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RESUMEN

En el presente trabajo de investigacion se muestra la importancia de la aplicacion de metodologias
para la resolucion de problemas en las areas de operaciones y procesos unitarios de la Ingenieria
Quimica, asi como la aplicacion de herramientas de calculo como métodos numéricos y herra-

mientas computacionales, que combinadas ahorran tiempo en la resolucién de problemas.

Para ello, se ha realizado un proceso investigativo para resaltar la importancia de la Ingenieria
Quimica en la industria y como los estudiantes se afrontan a distintos problemas que simulan la
realidad. Con este fin, se seleccionaron un conjunto de 16 problemas, repartidos de la siguiente
forma: Termodinamica Quimica (4), Ingenieria de las Reacciones Quimicas (3), Operaciones Uni-
tarias I (3), Operaciones Unitarias II (1), Operaciones Unitarias III (2), Balance de Materia y Ener-
gia (2) y, Procesos de Separacion y Manejo de Solidos (1). Su seleccion ha sido basada en una
matriz de cinco criterios ponderados, los cuales estan relacionados con los objetivos de aprendizaje

de las distintas asignaturas.

Para la resolucion de los problemas, se ha desarrollado una metodologia basada en una revision
bibliografica, para la cual se ha tomado en cuenta el analisis general del problema, anélisis espe-
cifico a cada temadtica y un analisis para el desarrollo computacional. En total, se han obtenido 16
pasos, los primeros cuatro se centran en el analisis general del problema, del paso cinco al once se
plantea el problema desde la perspectiva de la teméatica a cada asignatura, y el resto de los pasos

abordan el desarrollo computacional, desde el disefio del algoritmo hasta la documentacion de éste.

Las herramientas computacionales utilizadas han sido Scilab, calculadora programable TI Nspire
CX CAS y la hoja de calculo Excel. Para su implementacion, se han desarrollado un conjunto de
53 funciones, 33 de las cuales son relacionadas a métodos numeéricos, 14 son para Termodindmica
Quimica y 6 relacionadas a Operaciones Unitarias. Para el resto de las asignaturas, la aplicacion
se basa en métodos numéricos y no en funciones especificas para el calculo. Estas funciones se

presentan como seudocodigos para facilitar la comprension de los mismos.

Los resultados obtenidos han satisfecho un error menor al 5% comparado con el de la referencia.
Asi mismo, la aplicacion de la metodologia y las herramientas computacionales redujo el tiempo

para obtener la solucion de los problemas seleccionados.
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INTRODUCCION

La Ingenieria Quimica es, seglin la Institucion de Ingenieros Quimicos (IChemE), una de las prin-
cipales ramas de la ingenieria que se encarga de transformar las materias primas en productos
utiles de manera segura y rentable. Para ello, la ingenieria se apoya en las areas de operaciones y
procesos unitarios, las cuales son abordadas a lo largo de las diferentes asignaturas en la carrera
de Ingenieria Quimica. Dado que los procesos industriales son complejos, los estudiantes deben
tratar con problemas que sean lo mas cercano a la realidad, por lo que es necesario abordarlos de

manera sistematica.

En este sentido, es necesario aplicar metodologias que permitan al estudiante afrontar el problema
desde una vision general, hasta un planteamiento especifico segun cada tematica. Asi mismo, es
necesario apoyarse de herramientas de calculo como lo métodos numéricos para la resolucion de
los problemas. Ejemplos de aplicacion se encuentran en la obtencion de raices para las ecuaciones
cubicas de estado, regresiones lineales y no lineales para el modelamiento cinético de reacciones
quimicas, sistemas de ecuaciones lineales y no lineales en balances de materia y energia, como en
el equilibrio quimico, entre otros. Son muchos los ejemplos de aplicacién de los métodos numéri-

cos en el campo de la Ingenieria Quimica.

Junto con la aplicacién de los métodos numéricos, se han utilizado herramientas computacionales
derivadas de la computacion cientifica, las cuales simplifican los calculos iterativos de los métodos
numéricos, permitiendo extenderse a procesos de simulaciéon que modelan a los sistemas desde
una perspectiva mas real. Algunas herramientas computacionales como Scilab, Matlab, Python,
Octave, calculadoras programables o Excel, son herramientas bésicas para el modelamiento de los
problemas que resuelven los estudiantes de Ingenieria Quimica. Por otra parte, sistemas como
ASPEN HYSYS, ASPEN PLUS y COCO SIMULATOR permiten simular el comportamiento de

sistemas mas complejos.

Con base en lo anterior, es evidente la necesidad que los estudiantes de Ingenieria Quimica amplien
sus conocimientos en métodos numéricos y herramientas computaciones, asi como la aplicacion
de metodologias para la resolucién de problemas. Por ello, el presente trabajo de grado pretende
entregar un documento que sirva de apoyo al aprendizaje de los estudiantes de Ingenieria Quimica
e Ingenieria de Alimentos de la FIA — UES, con aplicacion de la computacion cientifica y meto-

dologias para la resolucion de problemas.



El trabajo se ha estructurado en cuatro capitulos. El primero de estos, titulado Definicion del pro-
blema, da una vision mas amplia de la necesidad de la aplicacion de metodologias de resolucion
de problemas, asi como de la aplicacion de herramientas de célculo. Asi mismo, presenta algunas
referencias bibliograficas en las cuales se han realizado estudios similares que apoyan la imple-

mentacion de herramientas computacionales.

En el Capitulo 2, titulado Ingenieria Quimica y Computacion Cientifica, se trata de exponer la
Ingenieria Quimica, las areas de aplicacion, especializacion y futuras tendencias en el campo. Por
otra parte, se exponen los procesos y operaciones unitarias, y como estan interrelacionadas en los
procesos industriales. Aunado a esto, se presentan algunos de los problemas que los estudiantes de
Ingenieria Quimica deben afrontar y como se les puede dar solucion aplicando metodologias de

resolucion, métodos numéricos y herramientas computacionales.

La metodologia de trabajo es expuesta en el Capitulo 3, titulado Metodologia y Desarrollo del
Proyecto, aqui se exponen los criterios para la seleccion de problemas, criterios para la validacion
de resultados y se presenta los problemas tipo seleccionados para su resolucion. Asi mismo, se
presenta la metodologia para la resolucion de los problemas que ha sido desarrollada. Los proble-
mas resueltos son expuestos por asignatura y previo a cada asignatura se exponen los modelos

matematicos relevantes para la resolucion.

Finalmente, el Capitulo 4 expone los resultados y el analisis de éstos. Asi mismo, se presenta la
documentacién de los programas elaborados, en forma de algoritmos, flujogramas y Pseudoco-

digo, para facilitar el entendimiento de los lectores.



1. DEFINICION DEL PROBLEMA

1.1 Planteamiento del problema

La Ingenieria Quimica es la rama de la ingenieria encargada de transformar la materia en productos
utiles que se usan todos los dias de una manera segura y rentable (IChemE). Muchos de los proce-
sos de manufactura quimica se pueden resumir en una unica regla: las reacciones quimicas trans-

forman la materia prima (quimicos) en productos deseados (otros quimicos) [Matsoukas, 2013]

Esta transformacion se hace a través de procesos y operaciones unitarias. Los Procesos Unitarios
son los encargados de las transformaciones quimicas de la materia, por lo que es necesario adquirir
conocimientos en las areas de las reacciones quimicas y, en el modelamiento y disefio de reactores.
Por otra parte, las Operaciones Unitarias transforman fisicamente a la materia, esta transformacion
puede incluir cambios en la temperatura, forma y tamafio, separacion de fases, entre otros, siendo
necesario los conocimientos en el modelamiento y disefio de intercambiadores de calor, calderas,

sedimentadores, filtros, etc.

En base a ello, los estudiantes de ingenieria quimica son formados en multiples areas para satisfa-
cer la creciente demanda en la industria quimica. En muchos casos, esta formacion requiere la
resolucion de problemas con una gran cantidad de informacion, lo que implica la realizacion de
calculos que pueden ser largos y tediosos de realizar manualmente. Por lo cual, es necesario acudir
a metodologias para resolver sistematicamente estos problemas, simplificando los esfuerzos ma-

nuales y aumentando la eficiencia en la solucion de los mismos.

De la mano de las metodologias de resolucioén de problemas va acompafiada la computacion cien-
tifica, simplificando atin més los calculos manuales y permitiendo extender a calculos mas com-
plejos. La computacion cientifica proporciona un conjunto de herramientas, técnicas y teorias para
la resolucion de problemas ingenieriles aplicando modelos matematicos (Golub & Ortega, 1992).
Estos modelos matematicos son de gran utilidad en Ingenieria Quimica pues proporcionan una
aproximacion a los valores reales. Herramientas de computacion cientifica como Scilab y las cal-
culadoras programables permiten resolver calculos complejos mediante el uso de metodologias de
resolucion de problemas. Asi mismo, otras herramientas como Excel permiten tratar grandes can-

tidades de datos y analizarlos mediante diferentes funciones incorporadas.



Dado lo anterior, el presente trabajo de investigacion proporciona una base metodologica para la
resolucion integral de problemas en las areas de operaciones y procesos unitarios de Ingenieria
Quimica en la Universidad de El Salvador. Estos problemas son tratados mediante algoritmos que
luego son utilizados en conjunto con herramientas de computacion cientifica como Scilab, TI —
Basic y Excel, para mostrar su aplicacion a la ingenieria quimica y como los célculos pueden ser

simplificados mediante su uso.

1.2 Objetivos

1.2.1 Objetivo general

Desarrollar la soluciéon de problemas de Ingenieria Quimica relativos a las areas de operaciones y
procesos unitarios haciendo uso de metodologias de analisis que conlleven a convertir dichos pro-
blemas en enunciados matematicos y a partir de los mismos, ejecutar las soluciones y obtener

informacion til haciendo uso de herramientas de computacién cientifica.

1.2.2 Objetivos especificos

1. Aplicar el proceso investigativo para plantear estructurada y coherentemente un problema de
las areas de procesos y operaciones unitarias, facilitando su modelaje matematico.

2. Desarrollar algoritmos que estructuren el proceso de solucion de los problemas y que permitan
facilitar la busqueda de soluciones eficientes y eficaces de los mismos.

3. Desarrollar programas, mediante el uso de lenguajes de programacion “Open Access” y hojas
de calculo, que permitan desarrollar los calculos correspondientes, en funcion del algoritmo de
solucion planteado.

4. Aplicar procedimientos de verificacion de los programas desarrollados y probar la fiabilidad

de funcionamiento de los mismos.



1.3 Alcances y limitaciones

1.3.1

1.

1.3.2

Alcances

Se planteara de forma estructurada y coherentemente un problema de las areas de procesos
y operaciones unitarias, facilitando su modelaje matematico mediante la aplicacion de me-
todologias de analisis de problemas.

Se estructurara un proceso de solucion eficiente y eficaz de problemas mediante la aplica-
cion sistematica de algoritmos en base a los problemas tipo seleccionados.

Se elaborara un conjunto de diagramas de flujo que muestren la resolucion sistematica a
los problemas basado en los algoritmos planteados.

Mediante la aplicacion de Scilab, TI — Basic y Excel, se desarrollaran un conjunto de ruti-
nas basados en los algoritmos planteados que dan solucién a los problemas tipo seleccio-
nados.

Se elaboraran procesos para la determinacion de errores sintacticos en los programas desa-
rrollados.

Utilizando los problemas tipo seleccionados, se compararan las respuestas obtenidas por

los programas, estableciendo un error minimo aceptable.

Limitaciones

Para la elaboracion de programas que faciliten los calculos requeridos para el desarrollo de
los problemas se usara software de programacion de acceso libre como Scilab. Asitambién
se usaran hojas de calculo como Excel o libre office y calculadoras programables.

Se usaran metodologias de solucién de problemas desarrolladas especificamente para el
analisis de problemas de Ingenieria.

Los problemas a resolver seran seleccionados de acuerdo al cumplimiento criterios basados
en los objetivos de aprendizaje de las diferentes areas dentro del pensum de Ingenieria

Quimica.



1.4 Justificacion

El planteamiento estructurado y coherente de problemas en las areas de procesos y operaciones
unitarias facilitan el entendimiento, modelaje matematico y la resolucion eficiente de los mismos.
Esto se logra mediante metodologias para la resolucion de problemas y herramientas de compu-

tacion cientifica.

Es por esto que el Ingeniero Quimico debe contar con las herramientas adecuadas que faciliten los
calculos a la hora de resolver problemas, principalmente en las areas de la carrera que requieren
de célculos complejos como son Balance de Materia y Energia (BME-115), Operaciones Unitaria
I (OPU-115), Operaciones Unitarias I (OPU-215), Operaciones Unitarias III (OPU-315), Termo-
dindmica Quimica I (TQI-115), Termodinamica Quimica II (TQI-215), Procesos de Separacion y
de Manejo de Solidos (PSM-115) e Ingenieria de las Reacciones Quimicas (IRQ-115). La eleccion
de éstas es debido a que en ellas es donde la aplicacion de metodologias de resolucion de problemas

y la aplicacion de herramientas computacionales toma mayor relevancia.

En este mismo sentido, los programas a utilizar para el desarrollo y solucion de problemas son
Scilab 6.1.0, TI-Basic y Excel. Este conjunto ha sido seleccionado debido a experiencias persona-
les de los autores, su facilidad y conocimientos adquiridos por la mayoria de los estudiantes en
materias como Balance de Materia y Energia (BME-115), Termodinamica Quimica [ (TQI-115)y
Termodinamica Quimica II (TQI-215).

La combinacion de metodologias de resolucion de problemas y herramientas de computacion cien-
tifica permitiran entregar un documento que sirva de apoyo al aprendizaje de los estudiantes de

Ingenieria Quimica e Ingenieria de Alimentos de la FIA — UES.



1.5 Antecedentes

Los estudiantes de ingenieria quimica deben enfrentarse a calculos en las areas de operaciones y
procesos unitarios, dichos calculos pueden llegar a ser complejos sino se les trata de forma siste-
matica. El uso de metodologias para la resolucion de problemas y la aplicacion de herramientas

computacionales permiten resolver los problemas de manera mas eficiente y eficaz.

En vista a esta necesidad, se han realizado estudios a nivel de la Universidad de El Salvador con

énfasis en la aplicacion de herramientas de computacion cientifica.

Avelar (2005) desarrolla un conjunto de moédulos de simulacion de procesos en Ingenieria Qui-
mica, integrando procesos como plantas de potencia, refrigeracion por absorciéon de amoniaco,
procesos de equilibrio de fase y médulos para la simulacion de Ingenieria de las Reacciones Qui-

micas, aplicando una metodologia de Aprendizaje Basado en Problemas (APB).

Zura (2017) presenta el desarrollo de rutinas escritas en herramientas de computacion cientifica
como Scilab 5.5.2 y Python 3.5.2, con el fin de resolver un conjunto de problemas relacionados a
las asignaturas de Termodinamica Quimica [y IT (TQI — 115, TQI — 215) y Operaciones Unitarias
Iy IIT (OPU - 115, OPU — 315) de la carrera de Ingenieria Quimica (Plan de Estudios 1998).
Castillo, Ramirez, y Siglienza (2019) presentan el modelamiento y simulacion de procesos de

transferencia de masa en ingenieria quimica utilizando la herramienta de Scilab.

Por ultimo, Peraza y Rodriguez (2022) realizan un condensado de la teoria basica para la materia
de Termodindmica Quimica II (TQI — 215) para desarrollar una herramienta computacional deno-
minada “TQI215”, escrita en el entorno de desarrollo de Netbeans para Java. En esta herramienta,
se plasman todos los conceptos de la materia TQI — 215, estableciendo un conjunto de métodos

numeéricos hasta el equilibrio de las reacciones quimicas.

Ya se han mencionado algunas herramientas computacionales que permiten desarrollar rutinas
para resolver problemas de operaciones y procesos unitarios. Tales herramientas son Scilab 6.1.0,
Python 3.19 y Java. Estas herramientas presentan la ventaja de ser de software libre, lo que presenta
una ventaja ante otros. Matlab® es una excelente herramienta para la computacion cientifica, pero

para ella se requiere una inversion que dificulta su adquisicion.

Otro entorno computacional es el lenguaje de TI — Basic de Texas Instrument. Este lenguaje de

programacion se obtiene al comprar la licencia para el uso de la calculadora programable T1 Nspire
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CAS en sus diferentes versiones. Esta calculadora empieza a utilizarse desde la materia de Balance
de Materia y Energia (BME — 115) y muchos estudiantes la adquieren para este proposito. El uso
de esta toma relevancia a partir de Termodinamica Quimica I (TQI — 115) donde mediante el len-
guaje de progresion TI — Basic, se desarrollan los programas para caracterizar el comportamiento
PVTn de las sustancias puras (liquido comprimido, liquido y vapor saturado, y vapor sobrecalen-
tado). Asi mismo, en Termodinamica Quimica II (TQI —215) se utiliza principalmente para el area

de métodos numéricos en la solucion de derivadas e integrales numéricas.

Excel presenta un entorno amigable para manejar cantidades grandes de datos, el conjunto de fun-
ciones que contiene permite realizar andlisis estadisticos y representar datos graficamente. Tam-
bién, Excel cuenta con el lenguaje de Microsoft, Visual Basic for Applications (VBA) que es de
gran utilidad para realizar consultas a bases de datos hechas en Excel. Asi mismo es posible resol-

ver sistemas de ecuaciones no lineales mediante la funcién Solver o Buscar Objetivo.



2. INGENIERIA QUIMICA Y COMPUTACION CIENTIFICA

El presente capitulo expone un condensado de la informacion relevante para el entendimiento del
proceso de trabajo. Inicialmente se da una perspectiva de la ingenieria quimica y sus areas de
aplicacion, asi como la ingenieria quimica en la Universidad del Salvador. Se describen las opera-
ciones y procesos unitarios, asi como su aplicacion conjunta en los procesos industriales. Poste-
riormente se definen y clasifican los problemas, a qué tipo de problemas se afronta un estudiante

de ingenieria quimica y que herramientas y metodologias puede utilizar para darles solucion.

2.1 Areas de aplicacién, especializacion y tendencias

Aungque el Ingeniero Quimico debe poseer un conocimiento casi perfecto de la quimica aplicada,
no se debe olvidar que su mision fundamental es la de adecuar, construir y mantener una serie de
equipos para la realizacion de ciertas operaciones industriales. Esta frase la dijo Goerge Edward
Davis (1850-1907) quien es considerado el padre de la Ingenieria Quimica, reflejando la esencia
de la Ingenieria Quimica y su importancia en la industria. La Ingenieria Quimica nace por la ne-
cesidad de contar con personas especializadas en el disefio y operacion de plantas en las que se
aplicaran procesos de transformacion fisica y quimica de materias primas (Picado y Espinosa,

2021).

Actualmente, la Institucion de Ingenieros Quimicos (IChemE por sus siglas en inglés, Institution
of Chemical Engineers) define a la Ingenieria Quimica como la rama de la ingenieria encargada
de transformar la materia en productos utiles que se usan todos los dias de una manera segura y
rentable. Los ingenieros quimicos son formados en distintas areas para satisfacer la creciente de-
manda de la industria quimica. Ramirez, Zartha, Arango, y Orozco (2016) presentan un conden-
sado de las areas de aplicacion en Ingenieria Quimica, este condensado es presentado en la Tabla

2.1.

Los mismos autores presentan un conjunto de areas de aplicacion necesarias que se deben tomar
en cuenta para ingenieria quimica en 2025, entre estas estan: materiales nanoestructurados, simu-
lacion molecular, materiales metalicos, ciencias de las superficies, modelacion, simulacion y opti-
mizacion de procesos. Asi mismo, resaltan que el ingeniero quimico debe tomar decisiones y dar
respuesta a desafios en tiempo real con ayuda de herramientas computacionales. Otros estudios

muestran que los perfiles de los ingenieros quimicos no se bastan inicamente con sus habilidades



tedricas/practicas, Bienzobas & Barderas (2010) sefialan que un ingeniero quimico debe tener: 1)

competencias instrumentales: habilidades cognoscitivas, metodologicas, tecnoldgicas y lingiiisti-

cas; 2) competencias interpersonales: capacidades individuales y destrezas sociales y 3) compe-

tencias sistematicas: destrezas y habilidades del individuo relativas al manejo de sistemas comple-

jos.

Tabla 2.1 - Condensado de areas de aplicacion y especializacion en ingenieria quimica.

mediante CAD

Simulaciéon computacional

Area Subareas Aplicacion
Computacion cientifica y ) ., )
, , . Simulacion computacional de
métodos numéricos Auid
. — — uido
Tecnologias Disefio de plantas quimica

Dimensionamiento de plantas
Realizacion de planos

Lineas de formacion

Ciencia de los materiales

Materiales de la industria
Forestal

Quimica Ambiental

Biotecnologia

Quimica de alimentos

Eleccion de materiales para disefo
de reactores

Produccion de plésticos
biodegradables

Tratamiento de aguas residuales

Ingenieria de
sistemas de
procesos

Disefio y control de procesos

Estadistica y disefio
Experimental

Balances de procesos

Simulacion de procesos

Simulacion de procesos
Control estadistico de procesos

Fenémenos de
transporte y
operaciones
unitarias

Mecanica de fluidos

Tecnologia de particulas

Transferencia de calor

Transferencia de masa

Procesos de destilacion, fermenta-
cion, mezclado, sedimentacion,
filtracion.

Disefio de intercambiadores de
calor, intercambiadores 16nicos, etc.

Fisicoquimica y ter-

Fisicoquimica

Termodinamica clasica

Caracterizacion termodinamica de

ingenieria de las
reacciones

Quimica analitica

Ingenieria de las reacciones qui-
micas

modinamica — — sustancias.
Termodinamica quimica
Quimica organica e inorganica L, )
. —— Caracterizacion de reacciones
Quimica e Bioquimica

quimica.
Modelamiento de reactores y
sistemas reaccionantes.

Adaptado de Ramirez, Zartha, Arango, y Orozco (2016)

10



2.2 Ingenieria Quimica en la Universidad de El Salvador

La carrera de Ingenieria Quimica nace en la Universidad de El Salvador a partir de la carrera de
Quimica Industrial. La oficializacién del programa de Ingenieria Quimica tuvo lugar en 1970,

introduciendo asignaturas como Cinética Quimica Aplicada y Transferencia de Masa, formandose

la Escuela de Ingenieria Quimica. (www.fia.ues.edu.sv)

En la malla curricular de 1998 se cuentan con un conjunto de asignaturas en cuyo contenido tema-
tico se tratan temas de las areas de procesos y operaciones unitarios. La Tabla 2.2 muestra una
clasificacion segun las materias en las que se imparten areas de proceso y operaciones unitarias.

Este conjunto de materias pertenece a las ciencias propias de la Ingenieria Quimica, por lo que los

problemas de célculos en estas materias son mas complejos.

Tabla 2.2 - Asignaturas en las que se imparten areas de Procesos y Operaciones Unitarios.

Asignatura Operacion Unitaria | Proceso Unitarios
Balance de Materia y Energia 4 4
Operaciones Unitarias | v
Operaciones Unitarias 11 v
Operaciones Unitarias 111 4
Termodinamica Quimica I v v
Termodinamica Quimica II v v
Ingenieria de las Reacciones Quimicas v
Proceso de Separacién y Manejo de Solidos v

Una descripcion general de las asignaturas planteadas en la Tabla 2.2 se muestra a continuacion.

a) Balance de Materia y Energia

Se muestra el papel del ingeniero quimico en los procesos de balance de materia y energia.
Estos balances pueden ser combinados, en presencia o no de reacciones quimicas, asi como
en estado estable o inestable. Una dificultad en esta asignatura se presenta cuando se tiene
un balance combinado en presencia de reacciones quimicas, cuyos problemas deben ser

analizados mediante integrales y, comunmente, una de las variables de integracion es la

incognita del problema.



http://www.fia.ues.edu.sv/

b)

d)

g)

Operaciones Unitarias [

Basicamente esta materia trata sobre la transferencia de momento y mecénica de fluidos.
Se dan los principios basicos para el calculo y disefio de equipo y sistemas de tuberias. Para
el calculo y disefio es necesario aplicar procesos iterativos para obtener perdidas y cauda-
les. Lo mismo sucede en el disefio de sistemas de tuberias, especialmente para sistemas
multiples.

Operaciones Unitarias 11

Imparte los fundamentos de la transferencia de calor, aplicando la conduccion, conveccion
y radiaciones. Trata la transferencia de calor en fluidos con y sin cambio de fase.
Operaciones Unitarias 111

Aplica los conocimientos de la transferencia de masa. Amplia algunos de las operaciones
vistas en materias como balance de materia y energia, siendo estos: humidificacion, secado,
absorcion, entre otros. Estos temas son tratados desde un punto de vista molecular. Muchos
de los procesos utilizan graficos que pueden ser generados mediante herramientas compu-
tacionales, simplificando el célculo manual y errores de lectura.

Termodinamica Quimica I

Introduccidn a la termodindamica con aplicaciones a la ingenieria quimica. Uso de ecuacio-
nes de estado para el calculo del comportamiento PVT de sustancias puras. Aplicaciones
de ciclos de potencias para la obtencion de energia, andlisis de eficiencia sistemas con
bombas, turbinas, compresores, calderas y condensadores, asi como ciclos de refrigeracion.
La computacion cientifica juega un papel importante al momento de utilizar las ecuaciones
de estado, dado que estas requieren procesos iterativos.

Termodinamica Quimica IT

Amplia los conocimientos para el calculo de propiedades volumétricas y energéticas para
sustancias puras y mezclas. Asi mismo, trata sobre el equilibrio quimico de las reacciones.
La aplicacion de métodos iterativos para el calculo de propiedades, como la aplicacion de
computacion cientifica para generar bases de datos, son utiles en esta materia.

Ingenieria de las Reacciones Quimicas

Esta asignatura permite al estudiante disefar reactores quimicos segun las necesidades que

se tengan. Para ello, es necesario conocer el orden de reaccion y demas caracteristicas de
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la reaccion. La aplicacion de métodos estadisticos es de gran importancia para determinar
el orden de reaccion.

h) Procesos de Separacion y Manejo de Solidos
Procesos para reducir particulas, procesos de tamizados, sedimentacion, cristalizacion,

mezclado, entre otros son los temas tratados en esta asignatura.

2.3 Procesos y operaciones unitarias

Una forma de representar a la Ingenieria Quimica es mediante la siguiente expresion:
Ingenieria Quimica = Proceso Unitarios + Operaciones Unitarias

De manera general, los procesos unitarios son procesos en los que intervienen reacciones quimicas.
Por otra parte, las operaciones unitarias estan basadas en leyes fisicas y sus cambios radican en
propiedades fisicas. En todos los procesos quimicos se ven involucrados procesos y operaciones
unitarias, ya sea como sistemas independientes o simultaneos. Un claro ejemplo es el enfriamiento
de un reactor en el que se lleva una reaccidon exotérmica (proceso unitario), el calor fluye del reactor
a un conducto que transporta fluido. Tanto el intercambio de calor como el transporte de fluido

son considerados operaciones unitarias (Shreve, 1856).

Las operaciones unitarias tienen una mayor cantidad de formulaciones en comparacion con los
procesos unitarios. Esta diferencia se debe a que las operaciones unitarias estan bien definidas y
estudiados por las leyes de la fisica, en cambio, los procesos unitarios son mas complejos debido
al control de las reacciones quimicas. Las siguientes secciones dan una idea mas amplia de las

operaciones y procesos unitarios.

2.3.1 Operaciones Unitarias

En el pasado solia estudiarse a los procesos industriales por separado, esto implicaba que se debia
estudiar a los procesos dependiendo de la industria de aplicacion. Sin embargo, en el pasar de los
afos, se logrd identificar que muchos de estos procesos tienen operaciones y técnicas comunes,
basados en los mismos principios fundamentales. La identificacion de estos factores comunes ha
permitido descomponer los procesos complejos en etapas fisicas llamadas operaciones unitarias.

[Geankoplis (1998), Badger y Banchero (1970)]

Lo anterior implica que las operaciones unitarias son independientes de la industria en que se uti-

lizan. Las operaciones unitarias estudian principalmente la transferencia y los cambios de energia,
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la transferencia y los cambios de materiales que se llevan a cabo por medios fisicos, pero también

por medios fisicoquimicos. (Geankoplis, 1998)

Como ya se menciond, las operaciones unitarias estan basadas en leyes de la fisica, por lo que su
estudio se centra en los cambios fisicos. Estas operaciones son estudiadas bajo dos modelos fisicos,

el primero se conoce como etapa de equilibrio y el segundo como velocidad de transferencia.

Segun Geankoplis (1998), la etapa de equilibrio se ve involucrada en procesos por etapas y se basa
en el equilibrio termodindmico. Cuando dos fases distintas se ponen en contacto intimo, varios
componentes de la mezcla se distribuyen entre las fases para alcanzar el equilibrio termodinamico
a la salida, lo que requiere de suficiente tiempo de contacto. Es importante mencionar que no
siempre se alcanza un equilibrio en el equipo real, pero los célculos proporcionan una idea para el

disefio de los equipos.

Por otro lado, Geankoplis (1998) también expone que la velocidad de transferencia toma relevan-
cia en aquellas operaciones unitarias que involucran contacto continuo. La velocidad de transfe-
rencia es un parametro importante para los calculos y disefio de equipos. Matematicamente este

modelo se puede representar como

dr/dt _ Kdl“/ dv @1
A ds

donde

dr/dt Velocidad de transferencia por unidad de tiempo de la cantidad I" (masa, calor

A momento) por unidad de area normal a la direccion de transferencia.

dl'/dv  Gradiente de I' por unidad de volumen de fluido en la direccion de transfe-

ds rencia.

K Constante de difusividad

Segun Foust et al. (2006) los procesos fundamentales de transporte son:

1. Transferencia de momento lineal. Se presenta en los materiales en movimiento, como en

operaciones unitarias de flujo de fluidos, sedimentacion y mezclado.
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2. Transferencia de calor. Es la transferencia de calor que pasa de un lugar a otro, se presenta
en operaciones unitarias de transferencia de calor, secado, evaporacion, destilacion, entre
otras.

3. Transferencia de masa. Se transfiere masa de una fase a otra fase diferente. El mecanismo
basico es el mismo, ya sea en fase gaseosa, solida o liquida, presente en procesos de desti-
lacion, absorcion, extraccion liquido-liquido, separacion por membranas, adsorcion y lixi-
viacion.

La ecuacién 2.1 se expresa para cada una de estas formas de transporte seglin las ecuaciones 2.2

Transferencia de momento lineal:

dv
o= (3)
Transferencia de calor:
dT (2.2)
0=k (z;)

Transferencia de masa:

] dac
J=—Dgp (@)

Shreve (1956) lista un conjunto de operaciones unitarias mostradas en la Tabla 2.3. Es claro que
en algunas de estas operaciones intervienen una o tres de las operaciones de transferencia. Asi, la
transferencia de masa se presenta en el secado, absorcion, destilacion y cristalizacion. La transfe-
rencia de calor es comun al secado, la destilacion, la evaporacion, entre otros. Las Tablas 2 y 3 de
la referencia Shreve (1956) establecen la aplicacion industrial y el equipo empleado para la reali-

zacion de estas operaciones unitarias.

