(j); 
K2(j)=K3(j)./K2S(j); 

% Constantes de la ley de Henry 

% Constante de equilibrio para MDEA 
%" "H20 
% HS 
% HC03 
% C02 
% H2S 
% Constante para la reaccion global Amina + H2S = AminaH + HS-
% " 2 Amina + C02 = AminaH + HC03 
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He_ C02U)= exp(170.713-8477.71 ./TLU)-21.9574. *log(TL(j»+0.005781. *TLU); 
He_H2S(j)=exp(358.138-13236.8./TL(j)-55.0551. *log(TL(j»+0.059565.*TL(j»; 

% Propiedades criticas de la mezcla gaseosa 
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% Constante de Henry para el C02 
% Constante de Henry para el H2S 

PML(j)=x_H20(j)*PM_H20+x_Am(j)*PM_Am+x_C02(j)*PM_C02+x_H2S(j)*PM_H2S; % Peso molecular de la disolucion 
PMG(j)=L C02(j)*PM_ C02+y _ H2S(j)*PM_ H2S+Lln(j)*PM _inertes; % Peso molecular del gas 
Tcm(j)=y_ln(j)*Pc_CH4(1)+y_C02(j)*Pc_C02(1)+y_H2S(j)*Pc_H2S(1); % Temperatura critica del gas [K] 
Pcm(j)=y_ln(j)*Pc_CH4(2)+y_C02(j)*Pc_C02(2)+LH2S(j)*Pc_H2S(2); % Presion critica del gas [kPa] 
Vcm(j)=y_ln(j) .*Pc_CH4(3)+y_C02(j).*Pc_C02(3)+LH2S(j).*Pc_H2S(3); % Volumen critico de la mezcla [cm3/mol] 
psi(j)=5.4402. * (Tcm(j)"'( 1/6) ./(((y _ C02(j). *PM _ C02+L H2S(j). *PM _ H2S+y _ln(j). *PM _ CH4)*Pcm(j»)"'(2/3»); 
% Relacion para calculo de la conductividad terrnica 
Tr_gas(j)=TV(j) ./Tcm(j ); 
Pr_gas(j)=P(j)./(Pcm(j)* 1000); 

% Propiedades de la fase gas 

kt_gas=0.000311 ; 
ifTr_gas> 1.5 

mu_gas(j)=166.8e-5*( 166.8e-5*(0.1338. *Tr_gas(j)-0.0935Y(5/9»./(psi(j)* 1 O); 
else 

mu_gas(j)=34e-5 . *Tr_gas(j)/\(8/9) ./(psi(j)* 10); 
end 
mum_gas(j)=mu_gas(j). *(l ./PMG(j»; 

dm_gas(j)=P(j)./(Z(j). *R *TV(j» ; 
d _gas(j)=dm_gas(j). *PMG(j); 

% Temperatura reducida del gas 
% Presion reducida del gas 

% Conductividad terrnica del gas [J/scmK] 

% Viscosidad del gas [g/cm s] 

% [g/cm s] 

% Viscosidad molar de la fase gas [mol/cm s] 

% densidad molar del gas [mol/cm3] 
% densidad del gas [g/cm3] 
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FVG)=V(j)./dm _gas(j); 
u _gas(j)=FV(j)./ A; 
a(j)=O. 7. *u _gas(j)"(1/2)* 8 1"(5/6); 

% Calculo de los coeficientes de difusion de la fase gas 

% Flujo volumetrico del gas [cm3/s] 
% Velocidad superficial [cm/s] 
% Area interfacial [cm2] 

