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Aqui se presenta el primero de una serie de trabajos encaminados a ilustrar las
caracteristicas y potencialidades de la simulacién matematica de un segmento
de proceso quimico en estado estable, aplicada en microcomputadores
digitales, con miras al analisis y disefio de procesos. La serie consiste en:
fermular un problema de estructura basica, para resolverlo a la luz de las
técnicas modular secuencial y modular simultanea; analizar los efectos de
aceleracion de convergencia y de inicializacién de los procesos de célculo
numeérico iterativo; y analizar el comportamiento de las variables de operacién

del segmento.

INTRODUCCION

A Paralosfines de la serie de trabajos planteada,
se entiende la simulacion matematica de pro-
cesos quimicos en estado estable como una de las
categorias del laboratorio de la investigacion
operacional, encaminada a realizar “experimentos
abstractos”. Justamente son experimentos abstrac-
tos porque corresponden a soluciones numeéricas de
modelos matematicos previamente validos, en una
especie de nomencliatura paralela con los experi-
mentos usuales que se adelantan concreta y mate-
rialmente en los laboratorios ya familiares de fisica,
quimica y biologia.

La comprension de la simulacion como disciplina
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experimental requiere, entonces, ubicarse en el uni-
verso abstracto de las matematicas para, a posteriori,
“asociar” los resultados de la solucion numeérica con
los que tendrian realmente las variables de salida de
un proceso que, bajo el mismo condicionamiento
simulado para las variables de entrada, hubiera
tenido suceso fisico.

De lo anterior se desprende que la simulacidn aqui
tratada comprende dos entidades claramente
distinguibles: modelo matematico y secuencia
algoritmica de solucién. El modelo matematico, visto
como un conjunto de ecuaciones relacionadas me-
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diante la significacion de cada una de sus variables,
es el producto de la actividad del modelamiento:
equivale a comprender el proceso que quiera repre-
sentarse y escribirlo en lenguaje matematico. La
secuencia algoritmica de solucién, vista como un
ordenldgico de soluciones secuenciales de ecuacion,
donde el resultado de las precedentes se emplean
como datos de las sucesoras, es el producto de
aplicar técnicas ya sistematicas que garantizan la
obtencion de alguna solucion.

En consecuencia, la proximidad entre los valores
simulados y los reales dependera esenciaimente del
grado de comprension que sobre el proceso a simu-
lar tenga el modelista; y de la manera como lo
represente mediante ecuaciones. Una vez que el
proceso esta escrito matematicamente en ecua-
ciones, y agotados sus grados de libertad con base
en la seleccidon de algun conjunto de variables de
entrada, tendra soluciones determinadas y unicas.
La “calidad” de los resultados depende de Ia
modelacion del proceso y no de la solucion del
modelo; y la “velocidad” de los resultados depende
de las técnicas de solucion y del grado de compleji-
dad del modelo del proceso.

A continuacion, y teniendo como mira inmediata una
de sus aplicaciones, se desarrolla suscintamente la
relacion entre simulacién y disefio; en seguida, se
plantea el problema que quiere resolverse; luego se
dan las caracteristicas del sistema de simulacion
disenado e implementado para resolver el problema
planteado; y finalmente, se presentan las conclusio-
nesy el enlace con el préximo trabajo de la serie aqui
“indicada.

DISENO Y SIMULACION

El disefio de un proceso quimico ha venido adqui-
riendo cada vez caracteristicas mas técnicas que
artisticas, gracias al desarrollo combinado de varios
factores: primero, la penetracién masiva de
microcomputadores también en el campo de la inge-
nieria quimica; segundo, el continuo perfecciona-
miento de modelos matematicos y de parametros
ajustados experimentalmente con la ayuda de la
estadistica, lo cual permite acercarse suficientemen-

te al comportamiento real de los componentes que se
transforman dentro de un proceso quimico; tercero,
la necesidad de proponer alternativas previamente
evaluadas, con alto nivel de reproducibilidad y con-
fianza, sujetas a criterios predeterminados de
optimizacién, con minimas tolerancias; y cuarto, el
propdsito de lograr universalidad y legitimidad en
torno de metodologias y criterios.

Ahora bien, esta modernizacion de la actividad del
diseno de procesos, donde se manifiesta variada-
mente el vector de optimalidad, tiene un “fuerte”
entronque conla simulacion. En efecto, la simulacion
matematica digital, via microcomputador (como evo-
lucion reciente de la calculadora y de la regla de
calculo de bolsillo, de tan solo dos a tres décadas
atras), es la herramienta de calculo que permite
resolver estructurada y sistematicamente multiples
balances de materia y energia, para asi proceder
mediante “analisis” a inclinar la balanza de las alter-
nativas: optar por aquella que satisfagalas restriccio-
nes de optimalidad previamente dadas.