Para concluir, es importante mencionar que el manejo y transporte de solidos forma parte de una
operacion unitaria, sin embargo, estas se estudian dentro del area conocida como Procesos de Se-

paracién y Manejo de Solidos.
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Tabla 2.3 - Proceso y Operaciones Unitarias comunes.

Operaciones unitarias

Procesos unitarios

A S R

I o S e S e T T =
N N Dn B~ W N = O

Dindmica de fluidos
Transferencia de calor
Evaporacion
Humidificacion
Absorcion de gas
Extraccion por solvente
Adsorcion

Destilacion y sublimacion

Secado

. Mezclado

. Sedimentacion, fluidificacion

. Filtracion

. Cribado

. Cristalizacion, extraccion

. Centrifugacién

. Reduccion/aumento de tamafio

. Manipulacion de materiales

O© 00 3 N »n B~ W N =

[\ TR NG T NG T NG T NG TR N0 T N T S g e T T e S SN
AN L A WD = O O 0NN W N —= O

. Combustion

. Oxidacion

. Neutralizacion

. Formacion de silicatos

. Cuantizacion

. Electrolisis

. Doble descomposicion

. Calcinacion, deshidratacion

. Nitracion

. Esterificacion

. Reduccion

. Amonolisis

. Halogenacién

. Sulfonacion

. Hidrolisis, hidratacion
. Hidrogenacion

. Alquilacion

. Condensacion

. Polimerizacion

. Diasotizacion y acoplamiento
. Fermentacion

. Pirolisis, cracking

. Aromatizacion

. Isomerizacion

. Hidroformilacion

. Intercambio 16nico

Adaptado de Shreve (1956)
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2.3.2 Procesos Unitarios
Como ya se menciond, los procesos unitarios son procesos en los que intervienen reacciones qui-
micas, por lo que las transformaciones son basadas en esta naturaleza. Se han clasificado un con-

junto de procesos unitarios basados en el tipo de reaccion, esto se muestra en la Tabla 2.3.

Los procesos unitarios se estudian bajo la Ingenieria de las Reacciones Quimicas. La aplicacion
de los procesos unitarios en las industrias que conllevan transformaciones quimicas es de gran
importancia en la economia, se deben disefar sistemas que permitan tener conversiones o rendi-

mientos altos o moderados (Levenspiel, 2004)

Los procesos unitarios se pueden entender como se muestra en la Figura 2.1, se puede apreciar que
el proceso unitario se rige por el modelo de contacto y la cinética. En el modelo de contacto pueden
intervenir operaciones unitarias, por otra parte, la cinética representa la velocidad a la que ocurren
las transformaciones, y depende de la clasificacion de reaccion y las condiciones en que se dan
(Levenspiel, 2004). La Tabla 2.4 muestra la clasificacién de reacciones y sus aplicaciones en los

procesos unitarios.

En el disefio de equipos para procesos unitarios, se utiliza una expresion que relaciona las etapas

que rigen el sistema, esta expresion se conoce como ecuacion de diserio y se representa como:

Salida = f(entrada, cinética, modelo de contacto) (2.3)
Entradas Reactor Salidas
r

Modelo de contacto: como Cinética: velocidad a la que ocurren

fluyen los materiales y como las transformaciones. Si es muy ra-

estan en contacto dentro del pido entonces el equilibrio indica lo

reactor, tiempo de mezclado, que saldré del reactor. Si no es muy
aglutinamiento o estado de rapido, entonces la rapidez de la

agregacion. reaccion quimica determinara lo que

sucedera.

Figura 2.1 - Informacion necesaria para el modelamiento de un proceso unitario. Adaptado
de Levenspiel (2004)
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Tabla 2.4 - Clasificacion de las reacciones en los procesos unitarios.

No cataliticas

Cataliticas

Homogéneas

(una sola fase)

Mayoria de reacciones en fase

gaseosa

Mayoria de reacciones en fase

liquida

Sin distincion

Reacciones rapidas como la

combustion de una llama

Reacciones en sistemas coloidales
Reacciones enzimaticas y

microbiana

Heterogéneas
(mas de dos

fases)

Quemado de carbon

Tostacion de menas

Ataque de solidos por acidos
Absorcion gas-liquido con reaccion
Reduccion de mena de hierro a

hierro y acero

Sintesis de amoniaco
Oxidacion de amoniaco a acido
nitrico

Craqueo de petroleo crudo

Oxidacion de SOz a SOs.

Adaptado de Levenspiel (2004)

La Figura 2.2 y Figura 2.3 muestran un ejemplo de la combinacion de operaciones y procesos

unitarios en la industria. La Figura 2.2 muestra el procesamiento de las materias primas A y B en

un reactor para producir un producto de interés P. Dentro de este reactor se produce un subproducto

U de no interés que debe ser separado de la corriente del producto P. El proceso de separacion

puede ser un proceso pequefio con tecnologia basica, o de gran tamafio y tecnologia mas avanzada

como la Figura 2.3.

Matena Pnma A

Reciclo de A y B no reaccionado

¢=

> Reactor Quimico

A+B—=P+U

Maternia Pnma B

Proceso de
Producto P
Separacion roducto P puro ,
Subproducto no deseado U

Figura 2.2 - Esquema general de un proceso en la industria quimica. Adaptado de Matsoukas (2013).
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La corriente del efluente, que puede ser un liquido, contiene a los productos de la reaccion como
cualquier residuo de materia prima no reaccionado, combinado con otros subproductos de no in-
terés. Esta corriente se bombea fuera del reactor a un intercambiador de calor, donde es llevada a
ebullicion (Figura 2.3). La mezcla vapor/liquido se introduce en un tanque que recoge el vapor en
la parte superior y el liquido en la parte inferior. Las corrientes que salen de este tanque finalmente

se enfrian y son enviados a una siguiente etapa del proceso (Matsoukas, 2013)

Este ejemplo muestra la aplicacion principal de alguna de las operaciones unitarias mostradas en
la Tabla 2.3. Asi mismo, la reaccion que procede dentro del reactor puede ser representada por
alguna de las reacciones mostradas en la misma tabla. Es aqui donde radica la importancia de la
Ingenieria Quimica, el poder combinar éptima y econdmicamente las operaciones y procesos uni-

tarios en la industria quimica.

Salidad
Extrada de s
Calor
Matena
Prima ﬁu—
b
\/

Intercambiador

.' ~  Salidad
—-® >
T T A Vapor

de Calor
Separador
Entrada de Liquido/ Vi
e Reactor _ 'f' i
Calor Intercambiador Vapor 2z
( {
de Calor X;
Bomba C
4
3
\ A
{[\ “ \ Intercambiador
= de Cal
Entrada de Entrada de 1] ey
[
Trabajo Calor = Salida de
® " Liquido
\/
v
Salida de

Figura 2.3 - Esquema de proceso quimico que involucra operaciones y procesos unitarios. Adaptado
de Matsoukas (2013)
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2.4 Problemas que afronta un estudiante de ingenieria quimica

Los estudiantes de ingenieria quimica, como en otras ingenierias, son preparados para enfrentar
los retos en la industria de procesos, estos retos incluyen: identificacion y correccion de fallas en
los procesos, disefio de mejores programas y procedimientos de operacion, busqueda de sistemas
para mejorar la seguridad o confiabilidad de la planta, y seleccion de nuevas condiciones de ope-
racion que se adapten a cambios en las condiciones de alimentacion, necesidades del producto o
caracteristicas de funcionamiento del equipo, ademas del disefio e implementacion de los sistemas

de operacion. (Etter, 1997)

Para esto, es necesario que el estudiante de ingenieria quimica se forme en capacidades y habili-
dades de conocimiento sobre operaciones quimicas y fisicas de los procesos, interpretacion de
datos de operacion, seleccion adecuada de variables que deberan medirse, asi como de habilidad
para hacer los célculos de ingenieria que permitan deducir los valores de las variables de proceso

no accesibles, o predecir el disefio y funcionamiento de la planta. (Badger y Banchero, 1970)

La formacion de estas habilidades requiere el estudio de teoria y la practica mediante la resolucion
de problemas en las aulas de clases. Los estudiantes de ingenieria quimica son formados en areas
diferenciadas de la ingenieria quimica que engloban lo mencionado en parrafos anteriores. Estas
areas son mostradas en la Tabla 2.5, donde se muestran las dreas de conocimiento, asignaturas

relacionadas y problemas de calculos comunes.

Comunmente a estos problemas de calculos se asocian técnicas que requieren la solucion de siste-
mas de ecuaciones grandes, no linealidades y geometrias que de forma analitica resultan comple-
jas. La Tabla 2.6 muestra los principales campos de estudio requeridos para la resolucion de pro-
blemas en ingenieria quimica, dichos campos son parte de las ciencias bésicas de la ingenieria,

como la Matematica y la Fisica.
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Tabla 2.5 - Areas de conocimiento, asignaturas relacionadas y problemas comunes en Ingenieria
Quimica a nivel de pregrado.

Area de B
L. Asignatura Problemas de calculo
conocimiento
Propiedades criticas de las sustancias
Fisicoquimica I Calorimetria
.. . Entalpia normal de reaccion y formacion
Fisicoquimica . . —
Soluciones y propiedades coligativas
Fisicoquimica II Equilibrio liquido-vapor, liquido-liquido,
solido-liquido
Reactivo exceso, limitante; rendimiento y
Balance de . .| selectividad de reacciones quimicas
. , Balance de Materia y Energia . q .
Materia y Energia Balance de materia y energia con y sin
reacciones quimicas
. o Calculo de pérdidas de flujo en tuberias
Operaciones Unitarias de ) . P . ! L
. Flujo en sistemas simples y multiples de
Transporte y Manejo de ,
Fluidos tuberias
u .
Sistemas de bombeo
Operaciones . I Coeficientes de transferencia de calor
. Operaciones Unitarias de - . .
Unitarias Disefio de intercambiadores de calor
Transporte de Calor . 1
Evaporadores de simple y multiple efecto
. L Difusion de gases, liquidos y solidos
Operaciones Unitarias de . , g d Y
Psicrometria
Transporte de Masa ., o
Absorcion de gases, secado y destilacion
Volumen a partir de ecuaciones de estado
., L. ara sustancias puras
Termodinamica Quimica I P .. 'p . .
Eficiencia en sistemas de potencia y refri-
Termodinamica geracion
. Calculos de propiedades energéticas
Termodinamica , Prop . . g
. Calculos de fugacidad y actividad
Quimica II e 1.
Equilibrio liquido-vapor
Manejo y ., Velocidad de sedimentacion
5 Procesos de Separacion y ) i e
Separacion de . . Sistemas de transporte de particulas soli-
. Manejo de Solidos
Solidos das

Fenomenos de
Corrosion

Principios de
Electroquimica y
Corrosion

Solubilidad y Producto i6nico
Conductividad
Velocidad de corrosion

Ingenieria de las
Reacciones
Quimicas

Ingenieria de las
Reacciones Quimicas

Orden de reaccion
Disefo de reactores ideales

Analisis Quimico

Quimica Analitica

Analisis volumétricos y gravimétricos
Neutralizacion acido-base

Analisis Instrumental

Uso de instrumentos de analisis quimico

Continua...
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Tabla 2.5 - Areas de conocimiento, asignaturas relacionadas y problemas comunes en Ingenieria

Quimica. (Continuacion)

Area de
.. Asignatura Problemas de calculo
conocimiento
Concentraciones
Quimica General Equilibrio quimico
L Célculos estequiométricos
Ciencias — — - —
Quimi Quimica Orgéanica Mecanismos de reaccion; Nomenclatura
uimicas — - —
Bési Mecénica ondulatoria y teoria cuantica
asicas , C e, .
L . Energia de ionizacion y electronegativi-
Quimica Inorganica
dad
Celdas unitarias

Tabla 2.6 - Campos de estudio y su aplicacion en la Ingenieria Quimica.

Campo de estudio

Aplicacion

Raices de ecuaciones

Volumen a partir de ecuaciones cubicas de estado
Factor de friccion de Darcy
Concentraciones en el equilibrio quimico

Sistemas de ecuaciones
Lineales

Balance de masa en estado estable por método de grado
de avance

Sistema de reactores en estado estacionario
Balance de ecuaciones quimicas

Sistema de ecuaciones no
Lineales

Concentraciones en el equilibrio para n reacciones qui-
micas

Circulacién de fluido en red de tuberias

Temperatura de llama (calderas)

Optimizacion

Disefio de tanques al menor costo
Didmetro 6ptimo-econdmico en tuberias

Ajuste de curvas

Orden de reaccion y constante cinética por métodos es-
tadisticos

Correlacion de los coeficientes de actividad de una mez-
cla binaria utilizando la ecuacion de Margules
Parametrizacion para correlacion de la capacidad calo-
rifica

Integracion

Calculo de propiedades energéticas
Orden de reaccion y constante cinética
Volumen de reactor a partir de datos tabulados

Continta. ..
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Tabla 2.6 - Campos de estudio y su aplicacion en la Ingenieria Quimica. (Continuacion)

Campo de estudio Aplicacion

e Relaciones termodinamicas
Derivacion e Velocidades de reaccion
e Establecer concentracion de reactantes y productos

e Ecuaciones cinéticas de reaccion
e Perfil de conversion y temperatura en un Reactor de

Ecuaciones diferenciales .o,
Flujo Piston

Ordinarias i . .
¢ Flujo de fluidos No-Newtonianos

e Tiempo de vaciado de tanques

) ) . e Solucidn de las ecuaciones de Navier-Sstokes
Ecuaciones diferenciales

. ¢ Perfil de temperatura en la parde de un horno
Parciales

e Enfriamiento de una esfera

2.5 Resolucion integral de problemas

2.5.1 Definicion y tipos de problema

La resolucion de problemas es parte fundamental de los cursos de ingenieria, asi como de otras
areas. Por tanto, es importante tener una estrategia consistente para resolver problemas. Esta es-
trategia debe ser general para funcionar en todas las areas distintas, evitando aprender una técnica

para dar solucidn a los problemas de cada area. (Etter, 1997)

Un problema se puede considerar como una brecha entre cierta informacion inicial (estado inicial)
y la informacion deseada (estado deseado). La resolucion de problemas es la actividad de cerrar la
brecha entre estos dos estados (Himmelblau,1997). De manera general, un problema se puede cla-
sificar como (1) abiertos o (2) cerrados. Los problemas abiertos son aquellos que no estan bien
planteados o tienen multiples soluciones, por otra parte, los problemas cerrados estan bien plan-

teados y tienen una Unica solucion.

Chidambaram (2018) clasifica en tres tipos a los problemas para cualquier tipo de sistema, estos

son:

1) Problemas de sintesis o de disefio. En estos problemas se conocen las entradas y salidas del
sistema y se requiere disefiar el sistema.
2) Problemas de analisis o de prediccion. Se requiere determinar la salida conocidos el sistema

y la entrada.
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3) Compensacion o problemas de control. Encontrar la entrada conocidos el sistema y la sa-

lida.

La habilidad de resolver problemas de analisis permite resolver los otros dos tipos de problemas

(disenio y control) mediante una reformulacion de los problemas de andlisis.

2.5.2 Metodologias para la resolucion de problemas

Himmelblau (1997) menciona que, para resolver un problema, se requiere habilidades en:

1) Formular preguntas especificas a partir de problemas especificados vagamente

2) Seleccionar estrategias de resolucion de problemas efectivas

3) Decidir cuando bastard una estimacion en lugar de una respuesta exacta

4) Usar tablas, graficos, hojas de calculo, calculadoras y computadoras para organizar, obte-
ner e interpretar los resultados de la resolucion de problemas

5) Estimar ordenes de magnitud para evaluar respuestas

Para desarrollar estas habilidades es necesario contar con: (1) metodologias para la resolucion de
problemas, (2) herramientas computacionales y (3) fuentes de informacion para recoleccion de

datos.

La resolucion de problemas implica poder aplicar los principios teoricos, formulas y leyes efecti-
vamente, y no solo la sustitucion rutinaria de datos en la formula apropiada. Una metodologia
adecuada para resolver problemas serd aquella que implique el razonamiento 16gico y permita
inspeccionar las alternativas para obtener una solucion (Himmelblau, 1997). En este sentido, al-
gunos autores han propuesto algunas formas sistematicas para resolver problemas manualmente,

algunas de estas son mostradas en la Tabla 2.7.

Si bien todas las metodologias propuestas tienen mayor o menor cantidad de fases, las que tienen
en comun se centran en el mismo fin. La fase de analisis se puede desarrollar mediante las fases
de definir y generar alternativas, siendo necesario hacerse preguntas sobre el problema tales como
quién, qué, donde, cuando, por qué y como, para cada pregunta se debe determinar cudl es la
situacion, cual no es la situacion, cual es la diferencia entre las situaciones y cudles son las posibles

causas de la diferencia.
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Asi mismo, en la fase de decision se debe seleccionar la mejor alternativa para la solucion del
problema. Se debe tomar en cuenta el objetivo final del problema y las restricciones asociadas a la
resolucion. Himmelblau (1997) recomienda hacer una matriz donde en las cabeceras de las colum-
nas se coloquen las opciones de resolucion y en las filas las restricciones del problema. Cada op-
cion se pondera arbitrariamente basado en las restricciones, seleccionando la opcién con mayor

puntuacion.

Cuando se trata de problemas nuevos o abiertos, se puede utilizar una metodologia de cinco pasos,

estos son:

1) Entender el problema

2) Formular las opciones de solucion

3) Considerar las restricciones

4) Ejecutar la estrategia de resolucion de problemas

5) Evaluar el procedimiento y los resultados

Se debe de identificar los resultados que se desean obtener, esto es, identificar en que consiste el
problema. Luego hay que definir el sistema, esto se puede realizar mediante un diagrama. Los
resultados obtenidos deben ser presentados debidamente para que los interesados puedan enten-
derlos. En el caso de problemas largos, estos deben ser divididos en partes y atacar sistematica-

mente parte por parte.

Previo a los avances de la computacion, los problemas eran resueltos manualmente, lo que impli-

caba, segun Chapra & Canale (2007):

1) Resolver problemas mediante métodos exactos o analiticos. Entre esto se encontraban
aquellos que solo pueden aproximarse mediante modelos lineales, geometria simple de baja
dimension.

2) Utilizar soluciones graficas. Representados como graficos o nomogramas, aunque resultan
utiles para problemas complejos, su aplicacion resulta tediosa y sus resultados son impre-
Cisos.

3) Aplicacion de métodos numéricos. Estos resultaron ser buenas aproximaciones para la so-
lucion, sin embargo, muchos métodos requieren cédlculos manuales lentos y tediosos,

siendo en muchos casos inconsistentes sus resultados.
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Con los avances en la computacion, muchos problemas son resueltos mediante herramientas
computaciones, autores como Gomez (2012), Martinez (2012) y Etter (1997) proponen una serie
de pasos para resolver problemas aplicando herramientas computacionales, la Tabla 2.7 muestra
las fases para estas propuestas. Es claro que, aunque un problema vaya a ser resuelto mediante una

herramienta computacional, es necesario analizar el problema mediante una metodologia general.

Independientemente de si el problema se va a resolver o no mediante herramientas computaciona-
les, se deben plantear algoritmos que permitan el entendimiento y la resolucion sistematica para el
problema. Un algoritmo se puede definir como un procedimiento que describe, sin ambigiiedad,
una sucesion finita de pasos que hay que realizar en un orden preciso, desde la introduccion de

datos hasta la obtencion de resultados.

La resolucion de problemas planteados en forma de algoritmos se apoya de herramientas como
diagramas de flujo, métodos numéricos, simuladores y fuentes de datos. Los diagramas de flujo
son una herramienta muy util para representar los algoritmos de manera visual. Asi mismo, los
métodos numéricos y simuladores permiten obtener respuestas cuando los problemas no se pueden
resolver analitica o graficamente. Finalmente, las fuentes de datos son importantes para la reco-
leccion de informacion adicional necesaria. El Flujograma 2.1 muestra una metodologia sistema-

tica para la resolucion de problemas.

26



Tabla 2.7 - Metodologias para la resolucion de problemas

Tipo Autor Fases Descripcion
Manual! Kepner-Tregoe 1. Analizar Se deben hacer preguntas acerca del problema, quién, qué,
2. Procedimiento de decision donde, cuando, por qué y como, que definan el problema, y
3. Identificar posibles trampas proponer alternativas de resolucion. Posteriormente se debe
seleccionar la alternativa mas conveniente y, a su vez, iden-
tificar posibles calculos erroneos que interfieran en la solu-
cion.
Foglery LeBlanc 1. Definir Similar al anterior, en la fase definir y generar alternativas,
2. Generar alternativas se debe entender el problema y proponer formas para su re-
3. Elegir alternativa solucion. Asi mismo, se debe elegir la mejor alternativa y
4. Ejecutar llevarla a cabo. Finalmente evaluar el resultado.
5. Evaluar
Polya 1. Definir Igual a las anteriores, pero incluye una fase de retroalimen-
2. Planear tacion. Aqui se debe mirar el procedimiento, identificar fa-
3. Ejecutar llos o establecer el desarrollo del problema como un proto-
4. Retroalimentar tipo paro otros problemas similares.
McMaster y Woods 1. Definir
2. Explorar
3. Planear
4. Actuar
5. Reflexionar
Computacional | Etter (1997) 1. Plantear el problema Se debe prepara un enunciado claro y conciso del problema
2

B~ W

. Describir la informacion de en-

trada y salida

. Resolver el problema a mano
. Crear una solucion computacio-

nal

. Probar la solucion

con el fin de evitar malentendidos. Asi mismo, se debe des-
cribir la informacién que se da para resolver el problema y
luego identificar los valores que se deben calcular, se pue-
den utilizar diagramas para tener una idea clara de la situa-
cion. En la solucién manual se debe detallar el procedi-
miento de calculo para facilitar su posterior resolucion me-
diante una herramienta computacional.

Continua...
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Tabla 2.7 - Metodologias para la resolucion de problemas (Continuacion)

Tipo Autor Fases Descripcion
Computacional | Martinez (2012) 1. Definicion Definir en que consiste el problema: explicacion, datos
2. Anadlisis de entrada, salidas y formulas. Posteriormente plan-
3. Disefio tearse que se debe hacer, planeando realizar la resolu-
4. Codificacion cion en subtareas. Desarrollar el algoritmo y utilizar he-
5. Depuracion rramientas como diagramas de flujo, seudocodigo, en-
6. Documentacion tre otros. Luego elaborar el programa, ejecutar y depu-
rar, para finalmente documentar.
Gomez (2012) 1. Analisis del problema Se deben tomar en cuenta los requisitos especificados
2. Diseio del algoritmo en el enunciado con el fin de poder disefiar adecuada-
3. Codificacion mente el algoritmo. Teniendo el algoritmo, se procede
4. Compilacién y ejecucion a la elaboracion del codigo que posteriormente se com-
5. Verificacion pilara, ejecutara y depurara. Finalmente se debe docu-
6. Depuracion mentar para su posterior utilizacion.
7. Mantenimiento
8. Documentacion

'ddaptado de Himmelblau (1997)
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[ Leer el problema ]

A 4

Analizar y tratar de entender el problema

Repasar y anotar las caracteristicas claves

Dibujar un diagrama de flujo y de variables

Expresar cual es el problema; objetivos

Introducir los datos conocidos en el diagrama
Introducir simbolo para datos desconocidos en el diagrama
Hacer una lista de las leyes fisicas y principios
Emplear una notacion apropiada

Fijar el sistema

Hacer una lista de suposiciones y condiciones inferidas
Localizar la informacion faltante

Escoger una base de calculo

Planear la estrategia de resolucion del problema.
Identificar el tipo de problemas

<
<

y

(Es conocido
o estandar?

Seleccionar una estrategia

Ejecutar la estrategia; verificar
cada paso para eliminar
equivocaciones

(Se puede
convertir a
estandar?

Si

y

Generar formas alternativas de resolver

Repasar otras relaciones y principios
claves

Hacer hipotesis, visualizar

Dividir el problema en subproblemas
mas simples

Simplificar, aproximar

Eliminar las alternativas que sean de-
masiado costosos 0 que no permitan
alcanzar los objetivos

y

A

Obtener y verificar la respuesta

(Tiene magnitud razonable?

Probar camino alternativo a la res-
puesta

Interpretar los resultados

(Satisface las suposiciones?

Disefiar una nueva estrategia, hacer
una lista de pasos

Flujograma 2.1 - Metodologia general para la resolucion de problemas. Adaptado de Him-

melblau (1997)
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2.5.3 Modelamiento matematico

Dentro de la eleccion de leyes y principios a utilizar en la resolucion de un problema, es necesario
establecer el o los modelos matematicos a utilizar. Un modelo matematico es la representacion de
un sistema fisico o de un proceso mediante ecuaciones matematicas. Este es util para disenar,

controlar, asegurar, modelar y evaluar un sistema o proceso. [Chidambaram (2012), Chapra y Ca-

nale (2007)]

El desarrollo de un modelo matematico requiere leyes generales y relaciones constitutivas (rela-
cion entre las variables termodinamicas y fisicas de un sistema). Las leyes generales son las ecua-
ciones de conservacion o balance de masa, momento y energia. Algunos de los términos o variables
en la ecuacion general de conservacion se obtienen mediante una o varias ecuaciones constitutivas.
Las ecuaciones matematicas en este sentido son: ecuaciones algebraicas, ecuaciones diferenciales,

ecuaciones diferenciales parciales, etc.
De manera general, un modelo se representa mediante una relacion funcional de la forma

Variable —f( variables arametros funciones)
dependiente inde'pendientes'p "de fuerza

donde la variable dependiente es una caracteristica que refleja el comportamiento o estado del
sistema; las variables independientes son dimensiones tales como tiempo y espacio, por la cuales
se determina el comportamiento del sistema; los pardmetros son el reflejo de las propiedades o la
composicion del sistema; y las funciones de fuerza son influencias externas que actian sobre el
sistema. Estas expresiones pueden ser simples relaciones algebraicas hasta un enorme y compli-

cado grupo de ecuaciones diferenciales. (Chapra y Canale, 2007)

Algunos de los modelos conocidos en el campo de la ingenieria quimica son de naturaleza experi-
mental y dependen en gran medida del fendmeno en consideracion. Algunos ejemplos incluyen
las leyes de Fourier de la conduccion del calor, la ley de difusion de Fick para la difusion de una
sustancia, las velocidades de reaccion, las relaciones de equilibrio y la ecuacion de estado, la ley

de viscosidad de Newton, entre otros. (Chidambaram, 2012)

Antes de formular el modelo matematico, es importante seleccionar el limite del sistema, el cual

define al sistema en relacion con su entorno. Todos los fendmenos significativos contenidos dentro
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de este limite deben incluirse en el modelo. Segiin Chidambaram (2012), los modelos derivados a

partir de principios fisicoquimicos usualmente se basan en el concepto general de balance:

+ dentro del (2.4)

sistema

dentro del a traves los limites

[acumulacion] [ transporte neto
sistema del sistema

generacion neta]

A partir de este modelo general, se puede balancear la masa, la energia y el momento, asi como la

entropia y otras cantidades. Algunos ejemplos de balances son:

1) Balance de masa total: describe la masa total en un sistema, solo puede haber una ecuacion
de balance de masa total y el termino de generacion neta es cero, lo que significa que la
masa es una cantidad conservada.

2) Balance por especies (componentes o material): la mayoria de los sistemas de ingenieria
quimica contienen mas de un componente. A diferencia de la masa total, los componentes
0 especies no siempre se conservan; pueden generarse o consumirse debido a reacciones
quimicas. Un sistema de N componentes tendra N ecuaciones de balance. Como las ecua-
ciones de balance de especies y el balance total estan relacionados, las N — 1 ecuaciones
de balance de especies y el balance de masa global son suficientes para describir comple-
tamente el flujo de masa en el sistema.

3) Balance de energia total (ET): aqui se incluyen los tipos de energia cinética (K), potencial

(P), térmica (U), de presion (Pe). Se puede describir mediante la ecuacion 2.4 como:

acumulacion flujo neto de U, K, generacion neta
de ET dentro] = PyPeatravesde |+ dentro del ] (2.5)
del sistema los limites del sistema sistema

En algunos casos, suele obviarse algunas formas de energia debido a las condiciones del
sistema. En condiciones isotermas, inicamente interesan las formas K, P y Pe, obtenién-
dose la ecuacion de Bernoulli para el flujo de fluidos. Por otra parte, cuando los flujos de

calor tienen mayor relevancia, las formas K, Py Pe pueden ser obviadas.

4) Balance de momento: el momento y la fuerza son cantidades vectoriales, y el nimero de
ecuaciones es igual al nimero de dimensiones espaciales en el modelo. Por ejemplo, un
modelo en 2D debe contener balances de momento en las direcciones x € y. En ingenieria

quimica, tipicamente se consideran tres tipos de fuerzas: fuerza de presion, fuerza de corte
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y fuerza gravitacional. Una fuerza esta asociada con la produccién de momento (segunda

ley de Newton) y, por lo tanto, ingresa a través del ultimo término en el balance general.

Otros modelos importantes y bien estudiados son los modelos para fendémenos de transporte, estos
estan relacionados con el transporte de masa, calor y momento. Ademas de la ecuacion de balance,
se necesita una ecuacion constitutiva que relacione el flujo de interés con la variable dependiente
(por ejemplo, el flujo de masa con la concentracion). Estas relaciones (en forma simple unidimen-
sional) para el nivel microscopico y para el flujo en medios porosos se presentan en la Tabla 2.8.

Rasmuson et al. (2014) expone que el modelo general para estos es

flujo = (coeficiente de transporte) x (gradiente) (2.6)

que es la base de las operaciones unitarias estudiadas en ingenieria quimica.

Tabla 2.8 - Relaciones constitutivas en los modelos para fenémenos de transporte

Mecanismo Dimension Flujo Nombre
v,
Momentum N m™? Tyy = _”W Newton
oT .
Calor Jm2s7? Gy = —k — Fourier
0x
d
Masa mol m~2s~1 Jax = —DAB% Fick
Flujo (poroso) m3m 2s7! kop Darc
u -
JO (p qx 1 Ox y

Adaptado de Rasmuson et al. (2014)

En cuanto a los sistemas reactantes, en especifico para la cinética de las reacciones quimicas, es
dificil plantear un modelo matematico que englobe todos los sistemas. En este sentido, el plantea-
miento del modelo se ve afectado por el tipo de reaccion (homogénea, heterogénea, reversible,
irreversible) y por la forma en que se lleva a cabo (elemental o no elemental), asi como por otros
factores. Debido a esto, la cinética quimica ha estudiado por separado a los sistemas reactantes,
estableciendo diferentes modelos que en su mayoria han sido obtenidos por observaciones experi-

mentales.
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Para reacciones homogéneas, se ha planteado un modelo basado en los efectos de la composicion
y la temperatura, este modelo se conoce como modelo de efectos separados, donde la velocidad

de reaccion se expresa como una funcion de la composicion y temperatura, esto es:

r = f(composicion)xf (temperatura) (2.7

Generalmente, el efecto de la temperatura se engloba dentro de lo que se conoce como constante
cinética de reaccion k, y el efecto de la concentracion se expresa como una funcion del tipo [; Ciﬁ L

donde el producto se realiza para todos los componentes del sistema que intervienen en la veloci-

dad de reaccion y f; se conoce como orden de reaccion de la especie i, entonces:

r=k 1_[ ¢’ 2.8)
i

Cuando se trata de una reaccion elemental, el exponente f3; toma el valor del coeficiente estequio-
métrico de la especie i en la ecuacion balanceada. Cuando se trata de una reaccion no elemental,

resulta que el modelo presenta funciones complejas de f (composicion) y f (temperatura).