DG _ C02(j)=O.OO 1 O 13. * TV(j)" l. 75*(sqrt((PM _ C02+PM_inertes)/(PM_ C02*PM_inertes))/((P(j)*9.86ge-
6)*((34)"(113)+(22.2)"(1/3))"2)); % Coeficiente de difusion del C02 [cm2/s] 
DG _H28(j)=0.OO 10 13 *TV(j)" l. 75 * (sqrt((PM _ H28+PM _inertes)/(PM_ C02*PM _inertes))/((P(j)*9.86ge-
6)*((32.9)"(1/3)+(22.2)"(1/3))"2)); % Coeficiente de difusion de H28 [cm2/s] 
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kG_ C02(j)=7*u_gas(j)"(1/4)*8 1"(-1/2)*DG_ C02(j)"(1/2); 
kG 1_ C02(j)=kG_ C02(j). *a(j). *dm_gas(j); 

% Coeficente de transferencia de masa de C02 [cm/s] 
% Coeficiente molar de transferencia de masa de 

C02[molls] 
kG _ H2S(j)=7*u _gas(j)"( 1/4 )*81"( -1/2)*DG _ H2S(j)"( 1/2); 
kG I_H2S(j)=kG _H2S(j) . *a(j). *dm_gas(j); 

% Calculo del Cp para la mezcla gaseosa [l/mol K] 

Cp_ CH4(j)=19.25+5.21e-2*TV(j)+ 1.197e-5*TV(j)"2-1.132e-8*TV(j)"3; 
Cp_Et(j)=5 .04.9+ 1.781e-l *TV(j)-6.938e-5*TV(j)"2+8.713e-9*TV(j)"3; 

% Coeficiente de transferencia de masa de H2S [cm/s] 
% Coeficiente molar de Transf.. de masa de H28[mol/s] 

Cp _H2(j)=2. 71 e 1 +9. 724e-3*TV(j)-1.381 e-5*TV(j)"2+ 7 .645e-9*TV(j)"3; 
Cp_N2(j)=3.115el-l.357e-2*TV(j)+2.68e-5*TV(j)"2-1.168e-8*TV(j)"3; 
Cp _ C02(j)=1.98e 1 + 7.344e-2*TV(j)-5.602e-5*TVG)"2+ 1. 715e-8*TV(j)"3; 
Cp_H2S(j)=3 .194e 1 + 1.436e-3*TV(j)+2.432e-5*TV(j)"2-1.176e-8*TV(j)"3; 
Cp _ H20(j)=32.24+ 1.924e-3*TV(j)+ 1.055e-5*TV(j)"2-3.596e-9*TV(j)"3; 
Cp lm_gas(j)=y _In(j)*(Cp _ CH4(j) . *TV(j))+y _ C02(j)*Cp_ C02(j). *TV(j)+LH2S(j). *Cp_H2S(j). *TV(j); 
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Cpm _gasU)=sum( Cp 1 m _gasU); 
Cp_gasU)=Cpm_gas(j)./PMG(j); 

% Capacidad calorifica molar de la mezcla [J/mol K] 
% Capacidad calorifica del gas [J/g K] 

% Propiedades de la fase liquida 

d _ MDEA(j)=l 056.8-0. 7407*TL(j)-0.00053 *TL(j)"2; 
mu _ MDEA(j)= 1 0"(2843.41 04/(TL(j)" 1.5435+839 .6707)-3. l 796*TL(j)"0. 1669); 
kt_MDEA(j)=0.1741 ; 
Cp_MDEA(j)=2.1734+5.01e-3*TL(j)+ 1.84e-6*TL(j)"2; 
d_H20(j)= 1 002.3-0.1321 *TL(j)-0.00308*TL(j)"2; 
mu _H20(j)= 1 0*exp(897.9879./(TL(j)"0.6542+ 78. 1912)-17.6724./(TL(j)"0.004707»; 
kt_H20U)=5.4545e-3*TL(j)"0.686+0.5562; 
Cp _H20(j)=4.1 908-6.62e-4 *TL(j)+9.14e-6*TL(j)"2; 