Gracias a la simulacion, la base “mas o menos”
olfativa del experto se ha transformado en la de
“precisién” resolutiva de balances, de materiay ener-
gia, para seleccionar el “mejor” diagrama de flujo y
las “mejores” condiciones de operacion de un proce-
SO quimico.

Aqui el concepto de “mejor” también es categérica-
mente particular, ya que cada actor, como protago-
nista del andlisis y el disefo, percibe las condiciones
de optimalidad unicamente desde “su” microuniverso.
Desde luego, el paso a la precisién ha venido acom-
pafiado de una mediana concertacion de intereses y
expectativas para homogenizar criterios de costo,
beneficio, velocidad, calidad y oportunidad, entre
otros.

En el diagrama 1, tomado de We"éterberg (79) y
adecuado para el proposito de este trabajo, donde se
esquematizan las etapas adelantadas en el disefio
de procesos, se refuerza la relacion existente entre
lasimulacidony las demas actividades. Alli se observa
que a la simulacion compete realizar principalmente
balances de materiay energiay, con base en indices
de tamano y costo, el dimensionamiento y la estima-
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cién econémica; mientras que al diserador compete
analizar para reorganizar estructuras o parametros
de operaciony finalmente seleccionar algun diagrama
de flujo.

Por supuesto, el disefiador llegara con mayor certeza
al “mejor” diagrama, en la medida de la significancia,

confiabilidad y suficiencia de los resultados que la
simulacion entrega cada vez que debe calcular un
diagrama de flujo. No obstante, y de cualquier mane-
ra, el disefio final sigue siendo responsabilidad tnica
del “decisor” que disefia y no de la simulacion que
como herramienta simplemente entrega cantidades
abundantes de informacion, cada vez que se requiera.

Necesidades
Diagrama de flujo SINTESIS
para evaluar
Valores
iniciales
SIMULACION Variables
de decision
Balances de Optimizacién
materia y energia estructural
- 1
Dimensionamiento Optimizacin
quip de parametros
Estimacion [
economica ANALISIS Y
DECISION

Diagrama final

Diagrama 1
Etapas del disefio de procesos quimicos
(no se incluyen andlisis de seguridad ni impacto ambiental)
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PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

Con base en larelacion ya presentada entre simula-
ciéon y diseno, y con miras a realizar balances de
materia y energia en estado estable, se propone
trabajar con un segmento de proceso basico, confor-
mado por un mezclador, un reactor quimico y un
vaporizadorinstantaneo, desde donde serecirculala
corriente liquida hasta el mezclador. La estructura se
ilustra en el diagrama 2.
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Diagrama 2
Estructura del segmento de proceso

Ahora bien, con el proposito de presentar no un
calculo compiejo sino una metodologia de trabajo y
la estructura de sistemas de simulacion, que permi-
tan su eslabonamiento con la actividad de analisis y
disefo, se aclara que se opta por modelosy sistemas
sencillos. Asi, las caracteristicas del segmento, para
componentes Ay B, y los modelos matematicos, en
forma estandar, contemplados para los balances de
materia son:

Para el mezclador:

AS1 + AS5 - AS2 =0 (1)
BS1+BS5-BS2=0 )

Para el reactor quimico:

ecuacion quimica, para un caso tipico de

isomerizacion:

ecuacion cinética:

(d3C,/dt)-k,C,+kC,=0
tiempo de residencia:

t-[V,.d/(AS2+BS2)]=0 )
ecuaciones integradas de balance:

Ik, AS2 - k, BS2) ] (k, + k,)] exp [-(k,,k2)t]}
+{lk,/ k, + k)] [AS2 + BS2] -AS3} = 0 (4)

AS3+BS3-AS2-BS2=0 (5)
Para el vaporizador instantaneo:

presion de vapor, con ecuaciones tipo Antoine, por
ejemplo:

Pe-fu (M =0 ®)

P -, (T)=0 (7)
ecuaciones auxiliares de composicion:

Xpo- [(P-P%)[(P°,-P%)]=0 (8)

Y,-[(P,X)/P] =0 9)
ecuacion auxiliar de caudal de fase vapor:

V- {[AS3 - (X, (AS3 + BS3))] / (Y, - X,)}
(10)

ecuaciones de balance:
AS4-Y, V=0 1

BS4-(1-Y,)V=0 (12)
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AS5+ AS4-AS3=0 (13)

BS5+BS4-BS3=0 (14)

Los modelos matematicos planteados, sin conside-
rar la ecuacién diferencial cinética ni C, ni G, contie-
nen catorce ecuaciones, linealmente independien-
tes, y veinticuatro variables: es decir, diez grados de
libertad. La presencia de esta varianza no nula, o la
no determinacién del segmento, permiten explorar
un campo sumamente rico de posibilidades para
determinar exogenamente dicho segmento, realizar
muitiples analisis y llegar a un conjunto de variables
de operacion que satisfaga diversos aspectos de
optimalidad.