En las reacciones heterogéneas, el modelamiento matematico es complicado debido a que las es-
pecies estan en fases distintas y deben moverse hacia la interfase para poder reaccionar. Por lo
tanto, la velocidad de la reaccion depende de la afinidad quimica y de factores que influyen en la

velocidad de transporte de materia entre fases. Algunos factores son:

1) Area superficial de la interfase, siendo la velocidad de reaccion proporcional a esta en cier-
tas condiciones.

2) Velocidad de difusion de los fluidos hasta la interfase y a través de ella.

3) Velocidad de difusion de los productos al alejarse de la zona de reaccion.

4) Turbulencia generada por agitacion u otros mecanismos.

Por otra parte, el modelo que define el efecto de la temperatura estd basado en la ecuacién de

Arrehnius, cuya forma es
k = koe E/RT (2.9)

Siendo k la constante cinética de reaccion, k el factor de frecuencia o pre-exponencial y E la
energia de activacion. Los valores de E y k se pueden obtener mediante tabulaciones de k contra

T y linealizando la ecuacion 8 mediante logaritmo natural.
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E
1nk=—E<7)+1nk0 (2.10)

2.6 Métodos numéricos para la resolucion de problemas

[Basado en Chapra y Canale (2007) y, Constantinides y Mostoufi (1999)]

Los métodos numeéricos son técnicas mediante las cuales es posible formular problemas matema-
ticos, de tal forma que puedan resolver utilizando operaciones aritméticas. Estos ayudan a simpli-
ficar célculos complejos, pero no significa que las operaciones a realizar sean faciles, muchas re-
quieren calculos iterativos. A pesar de ello, los métodos numéricos deben ser estudiados por las

siguientes razones:

1. Son capaces de manejar sistemas de ecuaciones grandes, manejar no linealidades y resolver
geometrias complicadas, que son imposibles de resolver analiticamente.

2. Ayudan al desarrollo y ejecucion eficiente de programas computacionales para simulacio-
nes y calculos complejos. Asi como al entendimiento de programas disponibles comercial-
mente o los denominados “programas enlatados”.

3. Permiten reforzar la compresion de las matematicas ya que una de sus funciones es con-
vertir las matematicas superiores en operaciones aritméticas basicas, de esta manera se

puede profundizar en los temas que de otro modo resultarias oscuros.

La aplicacion de los métodos numéricos se da, entra otros, en los campos mostrados en la Tabla

2.6. En el presente trabajo, se aplicard tinicamente a:

1) Raices de ecuaciones
2) Sistemas de ecuaciones lineales y no lineales
3) Ajuste de curvas e interpolacion

4) Integracion y derivacion

Estos campos son lo que mas se tratan en el transcurso de la carrera de ingenieria quimica. Los
siguientes apartados estan dedicados a exponer cada una de estas aplicaciones, mostrando aquellos

métodos mas relevantes para su aplicacion en ingenieria quimica.
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2.6.1 Raices de ecuaciones

Se define la raiz de una ecuacion como el valor de x que satisface la expresion f(x) = 0, siendo
f(x) un polinomio en x o una funcidn trascendente. En muchos casos las raices pueden ser obte-
nidas por métodos directos, como la ecuacion cuadratica. Sin embargo, existen ecuaciones que no
se pueden resolver directamente. En estos casos, se pueden utilizar dos métodos generales pero
pocos precisos para la obtencion de las raices, esto son el método grafico y el método de prueba y
error. El método grafico da una estimacion de la raiz y ayuda a brindar un valor inicial para otros

métodos. Por otra parte, la prueba y error puede ser muy tedioso y complicado para realizar.

Es importante mencionar que la mayoria de las ecuaciones donde la raiz no se puede obtener di-
rectamente, son implicitas en la variable a resolver. Por ejemplo, la ecuacion de Van der Waals se
puede despejar para la presion, resolviendo facilmente conociendo las demés variables y parame-
tros. Por lo contrario, esta ecuacion no se puede despejar para el volumen, y se dice que el volumen
es implicito en la ecuacion, contrario a la presion que es explicita. Los métodos para la obtencion
de raices se pueden clasificar como (1) cerrados y (2) abiertos. Los métodos cerrados aprovechan
el hecho de que una funcion cambia de signo en la vecindad de una raiz. Por otra parte, los métodos
abiertos se basan en formulas que requieren Uinicamente de un solo valor de inicio x o un par de

ellos.

Los métodos para la obtener raices de ecuaciones son mostradas en la Tabla 2.9. Los métodos de
la biseccion y falsa posicion son considerados como cerrados. En cuanto los métodos de Newton-
Raphson y la secante son considerados abiertos. Asi mismo, se muestra una representacion grafica
y el criterio de terminacion para su aceptacion. El criterio €, es el error relativo porcentual deseado,
cuyo valor puede ser establecido por conveniencia. Para el caso de raices multiples se debe usar la

ecuacion 2.11, que es una modificacion de la ecuacion de Newton-Raphson.

R FOOF (%) 2.11
Fe =TI GO — FOa f () -
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Tabla 2.9 - Métodos numéricos para la obtencion de raices de ecuaciones.

Método Formulacion Interpretacion grafica Criterio de terminacion
(x)
X+ xy sh Raiz nuevo __ ,.anterior
Xr = ‘ @ : Xy Xr
. . 0,
Biseccion 2 oL oo xJuevo 100%
Si {f(xl)f(xr) <0,x, = xr} |L—/2.—{ "
FODfGer) > 0,31 = x, e <6
L/4
. = x f(xu)(xl - xu) f ynuevo _ anterior
r— Au " r
. x)—f(x 100%
Falsa posicion fla) = () xHeve °
Si {f(xl)f(xr) <0,x, = xr} <e
f(xl)f(xr) >0,%; = xp x s
nuevo __ ..anterior
£ o 100%
Newton-Raphson | x;,,; = x; — Txl) xHevo
' < €
.
flx) ,
x;luevo — xﬁmterlor
f o) (Xim1 — x4) — 100%
Secante Xiy1 = Xj — FO0) — F ) Xy
i-1 i < €s

Adaptado de Chapra & Canale (2007)
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2.6.2 Sistemas de ecuaciones lineales

Las formas mas comunes de resolver sistemas de ecuaciones linéales son: método grafico, método
de eliminacion de incognitas, eliminacion de Gauss con pivote y método iterativo de Gauss-Seidel.
Los primeros dos métodos se restringen a sistema pequefios, principalmente a sistemas de tres
ecuaciones. Los métodos de Gauss y Gauss-Seidel permiten trabajar con sistemas mayores. En
este apartado se explicaran Unicamente los métodos de Gauss y Gauss-Seidel debido a que los

procedimientos son mas largos y complejos.
Un sistema de ecuaciones lineales se puede representar como

a11x1 + alzxz + -+ alnxn S bl

alel + azzxz + -+ aann S bz (2.12)

An1X1 + ApaXy + -+ Xy = by
Este sistema se expresa en forma matricial aumentada como
Q11 Gz Qi31 by

az1 Q2 Q23! by (2.13)
an1  An2 ann: bn

Para un sistema de tres ecuaciones y tres incognitas, el sistema se expresa por la matriz
a1 A1z Ag3 i by

A21 Q22 Qa3 b, (2.14)
| b,

azi1 4azz d4zs
a) Eliminacion de Gauss con pivoteo parcial
Este método se basa en la seleccion de un valor pivote en cada una de las columnas de la
matriz (en el orden de x4, x,,..., x,_1). Esta técnica evita que se seleccionen valores pivo-
tes de cero, lo que presenta la ventaja sobre el método de eliminacién simple, mediante la
seleccion como pivote el coeficiente de maximo valor absoluto en la columna relevante de
la matriz reducida.
Este procedimiento consta de dos pasos:
1. Eliminacién hacia delante de incognitas: consiste en ir eliminando incognitas mediante

la seleccion del pivote en la columna de interés. Esto se hace hasta las n — 1 columnas

de la matriz.
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Primero se elimina la incégnita x; de la matriz 2.14. Suponiendo que el elemento a,
de la columna 1 es el mayor en valor absoluto, se multiplica la fila 2 por a;1/a,1 y se
resta a la fila 1, dando como resultado
0 ay ayz by
Az1 G2 Q3 by
az; Qzp azz  bs

De igual forma, se multiplica la fila 2 por az;/a,; y se resta a la fila 3, esto es
0 a'y, ay3 by
Az1 Gz A3 by
0 az az; bs

El superindice prima indica que los coeficientes han sido modificados una vez. Ahora
solo resta eliminar la incognita x,. Para ello, se ubica en la columna 2 y se elige como
pivote al mayor valor absoluto entre la primera y tercera fila. Suponiendo a a’;, como
mayor valor, se multiplica la fila 3 por a’;,/a’;, y se resta a la fila 1, como resultado

final se obtiene

0 0 a1113 b”l
az1 Gy Q3 by
0 a3 az b

De nuevo, el superindice doble prima indica que los coeficientes han sido modificados
dos veces. Este sistema se expresa como ecuaciones,
ay3xz = by
Az1X1 + Az2X7 + Az3X3 = b,y
a3yX; + A33X3 = bg
. Sustitucion hacia atrés
Con el sistema de ecuaciones obtenido, se puede empezar a sustituir los valores. De la

primera fila se despeja x5, de esta forma
bll
1
X3 = —
a3

De la tercera fila se despeja x, y se sustituye x3

b; — az3x;
x2 = ]
as;
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De la segunda fila se despeja x; y se sustituyen los valores anteriores

by — az3x; — az3xs

xl =
azy

Otra alternativa de este método es intercambiar filas con el fin de que se obtenga una
matriz triangula. Para el caso anterior, la fila del primer pivote (a,;) que esté en la fila
2 debe ser llevada a la primera fila; en cuento al segundo pivote (a's,) ubicado en la
fila 3, debe cambiarse con la segunda fila, dando como resultado

az1 Az Q43 b,

! ! Vi
0 a3z azz b
rn
0 0 a3 by

Y la sustitucion regresiva para este caso se puede generalizar como

n

1 . .
_ (i-1) @i-1
xi=— b - Z a; " x;
aj j=it1 (2.15)

Parai=n—-1,n-2,..,1

b) Método iterativo de Gauss-Seidel
Las ecuaciones que conforman la matriz 2.14 puede ser expresadas como

by — a;2x; — aq3x3

x1 =
ajq
b, —a,1X{ — Ay3X
2 21X1 23X3
X, = (2.16)
az;
bs — as1x1 — azzx;
x3 =

aszs
Este método consiste ex suponer valores iniciales para las x. Se puede comenzar suponiendo
valores cero, esto se sustituyen en la ecuacion para x, dado como resultado b; /a,;. Después se
sustituye este valor junto con el valor previo de x5 igual a cero en la ecuacion para X;. Este proceso
se repite con la ecuacion para X3. Los nuevos valores de las x se sustituyen en la ecuacion para X1y las

demas hasta alcanzar convergencia. Una desventaja de este método es que solo se aplica a sistemas
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diagonalmente dominantes ya que esto garantiza la convergencia. Sin embargo, este método es mas

preciso que el de eliminacion.

2.6.3 Sistemas de ecuaciones no lineales
Uno de los métodos generales usados para resolver sistemas de ecuaciones no lineales es el método
de Newton-Raphson extendido. Para explicar este método se pone como ejemplo un sistema de

dos ecuaciones, asi

X1,%5) =0
f1(x1,x2) 2.17)
f2(x1,%3) =0
Siendo f; y f, funciones no lineales de las variables x; y x,. Las funciones pueden ser expandidas

(©) y X, (0 (consultar la

en dos dimensiones mediante las series Taylor en los valores iniciales x;
pagina 45 de la referencia Constantinides y Mostoufi (1999) para ver deduccion). Esto conduce al

siguiente conjunto de ecuaciones lineales

of1 o . |9f (0) © (0)

Al @ |2 so

axl (0 1 Oxz x(® 2NO fl(x )

of o (2.18)
2 (0) 2 (0) (0) ,.(0)

Bl o, |, |

0x1l ) 0x21 .0 (0

Siendo & una variable de correccidon y se define como 650) =X — xgo) y 6%0) =X — xgo). Las

. . . . . , . 0 0
ecuaciones (2./8) son un conjunto de ecuaciones lineales cuya incognita son 61( ) y 62( ), estas se

representan en forma matricial como

afl afl

axl % axz x(0) 51(0) —_ 1(0) (2 19)

9 fz 6 fz 52(0) - 1(0) .
(0 0x, x©

Al ser un sistema lineal, puede ser resuelto con cualquier método definido para sistemas lineales.

La regla de Cramer da como resultado

ik I Y e 8
[9fi afz _9fi afz] 0" =~ of af2 _0fy afz] (2.20)

dx; Ox, 0x, 0x, 0x; Ox, 0x, 0x,

5©
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El superindice indica el numero de iteracion de la estimacion. La nueva estimacion de la solucion

puede ser obtenida de la estimacion anterior mediante la siguiente ecuacion

LD xi(n) n 5i(n) (2.21)

1

Este método puede ser expandido pare k ecuaciones simultaneas no lineales, esto es

oh .. %
0x1 dx |[61 fi
: : [E]z—[i] (2.22)
e .. %] Gl Ui
0x, dxy

En forma notacion condensada esto se expresa como

Jé6=—f (2.23)
Siendo J la matriz Jacobiana que contienen las derivadas parciales, & es el vector corrector y fel
vector de funciones. La solucion de este sistema lineal se hace por los métodos mostrados en la

seccidon 2.6.2.

Cuando se trabaja con ecuaciones fuertemente no lineales estas tienden a divergir rapidamente.
Para prevenir esta situacion, se usa un método llamado relajacion, el cual estabiliza el proceso de

iteracion. Se introduce un factor p de relajacion en la ecuacion 2.21, esto es

xM+D) = x4 g (2.24)
Un valor tipico para p es de 0.5. La relajacion reduce la correccion de la variable de una iteracion

para la siguiente y puede eliminar la tendencia de la divergencia.

2.6.4 Integracion
Los métodos por tratar en esta seccion son los basados en Newton-Cotes y cuadratura de Gauss.

Estos métodos se diferencian en el espaciamiento del segmento que separa los puntos a integrar.

a) Ecuaciones de Integracion de Newton-Cotes
Estos métodos se rigen bajo intervalos de segmentos de longitud constante (x; — xg =
Xy, — X1 =+ = X, — Xn_1 = h). Estas son las integraciones numéricas mas comunes. Se
basan en la estrategia de reemplazar una funcién complicada o datos tabulados por un po-

linomio de aproximacidn que es facil de integrar. Sea la integral /
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b)

b b
I= f f(x)dx = f fo(x)dx (2.25)
a a
donde f;,(x) es un polinomio de la forma
fu(x) =ag+ax+ -+ ay

La sustitucion de grados de polinomio 1, 2 y 3 llevan a los resultados de las integrales
numéricas mostradas en la Tabla 2.10. En esta tabla se muestra el nombre, grado del poli-
nomio usado para integrar, la formula y observaciones de su aplicacion. Bajo el nombre se
muestra el numero n de segmentos que utiliza, asi como el nimero de puntos.

La regla del trapecio simple y multiple usan n segmentos y (n + 1) puntos, a diferencia
que el trapecio simple se puede aplicar inicamente cuando se tiene solo un segmento. La
regla de Simpson 1/3, usa dos segmentos y tres puntos, comparado con la regla Simpson
1/3 compuesta que obligatoriamente requiere que el numero de segmentos sea par. Por

ultimo, la regla de Simpson 3/8 requiere tres segmentos y cuatro puntos.

Cuadraturas de Gauss
La aplicacion de la cuadratura de Gauss permite trabajar con puntos que no estén igual-
mente espaciados y se utiliza para integrar funciones analiticas. La integral para multiples

puntos se define mediante la ecuacion de Gauss-Legendre

I=cof (x0) + c1f (1) + -+ cpor f (Xn—1) (2.26)

Para emplear este método, se deben convertir los limites de integracion a 1 y -1, y la varia-

ble de integracion mediante la ecuacion

b+a)+(b—a)x b—1
x=( ) 2( )¥a dx = > dxq (2.27)

Siendo a y b los limites de integracion originales. Una vez hecha la transformacion, se

sustituyen los valores de x; (argumentos de la funcidn) en la funcidn sustituida, estos va-
lores son mostrados en la Tabla 2.11 dependiendo de la cantidad de puntos seleccionados.
Finalmente, los valores de las funciones deben evaluarse en la ecuacion 2.26 y multiplicar

por el factor de ponderacion c;.
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Tabla 2.10 - Métodos de integracion basados en Newton-Cotes, donde el intervalo de segmento / debe ser constante.

Grado del
Nombre polinomio a Formula Observaciones
integrar
Trapecio simple 1 -~ F(a) + f(b) Slendp ayb lost}1m1tes t1nfer10r y
(n = 1, 2 puntos) [=(b—a) — superior, respectivamente.
El valor de / se determina por:
1 b—a
Trapecio multiple h h= n
(n, n + 1 puntos) ! ) flxo) +2 Z fa) + f () Siendo a y b los limites inferior y
=1 superior, respectivamente, y n el
numero de segmentos.
El valor de / se determina por:
b—a
Regla de Simpson 1/3 h h =
_ 2 I'=Z[f(x) +4f (x1) + f(x2)] 2
o iendo a os limites inferior
(n = 2, 3 puntos) 3 Siendo a y b los 1 f y
superior, respectivamente.
b n-1 n-2 El valor de / se determina por:
~ b —
Regla de Simpson 1/3 I'=z fxo) +4 Z flx)+2 Z f(x) h=2_2
. £ & n
Eonlpuestas 1 2 =S J2me Siendo a y b los limites inferior y
tn )_ par,n pun- superior, respectivamente. El na-
08 +f () mero de segmentos n debe ser
par.
El valor de / se determina por:
b—a
Regla de Simpson 3/8 3h h =
— 3 I'=— [f(xo) +3f (x1) + 3f (xz) + f(x3)] 3
(n = 3, 4 puntos) 8 Siendo a y b los limites inferior y
superior, respectivamente.

Adaptado de Chapra & Canale (2007)
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Tabla 2.11 - Factores de ponderacion ¢ y argumentos de la funcion f usando en la
formula de Gauss-Legendre

Factor de Argumentos de la
Puntos ., .,
ponderacion funcion
2 co = 1.0000000 xo = —0.577350269
¢, = 1.0000000 x, = 0.577350269
3 co = 0.5555556 xo = —0.774596669
c; = 0.8888889 x, = 0.0
¢, = 0.5555556 x, = 0.7745596669
4 co = 0.3478548 xo = —0.861136312
c; = 0.6521452 x; = —0.339981044
c; = 0.6521452 x, = 0.339981044
c3 = 0.3478548 x3 = 0.861136312
5 co = 0.2369269 xo = —0.906179846
c1 = 0.4786287 x; = —0.538469310
¢, = 0.5688889 x, = 0.0
c3 = 0.4786287 x3 = 0.538469310
¢, = 0.2369269 x4 = 0.906179846
6 co = 0.1713245 xo = —0.932469514
c; = 0.3607616 x, = —0.661209386
¢, = 0.4679139 x, = —0.238619186
c3 = 0.4679139 x3 = 0.238619186
c, = 0.3607616 x4 = 0.661209386
cs = 0.1713245 x5 = 0.932469514

Adaptado de Chapra & Canale (2007)

2.6.5 Derivacion

La derivada de una funciéon matemadtica se define como la razén o velocidad de cambio de una
funcion en un determinado punto. Es decir, qué tan rdpido se esta produciendo una variacion.
Existen diferentes técnicas para determinar la derivada de una funcion matemadtica las cuales se
abordan en los cursos de matematica I Y matematica II. Dichas técnicas se pueden revisar en textos

sobre calculo diferencial.

La derivada numérica es una aproximacion a la derivada de una funcion. La forma mas habitual
de la derivacion numeérica se conoce como las diferencias finitas divididas. Y se representa como

se muestra en las ecuaciones 2.28 y 2.29.
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f (i) — f(x0) (2.28)

fx) = Yot = X, + 0(xi41 — X;)
(o)
P =it om) (2.29)

Para la ecuacion 2.29 Af; se conoce como la primera diferencia hacia delante, h como tamaio de
paso (intervalo sobre el cual se calcula la aproximacion), Af;/h como primera diferencia finita
dividida 'y O(h) es el error existente en la aproximacion esto indica que el error de la aproximacion
es proporcional al tamafio de paso. Generalmente este Gltimo término no se suele colocar en los

calculos, pero si se puede calcular para algunos analisis.

Aplicando series de Teylor se pueden desarrollar expresiones con diferencias divididas hacia de-
lante, hacia a tras o centradas con respecto al punto donde se pretende estimar la derivada. Las
segundas usan valores en x; .,y X;;mientras que las terceras utilizan valores igualmente espaciados
alrededor del punto donde la derivada esté4 estimada. Segin Champra & Canales (2007) la diferen-
cia centrada es una representacion mas exacta de la derivada, ademas si se disminuye el tamafno
del paso a la mitad, usando diferencias hacia atras o hacia adelante, el error de truncamiento se
reducira aproximadamente a la mitad; mientras que con diferencias centradas el error se reduciria
a la cuarta parte. Es posible desarrollar aproximaciones mas exactas de la primera derivada inclu-
yendo términos de orden mas alto como derivadas de segundo orden, de tercer orden y de 6érdenes

superior.

Utilizando mas términos de la serie de Teylor se puede dar forma a las llamadas aproximaciones
a la derivada de alta exactitud, las cuales se pueden desarrollar para las derivadas divididas hacia
delante, atras y centradas, ademas, para las derivadas de orden superior la ecuacion (2.30) muestra
la aproximacion de alta exactitud para la primera derivada finita dividida hacia delante donde se
muestra que la exactitud mejora a O(h?). La forma de obtener la ecuacion (2.37) se encuentra en
el capitulo 23 de Champra & Canales (2007).

£ = —f (xiy2) + 4/;(:z‘+1) — 31 (x;)

La Tabla 2.12, Tabla 2.13 y Tabla 2.14 muestran las ecuaciones para diferencias finitas hacia atras,

+0(h?) (2.30)

adelante y centradas, respectivamente.
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Tabla 2.12 - Derivadas finitas hacia atras.

Derivada Error
Primera derivada
Flx) = fx) _hf(xi—l) 0(h)
Flx) = 3f(x:) — 4f(:;:1) +f(xi2) 0(h?)
Segunda derivada
F0x) = flx) — Zf(J;El) + f(xi-2) 0(h)
F0x) = 2f(x;) — 5f(xi-1) ,";24f(xi—2) — f(xi-3) O(hz)
Tercera derivada
£ () = flx) —3f(xi-1) ‘;;f(xi—z) — f(xi-3) 0(h)
£ () = 5f(x;) —18f(x;_1) + 24f(2x}i;2) —14f(x;_3) + 3f(x;_4) O(hz)
Cuarta derivada
£ () = flx) —4f (x-q) + 6f(3;;2) —4f(xi_3) + f(x;_a) 0(h)
£ () = 3f(xi) — 14f(xi-1) + 26f(x;—2) —hf4f(xi—3) +11f(x;-4) — 2f(Xi-5) 0(h?)
Adaptado de Chapra & Canale (2007)

Tabla 2.13 - Derivadas finitas hacia adelante.
Primera derivada
iy = L) 1) och)
f(x) = —f(xi2) + 4'/;(:z'+1) —3f(x) O(hz)
Segunda derivada
£ () = f(xig2) — zflf:i—l) + f(x;) O(h)
F(x;) = —f(xie3) + 4’f(xi+2212_ 5f(xir1) +2f(x) O(hz)
Tercera derivada
£ () = f(xir3) — 3f(xi+zil:‘ 3f(xir1) — f(x) 0(h)
£ () = —3f(xi44) + 14f(Xi43) — 2:]}::EXHZ) + 18f(x;11) — 5f(x) O(hz)
Cuarta derivada
£ () = F(Xipa) — 4f (x343) + 6f’fifi+2) —4f(xipq) + f(x) 0(h)
£ () = —2f(Xiv5) + 11 (Xi4a) — 24f(xi+:;l)4+ 26f(xi42) — 14f (xi41) + 3f(x1) 0(h?)

Adaptado de Chapra & Canale (2007)
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Tabla 2.14 - Derivadas finitas centradas.

Primera derivada

S 0(h?)
o = L)+ 8 i) 8 Cicy) ¥ f i) o(hH
Segunda derivada

£ () = f(xig1) — zfgi) + f(xi1) o)
F0xp) = —f(xi42) + 16f(x;41) — 31()21;l(zaci) +16f(x;_1) — f(xi_2) oY

Tercera derivada
f(Xiv2) — 2f (Xip1) + 2f (xi41) — f(xi-2)

f"(x) =
2h3 O(hz)
£ () = —f(Xiv3) + 8f (xi42) — 13f(xi+1;’; 13f(x;-1) — 8 (xi-2) + f(xi-3) 0(h")
Cuarta derivada
- _ f(xi2) — 4f Ogyq) + 6f(x) — 4f (xi1) + f(x;_2)
[ (x) = hA
0(h?)
iy = fGixg) + 12 (Xivz) + 39f (Kivd) +56f(x0) — 39f (i) +12f(xi2) + f(xizs) - O(h*)
") = 6h*

Adaptado de Chapra & Canale (2007)

2.6.6 Regresiones
a) Regresion lineal por minimos cuadrados
Dentro de este modelo, se pueden tener tres tipos de regresiones: regresion simple, multiple

y polinomial. Los tres tipos se pueden presentar mediante el siguiente modelo:

Y = aoZy + Q121 + ApZy + -+ Az + € (2.31)
En esta expresion, los valores de z representan funciones diferentes. Para el caso de regre-
sion lineal simple, z puede tomar valores de zo = 1 y z; = x, el resto como cero. En el
caso de regresion multiple, zy = 1, z; = x4, 2, = X3, ..., Zm = X;n. En cuanto a la regresion
polinomial, z debe tomar valores de polinomios simples, esto es, z, = x° = 1, z; = x,
Z, = Xx°,...,Zym = x™. Los valores de a representan los coeficientes desconocidos y e es el
error o residuo.

Le ecuacion 2.31 se puede representar en formato matricial como
{r} = [Z[{A} + {E} (2.32)
Donde cada termino se expresa por
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(2.33)

Zop1  Ctt Zml]

Zon " Zmn
siendo m el nimero de variables en el modelo y # el nimero de datos. Por otra parte, [Y]

es el vector columna que contine los valores observados de la variable dependiente,

Y1
{r}=1: (2.34)
In
y {A} es el vector columna de los coeficientes desconocidos.
Qo
Ay=1: ] (2.35)
am
Finalmente, {E} es el vector columna de los residuos
€1
{(E}=|: ] (2.36)
€n

La ecuacion 2.32 es un sistema de ecuaciones lineales que puede ser resuelto por los mé-
todos propuestos por Chapra & Canale (2007). Entre estos métodos estan: método de eli-
minacion de Gauss, método Cholesky y método de la matriz inversa. Este ultimo método
es simple y facil de resolver mediante computadora. Para resolver el sistema 2.32, es nece-
sario obtener ecuaciones normales (consultar capitulo 17 de Chapra & Canale (2007) para

deduccion), que en forma matricial se obtiene:

[[Z17[Z1]{A} = {[Z]"{v}} (2.37)

Al aplicar matriz inversa,

{4} = (Z]"1ZzD~*AZ]"{Y}) (2.38)

Siendo [Z]7 la transpuesta de la matriz [Z]. El error estandar estimado Sy/x Y €l coeficiente

de correlacion r se determinan por:

= | 2.39
y/* n—(m+1) (239
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b)

(2.40)

Donde 7 es el numero de datos y m el nimero de variables del modelo. S, es la suma de
los cuadrados de los residuos entre la y medida y la y calculada con el modelo lineal, y S;
es la suma total de los cuadrados de las diferencias entre los datos y la media. Estas se

calculan con

2 (2.41)

n m
Sy = z Yi— zajzji

Regresiones no lineales

Algunas ecuaciones no lineales estan relacionadas con funciones exponenciales y trigono-
métricas, las cuales no pueden ser tratadas directamente por los modelos de la seccion an-
terior. Sin embargo, algunas ecuaciones pueden ser linealizadas con el fin de obtener una
modelo lineal y operarlo mediante la ecuacion 2.32. Un ejemplo claro de esto es la lineali-
zacion logaritmica de la expresion de velocidad de primer orden para una reaccion, como

muestra la expresion 2.42.

[A] = [A]lpe ™ - In[A] = (In[A],) + (—k)t (2.42)

Esta expresion se puede comparar con la ecuacion 2.31 con una forma lineal simple, siendo

aO = ln[A]O, al S —kyZl =t.

Como ya se menciond, no todas las ecuaciones pueden ser tratadas de esta manera, debido
a la compleja relacion entre los parametros. Para este tipo de sistema, se puede aplicar el
método de Gauss-Newton. Este método convierte un problema no lineal a uno lineal por
aproximacion de la funcion y a una expansion de la serie de Taylor alrededor del valor

estimado del pardmetro a. En forma matricial,
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T
[12,)"12)]] (w3 = tiz1003 243
siendo j el nimero de iteracion. Las matrices [Z] es la matriz de derivadas parciales de la

funcion evaluadas en el valor de j, se define por

(2.44)

dfi/0ay -+ 0f1/dap
=]

0fu/day -~ 0fy/0an

El vector {D} contiene las diferencias entre las mediciones y los valores de la funcion

y1— f(x1)
{D} = : (2.45)
Yn — f(xn)
El vector {AA} contiene los cambios en los valores de los parametros,
Aay,
{AA} = { : } (2.46)
Aa,,

El proceso inicia evaluando valores iniciales de @ en la ecuacion no lineal y se determina
la suma del cuadrado de los residuos. Posteriormente se deben evaluar las derivadas par-
ciales mediante la sustitucion de los valores de x, con esto se genera la primera matriz [Z]
segun ecuacion 2.44. La obtencion del vector ve se hace mediante a resta del valor y obser-

vado y el valor y obtenido por el modelo.

Una vez se tenga estas matrices, se procede a resolver el sistema para {AA} y los nuevos

valores para a se obtienen por

am,j+1 = am,j + AA (247)

y el proceso se repite hasta lograr convergencia.