mu_liq(j)=(mu_H20(j)"( I-Xm)*mu_MDEA(j)"Xm* 1 0"((191.5999*Xm"6.1955*(1-Xm)"I.18322)/TL(j)"0.4626»* 1 O; 
% viscosidad del la disolucion [g/cm s] 
mum_liq=mtUiq(j).*(l./PML(j»; % viscosidad del liquido [mol/cm s] 
d_L(j)=(l-Xm)*d_H20(j)+Xm*d_MDEA(j)+Xm *(I-Xm)*(63.6395-0.2651 *TL(j)+ 19904811 *Xm/TL(j)"0.2)/l 000; 
% densidad de la disolucion liquida [g/cm3] 
kt_liq(j)=(( l-Xm)* kt_ H20(j)+ Xm *kt_ MDEA(j)-Xm *( l-Xm)*(0.2336+0.027*Xm»/l 00; 
% Coeficente de conductividad termica [W /cm°C] 

Cp _ L(j)=( I-Xm)*Cp ~H20(j)+ Xm *Cp _MDEA(j)+ Xm *( l-Xm)*(0 .3730-0.0 1 07*TL(j)+0.1265 *TLU)"Oo4); % 
Capacidad calorifica [J/g K] 
Cpm_L(j)=Cp_L(j).*PML(j); 
dm _liq(j )=d _ L(j)./PML(j); 

% Capacidad calorifica de la mezcla [J/mol K] 
% densidad molar de la disolucion liquida 

FL(j)=L(j) ./dm _liq(j); 
u_liq(j)=FL(j) ./ A; 
DL _ C02(j)=(7 o4e-8 . *TL(j)*(2.6* 18)"0.5 ./(mu _liq(j)* 1 00*34"0.6»; 
DL_H2S(j)=704e-8*TL(j)*(2.6* 18)"0.5/(mu_liq(j)* 1 00*32.6"0.6); 

% Flujo volumetrico del liquido [cm3/s] 
% Velocidad superficial del liquido 
% Coeficiente de difusion de liquido[cm2/s] 
% 11 It " 
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% 
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DL_AmU)=7.4e-8*TL(j)*(2.6* 18)1\0.5/(mu_liq(j)* 100*38.431\0.6); 
kL_ C02(j)=ll *u_liq(j)"(1 /4)*S 11\( -1I2)*DL_ C02(j)"(l /2) ; 
kL_H2S(j)=11 *u_liq(j)"(1 /4)*S 11\(-1I2)*DL_H2S(j)"(1I2); 

% Coeficiente de Transf. de masa en fase liquida [cm/s] 
% Coeficiente de transf. de masa en fase liquida [cm/s] 

kL1_ C02(j)=kL_ C02(j). *a(j). *dm_liq(j); 
kLl_H2S(j)=kL_H2S(j). *a(j). *dm_liq(j); 
kc _ DEA(j)=8.471 e 12*exp( -8625/TL(j»; 

C _Amina(j)=dm_liq(j). *x_Am(j); 
C_C02(j)=dm_liq(j)*x_C02(j) ; 
C _ H2S(j)=dm_liq(j)*x _ H2S(j); 
Ci_ H2S(j)=dm _Iiq(j)*xi_ H2S(j); 
w=SI ; 
%k 1_liq(j)=k_liq(j)*a 1 (j); 

% Calculo de Coeficientes 

Sc _gasC02(j)=mu _gas(j) ./( d _gas(j). *DO _ C02(j» ; 
Sc _gasH2SU)=mu _gas(j)./( d_gas(j). *DO _H2S(j»; 
Sc _liqC02(j)=mu _liq(j) ./( d_L(j). *DL _ C02(j»; 
Sc _liqH2S(j)=mu_liq(j)./( d_L(j). *DL_H2S(j» ; 

Re _gas(j)=(u _gas(j). *d_gas(j). *diam)./mu _gas(j); 
Re _liq(j)=lUiq(j). *d _ L(j). *diam./mu _Iiq(j); 