En este caso, la simulacion resuelve velozmente los
balances de materia que el analista y disenador,
desde su papel de usuario, requiera con cada forma
de agotar los grados de libertad que defina.

En sintesis, existen dos niveles donde el analista
debe tomar “decisiones”: primero, para la seleccion
delas variables de entrada, con las cuales determina
el modelo; y segundo, para la seleccion de los
valores e intervalos de las variables de entrada, con
los cuales quiere encontrar valores paralas variables
de salida. En uno y otro nivel es aconsejable “percibir”
lo mas profundamente posible la naturaleza del
proceso sometido a estudio y posterior diseno.
Para este caso, y existiendo un extenso universo de
conjuntos posibles, limitado por diez combinado vein-
ticuatro, se sugiere un conjunto de variables de
entrada intimamente relacionado con variables de
disefio y operacion, con las cuales se agota la
varianza matematica del segmento. La situacion se
resume en la tabla 1.

Tabla 1

Namero de funciones, grados de libertad, variables de
entrada y variables de salida

Numero de funciones linealmente independientes: 14
Numero de variables, dependientes e independientes: 24

Numero de grados de libertad, (funciones - variables): 10
Variables de entrada: A

AsS1,BS1,k,k,V,d,P, T, f,(T)y f ()
Variables de salida:

AS2, BS2, AS3, BS3, AS4, BS4, AS5, BSS,
t, P, P, x,y, YV
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Y ahora, con una potencial infinidad de valores para
cada una de las diez variables sugeridas como de
entrada, corresponde seleccionar la “mejor” opera-
cién, mediante ciclos de simulacion y andlisis, hasta
cuando se considere conveniente.

En cuanto simulacion, deben resolverse velozmente
las catorce ecuacionesparaindicar los valores de las
catorce variables de salida, correspondientes a cada
conjunto de valores dados a las diez variables de
entrada. En cuanto a analisis, deben definirse los
valores de las variables de entrada, tantas veces
como se desee sin “abusar” del niUmero de simulacio-
nes, y decidir qué platillo de la balanza se inclina
sobre las demas: definir cual operacion es la “mejor”.

SISTEMA DE SIMULACION

Para la solucion del problema planteado se disené e
implementd un sistema interactivo, en lenguaje
BASIC, para uso en microcomputador IBM o compa-
tible, con opciones para monitor a color y para
monocromatico. Este sistema se denomina SIMUN1,
ocupa 30 Kbytes en 600 lineas de programacion,
posee la estructura jerarquica y la organizacion de
Entrada/Proceso/Salida indicadas en los diagramas
3y4y seencuentradisponible en discos flexibles de
3 1/2 y 5 1/4 pulgadas.

ELEMENTOS INTERNOS

Las pantallas, ventanas, mensajes y graficas que
interactivamente va presentando SIMUN1, corres-
ponden a la organizacion interna que se indica a
continuacion.

Para el programa principal, en el primer nivel:

1. Una pantalla con el menu principal que
permite llegar a una de las cinco rutinas de
_primer nivel.
2. Un sistema de validacion de la opcién esco-
gida. Si la opcidn es incorrecta, el sistema
reproduce el menu principal.
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SIMUN 1
Menu
principal -
T
[ 1 | I 1
g Informacion Simulacion Simulacion Sistema
RepreselnFamon segmento: moduiar modular operacional
esquen.\'fltlca Induccion, secuencial: simultanea:
llustracion
Informacion i
nomenclatura, Informacion
o Entrada de Entrada de
limite de cada
variable y datos, datos,
validacién célcu- idacio .
modelos de los Zﬁ:':sac'on yedl
unidades. ' )

Interfase

|

Subrutinas para manejo
de mensajes, cuando las
condiciones de operacién
delvaporizadorno corres-
ponden a equilibrios de
liquido-vapor

Subrutinas para manejo
de opciones de continua-
cionde operacionesopara
retorno al menu principal
o al sistema operacional.

Subrutinas para manejo
de opciones de acelera-
cién de convergenciay de
edicién de resultados,
paso a paso o finales.