2.6.7 Interpolacion

Estos métodos son utilizados cuando se requiere encontrar valores intermedios entre datos defini-
dos por puntos. Segiin Champra & Canales (2007) el método mas empelado para tal fin es la in-
terpolacion polindmica la cual consiste en determinar un polinomio Unico de n-ésimo grado que se
ajuste an + 1 puntos este aporta una formula para calcular valores intermedios. Para la determi-

nacion del polinomio se utilizara el polinomio de Newton y de Lagranje ya que son adecuados
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para la implementacion computacional y se pueden utilizar para datos igualmente espaciados y

dispersos.

a)

b)

Interpolacion lineal

Consiste en unir dos puntos con una linea recta. Utilizando triangulos semejantes en la
linea trazada y despegando se obtiene un polinomio de interpolacion de primer grado mos-
trado en la ecuacion 2.48. El resultado es més preciso mientras mas cercanos son los dos

puntos de la recta.

fi(x) = fxo) +

f(x1) = f(x0) (x — xo)
— %,

. (2.48)

Interpolacion cuadrada

Se utiliza para interpolaciones utilizando tres puntos en donde se conoce que la tendencia
de estos tiene una pequefia curvatura. Su expresion polindmica se observa en la ecuacion
2.49, donde b; representa la pendiente de la linea que une los puntos x,y x4, El término
b, (x — xy)(x — x1), determina la curvatura de segundo grado en la formula. Los valores

de by, by y b, se calculan seglin el conjunto de ecuaciones 2.50.

fa(x) = by + by(x —x0) + by(x — x¢)(x — x71) (2.49)
donde:
by = f(xo)  bi= % (2.50)

fOR) = fx) _ f(x1) = f(Xo)

Xy — X1 X1 — X3
Xy — Xg

b2=

Polinomio de interpolacion de Newton

Es un polinomio de n-ésimo grado aplicado a n+ 1 datos, su forma general se muestra en
la ecuacion 2.51. Para el calculo de by, b, ... b,se recurre a la utilizacion de diferencias
divididas finitas consecutivas segun ecuaciones 2.52 y 2.53, una ilustracion de estas se

observa en la Figura 2.4.
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fo(x) = by + by(x — x¢) + -+ bp(x — x0) (x — x1) oo (X — Xxp_y)  (2.51)

by = f(x0) (2.52)
by = flx1, %]

bn = fXn, Xn-1 - X2, %1, %]

donde:
f(x) — f (%) (2.53)
flxwx] = ————
Xi — Xj
f[xl,x] —f[x-,x ]
f[xi'xjrxk] = ch — X rok
Flon, g o Xo] = flxn, xn_1 ---x19]cn__fj[::n—1'xn—z . Xo]
X; fix;) Primero Segundo Tercero
0 X0 o) =——— flx, x0] = f]x0, x1, x0) = f]x3, x0, x1, X0
1 X; flx)) === flx, ] = flx3, X, 1]
2 X5 f[XEJ 5 f[X}, XZ] /
3 X3 Flx3)

Figura 2.4 - Orden de las diferencias finitas. (Chapra & Canale, 2007)

d) Polinomios de interpolacion de Lagrange

Es una reformulacion del polinomio de Newton, evitando las diferencias divididas, obte-
niendo directamente el polinomio de Newton. se expresa somo se muestra en la ecuacion

2.54.

) = ) L) (2.54)
donde
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n

Li(x) = 1_[ i (2.55)

xi—xj

j=0
Donde II es un producto. Por ejemplo, para n= 1 y n= 2 el polinomio de Lagrange se ex-

presa segun ecuaciones 2.56 y 2.57 respectivamente.

100 = 2 flxg) + 2 f(xy)
! T Xo—x; ° X1 — Xo ! (2.56)
(= x)(x —x3) (x = x0) (x — x3)
f200 = (%0 — x1) (% — x2) fxo) + (1 — x0) (%1 — x2) f(x)
(x — x0) (x — x1) £Oxy) (2.57)

(%2 — %0) (X2 — x1)

2.7 Planteamiento de algoritmos y diagramas de flujo

[Basado en Aguilar (2008)]

Previamente se ha mencionado la importancia de los algoritmos en la resolucion de problemas, ya
que estos permiten resolverlos de manera sistematica. Un algoritmo se puede definir como un
procedimiento que describe, sin ambigiiedad, una sucesion finita de pasos que hay que realizar en
un orden preciso, desde la introduccidon de datos hasta la obtencion de resultados. Un algoritmo

debe tener las siguientes caracteristicas:

a) Preciso: indica el orden en el cual debe realizarse cada uno de los pasos que conducen a la
solucién del problema.

b) Definido: el resultado nunca debe cambiar bajo las mismas condiciones del problema, este
siempre de ser el mismo.

c) Finito: no se debe caer en repeticiones de procesos de manera innecesaria; debe terminar

en algun momento.

Dado que el fin de un algoritmo es dar solucion a un problema, se deben definir correctamente las
entradas y salidas requeridas, esto se logra mediante la fase de analisis del problema. La Figura
2.5 muestra los requisitos de que deben definir en el andlisis. En la fase de analisis del proceso se
determina qué hace el programa, en la etapa de disefio de determina como hace el programa la

resolucion del problema. La informacién proporcionada al algoritmo constituye su entrada y la
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informacion producida por el algoritmo constituye su salida. Los métodos mas eficaces para el

proceso de disefo se basan en el conocido divide y venceras.

[ Problema ]

A\ N
Analisis del pro- Disefio del Resolucion del

algoritmo

blema
|

(Qué entradas y salidas se re-
quieren?

(Qué método produce la me-
jor salida?

Requisitos o requerimientos

problema
J J

|
\

Entrada . .
Ejecucion del al-

Proceso goritmo con o
sin computadora

Salida

J

Figura 2.5 - Requisitos para analisis, disefio de algoritmo y resolucion de problemas.

Esto significa resolver un problema complejo mediante la division en subproblemas y este subpro-
blema se divide en niveles mas bajos. Esta técnica es conocida como diserio descendente o modu-

lar, y es muy util cuando un problema va a ser resuelto mediante computadora.

Un algoritmo debe ser disefiado con cuidado y se deben tomar en cuenta todos los pasos para
resolver correctamente el problema. El primer esbozo del algoritmo da una idea general de los
pasos a utilizar, con esta primera descripcion, se realizan los pasos mas detallados, lo que genera
el refinamiento del algoritmo. En el caso de problemas complejos, se necesitan mas niveles de

refinamiento, como muestra la Figura 2.6.

Una vez se ha disefado el algoritmo, aplicando el disefio descendente y el refinamiento, se debe
utilizar una herramienta que permita visualizar y entender cada paso de este. Las herramientas de
preferencia para la presentacion de un algoritmo son los diagramas de flujo y los pseudocodigos.
Ambas herramientas permiten generalizar un algoritmo, sin embargo, el seudocodigo permite el

entendimiento rapido para ser desarrollado en un lenguaje de programacion.
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1.

hModulo 1 hodulo 2

[ mModulo 1,1 ] [ hModulo 1.1 J [ rodulo 2,1 I

[ hModulo 1,1.1 ] [ hModulo 2,1.1 ]

Figura 2.6 - Diseiio descendente y refinamiento de algoritmo.

Seudocodigo

El seudocodigo es un lenguaje de especificacion (descripcion) de algoritmo. Este permite el
paso de codificacion final en una computadora relativamente facil, presenta la ventaja de ser
modificado facilmente si se descubren errores o anomalias en la l6gica del programa.

El seudocddigo comienza con las palabras inicio y termina con fin. Asi mismo, en la escritura
del seudocodigo se usan palabras que se asemejan a las utilizadas en muchos lenguajes de
programacion. Entre estas estan: parada, leer, escribir, si-entonces-si_no mientras, fin_mien-
tras, repetir, hasta_que, etc. Una herramienta muy util es PSelnt, un seudocodigo en espaiol
que utiliza este conjunto de palabras para desarrollar programas para principiantes (sitio web:

https://pseint.sourceforge.net)

Diagramas de flujo

Un diagrama de flujo es un diagrama que utiliza simbolos (cajas) estandar que tiene los pasos
de algoritmo escritos en cajas unidas por flechas, denominadas /ineas de flujo, que indican la
secuencia en que se debe ejecutar. Los diferentes simbolos usados cominmente son presenta-
dos en el Anexo 1. Los simbolos més utilizados presentan proceso, decision, conectores, fin,

entrada/salida y direccion de flujo, estos son mostrados en la Figura 2.7.
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No Subprograma
Si

Conector
Entrada/ Proceso
Salida

Figura 2.7 - Simbolos cominmente usados en el disefio de diagramas de flujo.

2.8 Computacion cientifica

Uno de los principales usos a lo largo de la historia de la computacion, ha sido resolver problemas
en ciencia e ingenieria, especificamente en la obtencioén de soluciones de modelos matematicos
que representen una situacion fisica. Las técnicas utilizadas para obtener tales soluciones forman
parte del area general llamada computacion cientifica, a la cual Golub & Ortega (1992) definen
como la coleccion de herramientas, técnicas y teorias necesarias para resolver en una computadora,

modelos matematicos de problemas de ciencia e ingenieria.

La coleccion de herramientas, técnicas y teorias han sido desarrolladas originalmente en las mate-
maticas, muchas de las cuales han estado antes de la aparicion de las computadoras. Asi mismo, a
esta coleccion se les llama andlisis numérico y constituyen una parte importante del computo cien-
tifico. Las matematicas siguen siendo desempefiando un papel importante en la computacion cien-
tifica, éstas proporcionan los modelos matematicos que deben resolverse y la informacion sobre la
idoneidad de un modelo y proporciona la base teorica de los métodos numéricos (Golub & Ortega,

1992).

Los avances de la computacion han permitido una resolucion mas eficiente de los problemas y
métodos del analisis numérico. De igual forma, los avances computacionales has traido consigo
lenguajes de programacion, sistemas operativos, gestion de grandes volumenes de datos, entre
otros, que facilitan el calculo y desarrollo de modelos matematicos. Por lo tanto, la computacion

cientifica se apoya en diversas dreas como muestra la Figura 2.8. (Golub & Ortega, 1992)
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/’, Analisis numérico
Matermaticas

g

Problemas de
ciencia e ingenieria

Y

— Computacion cientifica —#  Sistermnainformatico —  sglycidn
'y

Ciencias de la computacian

Figura 2.8 - Areas en que se apoya la computacién cientifica.

La Ingenieria Quimica se apoya de la computacion cientifica para poder abordar problemas com-
plejos de modelizacion, disefio, simulacion y optimizacion de procesos. El objetivo principal de
¢sta es utilizar herramientas computacionales avanzadas para resolver estos desafios. La Tabla

2.15 muestra una lista de aspectos importantes que se apoyan de la computacion cientifica.

Algunas de las herramientas computacionales utilizadas en el &mbito de la ingenieria quimica son
mostradas en la Tabla 2.16. Entre las que mas se utilizan se encuentran Aspen Plus, Aspen HYSYS,
Excel, MATLAB y SIMULINK. Sin embargo, para fines académicos, es comun utilizar lenguajes
de acceso libre, como Scilab y Octave, hojas de calculo como Excel y, en algunos casos, las cal-

culadoras programables.
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Tabla 2.15 - Aplicaciones de la computacion cientifica en Ingenieria Quimica.

Aplicacion

Descripcion

Modelizacion y simulacion
de procesos

Desarrollo de modelos matematicos y simulaciones para des-
cribir el comportamiento de sistemas quimicos y fisicos. Es-
tos modelos predicen el rendimiento y comportamiento de
sistemas complejos antes de su implementacion.

Dinamica molecular

Simulacion molecular para estudiar la estructura y compor-
tamiento de moléculas individuales y su interaccion a nivel
atomico. Esto permite el disefio de nuevos materiales y la
compresion de las reacciones quimicas.

Optimizacion de procesos

Permite encontrar condiciones Optimas para la operacion de
sistemas quimicos. Esto implica la maximizacion del rendi-
miento, reduccion de costos y emisiones de contaminantes.

Simulacioén de reacciones
quimicas y disefio de
Reactores

Permite evaluar diferentes escenarios y condiciones, lo que
ayuda en la busqueda de nuevos productos y procesos mas
eficientes y seguros. Ademads, ayuda a optimizar el disefio de
reactores y seleccionar las condiciones de operacion mas
adecuadas para obtener productos quimicos deseados.

Calculos de termodina-

Ayuda al entendimiento del equilibrio de fases y el compor-
tamiento de sustancias quimicas en diferentes condiciones de

mica .,
temperatura y presion.
.. ) El anélisis de grandes cantidades de datos (Big Data) es util
Andlisis de datos y Big ) ) g. , : (Big )
Dat en la identificacion de patrones y tendencias en experimentos
ata

quimicos y para mejorar la toma de decisiones.

Inteligencia artificial y
aprendizaje automatico

La aplicacion de técnicas de inteligencia artificial y aprendi-
zaje automatico en la computacion cientifica permite desa-
rrollar modelos predictivos mas precisos y automatizar pro-
cesos complejos.
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Tabla 2.16 - Herramientas computacionales usadas en Ingenieria Quimica.

Herramienta Descripcion
Son dos herramientas lideres para la simulacion y optimizacion
de procesos quimicos y petroquimicos. Permiten modelar unida-
Aspen Plus y Aspen P d . y'p d .
HYSYS des de procesamiento, incluyendo reactores, columnas de desti-

lacion, intercambiadores de calor y mads, y optimizar el rendi-
miento de los procesos.

Calculadoras programa-
bles

Son dispositivos electronicos que permiten a los usuarios escri-
bir y almacenar programas personalizados para realizar célculos
complejos y repetitivos. Tal es el caso de las calculadoras TI
Nspire CX CAS de Texas Instrument.

Cantera

Es una biblioteca de codigo abierto para el modelado y simula-
cion de cinética quimica y equilibrio termodindmico. Es util para
el estudio de reacciones quimicas y sistemas complejos.

ChemCad

Paquete de simulacion de procesos quimicos que permite simular
y disefiar procesos industriales complejos. Incluye una base de
datos termodindmicos con mas de 2000 componentes.

ChemDraw

Es una herramienta de dibujo molecular que permite representar
estructuras quimicas y reacciones. Es util para crear diagramas y
presentaciones relacionadas con la quimica y la ingenieria qui-
mica.

COMSOL Multiphysics

Es una plataforma de simulacion multipropdsito que permite mo-
delar fendmenos fisicos y quimicos acoplados. Es util para el ana-
lisis de transferencia de calor, flujo de fluidos, reacciones quimi-
cas y acoplamiento electromagnético.

Enciclopedia Virtual de
Equipos de Ingenieria
Quimica (MEL)

Enciclopedia de equipos de interés en Ingenieria Quimica reali-
zada por la Universidad de Michigan. Sitio web: https://encyclo-
pedia.che.engin.umich.edu

Excel

Es ampliamente utilizado para andlisis de datos y calculos numé-
ricos en ingenieria quimica. Puede ser una opcion accesible para
tareas sencillas de simulacion y analisis.

GROMACS

Es un software de simulacion de dindmica molecular utilizado
principalmente para estudiar sistemas biomoleculares y materia-
les relacionados. Es ampliamente utilizado en investigaciones de
ingenieria quimica relacionadas con el disefio de materiales y la
bioingenieria.

Continta. ..
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Tabla 2.13 - Herramientas computacionales usadas en Ingenieria Quimica. (Continuacion)

Herramienta Descripcion

Es un entorno de programacion y desarrollo ampliamente utili-
zado para calculos numéricos y andlisis de datos en la ingenieria
quimica. Es especialmente util para la resolucion de sistemas de
ecuaciones diferenciales y optimizacion de procesos.

Lenguaje de programacion de codigo abierto y alto nivel orien-
tado al calculo numérico, apropiado para ser utilizado en célculo
Octave cientifico. Esta disponible para multiples plataformas y es alta-
mente compatible con MATLAB, programa de uso generalizado
en matematicas e ingenieria.

MATLAB y SIMULINK

Es una biblioteca de codigo abierto para la simulacion numérica
de dindmica de fluidos computacional (CFD). Se aplica amplia-
mente en la ingenieria quimica para el estudio de flujos en reac-
tores y unidades de procesamiento.

OpenFOAM

Es un lenguaje de programacion de codigo abierto ampliamente
utilizado en la computacion cientifica. Tiene numerosas bibliote-
cas especializadas para la resolucion de problemas de ingenieria
quimica, como NumPy, SciPy y Pandas.

Es un software de c6digo abierto para calculos numéricos y cien-
tificos, y es similar a MATLAB en muchos aspectos. Es una ex-
celente alternativa de codigo abierto para realizar analisis y simu-

Python

Scilab

laciones en ingenieria quimica.

2.9 Herramientas de computacion cientifica

Las herramientas de computacion cientifica son conjuntos de software, bibliotecas y programas
disenados para facilitar y agilizar la realizacién de tareas relacionadas con la investigacion y el
analisis en campos cientificos y de ingenieria. Estas herramientas proporcionan funciones y algo-
ritmos especializados que permiten a los cientificos, ingenieros e investigadores llevar a cabo
calculos numéricos, simulaciones, analisis de datos, modelado matematico y més, de una manera

eficiente y precisa. Algunas de estas herramientas son mostradas en la Tabla 2.16.

Para los fines del trabajo de investigacion, se utilizaran las herramientas de Scilab, calculadora
programable TI-NSpire CX CAS y Excel. Estas resultan ser de mucha utilidad para los estudiantes
de Ingenieria Quimica de la Universidad de El Salvador. Los siguientes apartados describen de

manera general cada una de estas herramientas.
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2.9.1 Entorno de Scilab

Scilab es un entorno de programacion iterativo que facilita enormemente la tarea de calculo nu-
mérico y andlisis de datos. Scilab tiene una sintaxis facil de usar y tiene elementos como asigna-
cion, operadores, funciones, condicionales y bucles, lo que hace que Scilab sea de alto nivel. Es
una extension de MATLAB®, desarrollado por INRIA (Unité de recherche de Rocquencourt) en
el afo 1990, se elaboro para la solucion de sistemas de control, procesamiento de sefiales y otras
aplicaciones matematicas con la filosofia de software libre y amparado por la licencia GPL (Ge-
neral Public License). La sintaxis de Scilab habilita el manejo de matrices y todo tipo de opera-
ciones con ellas, nimeros complejos, polinomios y muchas otras funciones matematicas.

Gracias a que contiene su propio lenguaje de programacion, el usuario puede crear sus propios
scripts para resolver un problema concreto y también escribir funciones con sus propios algorit-
mos.

Scilab dispone de un manual de usuario que se puede consultar en la ventana de ayuda (?), aqui se
tiene acceso a todas las funciones y una descripcion de estas. Se puede descargar desde el sitio

web https://www.scilab.org y la instalacion es bastante intuitiva.

Al abrir la aplicacion, la pantalla principal muestra los siguientes elementos (ver Figura 2.9):
1) Consola (Console)
2) Navegador de ficheros (File Browser)
3) Navegador de variables (Variable Browser)
4) Historial de 6rdenes (Command History)
5) Editor de archivos (SciNotes)
6) Navegador del sistema de ayuda (Help Browser)

Esta configuracion viene predefinida, si se quiere cambiar, se debe hacer desde ajustes. El compo-
nente principal es la consola, a veces llamado “interprete de 6rdenes” porque el nucleo de Scilab
es un intérprete de funciones matematicas basicas y de algebra lineal. Otro componente principal
es SciNotes que permite redactar programas, guardarlos y ejecutarlos cuando sea necesario
(Mantilla, 2014). La Figura 2.10 muestra un programa generado con SciNotes y ejecutado en la
consola mediante el llamamiento de una funcién. Esta funcidn sirve para evaluar la presion de
vapor basado en la ecuacion de Antoine. La funcion tiene como argumentos los valores de A, B,

Cy la temperatura seglin la Tabla B.2 de Smith, Van Ness, & Abbott (2005).
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Figura 2.9 — Ventana principal de Scilab
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1|function pantoine(a,b,c,t) La P sat es: 101.333213 kPa
a2 p==xp(a-(b/ (ctt))) R
32 printf | (Pl

4|endfunction

Figura 2.10 - Ejecucion de una funcion elaborada en SciNotes. La funcion esta basada en la presion
de vapor de Antoine

Como se puede notar, Scilab espera a que el usuario escriba las ordenes dentro de la consola en la
parte de la pantalla que sigue al ——>, llamado prompt. Cuando se introduce una orden, se puede

completar mediante la tecla Tab.

El resultado de las 6rdenes se muestra en la pantalla, esto es llamado el “eco” de la orden. Ademas,
queda registrado en una variable llamada ans, por answer —es decir, “respuesta” en inglés—. Por
ejemplo, la funcion rand() produce un nimero pseudoaleatorio con un valor entre 0 y 1 como se

muestra a continuacion.
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——>» randl()
ans =
0.2113249
Si se desea suprimir el eco, se agrega *“;” al final de la orden, el resultado es siempre asignado a la
variable ans. Para limpiar la consola se utiliza la orden clc, todas las ordenes escritas en la consola
se limpian, pero no han sido borradas de la memoria. Para utilizar una orden ya escrita en el
prompt, se usan las teclas de flecha arriba y flecha abajo del teclado.

Las ordenes que se han guardado, se pueden utilizar después de haber cerrado el programa, esto

mediante la pestafia de Historial de comandos.

2.9.2 Calculadora programable CAS

El sistema CAS hace referencia a Sistemas de Algebra Computacional (Computer Algebraic Sys-
tem en inglés). Este sistema presenta una gran ventaja ya que permite manipular ecuaciones mate-
maticas en una forma simbolica. Una herramienta que utiliza este sistema son las calculadoras de
Texas Instruments, como las TI-Nspire CX, que permiten realizar calculos matematicos, estadis-

ticos, integrales, derivaciones y puede actuar como una hoja de célculo.

Asi mismo, estas calculadoras presentan un lenguaje de programacion entendible por el usuario,
pudiendo disefiar diferentes funciones para la resolucion de problemas. TI-Nspire cuenta con el
lenguaje TI-Basic. Una analogia de la funcion de Antoine de la Figura 2.10 se muestra en la Figura
2.11, desarrollada y ejecutada en la calculadora TI-Nspire CX CAS. Otra forma de definir una
funcion se muestra en la Figura 2.12, donde la definicion se hace directamente en la consola de la

calculadora, si definirla en el programa.

1.1 12

pantoine

Defink LibPub pantoine(a,b,c,t)=
Prem pantoine(16.3872,3885.7,230.17,100)

b Psat = 101.3

a——

p:=e c+t Hecho

Disp "Psat = ",approx (p)
EndPrgm

Figura 2.11 - Ejecucion de una funcién en calculadora TI-Nspire CX CAS
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1.1 [ 1.2 g *Doc GRA D b ¢

b Hecho

a_—

anz‘oine(a,b,c,r):=e i

antoine(16.3872,3885.7,230.17,100)  101.3

Figura 2.12 - Definicion de una funcion en la consola de la calculadora TI-Nspire CX CAS

2.9.3 Hojas de calculo. Excel

Las hojas de calculo son una herramienta muy util para manejar, revisar y visualizar datos. Muchas
hojas de célculo tienen funciones y formulas integradas que facilitan el manejo de las aplicaciones.
Excel es una de las hojas de calculo més utilizadas, principalmente por su relacion costo/beneficio

baja.

En Excel se puede encontrar dos herramientas utilices en la resolucion de ecuaciones y sistemas
de optimizacion: Buscar Objetivo y Solver. Buscar Objetivo es 1til cuando se conoce el resultado
de una formula, pero no se est4 seguro del valor de entrada que necesita la formula para obtener el
resultado. Por otra parte, Solver es un complemento de Excel con el cual se puede encontrar un

valor Optimo para una formula (celda objetivo) que esté sujeta a restricciones o limitaciones.

Excel también cuenta con un lenguaje de programacion propio de Microsoft, este esta basada en
Basic y se conoce como Visual Basic for Applications (VBA). Este resulta ser muy util para auto-

matizar procesos de calculo y analisis de datos.

Baker & Sugden (2003) presentan la importancia de las hojas de célculo en la educacion. Ferreira,
Lima, & Salcedo (2004) utilizan la herramienta Solver para resolver sistemas de ecuaciones apli-
cados al balance de materia en la produccion de Cloruro de Vinilo, asi como la desfenolizacion de
desechos acuosos. Por ultimo, Hernandez & Bastidas (2011) utilizan VBA para desarrollar algo-

ritmos que permiten resolver diferentes problemas de Ingenieria Quimica.

Para ejemplificar el uso de Excel y sus herramientas, se muestra en la Figura 2.13 y Figura 2.14 la
solucion del Ejemplo 3.9 de Smith et. al (2005) para determinar el valor del factor de compresibi-
lidad Z para n-Butano a 350 K 'y 9.4573 bar, utilizando la ecuacion cubica genérica y los parame-

tros de Redlich/Kwong. Asi mismo, se muestra una representacion grafica de la solucion para Z.
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= [Llﬂ R i R Parametros de Solver
e _

E [’ [L' Establecer objetiva: SES4

[Dbtener y transformar dat... Consultas y conexiones Tipos de datos
Fara: () Max ) Min (®) Valor de:

Cambiando las celdas de variables:

SES2|

Sustancia [n-Butano

beta 0026214 [zv T 1} Celda a variar Suieto o las restricciones:
6.6048 _ o Agregar
94573 bar| [fizv) | -0.13807881] Objetivo [f(Z)=0]
350.00 K] P—

Vv 3076.882408

Eliminar

Restablecer todo

fiZv) Z Vapo
-0.13807881
-0.096248908 0.2 Cargar/Guardar
-0.055272447 01 Convertir variables sin restricciones en no negativas
-0.015280181 5
— Método de GRG MNanli i i
0.023524478 _'E-'_, 0 e anlinear Optiones
0.06095345 1 0.95 0.85
0.096730063 01 Métado de resolucidn
0.130499336 0.2 Seleccione el motor GRG Nonlinear para problemas de Solver no lineales suavizados, Seleccione
' el motor LP Simplex para problemas de Solver lineales, y seleccione el motor Evolutionary para

problemas de Solver no suavizados.

Figura 2.13 - Asignacion de valores en Solver de Excel. La funcién objetivo se asigna en la celda E4,
la celda de la variable en E2.

Sustancia [n-Butano

beta 0.026214 [zZv. | 083049646 Celda a variar

q 6.6048

P 9.4573 bar| [{Zv) | 1.77277E-08| Objetivo [£(Z)=0]
T 350.00 K

Vv | 2555.339948)]

Zv fZv) Z Vapor
1 -0.13807881

0.95 -0.096248908 0.2

0.9 -0.055272447 04

0.83 -0.015290181

0.8 | 0.023524478 5 o

0.75 0.06095545

0.7 0.096730063 01

0.65 0.130499336 032

Figura 2.14 - Solucion de ecuacion para Z mediante Solver Excel.
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3. METODOLOGIA Y DESARROLLO DEL PROYECTO

3.1 Seleccion de metodologia para analisis y resolucion de problemas

La metodologia que ha sido seleccionada para la resolucion de problemas compila puntos de las

metodologias presentadas en la Tabla 2.7. A su vez, ésta se ha dividido en tres partes: 1) Plantea-

miento general del problema, 2) Planteamiento especifico de cada tematica y 3) Desarrollo compu-

tacional. La metodologia se muestra en los siguientes pasos:

1)

2)

3)

4)

5)

6)

7

Planteamiento general

Analizar y entender el problema. Se debe comprender el problema, esto implica identi-
ficar los datos de entrada, salidas, posibles formulas, requisitos y restricciones. En la me-
dida de los posible, intentar reformular el enunciado del problema para que sea mas claro
y conciso y no conduzca a ambigiiedades.

Diagramar el proceso y colocar la informacion conocida y desconocida (entradas y
salidas). Un diagrama de procesos que contenga a los equipos que operan ayuda a com-
prender y visualizar cada uno de los requerimientos del problema. Ya sea mediante diagra-
mas de bloques o de instrumentos, colocar las entradas y salidas, asi como las variables
desconocidas da una idea general de lo que se necesita y tiene.

Definir el objetivo del problema. Mediante los pasos anteriores, se plantea el objetivo del
problema, se debe tomar en cuenta qué se requiere y con qué informacién se cuenta.
Identificar el tipo de problema, es cerrado o abierto; si es cerrado identificar si es de

disefo, prediccion o control. Esto permitira dar un tratamiento adecuado a cada problema.

Planteamiento especifico de cada tematica

Proponer leyes y principios fisicos y quimicos que rigen el comportamiento del sis-
tema. Identificar el modelo matematico y las posibles asunciones para la resolucién de
éste.

Utilizar fuentes de informacion para obtener propiedades fisicas y quimicas de las espe-
cies en estudio.

Establecer bases de calculo. En caso de que sea necesario, como en los balances de masa,

se debe establecer una base calculo para obtener una relacion entrada/salida.
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8) Seleccionar una metodologia especifica de la tematica para la resolucion del problema,
de acuerdo con los principios fisicos y quimicos establecidos.

9) Ejecutar la metodologia especifica y aplicar las herramientas numéricas adecuadas
para resolver el modelo matematico.

10) Obtencion y verificacion de resultados. Se debe verificar si los resultados son consisten-
tes con la teoria o con alglin problema similar que haya sido resuelto anteriormente.

11) Retroalimentacion o reflexion. Se debe revisar el procedimiento, identificar fallos, alter-
nativas de resolucion, asi como establecer el desarrollo del problema como un prototipo

para otros problemas similares.

Desarrollo computacional

12) Diseiio del algoritmo. Con el desarrollo manual del problema, se debe plantear el algo-
ritmo adecuado a éste. Si el problema es demasiado largo, se deben de realizar subprocesos
para facilitar el calculo.

13) Codificar. Mediante una herramienta de programacion, digitar las rutinas basadas en el
algoritmo especifico del problema. Se debe tomar en cuenta las normas de programacion
para que el codigo sea entendible para las partes interesadas.

14) Compilacion y ejecucion. Una vez desarrollado el codigo, se debe compilar para que la
computadora entienda las sentencias establecidas. Asi mismo, se debe ejecutar la rutina
codificada y asi obtener resultados.

15) Verificacion y depuracion. Los resultados obtenidos se deben comparar con los obtenidos
en el calculo manual y asi verificar la consistencia de calculos. En caso de error, se debe
depurar el codigo y eliminar las fallas.

16) Documentacion. A modo de que el cddigo sea entendible, se debe describir que hace cada
parte del codigo, esto se puede hacer comentando las lineal de codigo o mediante Manuales

de Usurario.
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3.2 Muestreo y seleccion de problemas
Los problemas tipo han sido seleccionados de acuerdo con una lista de criterios, en los cuales se
toma en cuenta la complejidad y la importancia dentro de la materia. Los criterios se muestran en

la Tabla 3.1 segtn orden de importancia.

Tabla 3.1 - Criterios para la seleccion de problemas

Ponderacion
Criterio Definicion
(%0)

1 Es relevante dentro de la asignatura, aplica los objetivos relacio-

nados a la tematica especifica o general de la materia. %
2 Ha sido resuelto en alguna de las referencias consultadas en la

asignatura seleccionada o se proporciona el resultado. 2
3 Tiene la suficiente complejidad para ser resuelto mediante herra-

mientas computacionales y métodos numéricos 2
4 Tiene la versatilidad para modificar parametros e identificar el

comportamiento de estos cambios P
5 Tiene aplicabilidad e importancia en la industria, muestra un

comportamiento aproximado a la realidad. .

Los problemas que fueron seleccionados para este proyecto cumplen con una ponderacion de 70%
o mayor, lo cual implica que al menos han cumplido los tres primeros criterios de seleccion. Tras
aplicar los criterios de seleccion a los problemas propuestos, se obtuvo el conjunto de 16 problemas
mostrados en la Tabla 3.2. Aqui se muestran las asignaturas, los temas y las referencias de donde

han sido seleccionados.
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Tabla 3.2 - Problemas seleccionados junto a su referencia segiin materia y drea tematica.