PranUiq(j)=Cp _ L(j)*mu _liq(j)./kUiq(j); 
Prant_gas(j)=Cp_gas(j)*mu_gas(j) ./kt_gas; 

% Constante cinetica de reaccion de 2° Orden de DEA [cm3/mol s] 

% Concentracion de la amina en la disolucion [mol/cm3] 
% Concentracion de C02 en la disolucion [mol/cm3] 
% Concentracion de H2S en la disolucion [mol//cm3] 
% Concentracion de H2S en la interfase [mol/cm3] 
% Tamaño de la mampara [cm] 
% Coeficiente dé transferencia de masa [mol/s] 
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% Calculo del Coeficiente de trasnferencia de energia 
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h_gas(j)=kG _ C02U)*d _gasU)*Cp _gasU)*(Prant_gasU)/Sc _gasC02(j» " ( -2/3); % Coeficiente de transferencia de calor [l/s cm2 K] 
hl_gas(j)=h _gas(j)*a(j); 
h _liq(j)=kL _ COl(j)*d _ L(j)* Cp _ L(j)*(PranUiq(j)/Sc _liqCOl(j»" ( -2/3); 
hl_Iiq(j)=h_Iiq(j)*a(j) ; % Coeficiente de transferencia de calor [l/s K] 

% Calculo de factores de mejoramiento por reaccion quimica 

M_ C02(j)=DL _ C02(j)*kc _ DEA(j)*C _Amina(j) ./kL _ COlU); 
Er 1 (j)=sqrt(M _ C02(j» /tanh(sqrt(M _ COl(j»); 
Eri(j)= 1 +(C _ Amina(j)*DL _Am(j)/(2*C _ COl(j)*DL _ COl(j»); 
QQQ(j)= lI(Eri(j)-I)" 1.35+ l/(Erl (j)-I )" 1.35; 

% Numero de Hatta 
% Factor de mejoramiento para la reaccion de ler. orden 
% Factor de mejoramiento para la reaccion instantanea 

E_ C02(j)=1 +(lIQQQU)"(1I1.35); % Factor de mejoramiento para la reaccion de C02 
fi(j )=0.5 * «C _ H2S(j)* K 7 (j) )"2+4 *C _ COl(j)* K2S(j)* C _ Amina(j) )"2-0.5 *K2SU)*C _ H2S(j) ; 
E_ H2S(j)= 1 +DL _ Am(j). *fi(j) ./(DL _ H2S(j)*(Ci_ H2S(j)-C _ H2S(j»); % Factor de mejoramiento para la reaccion de H2S 

% Calculo de ecuaciones secundarias 
EL(j)=h l_liq(j). *(TL(j)-TI(j» +R _ COl(j). *(Cpm_L(j)*(TL(j)-T _amina»+R _ H2S(j). *(Cpm_L(j)*(TL(j)-T _ amina)-HL_f); 
EV(j)=hl_gas(j). *(TV(j)-TI(j»+R _ C02(j). *(Cpm _gas(j)*(TV(j)-T _gas»+R _ H2S(j). *(Cpm_gas(j)*(TV(j)-T _amina)-HV _f); 
Hr_ COl(j)=(RI. *log(y _ COlG+ l)./yC COl). *(1 ./T_amina-l./TLU)"(-1»/3; 
Hr_H2SU)=(Rl. *log(y _H2SG+ 1)./yCH2S). *(I./T_amina-l./TLU))"(-1))/3; 
QR(j)=R_COlU).*Hr_C02U)+R_H2SG)·*Hr_H2S(j); 
RL_COlU)=E_C02U).*kLI_C02U).*(xi_COl(j)-x_COlU); 
RL_H2SU)=E_H2S(j). *kL 1_H2SU). *(xi_H2S(j)-x_H2S(j» ; 
RV _ COl(j)=kG 1_ COl(j). *(y _ COl(j)-yi_ COl(j»; 
RV _H2S(j)=kG 1_H2S(j). *(LH2S(j)-yi_H2S(j»; 
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end 
% Definicion de ecuaciones 
for j=l 