Subrutinas para grafica-
cion del comportamiento
de cada variable de sali-
da, diferencias de las fun-
ciones generadas para
iterar y ruta de solucion.

Terminacion

Diagrama 3 _
Estructura general del Sistema de simulacién SIMUN1
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SIMUN 1

ENTRADAS

Cadigos para seleccionar cada
opcion escogida:

continuar, forma de edicion de
resultados, aceleracion de con-
vergencia o retorno a menu
principal o al sistema opera-
cional.

Numero deiteraciones, iniciali-
zacion paralacorriente de ras-
gado, volumen del reactor,
constantes especificas de ve-
locidad, densidad de la fase
liquida para la reaccién quimi-
ca, presion y temperatura de
operacion del vaporizador ins-
tantaneo.

Maximo error permisible para
la variable iteradora.

PROCESOS

SALIDAS

Elaboracion de marcos para
pantallas, ventanas y mensa-
jes.

Prevision de texto para salida
con cada proceso, indicando
las caracteristicas y requisitos
de los datos.

Conformacionde arreglosy de-
finicion de variables para uso
interno.

Calculos de balances de ma-
teriay energia; sustitucion para

_iteraciones, en forma directa,

por Newton-Raphsony porre-
lajacion; y verificacion parater-
minar.

Prevision y calculos de esca-
las para elaborar graficas.

Informes de cada proceso,
paso a paso y al final.

Ventanas de opciones y de
mensajes.

Resultados de cada variable
de salida luego de cada paso
de simulacion.

Graficas de las variables de
salida en funcion de las
iteraciones; diferencia entre va-
lores supuestos y calculados;
y ruta seguida durante la simu-
lacion.

Indicaciones generales sobre
los valores admisibles paralas
variables de entrada.

Diagrama 4

Diagrama de entrada / Proceso [ salida de SIMUN1
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Para las rutinas de segundo nivel:

1. Una pantalla de representacion esquemati-

ca, donde se ilustra el segmento de proce-
s0, con las unidades que lo conforman y las
corrientes que “ingresan a” y “abandonan”
cada unidad.

. Cinco pantallas encadenadas de informa-
cion, donde se ilustran detalles del segmen-
to, lanomenclaturaempleaday los modelos
matematicos para balances de materia en
cada unidad, asi como las variables y
ecuaciones auxiliares establecidas para
adelantar la simulacién.

. Cuatro pantallas de informacién y entrada
de datos, dos para simulacion modular
secuencial y dos para simulacion modular
simultanea, donde se indican los intervalos
de validez de cada variable de entrada, asi
como las acciones que se toman silos datos
gue se entregan estan por fuera del interva-
lo previsto.

. Unarutina pararesolver el modelo matema-
tico y cargar los resultados en los arreglos
previstos para las variables de salida.

. Una pantalla de resultados parciales de
simulacidn por cada iteracion, donde se
presentael valor transitorio de cada variable
de salida y del grado de convergencia.

. Una pantalla de resultados finales de simu-
lacion, donde se presenta el Gltimo valor de
cada variable de salida y del grado de
convergencia.

. Una pantalla de retorno al sistema
operacional.

. Un sistema de validacion de cada opcion
escogida y de la informacion de entrada.

Para las subrutinas de tercer nivel:

1. Dos ventanas para dar opciones de conti-

nuacion o retorno, tanto al menu principal
como al sistema operacional, luego de cada
pantalla correspondiénte a las rutinas de
segundo nivel.

2. Unaventana para dar opciones de acelera-

cion de convergencia en los calculos
interativos: reemplazo por sustitucion direc-
ta, Newton Raphson o relajacion.

. Una ventana para dar opciones de edicion

deresultados: paso apaso, finales oretorno
a menu principal o a sistema operacional.

. Dos ventanas para mensajes de adverten-

cia, cuando las condiciones de operacion
escogidas para el vaporizador instantaneo
corresponden a estados externos de la re-
gion de equilibrio liquido-vapor: es decir,
condiciones de vapor recalentado (sila tem-
peratura es superior a la de rocio, a la
presion del vaporizador) o de liquido com-
primido (si la temperatura es inferior a la de
burbuja, a la presion del vaporizador). En
estos casos hay “significacion matematica”
pero nunca “correspondencia fisica”.

. Tres subrutinas para reinicializacion de las

variables iteradoras. Para el caso de Newton
Raphson, la derivada se evalua mediante
una expansion, con cada una de las varia-
bles, ya que la funcion bivariacional analiti-
ca no es explicita. Para el caso de relaja-
cion, se toma un intervalo igual al ciento
cincuenta por ciento de la ultima diferencia
registrada entre los valores supuestos y
calculados.