Asignatura Tema Problema Referencia No.
Smith, Van Ness, &
Propiedades residuales Ejemplo 6.9 Abbott (2005) 1
Smith, Van Ness, &
Fugacidad y coeficiente de fugacidad Ejemplo 10.8 Abbott (1997) 2
TQI
, . ) Smith, Van Ness, &
Punto de rocio y burbuja Ejemplo 12.2 Abbott (1997) 3
Equilibrio quimico en reacciones . Smith, Van Ness, &
Multiples Ejemplo 13.12 | Apbott (2005) 4
Ejemplo 5.1
Analisis de datos cinéticos 5J3e mplo 3.1 Fogler (2008) 5
IRQ L o Problema 14- | Missen, Mims, &
D t fl 1
isefio de reactores con flujo idea 2 Saville (1999) 6
Distribucion de tiempos de residencia Ejemplo 13.1 Fogler (2008) 7
Problemas de disefio Ejemplo 2.1 Saldarriaga (2007) 8
OPU 1 . Problema 4.22 | Barderas (2002) 9
Tuberias multiples -
Ejemplo 7.15 Barderas (2002) 10
OPUII |Evaporacion Ejemplo 3.15 Garcia & Barreiro, 11
P JEImpIo 2. Tomo 1 (1980) =
. _ McCabe, Smith, &
Destilacion Ejemplo 21.12 Harriot (2007 12
OPU III Daﬁ“"c ( : 35
. . e la Cuestas
Torres de enfriamiento Ejemplo 5.16 Martinez, 2004 13
Balance de masa por grado de conversion | Ejemplo 4.7-1 fze (;?)Z; & Rousseau 14
BMA
Balance de materia y energia con Eiemblo 9.5-4 Felder & Rousseau 15
reacciones Jempio 2. (2004) -
Foust, Wenzel,
PSM Sedimentacion Ejemplo 22.7 Clump, Maus, & 16

Andersen (2006)
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3.3 Ciriterios para la validacion de resultados
Para el analisis de los resultados obtenidos en la aplicacion de los métodos numéricos y las herra-

mientas computaciones para la resolucion de problemas, se aplicaran los siguientes criterios.

3.3.1 Comparacion con las respuestas analiticas
Los problemas propuestos cuentan con la solucion en las referencias consultadas, lo que facilita la

comparacion de resultados. El minimo error aceptado sera de 5%.

3.3.2 Convergencia
La mayoria de los métodos numéricos son iterativos y se requiere que estos proporcionen apro-
ximaciones cada vez mas cercanas al valor buscado (respuesta exacta), entonces se dice que el
método converge. Para obtener una convergencia, se ha elegido el error relativo porcentual apro-

ximado, cuya ecuacion es presentada por Chapra & Canale (2007) y se expresa como

aproximacion actual — aproximacion anterior

£, = x100 (.1

aproximacion actual

Dado que llegar a la respuesta exacta es complejo, se establece un error prefijado, este se conoce
como tolerancia porcentual prefijada €. Esta se puede establecer arbitrariamente o utilizar la
relacion empirica presentada por Chapra & Canale (2007), la cual establece que en al menos n

cifras significativas la respuesta sera correcta. La ecuacion es

g = (0.5x10%7™)% (3.2)

Y el criterio de convergencia es

Eq < & (3.3)
Con un valor de n = 4, el error prefijado serad de 0.005%, y este sera el criterio de convergencia
en los métodos y célculos que requieren iteraciones. Es posible realizar una grafica de g, contra
el tiempo o el numero de iteraciones, con lo que se puede visualizar rapidamente como la res-
puesta se va acercando mas al valor verdadero. La Figura 3.1 muestra este comportamiento para
la solucion de la ecuacion para Z de las Figura 2.13 y Figura 2.14 mediante el método de la Falsa

posicion, requiriendo un total de 27 iteraciones con & = 0.005%.
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Error

0.1
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oog
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o.oe

oos

o004

o002
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0.01

Grafico de Convergencia (Eror vs. teracion)

Iteracion

Figura 3.1 — Grafico de error relativo contra iteraciones mediante el método de la falsa posicion.
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3.3.3 Validacion cruzada

Para determinar si los programas elaborados y los resultados obtenidos son coherentes, se compa-
ran los resultados de un mismo problema en las tres herramientas computacionales utilizadas,
siendo Scilab, Excel y la calculadora programable TI Nspire CX CAS. Esto permite determinar

que herramienta computacional facilita la resolucion de un tipo de problema.

3.4 Resolucion de problemas seleccionados
En esta seccion se muestran los enunciados y la resolucion de cada problema. Inicialmente se
plantean las ecuaciones necesarias para resolver el problema, asi como las expresiones con las que

se desarrollan las funciones en las herramientas computacionales.

3.4.1 Termodinamica quimica
De las ecuaciones 3.4 a 3.51 se detallan los modelos matematicos a utilizar para resolver los pro-

blemas y desarrollar las funciones en las herramientas computacionales

e Propiedades reducidas

Presion reducida Temperatura reducida Volumen reducido
p P S . (3.4)
r PC r TC r = I/C
e Cilculo para factor de compresibilidad Z
1) Fase gas
z—p
z=1+p—qp( ) (3.5)
PP \G—ep+op
2) Fase liquida
1+p—-z
2=B+(z+eB)(z+0P) (—ﬁ ) (3.6)
qap
Siendo
P. Ya(T,)
=0 = 3.7
p=ag 1= "ar, 37

Los parametros se muestran en la Tabla 3.3

e Capacidad calorifica del gas ideal
C
3” =A+ BT + CT? + DT ™2 (3.8)
Constantes segiin Apéndice C de Smith, Van Ness, & Abbott (2005)
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Tabla 3.3 - Parametros para la ecuacion cubica genérica

Ecuacion a(T,) o £ Q p Z,
vdW 1 0 0 1/8 27/64 3/8
RK T}? 1 0 0.08664 | 0.42748 1/3
SRK | agpi (T}, w) 1 0 0.08664 | 0.42748 1/3
PR apr(Tr,w) | 142 1-+2 0.07780 0.42748 0.30740

2
asri (Tp, @) = [1+ (0.480 + 1.574w — 0.176w%) (1 — T;/?)]

2
apr(Tr, ) = [1 + (0.37464 + 154220 — 0.269920w%) (1 — T;/?)]

Adaptado de Smith, Van Ness, & Abbott (2005)

Presion de vapor

Ecuacion de Antoine, constantes Apéndice B de Smith, Van Ness, & Abbott (2005)

B
In P5% /kPa = A — ——— 3.9
n P/ kba t/°C+C ©9)
Si no se conocen las constantes, trabajar con el siguiente modelo
B
In P54 /kPa = A — —— (3.10)

T/K
Donde A y B se puede determinar mediante un sistema de ecuaciones con los puntos (T, P.)
y (T,,, B,) o parares conocidos.

Entalpia y entropia del gas ideal

T
H9 = HY' +f cjtar
To 3.11)
§9t = 59" + fTCgid—T—Rlni
0 T L Py
Propiedades residuales a partir de ecuaciones cubicas de estado
HR dIna(T,)
—=Z—-1+|———-1)q!
RT l dInT,
(3.12)

SR_1 (Z )+dlna(Tr)
g =@ =A+—

Para [ se tiene que:
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i. Casol:o # €

1 Z+of
= ln< )

oc—€ \Z+¢gp
ii. Casoll: o0 =€

__ B
I_Z+6ﬁ

Propiedades residuales mediante el segundo coeficiente virial

HE dB° dB1
— =P |BO-T,——+w(B'-T,

RT. " dT, " dT,

St __p(4B°, 4B

R~ r\ar. T Yar,

Siendo

50— o0gz 0422 . dB®_ 0675
T T ' dT,  T2°
51— 0139 0172 dB'  0.772
- TA2 ’ dr, - Tr5'2

Propiedades residuales mediante correlaciones generalizadas
HR (HR ) 0 (HR ) 1
= +w
RT, RT, RT,
SR (SR ) 0 N (SR ) 1

R-R TYR
Z7=27%+ @zt

Entalpia y entropia de vaporizacion
1) Ecuacion de Riedel para entalpia normal de vaporizacion

AH, 1.092(InP. —1.013)
RT, 0.930 — T,

2) Ecuacion de Watson para ajustar a una T distinta

1—T.\"
AH=AH,,(1_T )
nr

Siendo n

0.57 < T, < 0.71 n = 0.74T,, — 0.116

(3.13)

(3.14)

(3.15)

(3.16)

(3.17)

(3.18)

(3.19)
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T,y <057 n=03
T,y > 0.71 n = 0.41

Coeficiente de fugacidad

En general, el coeficiente de fugacidad se puede calcular mediante el segundo coeficiente

virial.
In @ = Bkk + 22 zyly](zalk l]) (3.20)
Siendo,
Oik = 2Bj — Bij — By
5ij = ZBU - Bii - B”
Y B;;j como
B = Teij (BY + w;;B}; (3.21)
Pa]

Siendo B0 y B mediante ecuacion 3.16 con T, = T,,;;. Las propiedades de mezclado son:

w; + w; Zei+Zg (3.22)
Wi = % Cl] (TCLTC])2(1 ij) Zcij = %
1 1\?
cij 2 cij Vcij
Formulacion gamma/phi para EVL

Yi®:P = x;y, PP (3.23)

Siendo ®; a presiones bajas y moderadas
o, = 2L (3.24)

sat
1

sat

Donde ¢; se determina mediante ecuacion 3.25 y ¢3¢ con la misma ecuacion, tomando

8ix y 6;; iguales a cero. Partiendo de la formulacion gamma/phi se pueden obtener el si-

guiente conjunto de ecuaciones para {y;}, {x;} y P.
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sat
XiYiP;

Yi=—%p (3.26)
14
yi®;P
= st (3.27)
l
x;v: PSHt
p= Z ”’ij (3.28)
i l
p= ! (3.29)
2@ /viPP) '

Para aproximacion inicial de la temperatura, se utilizan las ecuaciones

T = zxin“t o T= Zyin“t (3.30)
i i

sat . .7 .
Y T;™" mediante la ecuacion de Antoine

B:
Y il — ) 3.31
¢ Ai —InP ¢ ( )
La dependencia de las presiones de saturacion se puede eliminar mediante la relacion entre

¢éstas, asi mediante la seleccion arbitraria de una especie j en la solucion, se puede determi-

t
nar P;*
P.Sat = P
l xyi) (B2 (3.32)
Zi (Tl) P;at
j
psat _ p ( (3.33)
J - Vi Pisat

Y la temperatura se puede determinar mediante la ecuacion 3.34 escrita en la forma

T 5 C 3.35
C A —Inpst (.33)
e Modelos paray

1) Wilson multicomponente

Xy

el (3.36)
= 2. XA

ln)/l- =1—-1In Zx]Al]
J
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Ay = %exp (%‘;?)

Para dilucion infinita para dos componentes

lnyfo = _lnA12 + 1 _A21
ln]/é)o = _lnA21 + 1 _A12
2) Margules

Iny, = x% [A12 + 2(Az1 — A12)x4]
Iny, = x12 [Az1 + 2(A12 — Az1)x,]

En dilucion infinita

1n)/fo = Ay,
1nV§° = Ay

3) Van Laar

-2
A
A12x1>

| =A,[1+
ny; 12( AL x,

Iny, = A4, <1 +
En dilucién infinita

Iny;® = Aj,
Iny;® = Ay,

e Constante de equilibrio quimico

K = KOKlKZ
—AG,

Ky, = exp RT.
0

AH, T,
K= ew|zr(1-7)
0

Donde

(3.37)

(3.38)

(3.39)

(3.40)

(3.41)

(3.42)

(3.43)

(3.44)

77



1 (TAC, TAC, dT
K2=exp(——f —P2ar + —”—) (3.45)
T, R n R T

Ademas,

TAC, AB AC
f TdT = (AA)TO(T - 1) +7T0 (Tz - 1) +?T0 (’l'3 - 1)
Ty

+AD (r— 1)
To T

(3.46)

T AC; dT AD \ /T+1
14 2
—P = AAlnt+ |ABT, + [ ACTZ + ( ) 1 3.47
o R T ne [ 0 ( 0 ‘L'ZTO2> 2 I(T ) (347)

e Equilibrio en reacciones
Para un sistema de i componentes y j reacciones quimicas, la concentracion de una especie
i se define como

_ Mg + X Vi §

= (3.48)
Yi No + Z] 17]'8]'

Siendo n;g los moles iniciales de la especie i, €; la coordenada de reaccion o grado de avance, v;
el coeficiente estequimetrico de la especie i en la reaccion j, ng los moles totales iniciales y v; el

numero estequiométrico global, calculado como v; = ¥; v;
Para j reacciones e i componentes,

_AGS 2\ Vi
K = exp< RTOJ ) — 1_[ (}{i) (3.49)

L

Para una reaccion en fase gas,

_ fi\™
K, = H <ﬁ> (3.50)

Si se considera como una mezcla de gas ideal (presiones bajas y temperaturas altas),

-v;j

[Too=(3) (3.51)
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3.4.1.1 Problema 1: Propiedades energéticas de las sustancias puras

Area de L .
No. Problema 1 Termodinamica Quimica
aplicacion
Tematica Propiedades energéticas de las sustancias puras
Referencia Ejemplo 6.9 Smith, Van Ness, & Abbott (2005)

Estime V, U, H y S para vapor de 1-buteno a 200 °C y 70 bar si Hy S son
iguales a cero para liquido saturado a 0 °C. Suponga que solo esta disponible

la siguiente informacion:

Enunciado
T.=420.0K P.=4043bar w=0.191 T,=2669K
co
% = 1.967 4+ 31.630x1073T — 9.837x107°T% (T/K)
Resolucion:

PASO 1: Se trata de un problema para el calculo de propiedades energéticas para un gas real (vapor
de 1-buteno) a 200 °C (473.15 K) y 70 bar. Se proporcionan T y P criticas, asi como el factor
acéntrico, la T normal de ebullicion y el Cp para gas ideal.

PASO 2: La Figura 3.2 muestra el camino termodindmico para calcular las propiedades indicadas.

Tyer = 27315 K

Pref =?
Liquido saturado
AH
AS
a Py = 70 bar
ASUZ
A Gas real

Vapor saturado '

| R

§ —Hf Het g

| st S

5 gt psot i .

Gas ideal w AH AS o Gas ideal

»
c

Figura 3.2 - Camino termodinamico para resolucién del Problema 2

PASO 3: Estimar V, U, Hy S para vapor de 1-buteno a 200 ° y 70 bar, partiendo de condiciones
iniciales de 0 °C con H y S iguales a cero. Ademas, se debe utilizar inicamente los parametros y

Cp brindados en el enunciado.
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PASO 4: Se tiene un problema cerrado, del cual se conocen las condiciones iniciales y el camino

termodindmica, por lo tanto, también es un problema de prediccion.

PASO 5: Se utilizara el modelo del segundo coeficiente virial (ecuacion 3.15) para presiones bajas

y moderadas. Para la presion de 70 bar se utilizara las correlaciones de Lee-kesler (ecuacion

(3.17))

PASO 6: Los datos estdn completos y solo es necesario recurrir a la teoria presentada por Smith,
Van Ness, & Abbott (2005) para el calculo de la presion de saturacion (ecuacion 3.10)

PASO 7: No necesita establecer una base de calculo

PASOQ 8: Calculo de propiedades residuales mediante coeficiente viriales y correlaciones genera-

lizadas de Lee/Kesler. Ver Algoritmo 4.5
PASO 9 y 10: Resolucion

L.

il

Datos conocidos:
T, =420K P,=4043bar w=0.191 T, =2669K
Condiciones de operacion T = 473.15K P = 70 bar
Las condiciones de referencia son
T, = 27315K Py = f(T,) HE =8k =0
Como P, es la presion de saturacion a Ty = 273.15 K, mediante la aplicacion de la ecua-
cion 3.10, se puede encontrar una funciéon de P respecto a T. Mediante las condiciones
criticas y normales, se tiene el par de puntos P1(266.9 K,1.0133 bar) vy
P2(420 K,40.43 bar). De la ecuacion 3.10 se obtiene un sistema de dos ecuaciones con
las incognitas A y B.
Formato lineal Formato matricial
266.9A — B = 3.526 m = 2226(.)9 :1 3155522
420A — B = 1554
Llamando a la funcion GAUSSLINE (), cuyo argumento es la matriz m a resolver:

GAUSSLINE (m)

A=10.1272
B = 2699.42
La funcion formada es
2699.42
Psq:(T/K) = exp (10.1272 — T)
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Evaluando a 273.15 K, Py = P4, (273.15 K) = 1.277 kPa

1.  Evaluando las condiciones residuales

473.15
Tr = 420 = 1.127 Pr = m =1.731
273.15 266.9 1.277
TOr = 420 = 0.6504 an = m = 0.635 POr = m = 0.0316

iv.  Del paso a) para el camino termodinamico, es necesario determinar AH" y AS". Mediante
la funcion HEVAP ().
AHY = HEVAP (T,,, Ty, P.)RT,, = HEVAP (0.635,0.6504,40.43) * (8.314) * (266.9)
AHY = (9.7943)(8.314)(266.9) = 21,733.62 ] /mol
Y para la entropia

AHY  21733.62]/mol _ 957 Ji
T  27315K 77 molK

v.  Delaetapab) del camino termodindmico, se debe calcular HR y SR. Mediante las funciones

ASY =

HRB ()y SRB ().
HR = HRB(T,,, Py;, w)RT, = HRB(0.6504,0.0316,0.191)(8.314)(420)
HR = (—0.09839)(8.314)(420)

Hf = —343.6 L
mol

SR = SRB(T,,, Py, w)R = SRB(0.6504,0.0316,0.191)(8.314)
SR = (~0.1061)(8.314)(420)
J

SR = _-0.8821
1 mol K

vi.  Cambio de estado como gas ideal, desde condiciones de referencia hasta condiciones de
operacion. Determinando AH9' y AS9! cuyas integrales se evaliian mediante las funciones
HCPI () y SCPI (). Los valores para Cp son dados en la funcion para este,

AH9" = HCPI(T,,T,A,B,C,D)R
= HCPI(273.15,473.15,1.967,31.63x1073,-9.837x107%,0)(8.314)
AHY = (2473.4463)(8.314)

AHY! = 20,564.23L
mol

| P
ASIt = SCPI(T0: T,A,B,C, D)R —Rln (P_>
0
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AS9t = sCPI(273.15,473.15,1.967,31.63x10~3,—9.837x1076,0)(8.314)

(8.314)1 ( 70 )
' "\1277
AS9 = (6.6725)(8.314) — (8.314)(4.004)
AS9t = 22.19 J
mol K

vil. A presiones elevadas, se aplican la ecuaciéon 3.17 junto con el Apéndice E de Smith, Van
Ness, & Abbott (2005). Dado que a las condiciones de T,, = 1.127 y B. = 1.731 no se

tienen valores exactos, es necesario realizar una interpolacion doble mediante la funcion

INTER DOBLE ()

Para (HR)°/RT, se tiene la matriz de valores conocidos

_ [-2.203 —2.965] _ _ ~
m=1_1719 _2_479] x=[15 1731 2.0] y=[110 1127 1.15]
(H®)°
BT = INTER DOBLE(m,x,y) = —2.2932
c

Para (HR)'/RT, se tiene la matriz de valores conocidos

_[-0.617 —-1.261 _ _
m= 0487 —0.604] x=1[15 1731 2.0] y=1[1.10 1.127 1.15]
(H®)?
= INTER DOBLE(m,X,y) = —0.7732
RT, -
Entonces, mediante la funcion HRG ()
H
RT = HRG(—2.2932,—-0.7732,0.191) = —2.4410
c
HE = (—2.4410) (8.314 L) (420 K)
mol K
R J
Hy = —8523.68 —
mol

Realizando el mismo procedimiento para (S®)°/R y (S®)°/R con la funcién SRG ()

SR
?2 = SRG(—1.6406,—0.7833,0.191) = —2.4410
SR =(-21.7902) <8 314L>
2 ' ' mol K
R ]
Sy =—14.8838—
mol

De igual manera para Z mediante ZGEN ()
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z = ZGEN(0.4701,0.1351,0.191)
z = 0.4959
viii.  Las propiedades son

. 0.4959 * (83.14 bar cm3/mol K)(473.15 K)

70 bar
cm?3
V =278.7—
mol
AH = 21,733.62 — (—343.6) + 20,564.23 + (—8523.68)

]

AH = 34,117 —

mol

AS = 79.5700 — (—0.8821) + 22.1900 + (—14.8838)
J

AS = 87.7583
mol

AU = 34117 J (70 bar) | 278 7cm3 )
N mol ar " mol (10 cm3 bar)

AU = 32166.1L

mol

Las discrepancias respecto a resultado de la referencia son mostrados en la Tabla 3.4. Se puede

notar que los errores relativos son menores al 5%, el méximo valor de diferencia es de 3.16%.

Tabla 3.4 - Comparativas de resultados obtenidos en la resolucion del Problema 1

Propiedad Valor referencia Valor calculado Error (%)
Z 0.512 0.4959 3.1445
V(cm3 mol™1) 287.8 278.7 3.1619
AH(J mol™1) 34,233 34117 0.3388
AS(Jmol™* K1) 88.72 87.7583 1.0840
AU(J mol™) 32,218 32,166.1 0.1614

PASO 11: La mayoria de los problemas para el calculo de propiedades energéticas siguen este
esquema. El planteamiento del camino termodindmico es importante para identificar en que etapa

del proceso se hara cada célculo. Por otra parte, este problema se puede extender para generar
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datos termodinamicos para el /-butano, al combinar el conjunto de funciones mostradas, y al in-

sertar diferentes valores de T y P.

PASOS 12 a 16: El diseno del algoritmo para la resolucion de este problema se presenta en el

Algoritmo 4.5.

3.4.1.2 Problema 2: Coeficiente de fugacidad en mezclas

Area de

No. Problema 2 Termodinamica Quimica
aplicacion

Tematica Coeficiente de fugacidad

Referencia Ejemplo 10.8 Smith, Van Ness, & Abbott (1996)

Estimar @, y @, meidante las correlaciones del segundo coficiente virial para
Enunciado una mezcla equimolar de metil cetona (1)/tolueno (2), a 50 °Cy 25 kPa. Ajus-

tar todas las k;; = 0.

Resolucion

PASO 1: El problema se enfoca en el calculo de los coeficientes de fugacidad para especies en
solucion, dichas especies son etil cetona (1) y tolueno (2). Se conocen las condiciones de la mezcla,

siendo 50°C, 25 kPa y una relacion equimolar.
PASO 2: No requiere diagrama

PASO 3: Calcular el coeficiente de fugacidad para una mezcla equimolar de metil cetona (1) y

tolueno (2) bajo las condiciones de 50°C y 25kPa. Asumir todos los k;; = 0.
PASO 4: El problema estd completamente definido y tiene una tinica solucion.

PASO 5: Se utilizara el modelo del Segundo coeficiente virial, considerando su aplicacion a pre-

siones bajas y moderadas. Este se describe mediante la ecuacion 3.20.

PASO 6: Mediante la Tabla B.1 de Smith, Van Ness, & Abbott (2005) se obtiene:

Especie Te/K Pc/bar Ve/ecm® mol ™! Zc ®
1 535.5 41.5 267 0.249 0.323
2 591.8 41.1 316 0.264 0.262
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PASOQO 7: Relacion equimolar, es decir y; = 0.5y y, = 0.5.
PASO 8: Ver Algoritmo 4.6
PASO 9 y 10: Resolucion

i. Laecuacion 3.20 para una mezcla de dos especies se puede separar como

N P N P
In ¢y =ﬁ(311 +y36812) Ing, =ﬁ(322 + y{612)

Siendo 8,, = By, — By1 — B,,. Los coeficientes virales se determinan mediante las ecuaciones

3.21 y 3.16. Mediante la funciéon BTR () se pueden determinar B y B1.
ii. Las propiedades criticas y reducidas de la mezcla y componentes son:

T.1, = (535.5 % 591.8)1/2 = 562.94 K

267)/3 + (316)'/3\
12 = (( ) (816) > = 291.81 cm3/mol

2
0.249 + 0.264
chz = = 02565
2
bar cm?
(0.2565) (83.14 ———) (562.94 K)
Py = mol K = 41.14
1z ™ 291.81 cm3/mol T
0.323 + 0.262
(1)12 = = 02925
2
_ 323.15 06035 T — 323.15 05460 T — 323.15 _ 05740
™™ 5355 "7 5918 T2 7 (535.5%591.8)1/2

iii. Determinando los coeficientes viriales. Para la especie 1:

[BO B1]= BTR(0.6035)
B® =-0.8637 B! =-1.2954

Entonces,
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bar cm3
W) (535.5 K)

(41.5 bar)

<83.14
By, =

(—0.8637 + (0.323)(—1.2954)) = —1378.8

En resumen, para los demas coeficientes se tiene:

Especie T, B° B! B (cm3 /mol)
11 0.6035 -0.8637 -1.2954 -1378.8
22 0.5460 - 1.0282 -2.0453 -1872.4
12 0.5740 -0.9428 - 1.6315 -1615.4

iv. Determinando ¢; con 8;, = —1615.4 — (—1378.8) — (—1872.4) = 1635.8

~ (0.25 bar)
Ing, = — (—1378.8 + (0.5)?(1635.8)) = —0.0090
(83.14m> (323.15 K)
¢, = 0.9910
- (0.25 bar)
Ing, = — (—1872.4 + (0.5)%(1635.8)) = —0.0090
(83.14W) (323.15 K)
¢, = 0.9865

v. Con el fin de generalizar el calculo del coeficiente de fugacidad mediante ecuaciones viriales
para varios componentes, se ha desarrollado la funcion PHIB (). Para este ejemplo, la fun-
cion se define como PHIB (t, p, v, tc, pc, ve, zc, w) siendo y, tc, pc, ve, zc y w vectores

filas con las propiedades de los compuestos en solucion.
PHIB(323.15,0.25,[0.5 0.5],[535.5 591.8],[41.5 41.1],[267
316],[0.249 0.264],[0.323 0.262])

~ ~

$, =0.9873  $, =0.9827

La comparativa de los resultados obtenidos se muestra en la Tabla 3.5. La aplicacion de la funcion
PHIB () arroja resultados mas proximos a la referencia, el error final para éste es del 0.03%. A
diferencia, el calculo mediante funciones individuales muestra errores de 0.40 y 0.53 % respecti-

vamente.
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Tabla 3.5 - Error relativo porcentual respecto a los resultados obtenido en el Problema 2.

MEDIANTE FUNCIONES INDIVIDUALES

Propiedad Valor referencia Valor calculado Error (%)
b1 0.987 0.9910 0.4053
b, 0.983 0.9865 0.3560
MEDIANTE FUNCION PHIB ()
Propiedad Valor referencia Valor calculado Error (%)
N 0.987 0.9873 0.0304
b, 0.983 0.9827 0.0305
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3.4.1.3 Problema 3: Calculos del punto de rocio y burbuja

Area de o .
No. Problema 3 Termodinamica Quimica
aplicacion
Tematica EVL a presiones bajas y moderadas

Referencia Ejemplo 12.2 Smith, Van Ness, & Abbott (1996)

Para el sistema 2-propanol (1)/agua (2), los valores siguientes de parametros
son recomendados para la ecuacion de Wilson:

a,, = 437.98 cal mol™*  a,; = 1238.00 cal mol™?!

V, =76.92 cm3 mol™t V, = 18.07 cm3 mol ™t

Ademas, se tienen las siguientes ecuaciones de Antoine:

In Pj% = 16.6780 — _3640.20
T —53.54
In P;% = 16.2887 — 381644
Enunciado T—-46.13
En donde T esté en kelvins y la presion de vapor esta en kPa. Suponiendo la
validez de la ecuacion de la Ley de Raoult modificada, calcular:
a) Py{y;}paraT = 353.15K yx; = 0.25
b) Py{x;}paraT =353.15Kyy; = 0.60
¢) Ty{y;}paraP =101.33 kPay x; = 0.85
d) Ty{x;}paraP =101.33 kPayy, = 0.40
e) P%, la presion azeotrdpica, y xi = yi*, la composicion azeotropica
paraT = 353.15 K.
Resolucion:

PASO 1: Se trata de un problema para el calculo de EVL, esto es, calculos para punto de rocio y
burbuja. Como datos generales de entrada se dan los parametros para la ecuacion de Wilson, asi
como las funciones para la presion de saturacion. Asi mismo, segun los literales, se dan las condi-

ciones para T, P, {x;} y {yi}.

PASO 2: No requiere un diagrama
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PASO 3: Calcular los puntos a) BURBUJA P, b) ROCIO P, ¢) BURBUJA T, d) ROCIO T y e)
determinar la presion azeotrdpica, aplicando la ley de Raoult Modificada y la ecuacion de Wilson

para el coeficiente de actividad.
PASO 4: El problema esta completamente definido, tiene una tinica solucion.

PASO 5: El enunciado del problema supone la validez de la ley de Raoult modificada, esto es, la
ecuacion 3.23 con ®; = 1. Asi mismo, brinda los pardmetros para la ecuacion de Wilson para el

calculo del coeficiente de actividad.

PASO 6: El enunciado brinda los datos necesarios para los calculos.
PASO 7: Se dan las fracciones molares segtn sea el caso.

PASO 8: Ver Algoritmo 4.7, Algoritmo 4.8, Algoritmo 4.9 y Algoritmo 4.10
PASO 9y 10: Resolucion

Debido a que los célculos de este tipo requieren procesos iterativos largos (aun cuando se trabaja
en un modelo semi ideal) no se presenta el proceso de calculo numérico como los problemas an-
teriores. En lugar de ello, se presentan las funciones desarrolladas para los calculos de burbuja y

rocio segun los algoritmos del Paso 8.

a) Calculo de Burbuja P dado T = 353.15y x; = 0.25

Para éste literal se utiliza la funcion BURBUJAP (T, {x;} , [modelo]). Los argumentos obliga-
torios de esta funcidon son T y un vector fila con las fracciones x;. El argumento opcional modelo
hace referencia a como se desarrollard la formulacion gammas/phi. Por defecto es 1 (se puede
obviar) y se refiere a un modelo no ideal (toma en cuenta @), cuando se requiere un modelo semi-
ideal, se debe colocar 0, para emplear la ley modificada de Raoult, como es el caso de este pro-
blema. Entonces,

[p, y] = BURBUJAP(353.15,[0.25 0.75],0)

La funcion pregunta inicialmente el modelo para y;, para este caso, el modelo de Wilson. Selec-
cionado el modelo, es necesario introducir los parametros de dicho modelo. Posteriormente solo
es necesario introducir las constantes de Antoine para cada una de las especies, en este caso como
un vector fila. Finalmente, si se requiere, la funcion mostrard un grafico de error versus iteracion.

El resultado obtenido es
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P=91.464kP y, = 05376 y,= 04624

La Figura 3.3 muestra el proceso de resolucion en la consola de Scilab.

Archive Editar Control Aplicaciones ?