K_H2SU)=K1U) - x_HSU).*x_AmH(j)./(x_H2SU).*x_AmU»); 
K_C02(j)=K2(j) - x_HC03(j). *x_AmH(j)/(x_C02(j). *x_Am(j).A2); 
B _ C02(j)=x _ C02(j)+x_HC03(j)-x_ C02T(j); 
B _H2S(j)=x_H2S(j)+x _HS(j)-x _ H2ST(j); 
B_Am(j)=x_Am(j)+x_AmH(j)+x_HC03(j)-x_AmT(j); 
ML_ C02(j)=L(j). *x _ C02TU)-F _amina. *xC C02-R _ C02(j); 
ML _ H2S(j)=L(j). *x _H2ST(j)-F _amina. *xC H2S-R_H2S(j); 
MV _ C02(j)=V(j). *y _ C02(j)-V(j+ 1). *y _ C02(j+ l)+R_ C02(j); 
MV _H2S(j)=V(j). *LH2S(j)-V(j+ 1). *LH2S(j+ 1)+R_H2S(j); 
ML_Am(j)=L(j). *x_AmT(j)-F _amina. *xCamina; 
MV _In(j)=V(j). *y _In(j)-V(j+ 1). *y _In(j+ 1); 
ML(j)=L(j)-F _ amina-R_ C02(j)-R _H2S(j) ; 
MV(j)=V(j)-V(j+ l)+R_ C02(j)+R_H2S(j) ; 
MI_C02(j)=RL_C02(j)-RV _C02(j); 
MI_H2S(j)=RL_H2S(j)-RV _H2S(j); 
QL C02(j)=yi_ C02(j). *P(j)-He _ C02(j). *xi_ C02(j); 
QI_H2S(j)=yi_H2S(j). * P(j)-He _H2S(j). *xi_H2S(j); 
HI(j)=EL(j)-EV(j); 
Sy(j)=y _In(j)+y _ C02(j)+LH2S(j)-1; 
Sx(j)=x_AmT(j)+x _ C02T(j)+x _H2ST(j)+x_H20(j)-1 ; 
Syi(j)=yi_H2S(j)+yi_ C02(j)+y _In(j)-l ; 
Sxi(j)=xi_ C02(j)+xi_ H2S(j)+x_H20(j)+x_AmT(j)-1; 
HL(j)=L(j). *(Cpm_L(j). *(TL(j)-T _ amina)-HL _ f)-F _ amina. * (Cpm_L(j). *(T _ amina)-HL_f)-EL(j)-QR(j); 
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HVU)=VU).*(Cpm_gasU).*(TVU)-T_gas)-HV _f) - V(j+l).*(Cpm_gasU)*(TV(j+l)-T_gas)-HV _f)+EV(j); 
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K H2S=K H2S"K C02=K C02"B C02=B C02"B H2S=B H2S"B Am=B Am"ML C02=ML C02"ML H2S=ML H2S" - - '- - '- - '- - '- -' - -' - -' 
MV _ C02=MV _ C02';MV _H2S=MV _H2S';ML_Am=ML_Am';MV _In=MV _In';ML=ML';MV=MV';MI_ C02_ C02=MC C02';MI_H 
2S=MI_H2S';QI_C02=QI_C02';QI_H2S=QI_H2S';HI=HI';Sy=Sy';Sx=Sx';HL=HL';HV=HV';Syi=Syi';Sxi=Sxi'; 

f=[K_H2S;K_C02;B_C02;B_H2S;B_Am;ML_C02;ML_H2S;MV_C02;MV_H2S;ML_Am;MV_In;ML;MV;MCC02;MI_H2S; 
QCC02;QI_H2S;Sy;Sx;HL;HV;HI;Syi;Sxi); 