. Quince subrutinas de graficacion, parailus-

trar el comportamiento de:

+Caudalesde AyBenS2,S3,S4,S5y S5
supuesto, para el caso de simulaciéon modu-
lar secuencial, en funciéon del numero de
iteraciones, a lo largo de la simulacién.

+ Diferencia de caudales de Ay de B, entre
los valores supuestos y calculados para la
corriente S5, en funcion del numero de
iteraciones.

+ Caudal de A y de B supuestos en funcién
de los valores calculados, iteracion tras
iteracion. Esta grafica ilustra la ruta seguida
durante la simulacion mas que ladependen-
cia funcional entre las variables citadas, ya
que se atrapan los puntos no por correlacién
(tipo minimos cuadrados, por ejemplo) sino
siguiendo uno a uno los resultados parcia-
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les, donde se “absorbe” el efecto biva-
. riacional.

+ Primerosy ultimos caudalesde Ay de Ben
cadacorriente y nuevamente un esquemaa
escala del segmento, finalizada la simula-
cion..

7. Tres subrutinas para manejo del fondo y de
los marcos de la pantalla y de las ventanas.

CONCLUSIONES

1. Estetrabajointroduce allectorenlas potencialida-
'des de la simulacion digital de procesos quimicos
en estado estable, entendida como herramienta
matematica de calculo, asi como su relacion con
el anadlisis y el disefio, con miras ala obtencion de
informacion confiable de multiples posibles esta-
dos de operacion que permitan al analista inferir
decisiones de diseno.

2. Con base en el planteamiento de un problema
basico, conformado por un mezclador, un reactor
quimico y un vaporizador instantaneo, se presen-
ta una estructura conducente a la evaluacion
sistematica de balances de materiay energia, via
simulacion.

3. SIMUN1, sistema disenado, programado e
implementado para tratar el problema basico pre-
sentado, permite una facil y amable utilizacion
interactiva, por parte de cualquier usuario intere-
sado en conocer las caracteristicas, los elemen-
tos y la organizacion de “software” para Ingenieria
Quimica, asi como en llevar a cabo simulaciones
y anadlisis variados de segmentos de proceso
equivalentes.

4. En laimplementacion de SIMUN1 se comprueba
que mas del noventa por ciento del esfuerzo de
diseno, programacion y computaciéon correspon-
de al manejo de pantalla para presentar opciones
amigables al usuario; realmente, la componente
propia de los “calculos”, donde reside la “esencia”
de la solucién numeérica y de la simulacion como
tal, corresponde a un esfuerzo marginal. Es justa-
mente una de las caracteristicas prevalecientes
de los simuladores modernos; se torna mas inte-
resante el manejo vistoso de la pantalla y su
animacion que la potencia misma para represen-
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tar situaciones reales.

5. SIMUN1 esta disponible en discos flexibles con-
vencionales de tres y media y de cinco y cuarto
pulgadas.

ENLACE

El préximo trabajo de esta serie consiste en aplicar
SIMUNT1 en la simulacion y analisis del segmento de
proceso aqui planteado, para estudiar la estabilidad
y convergencia de los calculos en funcién de la
inicializacion y-el tipo de reemplazo que se utilice;
sustitucidn directa, Newton Raphson o relajacion. El
analisis se presentara para un calculo iterativo
bifuncional bivariado, mediante simulacion modular
secuencial.

NOMENCLATURA

S1,82,...S5 - corrientes del segmento de proceso.

AS1,...,AS5  caudal del componente A en cada corriente, en
Kg/sg. ' '

BS1,..,BS5  caudal del componente B en cada corriente, en
Ka/sg.

k,, K, constantes especificas de velocidad, directa e
inversa, para la reaccion quimica, en 1/sg.

d diferencial, usada para concentracion y para
tiempo.

t tiempo, en sg.

C,Cq concentracion de componentes Ay B, enmoles/
metro cubico.

t tiempo de residencia en el reactor, en sg.

Vv, volumen del reactor, en metros clibicos.

d densidad de la fase liquida, en kg/meiro clbico.
P° presiones de vapor de los componentes Ay B,
en Kilopascales.

INURAU) funciones detemperatura, tipo Antoine, porejem-
plo.

T temperatura de operacion del vaporizador, en
°K.

P presién de operacion del vaporizador, en
Kilopascales.

X, fraccion molar del componente A en{a co-
rriente S5.

Y, fraccion molar del componente A en la co-
rriente S4.

\ caudal de la corriente S4, en Kg/sg.
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