FEIADOD Y ER R K &@

—-> [p,v]=BURBUJAP(353.15,[0.25 0.75]1,0)
Seleccionar modelo para coeficiente de actividad
1. WILSCH

2. VAN LARR

3. MARGULES

--> 1

Introducir wector fila de Vi en la forma [V1 V2]
—-> [T76.92 18.07]

Introducir wector fila de aij en la forma [al2 aZl]
--> [437.98 1238]

CONSTANTES PARA ECUACION DE ANTCINE
Introducir wector fila de constantes de Antoine para compuesto 1
——> [16.6780 3640.2 219.61]

Introducir wvector fila de constantes de Antoine para compuesto 2
—-> [16.2837 3816.44 227.02]

ITERACION 1.000000
P = Sl.4€4182 kPa| Y1 = 0.537566| Y2 = 0.462434| = = 1.000000
ITERACION 2.000000
P = 91.464182 kPa| Y1 = 0.537566| Y2 = 0.462434| e =0.000000

iDesea mostrar gréafico de convergencia?
1.5i
2.No

——> 2

9l.464
vy =

0.5376 0.4624

Figura 3.3 - Resolucion de BURBUJA P para Problema 4 en Scilab

b) Calculo de Rocio P dado T = 353.15y y; = 0.60
Para éste literal se utiliza la funcion ROCIOP (T, {y;}, [modelo]). Los argumentos tienen el
mismo significado que para BURBUJAP (), a diferencia que ahora se debe introducir un vector
fila para y;. Asi mismo, la sintaxis para la solicitud de parametros es la misma. Los resultados
obtenidos son
[P,x] = ROCIOP(353.15,[0.6 0.4],0)
P =96.709 kPa x; =0.4489 x, = 0.5511
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La Figura 3.4 muestra la resolucion en la consola de Scilab. Aqui se muestran dos ramas de itera-
cion. La primera, denominada ITERACION se refiere al rizo exterior para P segun Flujograma
4.6, para este se han realizado tres iteraciones. El segundo, ITERACION INTERNA se refiere al
rizo interior para y. Para la primera iteracion de P se han requerido 13 iteraciones para el rizo
interno.
c) Célculo de Burbuja T dado P = 101.33 kPay x; = 0.85
La funcién a utilizar es BURBUJAT (P, {x;}, [modelo]). Los argumentos tienen el
mismo significado que las funciones anteriores, asi mismo la sintdis de parametros. Los
resultados obtenidos son:
[T,y] = BURBUJAT(101.33,[0.85 0.15],0)
T =35393K y,=0.8172 y, =10.1828
d) Célculo de Rocio T dado P = 101.33 kPay y; = 0.40
La funcion a utilizar es ROCIOT (P, {y;}, [modelo]). Insertando parametros
[P,x] = ROCIOT(101.33,{0.4 0.6],0)
T =36096 K x; =0.0596 x, =0.9558
La Figura 3.6 muestra la resolucion para este literal.

e) Mediante el concepto de volatilidad relativa se sabe que

sat
- Y1P1
12 — sat
2%
oo psat sat
(1) £ Py (1) _ Py
X12)x,=0 = ~psat X12)x,=1 = o psat
2 V1 b2

La existencia del azedtropo se identifica cuando uno de esto valores es menor a uno y el otro es

mayor que uno. De las ecuaciones 3.37

(18.07) —(437.98)

127 (7692) P ((1.9872)(353.15)
(76.92) —(1238)

A21 = (1g.07) P ((1.9872)(353.15)

) = 0.1259

) = 0.7294

Iny® = —In(0.1258) + 1 — (0.7294) = 2.344
Inye = —1n(0.7294) + 1 — (0.1258) = 1.19

ye =1042 yP =3.287
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Archive Editar Control Aplicaciones ?

ZE|l&4E0|Y 2 B S| X & @

-—> [p,®]=RCCIOP (353.15,[0.6 0.4],0)
Seleccionar modelo para coeficiente de actiwvidad
1. WILSON

2. VAN LALR

3. MRRGULES

——> 1

Introducir wector fila de Vi en la forma [V1 V2]
——> [T76.92 18.07]

Introducir wector fila de aij en la forma [al2 aZl]
--> [437.98 1238]

CONSTANTES PARA ECUACIGN DE ANTOINE
Introducir vector fila de constantes de Antoine para compuesto 1
—-—> [l&6.6780 3640.2 219.81]

Introducir wector fila de constantes de Bntoine para compussto 2
--> [16.2887 3816.44 227.02]

ITERACION 1.000000

P = 96.718933 kPa| X1 = 0.434226| X2 = 0.565774| e = 0.3071&9

ITERACICN INTERNZ 1

X1l = 0.435184| X2 = 0.560816| Exr 1 = 0.007598| Err 2 = 0.005851
ITERRCICN INTERNA 2

X1l = 0.442497| X2 = 0.557517| Err 1 = 0.005004| Err 2 = 0.003903
ITERACION INTERNA 3

X1l = 0.444694| X2 = 0.555329| Err 1 = 0.003287| Err 2 = 0.0025%¢
ITERRCION INTERNA ¢4

X1l = 0.44€147| X2 = 0.55388l| Exrr 1 = 0.002158| Err 2 = 0.001721
ITERACION INTERNA 5

Xl = 0.447106| X2 = 0.552925| Err 1 = 0.001418| Err 2 = 0.001138
ITERARCICN INTERNZ &

X1l = 0.447738| X2 = 0.552294| Err 1 = 0.000%32| Err 2 = 0.000752
ITERACTICN TIWTERNZ 7

X1l = 0.448154| X2 = 0.551878| Err 1 = 0.000613| Err 2 = 0.000496
ITERACION INTERNA &

X1l = 0.448428| X2 = 0.551605] Exrr 1 = 0.000403| Err 2 = 0.000327
ITERRCION INTERNA 9

X1 = 0.448608| X2 = 0.551424| Err 1 = 0.0002&5| Err 2 = 0.000215
ITERRCION INTERNA 10

X1l = 0.448727| X2 = 0.551306| Exr 1 = 0.000174| Err 2 = 0.000142
ITERACICN INTEENZ 11

X1l = 0.448805| X2 = 0.551227| Exrr 1 = 0.000115| Err 2 = 0.000053
ITERRCTICN TIWTEENZ 12

X1l = 0.448857| X2 = 0.551176| Exrr 1 = 0.000075| Err 2 = 0.000061

ITERRCION INTERNA 13
X1l = 0.448891| X2 = 0.551142| Err 1 = 0.000050| Erxr 2 =
ITERACION 2.000000
P = 96.70€6164 kPa| X1 = 0.448891| X2 = 0.551142| e = 0.000132
ITERACION INTERNA 1
X1l = 0.448913| X2 = 0.551087| Exr 1 = 0.000021| Err 2 = 0.000077
ITERACION 3.000000
P = 96.705322 kPa| X1 = 0.448913| X2 = 0.551087| e = 0.000033

=]

.000040

:Desea mostrar grafico de convergencia?
1.5i

2.No

--> 1

p =

SE.709

x =

0.4489 0.5511

Figura 3.4 - Resolucion de ROCIO P para Problema 4 en Scilab



Archive Editar Control Aplicaciones 7

ZEIADD|Y S B S X &

Scilab 6.1.0 Conzole

--> [T,y]=BURBUJAT (101.33,[0.85 0.15],0)}
Seleccionar modelo para coeficiente de actiwvidad
1. WILSCH

2. VAN LARR

3. MARGULES

-—> 1

Introducir wvector fila de Vi en la forma [V1 V2]
-—-> [Te.%2 18.07]

Introducir wvector fila de aij en la forma [al2 a2l]
——> [437.98 1238]

COMSTANTES PARA ECUACION DE ANTOINE
Introducir wvector fila de constantes de Antoine para compusesto 1
——> [1l6.6780 3640.2 219.61]

Introducir vector fila de constantes de Antoine para compuesto 2
——> [16.2887 38l6.44 227.02]

ITERACION 1.000000
T = 353.925136 E| Y1
ITERACION 2.000000
T = 353.925130 E| Tl

0.0000001 X2 0.000000] e = 0.011667

0.817239| A2 0.182785 e = 0.000000

i;Desea mostrar grafico de convergencia?
1.5i

-——> 2

0.8172 0.1828

Figura 3.5 - Resolucion de BURBUJA T para Problema 4 en Scilab
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--> [T,x]=ROCIOT (101.33,[0.4 0.6],0)
Seleccionar modelo para coeficiente de actiwvidad

1. WILSON
2. VBN LAAR
3. MARGULES
-—->1

Introducir vector fila de Vi en la forma [V1 V2]

——> [7€.82 18.07]

Introducir wector fila de aij en la forma [al2 a2l]

—-> [437.9% 1238]

CONSTANTES PARA ECUACIGN DE ANTOINE
Introducir vector fila de constantes de Antoine para compuesto 1
—--> [16.6780 3640.2 219.61]

Introducir vector fila de constantes de Antoine para compuesto 2

—-> [1€.2887 38l6.44 227.02]

ITERACION 1.000000

T = 358.652081 K|

ITERACION 2.000000

T = 353.018718 K|
ITERACICN

ITERACION

ITERACICONH

ITERARCICH

ITERACICN

ITERACICN

ITERACION

ITERACICON

ITERACICH

ITERACICN

T = 360.947655 K|

ITERACION 4.000000

T = 360.855163 K|

1.5i
2.No
—-> 2

0.05%6 0.9558

X1

X1

X1

X1

INTEENA
T = 353.018718 K|
INTERNA
T = 353.018718 K|
INTERNA
T = 353.018718 K|
INTERNR
T = 353.018718 K|
INTEENA
T = 353.018718 K|
INTEENA
T = 353.018718 K|
INTERNA
T = 353.018718 K|
INTERNA
T = 353.018718 K|
INTERNA
T = 353.018718 K|
INTEENA
T = 353.018718 K|
ITERACION 3.000000

0.254281| Xz =

0.125432| Xz =

1
Xl =
2
Xl =
3
Xl =

X1l =

Xl =

X1l =

Xl =

Xl =

X1l =

10
Xl =

0.117805]

0.0898584]

0.0744089]

0.066734]

0.062988]|

0.061169]

0.06028¢€|

0.0598589]

0.059652]

0.059552]

0.058552| X2 =

0.058552| X2 =

;Desea mostrar grafico de convergencia?

0.745693|

0.626515]

e

e

0.020808

0.0187%0

X2 = 0.8821€9| Err 1 =

X2 = 0.9831342]

X2 = 0.944732|

X2 = 0.95049%96]

X2 = 0.953251]

X2 = 0.954584|

X2 = 0.855230]

X2 = 0.955543]

X2 = 0.955694]

Err 1 =

Err 1 =

Err 1 =

Err 1 =

Err 1 =

Err 1 =

Err 1 =

Err 1 =

X2 = 0.955768| Err 1 =

0.955768|

0.955768|

e

e

0.0215967

0.000021

=}

=]

=]

=]

=}

[=}

=]

=]

=}

=}

.022665]

-151071]

.103547]

.057634]

.029782]

.014892]

.007324)

.003573)

.001736]

.000842]

Err

Err

Err

Err

Err

Err

Err

Err

Err

Err

=}

=]

=]

=}

=}

=}

=]

=]

=}

=}

.382582

-043057

-007381

.002405

.001020

-0004&67

-000220

-000105

.000050

.000024

Figura 3.6 - Resolucion de ROCIO T para Problema 4 en Scilab.
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La presion de saturacion es

Pfat = ex (16 6780 — o r02 ) = 92.59 kPa
1 = expre 353.15 — 53.54)
Psot = (16 2887 — o104 ) = 47.38 kPa
2 TP 353.15 — 46.13)
Por lo tanto,
@)oo = (10.42)(92.59) ), = (92.59)
®12)x,=0 = (47.38) M2)e=1 = (47.38)(3.287)

(alz)xlzo = 2036 (alz)xlzl = 0594‘5

Como (a@13)x,=0 €s mayor a 1y (a;2)x,=1 menor a 1, existe un azeotropo a la T dada,

entonces
a1 = 1
Por lo que,

y{?  Ps%t  47.38

== =05117
ys? P 92.59

Para determinar x se hace la resta In y, — In y; mediante la ecuacion de Wilson, con x, =

1—x;

lnﬁ I (1 —x1) + x5, + Aqz _ Ay
Y2 xp+ (A =x)A, 3+ A —x)A2, (1—x9) +x1A5

Sustituyendo valores e igualando a cero (asignado funcién a variable fx)

1—-0.2706x, 0.1259 0.7294

=067 +1 _ _
fx TN 1259 + 0.8741x, T 01259 + 0.8741x, 1 - 0.2706x,

Para demostrar la aplicacion de Excel en la resolucion de ecuaciones no lineales, se muestra
en la Figura 3.7 la aplicacion de la funcion Buscar Objetivo, definiendo la celda donde se
encuentra la funciona a resolver (DJ5) y la celda donde se encuentra el valor de la variable
(D6). Asi mismo, se muestra la solucion obtenida por la funcién Solver. Ambas arrojan el

mismo valor de x; = 0.71739. Los resultados son:
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SOLVER | BUSCAR OBJ.
F(X1)= | -1.04E-07 -6.29E-06 Funcién Objetivo
X1= 0.71739 0.71739 Celda a variar

Por los tanto, x{* = 0.7173. La presion azeotropica viene dada por P4 = y{#P;% De la funcion
WILSON(353.15,[0.7173 0.2827],[76.92 18.07],[437.98 1238]) sec obtiene

que y{¥ = 1.0781, entonces,

P9 = (1.0781)(92.59 kPa) = 99.82 kPa
P% = 9982 kPa y = x% =0.7173

fr|| =0.67+LN({{1-0.2706*D6)/(0.1259+0.8741*D6))+{0.1259/(0.1259+0.8741*D6)}-(0.7294/(1-0.2706*D6))
| D | E | F

PROBLEMA 3: APLICACION DE BURCAR OBJETIVO (EEEEUEE

PARA ENCONTRAR X1
SOLVER |BUSCAR OBL.
F(X1)=| -1.04E-07 -5.20E-01| Funcion Objetivo Cambiando la celda: | SDS6) L

X1= 0.71739] 1.00000! Celda a variar Cancelar

Definir la celda:

Con elvalor 0

Figura 3.7 - Resolucion de la fraccion mol para x4 en el azeétropo formado en el Problema 4 me-
diante Excel

La comparativa de los resultados obtenidos mediante las funciones y los obtenidos en la referencia
se muestran en la Tabla 3.6. Los resultados de los literales a), b), ¢) y ) presentan errores menores

al 0.5%. Sin embargo, el literal d) presenta un error del 6.7% para x;
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Tabla 3.6 - Error relativo porcentual respecto a los resultados obtenido en el Problema 3.

Referencia ‘ Cilculo ‘ Error (%)
a)
P 91.47 91.464 0.0066
X [0.538,0.462] | [0.5378,0.4624] | [0.0743, 0.0865]
b)
P 96.72 96.709 0.0114
y [0.449,0.551] | [0.4489,0.5511] | [0.0222,0.0181]
)
T 353.85 353.93 0.0226
y [0.815,0.185] |[0.8172,0.1828] | [0.2700, 1.1890]
d)
360.61 360.96 0.0971
x |[0.0639,0.9361] | [0.0596, 0.9558] | [6.7292, 2.1044]
e)
P% 99.83 99.82 0.0100
x{ 0.7173 0.7173 0.0000

3.4.1.4 Problema 4: Equilibrio quimico en reacciones multiples

Area de

No. Problema 4 Termodinamica Quimica
aplicacion

Tematica Equilibrio quimico en reacciones multiples

Referencia Ejemplo 13.12 Smith, Van Ness, & Abbott (2005)

Se designa una cantidad que se alimenta de n-butano puro a 750 K y 1.2 bar
para producir olefinas. Unicamente dos reacciones tienen conversiones de
equilibrio favorable bajo estas condiciones:
Enunciado C4Hig » CoH, + CyHg

C4Hig = C3Hg + CH,
Si estas reacciones logran el equilibrio, ;Cudl es la composicion del pro-

ducto?

Resolucion:

PASO 1: Se trata de un problema para el calculo de las concentraciones en el equilibrio en un
sistema de dos reacciones quimicas. Se proporcionan las condiciones de equilibrio (P y T) asi

como las reacciones quimicas involucradas.
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PASO 2: El diagrama se muestra a continuacion

B.C:ng = 1 mol
—»

C4Hy9 » CHy + C3Hg

C4Hyy — C3Hg + CH,

(D P =1.2 bar
T=750K
—»
(In

YcaHo
YcyH,
Yc,Hg
YcsHg
YcH,

PASO 3: Determinar las concentraciones en el equilibrio para la descomposicion de n-butano a

750 Ky 1.2 bar, si las reacciones favorables son las mostradas en el diagrama anterior.

PASO 4: El problema esta completamente definido, solo son requeridos datos de propiedades de

las especies en reaccion.

PASO 5: Dado que las reacciones favorables se llevan a bajas presiones y altas temperaturas, el

sistema se puede tratar como gas ideal, esto implica la aplicacién de la ecuacioén 3.51 para el

calculo de y; y las ecuaciones 3.42 a 3.47 para el calculo de K;.

PASQ 6: De las Tablas C.1 y C.4 de Smith, Van Ness, & Abbott (2005) se obtienen los coeficientes

para Cp y los valores para AGYyg y AH29g. Estos valores se representan en formato matricial,

posteriormente se utilizaran de esta forma.

C4H10
CZH4
P | CGHs
CH,
CH,

AGS% = [ Catlio

C,H
AGZog :[ e

A
1.935
1.424
1.131
1.637
1.702

CH,

—16,570 68,460

CoH,

B
36.915
14.394
19.225
22.706

9.081

C2He

—31,855 62,205

C2He

PASQ 7: Se toma como base de calculo 1 mol para n,

PASO 8: Aplicar Algoritmo 4.11 y Algoritmo 4.12

PASO 9 y 10: Resolucion

C
—11.402
—4.392
—5.561
—6.915
—2.164

C3He

C3H,

cocoococoly

CH,
—50,460

CH,

—125,790 52,510 -83,820 19,710 —74,520
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i. La idealidad de las condiciones permite aplicar la ecuacién 3.51, con P = 1.2 bar y P° =

1 bar. Los coeficientes estequiométricos son

vi,j =11 -1 1 1 0 0
1 -1 0 0 1 1

Los coeficientes globales vienen dados por la ecuacion v; = ¥; v; ;, entonces,
v=14+1-1)=1
vy=(1+1-1)=1

De lo anterior se obtiene

Yc,H,YC,Hy

- (1'2)_1KI
YcaHyo
YcHYCH _
e -8 = (12) 1K”
YcyHyo

La aplicacion de la ecuacion 3.48 permite definir y; como funcion del grado de avance, en-

tonces,
1—¢&—¢y
YeuHy =
1+¢&+¢y
&1
Yc,Hy = Ve Hg = 1+te +e. & + e
_ _ &nr
YcsHg = YCH, = 1+& +¢

Sustituyendo en las ecuaciones para K; y reordenando

ef _
= (1.2)"1K
A+eg+e)A—g—gy) (1.2)7K, (A)
efy _
= (12) 1K” (B)

A+e+e)A—eg—ep)
ii. Los valores de K; se obtienen mediante la funcion KEQ (t,v,cp,h0,g0). Aqui, 7 es la
temperatura de operacion, v es la matriz de los coeficientes estequiométricos con sus respec-

tivos signos, cp es una matriz con los Cp de las especies, 40 es un vector fila con los valores

)

de AHJqg y g0 para AGYeg. Definiendo,
p=[1110
-1 001
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1.935 36.915 —11.402
1.424 14.394 —4.392
cp =11.131 19.225 -5.561
1.637 22.706 —6.915
1.702 9.081 -—-2.164

o O O OO

g0 =[-16,570 68,460 —31,855 62,205 —50,460]

h0 = [-125,790 52,510 -—83,820 19,710 — 74,520]
Por lo tanto,
KEQ(750,v,cp,h0,g0)
K; = 3.8555 K;; = 305.46
Sustituyendo en A y B,

2
€
A+e+e)A—g—¢gy)

= (1.2)"1(3.8555)

2
&
A+e+e)A—g—¢gy)

= (1.2)71(305.46)
Con el fin de utilizar el método de Newton-Raphson para sistemas de ecuaciones no lineales, se
reordenan estas ecuaciones de la siguiente forma
fi =3.2129(1 — ? — 2g16;, — ef) —f =0
fo = 254.55(1 — e? — 25,6, —€4) — €4 =0
En forma matricial

_ [3.2129(1 — e} — 2¢&,6y — €f) — €F
 1254.55(1 — €2 — 2¢,;, — €2) — €7

La matriz jacobiana viene dada por

ofij  |oh

/- deql,, 10l _ [—6.4258(3, +e) —2¢  —6.4258(e + &)
ofs of; —509.1(¢; + ;1) —509.1(¢g; + 1) — 2¢y;
deq ) de, .
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Para resolver el sistema se llama a la funcion NOLINEAL (X0, FUN, JAC) . Siendo X0 el vector
fila con los valores iniciales de las variables, FUN la funcion a evaluar y JAC la matriz jacobiana.
Para utilizar esta funcion, es preciso declarar previamente las funciones y la matriz jacobiana. Esta
declaracion es mostrada en la Figura 3.8, las funciones f; y f, son declaradas dentro de una misma
funcion denominada f, las variables son asignadas dentro de un mismo vector fila x, siendo x(1) =
g y x(2) = g;;. Para la matriz jacobiana, se ha declarado una funcién jac que, de igual manera,
asigna las variables en una sola matriz x. Los valores iniciales se han elegido como ) = 1y & =

1. La funcion da como resultado,
NOLINEAL([1 1],f,jac)
g =0.1008 &, =0.8976
Sustituyendo en las ecuaciones para y;
Yeunye = 0.0008  ye,u, = Ye,n, = 0.0504  yep, = yen, = 0.4492

El grafico de convergencia se muestra en la Figura 3.9, mostrando un total de 7 iteraciones. La
linea negra es la curva de error para &, la lineal azus es la curva para &,. Las discrepancias se

muestran en la Tabla 3.7.

Tabla 3.7 - Error relativo porcentual respecto a los resultados obtenido en el Problema 4.

Valor Referencia| Calculo |Error (%)
K, 3.856 3.8555 0.0130
K, 268.4 305.46 13.8077
& 0.1068 0.1008 5.6180
& 0.8914 0.8976 0.6955
Yc,Hyo 0.0010 0.0008 20.0000
Yc,H, = Y, H, 0.0534 0.0504 5.6180
YcsHe = YcH, 0.4461 0.4492 0.6949
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—-> function cal=f(x
> cal (1)=3.2139% (1-(x{1).%2)-2%x (1) *x(2) - (x(2).*2)) - (x (1) ."2)
= cal(2)=254.55% (1-(x(1)."2)-2*x(1)*=x(2)-(x(2)."2)) - (=x(2)."2)

> endfunction
——> function j=jac(x)
> §=[-6.4258% (x(1)+x(2))-2*x (1), -6.4258% (X (1) +xX(2));-509.1* (x(1)+x(2)),-509.1*% (x(1)+x(2))-2*x(2)]

> endfunction

--> NOLINEAL([1 1],f,Jjac)
ans =

0.1008544 0.8975619

Figura 3.8 - Resolucion en Scilab para &; y &;; del sistema no lineal del Problema 5

Grafico de Convergencia (Error vs. Iteracion)

1h—_\_"‘—‘—,_\_‘__-

0.8

0.6

Error

04

0.2

1 2 3 4 5 6 7
lteracion

Figura 3.9 - Grifico de convergencia para el sistema no lineal
del Problema 5. En negro la curva de error para &£;, en azul
para &;.
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3.4.2 Ingenieria de la Reacciones Quimicas

En este apartado se presenta la resolucion de los problemas seleccionados para la materia de Inge-

nieria de las Reacciones Quimicas. Primero se muestran un resumen de las ecuaciones a utilizar y

programar las funciones en las herramientas computacionales.

Modelos cinéticos para reacciones quimicas

a) Modelo de potencias para reacciones homogéneas

—r, =kC{  —1y = kCICE (3.52)

b) Modelo de Langmuir-Hinshelwood para reacciones heterogéneas

kP kP,P
—r=—=24 = LB (3.53)
1+ K,P, (14 K4P, + Pg)
Balance molar en un reactor intermitente
dCy
-y = ——— (3.54)
"4 dt

Al combinar la ecuacion 3.52 y 3.54 se obtiene una expresion con la que se puede obtener

el orden de reaccion y la constante k.

dCy,
— A _kcY (3.55)
dt 4
Obteniendo el logaritmo natural
dc
In (— d—:) =In(-r,) =Ink +alnC, (3.56)

Reactor intermitente de volumen variable
Para este tipo de reactor en operacion isotérmica a presion constante y con reacciones que
tienen una estequiometria Unica, el volumen esta relacionado linealmente con la conver-
sion,

V - VO

V = Vo(l + SAXA) 0 XA = Vg (357)
Ao

Siendo &4 el cambio fraccional en el volumen del sistema entre los casos de no conversion y con-

version completa del reactivo A, asi
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La concentracion también queda en funcion de g4

Co—C 1-X,
AT b e,

Ecuaciones de disefio para reactores ideales

1) Reactor intermitente

Ecuacion general de disefio

o (=7a) Cao (TT)
Si el volumen cambia proporcionalmente

P fXA dx,
40 o (o)1 + e4Xy)

2) Reactores de flujo en estado estacionario

(3.58)

(3.59)

(3.60)

(3.61)

(3.62)

Dentro de este tipo de reactores estan los Reactores de Flujo Piston (RFP) y los Reac-

tores de Mezcla Completa (RMC). Las ecuaciones de disefio se presentan en el Anexo

Il y IV. Para reactores de flujo piston con recirculacion, los modelos utilizados son

Para cualquier g4

4 —(R+1)fXAf dX,
= X T
Fao = (=7a)
Paragy =0
CaoV Car dcC,
t= Fyo =-(k+1) CaotRCar (—1y)
R+1

(3.63)

(3.64)
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e Reactores no ideales

- Distribucion de tiempos de residencia

E(t) = ¢ (3.65)
J, coat '
- Funcién de distribucion acumulativas
tr
F(t) = f E(t)dt (3.66)
ti
- Tiempo de residencia medio
tr
ty = f t-E(t)dt (3.67)
ti

105



3.4.2.1 Problema 5: Analisis de datos cinéticos en reacciones quimicas.

No. Problema

Area de o
5 L Procesos Unitarios
aplicacion

Tematica

Analisis de datos cinéticos

Referencia

Ejemplos 5.1 a 5.3 Fogler (2008)

Enunciado

La reaccion de cloruro de trifenilmetilo (tritil) (A) y metanol (B)
(C¢Hs)3CCl + CH;0H — (C4Hs)3;COCH5 + HC

se llevo a cabo en una solucion de benceno y piridina a 25 °C. La piridina

reacciona con HCI que después precipita como clorhidrato de piridina, de tal

modo que la reaccion es irreversible. Los datos de concentracion-tiempo fue-

ron obtenidos en un reactor intermitente y son mostrados en la siguiente tabla
t (min) 0|50 | 100 | 150 | 200 | 250 | 300
[A]x103

(mol/dm?)

50| 38 | 306 | 25.6 | 222 | 195 | 174

Parte a: Determinar el orden de reaccion respecto del cloruro de trifenilmetilo
Parte b: En un conjunto de experimentos, se encontré que el orden de reac-
cion con respecto al metanol era de primer orden. Determinar la constante de
reaccion especifica
Aplicar los siguientes métodos:

a) Me¢étodo grafico o diferencial

b) M¢étodo del polinomio

¢) Meétodo integral

d) Regresion no lineal

Resolucion

PASO 1: Se trata de un problema relacionado a la determinacién del modelo cinético de una reac-

cion llevada en un reactor intermitente, esto, junto con que la reaccion es homogénea, permite
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anticipar la aplicacion de la ecuacion 3.55. Se proporcionan los datos de concentracion/tiempo de

la corrida experimental.
PASO 2: No requiere diagrama
PASO 3: La resolucion del problema tiene dos objetivos:

a) Obtener el orden de reaccion respecto al cloruro de trifenilmetilo
b) Obtener la constante de velocidad especifica sabiendo que el orden de reaccion respecto al

reactivo B es uno.

PASO 4: Se tiene un problema cerrado, cuyos datos estdn completamente especificados en el enun-

ciado.

PASO 5: Dado que la concentracion inicial de B es 10 veces mayor a la de A, se puede asumir que
Cg = Cgy = constante, por lo tanto, el modelo cinético se pude escribir basado en el método de

aislamiento (reactivo B en exceso), siendo £’ una seudo-constante de reaccioén

dc
== (kcg)cs = k'cg (A)

PASO 6: En el enunciado se brindan los datos necesarios para la resolucion del problema.
PASO 7: La base de calculo sera C4o = 0.05 mol/dm? y Cgo = 0.5 mol/dm?

PASO 8: El Algoritmo 4.13 muestra los pasos para resolver problemas de analisis de datos cinéti-

cos. Este problema requiere la aplicacion de los cuatros métodos descritos.
PASO 9 y 10: Resolucion

a) Aplicacion de modelo diferencial.
Para resolver este literal, se debe utilizar la ecuacion 3.56 y obtener el conjunto de datos

para —dCy/dt y Cy.

dc
ln<—d—:>=lnk+alnCA (B)

Se aplicara el método de diferenciacion finita y el del polinomio. Primeramente, se asignan

los datos a una matriz,
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0 0.05 1
50 0.038
100 0.0306
m =150 0.0256
200 0.0222
250 0.0195
300 0.0174-

La aplicacién de la diferenciacion finita se hard para el punto inicial mediante la derivada hacia
adelante con tres puntos, en los valores intermedios derivada centrada en tres puntos y en el punto
final, derivada hacia atrds con tres puntos. Las funciones a utilizar son: DER_ADE-
LANTE(M,VR,N), DER_CENTRADA(M,VR,N) y DER_ATRAS(M,VR,N), siendo M la ma-
triz de pares de la variable de pendiente e independiente, V'R es un vector fila con el o los valores
de los puntos en que se requiere la derivada y N es el tipo de derivada (3 para el modelo de tres
puntos o 5 para el modelo de cinco puntos). La Tabla 3.8 resume los calculos de la derivada para

cada tiempo.

Tabla 3.8 - Aplicacion de la diferenciacion numérica para obtener modelo cinético del Problema 5.

ac
Derivada | t(min) Funcién Resultado InC, In <_d_tA)
ac
(d—t“‘) 0 DER ADELANTE (m,0,3) | —2.86x10~% | -2.9957 | -8.1595
0
ac,
(E) S0 | DER CENTRADA(m,50,3) | —1.94x10~% | -32702 | -8.5476
1
ac,
(F) 100 | DER CENTRADA(m,100,3) | —1.24x10~% | -34868 | -8.9952
2
ac,
(W) 150 | DER_CENTRADA (m,150,3) | —0.84x10~% | -3.6652 | -9.3846
3
ac,
(F) 200 | DER_CENTRADA (m,200,3) | —0.61x10~% | -3.8077 | -9.7046
4
ac,
(F) 250 | DER_CENTRADA (m,250,3) | —048x10~% | -3.9373 | -9.9443
5
ac,
(—t) 300 | DER ATRAS(m,300,3) | —036x10* | -4.0513 | -10.2319
6

Ahora se debe obtener la regresion de In( — dCy/dt) y In (Cy), las columnas 3 y 4 de la Tabla
3.8 muestran los valores para los logaritmos. La regresion se obtiene mediante la funcion

REG_LINEAL (M,GRADO) . Asignando valores a la matriz m
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r—2.9957 —8.1595 7
—3.2702 —8.5476
—3.4868 —8.9952

m=|-3.6652 —9.3846
—3.8077 —9.7046
—3.9373 —9.9443

L —4.0513 —10.2319-

Entonces,

[c, r] = REG_LINEAL(m,1)

dC,
In (— 7) =-2.0922 + 1.9958InC,  R? = 0.9942

De aqui se concluye que a = 1.9958 cuyo valor es muy proximo a dos, entonces a = 2. El valor

de &k’ se obtiene como
k' = 729922 = 0.1234 dm3mol~* min~?
Y la constante especifica es

_ k' 01234 dm3mol~! min?!
"~ Cgo 0.5 mol dm=3

= 0.2468 m®mol™?min~?

b) Ajuste de polinomio
Para ajustar el polinomio, se utiliza la funcion REG_LINEAL (m,grado), para la cual

r 0 0.05 1
50 0.038
100 0.0306

m =] 150 0.0256
200 0.0222
250 0.0195

L300 0.0174-

Una vez definidas, se puede variar el argumento grado para obtener el mejor ajuste, los resultados

se muestran en la Tabla 3.9.