end 

for j=2:ns 

% Definicion de ecuaciones 

K_H2SU)=K1(j) - x_HS(j).*x_AmH(j)./(x_H2S(j).*x_Am(j»; 
K_ C02(j)=K2(j) - x_HC03(j). *x_AmH(j)/(x_ C02(j).*x_Am(j)."2); 
B _ C02(j)=x _ C02(j)+x _ HC03(j)-x_ C02T(j); 
B _H2S(j)=x _ H2S(j)+x _ HS(j)-x _ H2ST(j); 
B_Am(j)=x_Am(j)+x_AmH(j)+x_HC03(j)-x_AmT(j); 
ML _ C02(j)=L(j) . *x_ C02T(j)-L(j-1). *x_ C02T(j-1 )-R_ C02(j); 
ML _ H2S(j)=L(j). *x_H2ST(j)-L(j-1). *x_H2ST(j-1 )-R_H2S(j); 
MV _ C02(j)=V(j). *y _ C02(j)-V(j+ 1). *y _ C02(j+ l)+R_ C02(j); 
MV _H2S(j)=V(j). *y _H2S(j)-V(j+ 1). *y _H2S(j+ 1)+R_H2S(j); 
ML_Am(j)=L(j). *x_AmT(j)-L(j-l). *x_AmT(j-1); 
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MV _In(j)=VU) . *y _InU)-VU+ 1). *LlnU+ 1); 
MLU)=L(j)-LU-I )-R_ C02(j)-R _ H2SU); 
MVU)=V(j)-VU+ 1)+R_ C02(j)+R_H2S(j); 
MI_ C02U)=RL_ C02U)-RV _ C02U); 
MI_H2SU)=RL_H2S(j)-RV JI2S(j); 
QI_ C02U)=yi_ C02U). *P(j)-He _ C02(j). *xi_ C02(j); 
QI_H2SU)=yi_ H2S(j). *PU)-He _H2SU). *xi_H2S(j); 
HIU)=ELU)-EV(j) ; 
SyU)=y _In(j)+y _ C02U)+y _H2SU)-I; 
Sx(j)=x _ AmTU)+x _ C02T(j)+x_H20(j)-x_H2STU)-I; 
Syi(j)=yi_H2S(j)+yi_ C02(j)+y _InU)-I; 
Sxi(j)=xi_ C02(j)+xi_ H2S(j)+x_H20(j)+x _ AmTU)-I; 
HLU)=L(j). *(Cpm _ LU). * (TL(j)-T _ amina)-HL _ f)-F _ amina. * (Cpm_L(j). *(T _amina)-HL_ f)-EL(j)-QR(j); 
HVU)=VU). *(Cpm_gas(j). *(TVU)-T _gas)-HV _f) - VU+ 1). *(Cpm_gasU)*(TVU+ 1)-T_gas)-HV _f)+EVU); 
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K H2S=K H2S''K C02=K C02"B C02=B C02"B H2S=B H2S"B Am=B Am"ML C02=ML C02"ML H2S=ML H2S" - - ' - - ' - - '- - '- -' - -' - - ' 
MV _C02=MV _C02';MV _H2S=MV _H2S';ML_Am=ML_Am';MV _In=MV _In';ML=ML';MV=MV';MI_C02=MI_C02'; 
MI_H2S=MI_H2S';QI_C02=QI_C02';QI_H2S=QI_H2S';I-11=HI';Sy=Sy';Sx=Sx';HL=HL';HV=HV';Syi=Syi';Sxi=Sxi'; 

f=[K_H2S;K_ C02;B _ C02;B _H2S;B _Am;ML_ C02;ML_H2S;MV _ C02;MV _H2S;ML_Am;MV _In;ML;MV;MI_ C02;MI_H2S; 
QC C02;QI _ H2S;Sy;Sx;HL;HV ;HI;Syi;Sxi); 

end 
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