[coef, r] = REG_LINEAL(m,grado)
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Tabla 3.9 - Regresiones segtin grado de polinomio para concentracion/tiempo del problema 5.

Grado Coeficientes R?
1 C4 = 0.0444 — 0.0001¢ 0.9073
2 C, = 0.0589 — 0.0002t + 4x1077t2 0.9930
3 C4 = 0.0498 — 2.745x107%t + 9x1077¢% — 1.267x107°¢3 0.9997
4 C4 = 0.04999 — 2.978x107%t + 1.343x107%t% — 3.485x107%¢3 + 3.697x10712¢t* | 0.9999

Como se puede notar, un grado de 3 y 4 arrojan un valor de R? mayor a 0.9995. La Figura 3.10

muestra, en Excel, las graficas de C4 contra ¢ y la regresion (en rojo) segun el grado. EI mejor

ajuste lo da un grado 4, y este se utilizara para obtener la derivada, entonces,

= —2.978x10"* + 2.686x107°t — 1.045x1078¢t2 + 1.479x1011¢3 ©)

Con esta derivada, se puede calcular los valores de — dCy/dt, y posteriormente obtener el loga-

ritmo natural como muestra la Tabla 3.10.

0.06
0.05

0.03
0.02
0.01

CA (mol/dm”3)

0.06
0.05
0.04
0.03
0.02
0.01

CA (mol/dm"3)

004 |

[CA] -t

y =-0.0001x+0.0444
R*=0.9073

100 200 300
Tiempo (min)

a) Grado1
[CA]-t
y =-1E-09%3 + 9E-07x2- 0.0003x + 0.0499
R*=0.9997
1 i
———
100 200 300

Tiempo (min)

¢) Grado 3

0.06

0.05 @

3 0.03
= 0.02
0.01

[CA]-t
v =4E-07x?- 0.0002x+ 0.0489
R?=0.993

.
TTT——e ®
100 200 300

Tiempo (min)

b) Grado 2
[CA]-t
y =4E-12x* - 3E-09%* + 1E-06%* - 0.0003x + 0.05
R2=1
S
—e____
- -,
100 200 300

Tiempo (min)

d) Grado 4

Figura 3.10 - Regresiones para la obtencion de polinomio para el calculo del Problema 5.
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Tabla 3.10 - Obtencion del logaritmo natural para datos de concentracion/tiempo del problema 5.

¢ (4] (— %) InC, |In (— %)

0 0.05 2.9870x107% -2.9957 -8.1161
50 0038 | 1.8868x10~%| 32702 | -8.5755
100 00306 | 1.1981x10~* | -34868 | -9.0296
150 00256 | 8.1009x10-5 | -3.6652 | -9.4210
200 00222 |61180x10-5 | -3.8077 | -9.7017
250 00195 | 4.9231x10-5| -3.9373 | -9.9190
300 00174 | 3.4070x10-5 | -4.0513 | -102871

Asignado valores de In C4 a matriz /nc y valores de In(— dC,/dt) a vector columna /nd

r—2.9957 —8.1161 1
—-3.2702 —8.5755
—3.4868 —9.0296
m =|-3.6652 —9.4210
—-3.8077 -=9.7017
—3.9373 —-9.9190
L—4.0513 —10.28714

Obteniendo la regresion lineal
[coef, r] = REG_LINEAL(m,1)

dc,
In = |= —1.9722+2.0324InC,  R? =0.9956

En comparacion con la ecuacion B, a = 2.0324, este valor se puede aproximar a 2, por lo tanto,
la reaccion es de segundo orden respecto a cloruro de trifenilmetano. El valor de £’ se puede obte-

ner mediante la evaluacion del modelo a un tiempo, por ejemplo, de 100.

dC
K = (_d_tA) _ 1.1981x10~* mol dm™3min™!

- = 0.1279 dm3mol~! min~!
Cz (0.0306 mol dm~3)2 m3mol~! min

Y la constante especifica es

~0.1279 dm3mol™! min~1!

05 ol dos3 = 0.2558 m®mol~?min?
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c) Me¢étodo integral

Dado que el analisis diferencial muestra un comportamiento de segundo orden, se iniciard la
prueba de este método con un orden 2. Del Anexo II se tiene para una reaccion simple de segundo

orden

1 1
=4kt (D)
Ca Cao

Es necesario entonces graficar el inverso de la concentracion contra el tiempo, con C, =

0.05 mol/dm3. El conjunto de datos y el grafico se muestra a continuacion,

! Ca /€ (1/CA) vs t
0 0.05 20.0000 70 v =0.1248x +20.118
60 2=
50 0.038 26.3158 o s IR j—
100 0.0306 32.6797 §40 .0
=30 o
150 0.0256 39.0625 20 e
200 0.0222 45.0450 10
0
250 0.0195 51.2821 0 50 100 150 200 250 300 350
t (min)
300 0.0174 57.4713

El grafico realizado en Excel, muestra un R? de 0.9999, por lo que el modelo es de segundo res-

pecto al cloruro de trifenilmetilo. La regresion obtenida mediante Excel es

1
— =20.118 4 0.1248¢
Ca

1

Que por analogia de la ecuacién D, k' = 0.1248 dm3mol™ min~! |, de aqui que

_ k' 0.1248 dm3mol™! min™?!

== 0% ol a7 = 0.2496 dm®mol~?*min~!
BO :
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d) Regresion no lineal

El anélisis por regresion no lineal se puede hacer de dos formas: 1) basado en el método de Gauss-
Newton (seccion 2.6.6 apartado b) o 2) Mediante funcién Solver en Excel. La aplicacion de ambos
métodos requiere la integracion de la ecuacion A, bajo las condiciones de t = 0,y = 0.05 y

t,C,, por lo tanto,

Cls¥—Cl %=1 —-a)k't (E)

i.  Aplicacion de Solver

La ecuacion E se puede despejar para ¢, de forma que t = f(Cy4), con la cual se pueden calcular
valores de ¢ para las concentraciones dadas. Estos valores de ¢ se representan como t.,;. Entonces,

1-a 1-a
CAO - CA

WK "

Con los valores experimentales de ¢ dados por el problema y los valores obtenidos por el modelo

de la ecuacion F, se pueden obtener los valores de k y @ que minimicen la suma de los cuadrados

N

s? = Z(ti - tcal,i)z

i=1
La Figura 3.11 muestra la introduccion de datos en el ment de Solver. Para ello, se muestran en la
columna A y B los datos brindados por el enunciado, en la columna C los resultados obtenidos de
la ecuacion F y en la columna D la diferencia (t; — t.4;;). En la misma columna D, en la celda D9
se muestra la suma de todas estas diferencias. La aplicacion de Solver consiste en definir la funcion
objetivo, en este caso la celda D9 y minimizar la sumatoria. Esta minimizacion depende de ir
variando los valores de k y a, que han sido especificados en las celdas B11 y B12 respectivamente.

La solucién devuelta es:
a=2.0421 k' =0.1453

De nuevo, se encuentra que el modelo es de segundo orden respecto al cloruro de trifenilmetilo,
esto es @ = 2. El valor de £’ obtenido es para a = 2.0421, por lo que se debe hacer una nueva

regresion sustituyendo en la ecuacién F a = 2.
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Archive Inicio  Insertar Dibujar  Disposicién de pagina  Férmulas Datos  Revisar . -
Pardmetros de Solver

fx|| =suma(D2:Ds)
Establecer objetiva: 5059 +
tcal (t-tca)”2 Para: () max ® Min O valor de:
005 000000 000000 Cambiando |as celdas de variables:
50 0.038 29.25208 | 43047629 5B511:58512 b
100 0.0306 66.79653 |1102.47034 Sujeto a las restricciones:
150 0.0256 112.58789 |1399.66593 Agregar
200 00222 | 162.90561 [1375.99389 -
250 0.0195 22298488 | 729.81680
Eliminar
300 0.0174 |290.29462 | 94.19435 -
Suma 5132.6176 ObjetiVO Restablecer todo
——— = ———- ] Cargar/Guardar
K | 5-00000 | . Convertir variables sin restricciones en no negativas
t Celd jariar
alfa I 3.00000 : cldas a vanar Métado de GRG Nonlinear ~ Opciones
________ resalucion:
Método de resolucion
Seleccione el motor GRG Nonlinear para problemas de Solver no lineales suavizados, Seleccione
el motor LP Simplex para problemas de Solver lineales, y seleccione el motor Evolutionary para
problemas de Solver no suavizados.
Ayuda Cerrar

Figura 3.11 - Obtencion de los parametros cinéticos mediante regresion no lineal en Solver (Excel)

La nueva ecuacion para t.4;

La solucion para esta regresion es similar a la mostrada en la Figura 3.11, basta inicamente en
colocar 2 en el valor de alfa (celda B12) y el parametro a variar sera unicamente &’ (celda B11).

El resultado obtenido por Solver es
k' = 0.1253 dm3mol~! min~?!
Y la constante especifica

01253 dm3®mol~! min~1!
N 0.5moldm™3

= 0.2506 dm®mol ?min~1
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il. Aplicacion del algoritmo de Gauss-Newton

El método se especifica en el Algoritmo 4.2, y se ha desarrollado la funcion
REG_NO_LINEAL (M, PO,F,DF). Aqui, M es la matriz con los datos de la variable depen-
diente e independiente, PO es un vector fila que contiene los valores iniciales para los pardmetros
a ajustar, F es la funcion por evaluar y DF es un vector que aloja las derivadas parciales de la

funcion respecto a cada parametro a ajustar. En este caso, la ecuacion E se despeja para Cy,

Cy=[Cly%— (1 — a)k't]/ (1= (G)
Como los parametros a ajustar son k y «, las derivadas parciales de la ecuacion G (obtenidas en

la calculadora TI Nspire CX CAS) son

aCys
da
In(0.05(20%) + atk’ — k't) 59.9146 * (@ — 1.3338) 2.9957 0050201 4 atk’ — KOV
(a - 2)? T @ — D@0+ 20— Dek) a1 ) 00520 +a )
aCys
ok’

—t(K't(a — 1) + 0.05(202)) /@1

La resolucion se hara en Scilab, debido a que el método de Gauss-Newton puede requerir de

varias iteraciones para converger. La matriz m se define como

0 0.05 1
50 0.038
100 0.0306
m =150 0.0256
200 0.0222
250 0.0195
300 0.0174-

La funcién de la ecuacion G y las derivadas parciales se especifican en la consola de Scilab
como muestra la Figura 3.12. Los valores iniciales escogidos son ky, = 1y a = 3. Los resultados

obtenidos son
[p,r]=REG_NO LINEAL(m, [3,1],f,df)

a =2.0429 k'=0.1454 R?=0.9997
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Para este calculo, se utilizd un error de 0.005% y se obtuvo un total de 1284 iteraciones. La
Figura 3.13 muestra un acotamiento de la grafica del error, la linea negra es el error de a y la
linea en azul para k’. Se puede notar que el error de a cae rapidamente a menos de 0.01 en la
quinta iteracion, pero posteriormente vuelve a subir a casi 0.025, manteniéndose en subida y
bajada entre las iteraciones 6 y 10. En cambio, la curva para k' es mas suave, aunque requiere

la misma cantidad de iteraciones para converger.

Archive Editar Control Aplicaciones ?

ZEADDIY S22 X e
--> //Funcidén a ewvaluar
——> function res = f(t,p)
> res={(0.05" (1l-p(1)})-({1-p(1l) }*p(2) *c}~ {1/ (1-B(1)})

> endfunction

--» f/Derivadas parciales

—-> function d=df (t,p)
dal=log (0.05* (20%p (1)) +p (1) *t*p(2)-p(2)*t) / ((p(1)-1)"2)
da2=5%9.9146% (p(1)-1.3338)*t*p(2)/ ((p(l)-1)* ((20°p (1) ) +20% (p (1) -1} *t*p(2)})
da3=2.955732/ (p(1)-1)
d(l)=dal+daz-da3
diz)=-t*(p(Z)*c* (p(1)-1)+0.05* (20*p (1) }) ~((-1/ (P (1)-1)}-1)
> endfunction

--> REG NO LINEAL (m, [3,1],f,df)

Figura 3.12 - Asignacion de funciones para obtener regresion no lineal del Problema 5 en Scilab.

Al igual que en la aplicacion de Solver, es necesario realizar una nueva regresion para k’ con a =

2 en la ecuacion G. Entonces, la nueva funcion y derivada parcial son:

1 9C, —t
20+ k't 0k’ (20 +k't)?

Ca
La nueva definicién de funciones se muestra en la Figura 3.14, se toma un valor inicial de £” =
0.1. El nuevo valor de £’ determinado es,
[P, r]=REG_NO_LINEAL(m,[0.1],c,dc)
k' =0.1259 dm3mol ' min~! R? = 0.9999
Y la constante especifica,

~ 0.1259 dm3mol~! min?!

05 ol dm=3 = 0.2518 dm®mol™?>min!
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Error

Grafico de Convergencia (Error vs. Iteracion)

0.025 e

|
0.025 0.02 fr-erefoooe} \

I
0.015 Tt \ /’ R s e
002 /‘r H
/ 0.01 i }
0.015 ;
\ 0.005 ¥
0.01 oL
0 2 4 6 8 10 12 14
0.005
\\\\
0 e -—‘__—___‘_hﬁ__
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300
Iteracion
Figura 3.13 — Grifico de convergencia para regresion no lineal del Problema 5.
Zcilab 6.1 .0 Console Grafico de Convergencia (Error vs. Iteracion)
0.2
——> function res = c(t, k)
0.15
= res=1/(20+k(1)*t)
> endfunction _
£ 0.1
w

——> function d = dc(t,k)
> od=-t/ [ ({20+k(1)*L)"2) 0.05
» endfunction

-—> REG MO LINEAL (m, [0.1],c,dc) 1 15 2 25 3 3.5 4

lteracién

Figura 3.14 - Asignacion de funciones y grafico de convergencia para regresion no lineal de &’ del

Problema 5.

Para finalizar, es necesario discriminar entre los modelos cinéticos obtenidos, la Tabla 3.11 mues-

tra un resumen de estos modelos y la comparacion con los modelos de la referencia. La Tabla 3.12

muestra un andlisis de minimos cuadrados para los cinco modelos obtenidos. Los valores de t se
han obtenido de la ecuacién E con a = 2. Se puede notar que la funcion Solver presenta la minima

suma (7.1798), seguida por el modelo integral (11.4214).
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Tabla 3.11 - Resumen de modelos cinéticos obtenidos en el Problema 5.

Modelo de Error de k&
Literal Método Modelo calculado
referencia (%)
a) Diferenciacion finita -1, = 0.2468C;Cp 1.1
-1, = 0.244C3Cp !
b) Polinomio -1, = 0.2558C2Cp 4.8
c) Integral —1, = 0.24C3Cp | —14, = 0.2496C2Cy 4.0
d) Solver (Excel) -1, = 0.25C3Cy % | =14, = 0.2506C%Cp 0.24
Regresion no lineal
N/A? -1, = 0.2518C;Cp -
(Gauss-Newton)
Notas:

'La referencia presenta una tinica ecuacion cinética para los dos métodos

%En la referencia utilizan Polymath para obtener las regresiones no lineales

3La referencia no utiliza este método, se ha elegido para mostrar su aplicacion en las regresiones

Tabla 3.12 - Analisis de minimos cuadrados para los modelos cinéticos del Problema 5

d)
2) b) © Solver Gauss
k' 0.1234 0.1279 0.1248 0.1253 0.1259
(mtin) (mo lf dm?) t (min) [segiin modelo]

0 0.05 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
50 0.038 512 49.4 50.6 50.4 50.2
100 0.0306 102.8 99.1 101.6 101.2 100.7
150 0.0256 154.5 149.0 152.7 152.1 151.4
200 0.0222 203.0 195.8 200.7 199.9 198.9
250 0.0195 253.5 244.6 250.7 249.7 2485
300 0.0174 303.7 293.0 300.3 299.1 297.6

cu:(‘i‘;‘;f‘ios 63.4047 | 982686 | 11.4214 | 7.1798 11.6509
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3.4.2.2 Problema 6: Disefio de reactores con flujo ideal

Area de o
No. Problema 6 L Procesos Unitarios
aplicacion
Tematica Disefio de reactores con flujo ideal

Referencia Problema 14-23 de Missen, Mims, & Saville (1999)

Una solucion acuosa de etil acetato (A) con una concentracion de 0.3 mol/L y
a un flujo de 0.5 L/s se mezcla con una solucién acuosa de NaOH (B) a una
concentracion de 0.45 mol/L y fluyendo a 1 L /s. Las corrientes combinadas
entran a un sistema de reactores para que ocurra la saponificacion a una tem-
peratura de 16°C, temperatura a la cual la velocidad especifica de reaccion es
0.0574 L/mol s. La conversion que debe alcanzarse es del 80% en estado es-
table;
a) Si el sistema de reactores es un RMC ;qué volumen de tanque se re-
Enunciado queriria?
b) Si el sistema de reactores estd compuesto por tres RMC de igual ta-
mafo en serie ;Cudl es el volumen del sistema necesario?
c) Si el sistema estd compuesto de dos reactores de mezcla completa en
serie de volumen minimo
d) Si el sistema de reactores esta constituido de dos reactores de mezcla
completa en paralelo de igual tamafio ;cudl seria el tamafo de cada
reactor?

e) Si el sistema es un reactor de flujo en piston con recirculacion.

Resolucion

PASO 1: El problema se enfoca en el disefio de reactores ideales. En este caso, el sistema se trata
de una saponificacion de etil acetato con hidroxido de sodio. Se brindan las corrientes de alimen-
tacion, asi como la conversion final. El sistema se debe modelar como sistemas de reactores en

serie, paralelo, o con retorno.

PASO 2: Los diagramas para cada uno de los literales se muestran en la Figura 3.15
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—rt— — Pt —rt—
E E
E
H
Xy X
X, S
> X
— S S
Xs
Xs
a) b) )
E ) S
P[ RFP ) >
Xs

d) e)

Figura 3.15 - Arreglo de reactores para Problema 6. a) Un solo RMC, b) Tres RMC en serie, ¢) Dos
RMC con volumen optimo, d) Dos RMC en paralelo y ¢) Un RFP con recirculacion.

PASQ 3: Determinar el volumen necesario para conseguir una conversion del 80% segun arreglo

de reactores.
PASO 4: Problema cerrado de disefio

PASQ 5: Para reactores ideales, se pueden aplicar las ecuaciones de disefio para los modelos de

mezcla completa y flujo pisto presentadas en los Anexos Il y IV.
PASO 6: El enunciado proporciona la informacion necesaria para la resolucion del problema

PASO 7: Se proporcionan los flujos molares de los compuestos A y B
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PASO 8: El analisis de los sistemas de reactores se presenta en Fogler (2008), Levenspiel (2004)
y Missen, Mims, & Saville (1999).

PASO 9 y 10: Solucion

Previo a la resolucion de los literales, es necesario plantear adecuadamente la informacion propor-

cionada por el enunciado. La reaccion que se lleva a cabo es
CH3;COOCH,CH; + NaOH — CH3COONa + CH,CH;OH

Esta reaccion tiene una constante especifica de reaccion igual a 0.0574 L/mol s a 16°C. Dadas
las unidades de £, el modelo cinético puede ser considerado como de primer orden respecto a cada
componente, ademas, si la reaccion se da en fase liquida, el factor € puede ser tomado como cero.
Considerando lo anterior y expresando la concentracion de A y B en funcion de Xy, el modelo

cinético queda
(=74) = kCiH(1 — X)(M — X,)

Siendo Cy4q la concentracion inicial de A que entra al reactory M = Cpy/C40. Las concentraciones
dadas en el enunciado son corrientes separadas que se combinan para entrar al reactor como mues-
tra la Figura 3.15, en las corrientes A, B y su combinacidn en la corriente E. Suponiendo volumenes

aditivos en el mezclado de las corrientes, las concentraciones de A y B que entran al reactor son

_ (0.3mol/L)(0.5L/s)

Cho = A+ 05)L/s = 0.1 mol/L
_ (0.45mol/L)(1L/s)

CE, = T+05Ls 0.3 mol/L

Entonces, M = 0.3/0.1 = 3, sustituyendo en la ecuacion para (—71,)

(-1 = (5.74x107*)(1 — X,) (3 — X,) (A)
Ahora, conociendo el modelo cinético y las concentraciones se procede a la resolucion de los lite-
rales.
a) Un solo reactor de mezcla completa
La Figura 3.15 a) muestra el esquema para un solo reactor RMC. Del Anexo III se encuentra la
ecuacion general para este tipo de reactor,
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L Ca0Xa _ CroXa
(—rAf) (5.74x10) (1 — X,)(3 — X,)

La conversion es X, = X = 0.8, entonces,

A (0.1 mol/L)(0.8)
T 0 T (5.74x10-* mol L-1s—1)(1 — (0.8))(3 — (0.8))

=316.8s71

L
V=3168s"1 (1.5 ;)

V=475.1L

b) Tres reactores RMC en serie con mismo volumen

El diagrama para este sistema se muestra en la Figura 3.15 b). En este sistema, no se conocen las

conversiones intermedias X; y X5, por lo que so incognitas del problema. Como los tres reactores

tienen el mismo volumen, se cumple que
Ty =Ty =13

Los 7 individuales son

T, = CEOXAl (B)
17 (5.74x1074) (1 — X41) (3 — Xa1)
_ Cfo (XAZ B XAl) (C)
T = =
(5.74x10~4)(1 — X45) (3 — Xa2)
Ts Cfo (XS - XAZ) (D)

= (5.74x10%) (1 — X5) (3 — Xs)

Igualando ecuacion B con Cy C con D,

XAl — (XAZ - XAl)
(1 =X4)B = Xa1) (1= Xp2)(3 — Xy2)

Kaz=Xa) (X5 —Xp)
(= Xa)B@—Xa) (1 —X)(3 —X5)

Dado que X5 = 0.8, se tiene un sistema no lineal con dos incognitas (X4; y X4,). Presentando el

sistema en una forma lineal e igualando ambas ecuaciones a cero
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fi= Xa1(1 = X42) (3 — Xy2) — Xz — Xg1) (1 = X41)(B —X41) =0
fo = 0.44(Xu2 — Xa1) — (0.8 — Xa2)(1 — X42) (3 — X42) =0

Se puede aplicar el método de Newton-Raphson para sistemas no lineales o Solver de Excel para
resolver el sistema. En este caso se emplea Solver para simplificar el proceso de calculo. La Figura

3.16 muestra la asignacion de valores en el menu de Solver, aplicando los siguientes pasos:

1) Insertar las funciones en las celdas B3 y B4

2) Enla celda BS colocar la suma de estas dos funciones, en este caso se ha utilizado la fun-
cion SUMA(), esta sera la funcion objetivo

3) En las celdas B7 y B8 colocar los valores iniciales de las incognitas X,; y X4, estas seran
las celdas a varia dentro de Solver. Para este caso, X3; = 0.4y X3, = 0.5.

4) En las celdas C3 y C4 colocar la condicion de 0, es decir, laigualdadde f; =0y f, =0

5) Abrir Solver y en la funcidon objetivo colocar la celda B5. En el apartado Para, colocar
Valor de 0, las celdas a variar seran B7 y B8, por ultimo, en los criterios colocar las condi-

ciones de B3 =0y B4 =0.
El sistema resuelto da como resultados
X4, = 04352 X4, = 0.6678

Con los valores conocidos, se puede calcular T para un reactor y luego obtener el volumen total

del sistema. Mediante la ecuacion D,

Archive Inicic  Insertar  Dibujar  Dispesicion d p_ o b o asoner

fr|| =suma(e3:B4)

Establecer objetivo:

4 SBS5
;
ara: ) Max ) Min @) Valor de: o
Funciones Condicién N ! e
! f]_ 216071E-08 0 Cambiando las celdas de variables:
SBST:3B38 +
i 2 1.9506E-07 0
: Suma 2 16667]5-07 Sujeto a las restricciones:
= 583 =0 T

SBs4=10

0.435155064
0.667837993

Cambiar

Eliminar

Restablecer todo

Cargar/Guardar

Convertir variables sin restricciones en no negativas

Método de GRG Monlinear i

0 | Opciones
resolucidn:

55 = Sl =3 oo 1+
LE

Figura 3.16 - Aplicacion de Solver para resolver el sistema no lineal del literal
b del Problema 6.
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A (0.1 mol/L)(0.8 — 0.6678) )
== - mEA =52.34 571
vy (5.74x107*mol L=1s71)(1 — 0.8)(3 — 0.8)

L
Vs = (52.34s71) (1.5 E) =7851L

Ya que los tres reactores son del mismo tamaio,
Ve =3V; =3(78.51L)
VT(3 RMC) = 235 5 L

Se puede comparar este resultado con el del literal a) para un solo RMC. Se observa que el sistema

de tres reactores RMC utiliza aproximadamente la mitad de volumen que un solo RMC.
¢) Dos reactores RMC en serie con volumen minimo

La Figura 3.15 ¢) muestra el esquema para este sistema. Para un sistema de dos reactores RMC

en serie con minimo volumen, se debe cumplir que
Ve =V +V, = minimo
Los volimenes individuales son

V. = vocfoXm Vv, = vocfo(Xs — Xa1)
17 (5.74x10%4) (1 — X41) (3 — X41) 27 (5.74x10%) (1 — X5)(3 — Xs)

Sumando y sabiendo X5 = 0.8, v, = 1.5 y C, = 0.1, se obtiene una funcién del volumen res-

pecto a X1,

v 261.324X,,
T (1= X4) (3 — Xa1)

+593.918(0.8 — X4;)

Con esta funcion se puede obtener el volumen minimo de tres formas: 1) Graficando Vi contra
X41, 2) Resolviendo la ecuacion resultante de derivar respecto a X4 € igualar a cero, o 3) Me-
diante Solver. La Figura 3.17a) muestra una aproximacion grafica al volumen minimo, aproxi-

madamente a una conversion de 0.55 se encuentra un volumen minimo de 278.8 L
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500

450

400

350

300

1
Vt | 282.705 | =minimo | Objetive

3 ey 0.5 T Variable Establecer objetivo: 5B52| *
H Para: () Max (®) Min () valor de:
Cambiando las celdas de variables:
n 5B53 +
| _ |

b)

Figura 3.17 — a) Curva de Volumen contra Conversion de A para literal c); b) solucion de volumen
optimo mediante Solver.

La aplicacion de Solver se muestra en la Figura 3.17b). En este caso, se introduce la funciéon en
la celda B2, y en la celda B3 el valor inicial de X44. Dentro del menu de Solver, la funcion
objetivo es la celda B2 y estd sujeta a ser un minimo. La celda variable es la celda B3. Solver

resuelve para
X471 =0555  Vp=2788L

Valores iguales a los obtenidos graficamente. Por lo tanto, los volumenes de los reactores indi-

viduales que minimizan el sistema son

. (1.5)(0.1)(0.555) _ (1.5)(0.1)(0.8 — 0.555)
17 (5.74x10%)(1 — 0.555)(3 — 0.555) 2 (5.74x10%)(1 — 0.8)(3 — 0.8)

V,=133.3L V,=145.51L
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d) Dos reactores de mezcla completa en paralelo

Si los dos reactores operan bajo las mismas condiciones, mismo tamafio, alimentacion y tempera-
tura, se puede concluir que la conversion es igual en todos los reactores (X4, = X4, = X), asi
como la velocidad de reaccion en cada reactor. Por otra parte, el volumen de cada reactor y la

alimentacion se relaciona con el volumen y la alimentacion totales a cada reactor, esto es

Para un solo reactor, del Anexo III, de la ecuacion A y las expresiones anteriores, se encuentra que

Vr Xai (Cfo Vo /M) Xy

Vi= o = i T G410 (L — X0 (3 — Xa)

E
CaoVoXai

VT = 7109 (1 = X,) 3 = X,0)

Esta es la misma expresion encontrada en el literal a), por lo tanto,
Vr =475.1L

Y los volumenes de cada reactor

475.1L
1= V2 2

V,=V,=237.55L

Esto demuestra que para reactores RMC en paralelo operando bajo las mismas condiciones, la
conversion logada en cualquier reactor es igual a la de un solo reactor de volumen Vi = V; + V, +

-+ V.
e) Reactor RFP con recirculacion

La Figura 3.15 e) muestra el esquema para este proceso. Para un reactor RFP con recirculacion y

con € = 0, se aplica la ecuacion 3.64, esto es

A dC,

T=—(R+1 Ch+RCE (—1)
R¥1
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La ecuacion de velocidad se puede expresar en funcidon de la concentracion de A, sabiendo que
Cp = Cpo— C4™" = Cpo— (Cao — C4) = (Cpo — Cu0) + C, =02+ C,
Sustituyendo en el modelo cinético
(—14) = 0.0574C,(0.2 + Cy)
La concentracion de A a la salida es,
C; = 0.1(1 —0.8) = 0.02 mol/L

Entonces,

0.02 dC,

= —17.4216(R+1 —_—

t (R+1) 0.1+0.02R C, (0.2 + C,)
R+1

Evaluando la integral,

7 =87.108(R + D[In(R + 5) — In(R + 1.3636)]

Para un R optimo, esta expresion se puede minimizar mediante Solver. Introduciendo la funcién

de 7 en la celda B2 y la variable en B3 como se muestra

fx|| =87.108%(B3+1)*(LN(B3+5)-LN(B3+1.3636))

Pardmetros de Solver

Establecer objetivo: 5BS2

>

PBltan | 316.759512|0Objetivo
ER R 28185722.88|Variable

Para: O Max ® Min (O valor de:

Cambiando |as celdas de variables:
5B53

>

La solucién devuelta es

R = 2,639,206.6 7=316.75s"1

Por lo tanto,

V= (316.75s"1) (1.5 L/s)

VRFP S 475 1 L
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Este volumen es igual al obtenido en el literal a), esto se debe a que R tiene un valor bastante alto,

cumpliendo el criterio que cuando R tiende a infinito (R = o) el sistema se comporta como un

reactor RMC. La obtencion de R se puedo hacer obteniendo la derivada de 7 respecto a R he igua-

lado a cero.

3.4.2.3 Problema 7: Distribucion de tiempos de residencia

No. Problema

Area de ..
7 ) Procesos Unitarios
aplicacion

Tematica

Distribucion de tiempos de residencia

Referencia

Ejemplo 13.1 Fogler (2008)

Enunciado

Se inyecto una muestra del trazador hytane a 320 K en forma de pulso a un reactor y
se midi6 su concentracion en el efluente en funcion del tiempo, obteniéndose los da-

tos que se muestran en la siguiente tabla

t
(min)
C
(g/m*)

0j1(2(3(4|5(6|7|8] 9 |10 12|14

0[1(5(8|10(8(6|4|3(22|15]06]|0

Las mediciones representan las concentraciones exactas en los tiempos listados y no
son valores promedio entre las diversas pruebas de muestreo, (a) Construya figuras
mostrando C(¢) y E(t) en funcion del tiempo. (b) Determine tanto la fraccién de ma-
terial que sale del reactor y que ha pasado entre 3 y 6 minutos dentro de él, asi como
la fraccion de material que sale y que ha pasado entre 7.75 y 8.25 minutos dentro del
reactor. (c) Determine la fraccion de material que sale del reactor y ha pasado tres

minutos o menos dentro del mismo. (d) Calcular el tiempo de residencia medio.

Resolucion

PASO 1: Se trata de un problema para analisis de reactores no ideales, en este caso, aplicando la

distribucién de tiempos de residencia (DTR) mediante impulso. El trazado es hytane, y se muestran

las mediciones obtenidas en funcion del tiempo.

PASO 2: No requiere diagrama
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PASO 3: Realizar los graficos de concentracion C(z) y la funcion de distribucion E(z) en funcion
del tiempo. Obtener las fracciones de materiales en los tiempos de 3 a 6 min, y 7.75 a 8.25 min,

asi como la que ha pasado 3 min o menos. Finalmente determinar la RTD media.
PASO 4: Problema cerrado, con énfasis en la prediccion de salida.

PASQO 5: Dado a que se trata de un problema de DTR, y se da por impulso, se aplica la ecuacion

3.63 para E(t) y 3.65 para TR media.
PASO 6: No requiere informacion extra
PASO 7: No requiere base de calculo

PASOQO 8: Fogler (2008) presenta la teoria base para la resolucion de problemas dedistribucion de

teiempos de residencia.
PASO 9 y 10: Soluciéon
a) Primeramente, se debe construir el grafico de C contra ¢

Mediante Excel, se construye la grafica de C contra # mostrada en la Figura 3.18

Concentracion vs tiempo
12

10

g/mc

o 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14
t(min)

Figura 3.18 - Grafica de concentracion contra tiempo para Problema 7.

Para obtener el grafico de E contra ¢, es necesario aplicar la ecuacion 3.63
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40)

E®)= J, coat

Con esta ecuacion, se crea un conjunto de datos E(?) contra ¢. Se aplicaran los métodos numéricos
de integracion para obtener la integral del denominador. Debido a que los datos no estan igual-

mente espaciados en el conjunto de 0 a 10 y de 10 a 14, se separan en estos conjuntos

f14C(t)dt = floc(t)dt + jHC(t)dt

Se utiliza la regla de Simpson 1/3 para evaluar las integrales, la cual estd programada en la
funcion SIMPSOM13 (MXY, XI , XF), para la cual, MXY es la matriz de valores a integrar, XI
es el valor inicial y XF el valor final de integracion. Sea, m/ la matriz para el conjunto de datos

de 0 a 10 min y m2 la matriz para tiempos de 10 a 14,

‘0 0 -
1 1
2 5
3 8
4 10 10 1.5
ml=|5 8 m2 = [12 0.6]
6 6 14 0
7 4
8 3
9 22
110 1.5

Entonces,

14
f C(t)dt = SIMPSOM13(m1,0,10) + SIMPSOM13(m2,10,14)
0

14
f C(t)dt = 48.0 + 1.8 = 49.8 g min/m?3
0

Por lo tanto,

C(t)
49.8 g min/m3

E(t) =
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Ahora se obtiene un nuevo conjunto de datos

t (min) 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 12 14
C(t)3 0 1 5 8 10 8 6 4 3 22 | 15 | 06 0
(g/m°)

E(t) (min~1) | 0.000 | 0.020 | 0.100 | 0.161 | 0.201 | 0.161 | 0.120 | 0.080 | 0.060 | 0.044 | 0.030 | 0.012 | 0.000

El grafico obtenido se muestra en la Figura 3.19

E(t) contra t
0.250

0.200

0.150

E(f) (1/min)

0.100
0.050
0.000

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14
t (min)

Figura 3.19 - Grafico de funcion de distribucion contra tiempo para Problema 7.
b) Mediante la funcion de distribucién acumulativa (ecuacion 3.64),

F(t) = f P EOdt

1

Se pueden evaluar las fracciones de materiales en los tiempos especificados, esto es

2

E(dt y  F(7.75 a8.25 min) = f E(t)dt

t1

6

F(3a6min)=f

Para el rango de 3 a 6 min, la integral se evalua mediante la regla de Simpson 3/8 debido a que se
tienen 4 puntos, en este caso, utilizando la funcion SIMPSOM38 (MXY , XI , XF)

3 0.161

4 0.201

5 0.161
6 0.120
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6
F(3a6min) = f E(t)dt = SIMPSOM38(m,3,6) = 0.5126
3

Por lo tanto, el 51.26% de material que sale del reactor para entre 3 a 5 minutos dentro del reactor.
Para el intervalo de 7.75 a 8.25 min, debido a que es pequefio y no se tienen datos exactos para la

integral numérica, se utilizara el teorema del valor medio, en este caso

8.25
j E(t)dt = E(t)At
7.75

siendo E (t,,,) el valor medio de E para un tiempo medio de t,, = (7.75 + 8.25)/2 = 8 min. Este

valor se encuentra en la tabla para E, por lo tanto, E(8 min) = 0.06 min™!. Entonces,
8.25
f E()dt = (0.06 min~1)((8.25 — 7.75) min) = 0.03
7.75

Esto equivale al 3% de material que sale del reactor ha estado dentro un tiempo entre 7.75 a 8.25

minutos.

c) Ahora se requiere la fraccion material que ha estado como méximo 3 minutos. La distribucion

acumulativa queda como

3
F(0 a3 min) = f E(t)dt

0
Aplicando la regla de Simpsom 3/8,

0 0.000
_ |1 0.020
|2 0.100

3 0.161

3
F(0 a3 min) = ] E(t)dt = SIMPSOM38(m,0,3) = 0.195

0

Esto implica que el 19.5% de materia a estado a lo maximo 3 minutos dentro del reactor.

d) Finalmente se debe determinar el tiempo de distribucion media. Mediante la aplicacion de la

ecuacion3.65 y separando el conjunto de datos para integraciéon numérica,
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14

tm=f14t-E(t)dt=flot-E(t)dt+f t-E(t)dt
0

0 10

De lo anterior, es necesario un conjunto de datos de t - E(t) contra ¢.

t (min) 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 12 14
E(1)
(min™1)
t-E(t) 0 0.02 10.201]0.482|0.803|0.803(0.723|0.562|0.482(0.398{0.301|0.145| O

0.000(0.020|0.100|0.161|0.201 | 0.161 | 0.120|0.080 | 0.060 | 0.044 | 0.030|0.012 | 0.000

Entonces,

0
0.02
0.201
0.482
0.803 10 0.301
ml = 0.803 m2 = [12 0.145]
0.723 14 0
0.562
0.482
0.398

10 0.301-

O ONOUTLH WN = O

14
t, = f t-E(t) dt = SIMPSOM13(m1,0,10) + SIMPSOM13(m2,10,14)
0

14
tm = f t-E(t) dt = 45557 4+ 0.3940 = 4.95 min
0

Este resultado implica que la materia permanece dentro del reactor en un promedio de 4.95 minu-

tos. Una comparacion con los resultados de la referencia se muestra en la Tabla 3.13

Tabla 3.13 - Error relativo porcentual de los resultados del problema 7.

Literal Referencia Calculado Error (%)
b 0.51 0.5126 0.51
c 0.20 0.195 2.5
d N/A” 4.95 -

*No se plantea en el problema original, se ha tomado en cuenta para mostrar su aplicaciéon
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3.4.3 Operaciones Unitarias I
El modelo matematico que describe el balance de energia en la dindmica de fluidos es la ecuacion

de Bernoulli, la cual se presenta como

AP AV?
—+ AZ+ —+Hp — ZHr=0 (3.68)
p 29

Siendo A la diferencia de las propiedades entre los estados 1 y 2. El termino XHr son las pérdidas

totales, esto es, las perdidas por friccion y perdidas secundarias,

SHr = Z hf + Z hm (3.69)

K V2

3.70
20 (3.70)

hf=H-—2Z,—%

La velocidad se define como

—2J2-g-Dr-h e 2.51-v-+L
9PN g+ B
VL 3.7:Dr  pr-J2-g-Dr-hf

Si se conoce el caudal y el area de la tuberia, se puede aplicar la velocidad media

V =

5_Q 3.72
V—A (3.72)

Y el factor de friccion y el nimero de Reynolds vienen dados por

L 08686 In(—— + —21 (3.73)
— = —U. - In .
VF 3.7-dr * Ng, -Vf
dr-V-p
o= Tt (3.74)

e Método de Hardy-Cross: Tuberias multiples

Las perdidas por friccion en redes de tuberias en las que fluye agua y cuyos didmetros son mayores

de 2 pulgadas se puede representar por la siguiente ecuacion

Z —-1.852 Ca 1.852

F
— .(-1852, 24 = . . D487 . 3.75
= =10.643-C S L =10643 ( c) p*7.p (379

Donde C, representa el caudal del fluido en la seccion de tuberia a evaluar, D es el diametro de la

tuberia, L es la longitud de la tuberia y C el coeficiente de Hazen-Hilliams. Para corregir los
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caudales en cada rama de la red, se utiliza la ecuacion 3.76, la cual se obtienen mediante un analisis

de mallas.
=)
185-% ((ZM—F) ges

Aqui, Z(ZVF) representa la sumatoria de las perdidas por friccion de la maya completa y C, repre-

ACa =

) (3.76)

senta el caudal de un ramal determinado.

3.4.3.1 Problema 8: Comprobacion de disefio en tuberias simples

Area de ) o
No. Problema 8 Operaciones Unitarias
aplicacion
Tematica Comprobacion de disefio de tuberias simples

Referencia Ejemplo 2.1 Saldarriaga (2007)

Se desea calcular el caudal de agua que puede ser movido a través de una
tuberia de PVC, de 300 mm de didmetro nominal y 730 m de longitud, que
conecta dos tanques de abastecimiento de agua potable con una diferencia de
nivel de 43.5 m. El diametro real de la tuberia es de 293 mm y su rugosidad

absoluta es de 1.5x107° m. Todos los accesorios que forman parte del sistema,

Enunciado
incluyendo la entrada y la salida, implican un coeficiente global de pérdidas
menores k,, de 11.8. El agua se encuentra a 20 °C. Para el agua a 20 °C se
tienen las siguientes caracteristicas:
kg 3 6 1992
p= 998.2$ u=1.005x10"° Pas (v =1.007x10"°m*/s)
Resolucion

PASO 1: El problema consiste en determinar el caudal de agua transportado mediante un sistema
de tuberias desde un tanque con mayor energia potencial a un tanque de menor energia potencia.

Proporcionando para ello didmetro nominal y real de tuberia, coeficiente de perdidas, rugosidad

135



de tuberia, temperatura, densidad, viscosidad cinematica, viscosidad dindmica, longitud de tuberia

y material de la tuberia.
PASO 2: La Figura 3.20 muestra el esquema del sistema a estudiar.

PASO 3: Determinar el caudal de agua que se puede transportar mediante el sistema de tuberias

mostrado, tomando en cuenta Gnicamente los parametros dados por el problema (objetivo).

PASO 4: El problema es de tipo cerrado con una unica solucion, por el analisis de sus caracteris-
ticas se puede clasificar como un problema de comprobacion de disefio el cual plantea un sistema
de tuberia ya existente y una fuente de energia potencial; por lo cual se debe determinar el caudal

que dicho sistema puede transportar.

~Dr=03m T=20°C
Dr=0.293m pavc =998.2 X2
m
L=730m

1= 1.005x10" Pass
e=1.5x10°m

2
v= 1.007><1o-6’“T

Figura 3.20- Diagrama Problema 9

PASO 5: Se utilizaran la ecuacién la ecuacion de Bernoulli, para el planteamiento general del
sistema. Se calcularé la velocidad del fluido utilizando la ecuacion 3.71 y las perdidas por friccion

del sistema utilizando las ecuaciones 3.69 y 3.70.
PASO 6: La informacion para el problema se encuentra completa.

PASO 7: Para simplificar los célculos el nivel de referencia serd el nivel en el que se encuentra el
punto 2, este se localiza justo al final del sistema de tuberia por lo cual cuenta con una velocidad

(V2). En el punto 1 la velocidad es cero (Vi = 0) esto gracias a la asuncion que el diametro del
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sistema de tuberia es insignificante con relacion al diametro del tanque y que el nivel del agua en
el punto 1 permanece constante. Se asume que los tanque estan abiertos por ello la presion en

ambos puntos en la misma.

PASO 8: Se platea la ecuacion 3.70 asumiendo la velocidad V, como cero y se calculan las perdidas
por friccion, seguidamente se determina la velocidad V, utilizando la ecuacién 3.71 y se procedera
a un proceso iterativo en el cual se resolveran las ecuaciones 3.70 y 3.71 iterativamente hasta
determinar el valor real de velocidad V,. Por ultimo, se calcula el caudal de agua a la salida del

sistema.

PASOS 9 Y 10: soluciéon

Datos conocidos

Dn=0.3m e=1.5x10%m Z>=0 Va=(?2

Dr=0.293m Km=11.8 m parc =998.2 %9 Q=¢?
m

L=730m T=20°

B =1.005x107 Paes

— 2 2
g=08Ims™ = 100710 H-435

i. Por las asunciones mencionadas en el paso 7.
P1 =P2 = presion atmosférica por lo cual energia por presion es cero. V1 =0

i1. Para la solucion de problemas de comprobacion de disefio Juan Saldarriaga (2007) recomienda
el uso iterativo de las ecuaciones 3.70 y 3.71. Donde la ecuacion 3.70 se utiliza para determinar
el valor de las perdidas por ficcion en funcion de la diferencia de nivel y las perdidas menores
del sistema. La ecuacion 3.71 utilizada para determinar la velocidad del flujo de un fluido en
un punto determinado utilizando como parametros de entrada el didmetro real de la tuberia,
fuerza de gravedad, perdidas por friccion, longitud del sistema de tuberia rugosidad especifica
y viscosidad dindmica.

iii. El problema se resuelve de forma iterativa para ello se ordenan los datos en vectores de la

siguiente manera.
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Vel = [Dr (m),L (m),e (m),v (m2/s)]

Vel = [0.293,730,0.0000015,0.000001007]
Ve2 = [H (m),Z2 (m),Km (m)]

Ve2 = [43.5,0,11.8]

Para iniciar el calculo es conveniente asumir que las perdidas menores en el sistema de tuberia
son de cero. Con ello se puede calcular el valor de las perdidas por friccion del sistema utili-

zando la ecuacidon3.70. Dando como resultado un hf de 43.5 m.

2
mV3

K
hf=H=Z, %"= =435-0-0=435m

*9

Se llama a la funcion VELOCIDAD FLUIDO (), cuyos argumentos son el vector Ve y hf.

Dicha funcion utiliza la ecuacion 3.71 para calcular la velocidad del sistema en el punto 2.
m
V, = VELOCIDAD FLUIDO(Ve;,hf) = 5.6100190 5

Llamar la funcion ENER_FRICCIONO (), cuyos argumentos de entrada son el vector Ve, y
V. para recalcular el valor de hf utilizando el valor de V; obtenido.

hf = ENER_FRICCION9(Ve,,V,) = 24.571697m
Recalcular V», utilizando la funciéon VELOCIDAD FLUIDO (), Utilizando como parametros

de entrada Ve y el nuevo hf.
m
V, = VELOCIDAD_FLUIDO(Vey, hf) = 4.1154746?

Se puede apreciar que los valores tanto de V2 como de hf cambian en cada iteracion. Pero existe
un punto en las iteraciones donde hf'y V2 se volveran casi constantes de una iteracion a la otra.
Para determinar el valor a utilizar de hf se debe establecer un error entre iteraciones el cual
establece que la diferencia entre hf;,; — hf; debe ser menor a 0.0005 con el fin deponer fin al
proceso iterativo.

Para realizar el mencionado proceso iterativo se llama a la funcion ITERACION (), cuyos da-
tos de entrada son Ve; y Ves. La cual calculara la velocidad real del sistema en el punto dos y

como dato adicional nuestro el numero de iteraciones realizadas (IT).
m
[V,,IT] = ITERACION (Ve;,Ve,) = [4.6350848 < 11]

1v. Utilizando el valor de velocidad calculado se calcula el caudal 1lamando a la funcidon

CAUDAL (), cuyos parametros son la velocidad de flujo y el diametro de la tuberia.
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3
m
Q = CAUDAL(V,, Dr) = 0.3125236— = 312.5236 1/s

v. Para determinar el error del resultado obtenido con respecto al obtenido por Saldarriaga. Se
utiliza la funcion err () . Utilizando como parametros el valor obtenido por Saldarriaga (Valor
Real) y el valor calculado mediante el procedimiento anterior (Valor Calculado).

ERROR = err(Valor Real,Valor Calculado) = 0.0000830; 0.0083%
PASO 11: Debido a la estructura del problema el proceso de resolucion de este se puede gene-
ralizar. Con la excepcion que la funcion ITERACION (), la cual fue pensada de forma parti-

cular pero el resto de las funciones si se pueden utilizar de forma general.
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3.4.3.2 Problema 9: Sistemas de tuberias en serie

Area de . o
No. Problema 9 Operaciones Unitarias
aplicacion
Tematica Sistema de tuberias en serie

Referencia Problema 4.22 Barderas (2002)

Desde un depdsito fluye agua a través del sistema de tuberias dibujado en el
siguiente diagrama. El agua en el depdsito tiene una altura constante de 4 m.

(Cuadl sera el flujo de agua si esta se encuentra a una temperatura de 20 °C?

: Vilvula de
31 compuerta
Enunciado totalments abierta
am
‘1 G pulgadas
! X
= P SN [—
3 pulgadasl rd — .—\-..
-
Codo mitrado—" 3 pulgadas A== I I
Reduccién Tuberia de
acero de 3 pulgadas
Resolucion

PASO 1: El problema consiste en la determinacion de del caudal de agua a la salida del sistema de
tuberia. El problema no plantea todos los datos necesarios para resolverlo, sin embargo, se puede
recurrir a tablas para conocer las especificaciones técnicas del sistema de tuberia y del fluido pro-
blema, utilizando como datos de entrada de tablas las especificaciones que se muestran en la Figura
3.21.

PASO 2: En la Figura 3.21 se muestra el sistema a estudiar.
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I | — Punto1l

4m Valvula

de com-
puerta to-
talmente Punto 2

3 ini & _\I<—>6m | /

Tuberia de acero de 6

Codo nitrado .,
Reduccion

Tuberia de acero de 3

Figura 3.21: Diagrama problema 10

PASO 3: Como objetivo se debe calcular el caudal de agua a la salida del sistema de tuberia (punto

2).

PASO 4: El problema es de tipo cerrado con una tnica solucién. Considerando los datos propor-

cionados se considera como un problema de comprobacion de disefio.
PASO 5: Se utilizara la ecuacion de Bernoulli como planteamiento general.

PASO 6: Con el fin de solucionar el problema se busca la informacion necesaria en fuentes con-

fiables de informacion.
pP2oc =998.23 % B =1.005x107 Paes

Es necesario determinar las constantes de pérfidas menores en el sistema de tuberia los cuales se

presentan en Tabla 3.14.

PASO 7: Con el fin de facilitar el calculo se toma como nivel de referencia el nivel que contiene

el punto 2 mostrado en la Figura 3.21.
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Tabla 3.14 - Coeficientes de perdidas menores para Problema 9

Seccion de 6 in

Cantidad de elementos Tipo de elemento Coeficiente de perdidas menores
1 Entrada normal 0.5
1 Vialvula de compuerta total- 0.15

mente abierta
1 Reduccion 0.315
1 Codo nitrado 1.129

Seccion de 3 in

1 Salida normal 1.0

Adaptado de los apéndices XXVII, XXIX y XXX de Barderas (2002)

PASO 8: Se plantea la ecuacion 3.68 y se realizan las simplificaciones pertinentes segun el enun-
ciado del problema. Seguidamente se plantea la ecuacion 3.69 y se recolectan los datos necesarios
para la evaluacion de esta. Se sustituye la ecuacion 3.69 en la ecuacion 3.68 y se sustituyen datos.
Con ello se obtiene una ecuacién pivote. Para la evaluacion de la ecuacion pivote se debe asumir
una caudal semilla, con ellos se calculan las velocidades asociadas a dicho caudal en relacion con
el didmetro de las tuberias del sistema. Con las velocidades conocidas se calcula el nimero de
Reynolds asociado a cada tramo de tuberia por consiguiente se calcula el coeficiente de friccion
mediante la resolucion de la ecuacion 3.73 y se evalua la ecuacion pivote. Si el valor absoluto del
resultado de la ecuacion pivote es cero o aproximadamente cero (menor a 0.0005) se dice que el
caudal asumido es el caudal real de lo contrario de debe asumir otro valor de caudal y repetir el
proceso antes mencionado. Si el resultado de la ecuacion pivote es negativo se debe asumir un

caudal mas pequefio, si es positivo se debe asumir un caudal mas grande.
PASO9Y 10:

Datos conocidos

Ds=0.1524m  e/Ds=10.0003 Z>=0 Ve=¢?
D;=0.0762m ¢e/D3;=0.0006 Z1=4.0762 m Vi=;?

= = 0 _ Kg = .9
L=9.1524m  T=20°C prc-998252  Q=¢
g2 =9.81 m/s?
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V= 1007X10-6 m_z n= 1005X10_3 Pass
S
Utilizando la ecuacion3.68, y simplificando los términos que no aplican al problema por simplifi-

cacion del sistema se obtiene

2
V3 in

29

Z1 _ZHTZO

Si se toman en cuenta las perdidas por friccion como las perdidas menores ocasionadas por los
diferentes elementos del sistema de tuberia, las pérdidas totales quedan definidas por la ecua-
cion3.73. Realizando la adaptacion de la ecuacion 3.69 al problema y sustituyendo la ecuacion

3.72 da como resultado.

SHr = @ (f LG‘"+ZK ) (f L3‘"+ZK )
ZgA?,m 6in D6m i6in 2 A%m 3in D3m i3in

Sustituyendo los datos del problema.

YHr = ¢ ( 3.1523 + 2 144) + ¢
"= 2@8n0182415)2 \Vengisaa 2 2(9.81)(0.0045604)2
1
Q? Q?
SHr = — % (£, +20.684383 + 2.144) + —— - (fur % 78.740157 + 1
"= 00065286  Jein* + )+ 50004080 ain* + 1)

SHr = (3168.2724  fy;, + 192990.58 * f3;, + 2779.3816)Q2

Sustituyendo la ecuacidn anterior en la ecuacion de Bernoulli se obtiene la siguiente ecuacion a la

cual llamaremos como ecuacion pivote.

2
V3 in

(4.0762 — 19.62

— (3168.2724 * f;, + 192990.58 * f3;,, + 2779.3816 )Q%) = 0

El problema se resuelve mediante un proceso iterativo que inicia con la asuncion de un valor se-
milla del caudal (0.1 m?® /s). Con ello se calcula la velocidad y el nimero de Reynolds del fluido
en la tuberia de 3 y 6 pulgadas.

Utilizando la ecuacién 3.72, se determina la velocidad de flujo en cada tuberia.
Q 0.1x4
Az, m*(0.0762)2

= 21.928058 m/s
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Vein = 5.4820146 m/s

Para calcular el nimero de Reynolds en las diferentes tuberias se utiliza la ecuacion3.74.

0.0762 - 21.928058 - 998.2
N e 3in) = 00100 = 1659794.0

N reynotas (6 in) = 829806.17

Sustituyendo datos en la ecuacion 3.73 y resolviendo mediante la utilizacién la funcion nsolve
incorporada en la calculadora TI inspire CX Cas. Se calcula el factor de friccion para cada diametro

de tuberia involucrado se obtiene:

f ! ( 0.86861 (0'0006+ 251 > f ) 0.017677

m = nsolve = —0. n Jain | =

A — 37 1659794+ Jf.) "

f ! ( 086861 <0'0003+ 2ol ) f ) 0015796
m = nsolve = —0. n Jein | =

; — 37 82980617 Jf... ) °

Utilizando los valores de coeficiente de friccion determinados se sustituyen en la ecuacion de

Bernoulli.
40762 — 21.9280582
19.62
— (3168.2724 * 0.015796 + 192990.58 * 0.017677 + 2779.3816 )(0.1)?
= — 82.840652513669

Con base al resultado anterior se deduce que el valor semilla es demasiado alto por lo cual se
procede a asumir valores mas pequeios de caudal hasta que al evaluar la ecuacidon anterior de
aproximadamente cero como resultado. En la siguiente figura se muestran los valores de velocidad
en la tuberia, nimero de Reynolds y coeficiente de friccion para las tuberias de 3 y 6 pulgadas,
ademads, el resultado de la evaluacion de la ecuacion pivote en relacion con cada caudal asumido.
El proceso iterativo termina hasta que el resultado de la ecuacidon pivote sea aproximadamente

C€ro.
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Aq Bvb Cv3 D ner6 E ner3 F 6 Gf3 H igualdad
1 0.1 5.48201 21.9298 829806. 1.65975.. 0.015796 0.017677 -82.8449
2 0.05 2.74101 10.9649 414903. 829873. 0.016502 0.017936 -17.7843

0.03 1.6446 6.57895 248942. 497924. 0.017294 0.01826 -3.85217
0.025 1.3705 5.48246 207452. 414937. 0.017645 0.018414 -1.44894
0.02 1.0964 4.38596 165961. 331949. 0.018128 0.018637 0.522266
0.022 1.20604 4.82456 182557. 365144. 0.017914 0.018537 -0.2143...
7 0.021 1.15122 4.60526 174259. 348547. 0.018017 0.018585 0.162593
8 0.0214 1.17315 4.69298 177579. 355186. 0.017975 0.018566 0.013883
0.021437 1.17518 4.7011 177886. 355800. 0.017971 0.018564 -0.0000...

L

s

n

[{#]

[{P2)

La columna “q” representa el caudal asumido segln la iteracion. Las columnas “v6”, “v3” (velo-
cidad del fluido), “ner6”, “ner3” (nimeros de Reynolds), “f6”y “f3”’(factor de friccion) son calcu-
ladas utilizando las ecuaciones 3.72, 3.74 y 3.73, respectivamente, para cada diametro de tuberia
utilizando el caudal asumido (Columna “q”). Por otra parte, la columna “igualdad” es el resultado

de la ecuacion pivote.

m3
Q= 0.021437T = 21.4371/s

Para determinar el error del resultado obtenido con respecto al obtenido por Barderas. Se utiliza la
funcién err (). Utilizando como parametros el valor obtenido por Barderas (Valor Real) y el

valor calculado mediante el procedimiento anterior (Valor Calculado)
ERROR = err(Valor Real,Valor Calculado) = 1.4049

El error que se tiene es muy alto. Esto se puede dar debido a varios factores entre los cuales se
pueden mencionar:
1) El ejercicio no expresa la célula del sistema de tuberia, para la soluciéon se asume que el
diametro dado por el problema es el diametro interno de la tuberia.
2) No se cuenta con las especificaciones del tipo de entrada o salidas del fluido en las tube-
rias.
PASO 11: El problema se puede abordar mediante un proceso iterativo un tanto diferente ya que
se puede tomar como variable de iteracion la velocidad de salida del fluido. Un camino alterno es

utilizar la herramienta Scilab para la realizacion de calculos.
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3.4.3.3 Problema 10: Redes de tuberias

Area de . o
No. Problema | 10 Operaciones Unitarias
aplicacion
Tematica Redes de tuberias

Referencia Ejemplo 7.15 Barderas (2002)

Por la siguiente red circula agua, siendo las tuberias de fundicion. Obtenga los

caudales que pasan por cada uno de los ramales

300 fmin

I H
J D = 45 cm L=175 L =175
= =451 G
L =350m D =45 |D 15
cm cm
E |E E £ g
& le” 2 -1
q|F = n| =
Enunciado A bl S| IR | L.
L = 500 m I ] = ] =
D= 60 cm
F F
D
4500 limin
&= o L. = 250m
&
. D = 45cm
e
1500 fmin 7500 Mmin
O D = 60 cm D = 60 cm e
A B
L = 330 m L = 350 m

PASO 1: El problema plantea un sistema de tuberias que se interceptan entre si y forman un sistema
complejo, dicho sistema cuanta con una sola entrada de fluido (agua) y tres salidas. El sistema no
cuenta con componentes que aumenten o disminuyan la energia cinética o potencial del sistema.
se cuenta ademas con las longitudes de cada tramo de tuberia y los didmetros correspondientes de

a cada tramo. Se cuenta, ademas, con los caudales de salidas y entradas de fluido al sistema.

PASO 2: La Figura 3.22 muestra el diagrama del sistema.
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Q =3000 //min

L=350m L=175m L=175m
C=130

D=45cm D=45cm D=45cm

® ® ® G
J I H

g
s £z 2|
S S & N Q ¥

I I I
L @) = A - 1A

L=175m | L=175m

L=500m D=50cm D=50cm’
D=60cm F E D

Q =4500 l/min

Q=7500 I/min
L=250m L=2501h
Q = 15000 /mif D =45cm D=45cih
L 2 )
®—K L=350m B L=350m

D =60 cm D=60cm

Figura 3.22 - Diagrama para la red de tuberias del Problema 10

PASO 3: Utilizando la informacién proporcionada en el problema y tomado en cuenta que el sis-
tema no contiene elementos que incrementen o disminuyan la energia del sistema se debe calcular

el caudal de agua que pasa por cada uno de los ramales del sistema de tuberia.

PASO 4: Debido al enunciado se infiere que el problema es de tipo cerrado con una tinica solucion.

El cual es un problema de comprobacion de disefio. Ademas, de debe abordar mediante el método

de Hardy Cross.

PASO 5: El problema se debe abordar utilizando el método de Hardy Cross, el cual es aplicado
para la resolucion de sistemas de tuberias bastante complejos en el cual es necesario utilizar ané-

lisis de mayas y nudos. Las ecuaciones que se utilizaran son las ecuaciones 3.75 y 3.76.

PASO 6: La informacion para resolver el problema se encuentra completa.
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PASO 7: Las unicas asunciones necesarias para resolver el problema son las direcciones de flujo

del fluido y los ciclos o0 mayas a estudiar. Las cuales se muestran en la Figura 3.23.

|
|

CICLOII | |CICLO III

A

A

CICLO1 F E D

CICLO VI

v
v

L

Figura 3.23 - Direcciones de flujo y mayas asumidas para Problema 10

ook
ON

PASO 8: El plan de resolucion del problema consiste en elaborar un sistema de ecuaciones me-
diante un analisis de mayas y de nudos. Por cada nudo plantear una ecuacion en relacion de las
entradas y salidas de caudal en cada nudo. Luego asumir ciertos caudales que resuelvan el sistema
de ecuaciones. Iniciar un proceso iterativo que consiste en determinar las perdidas por friccion en
cada tramo de tuberia (utilizando la ecuacion 3.75). Corregir el caudal asumido en cada tramo de
tuberia mediante la suma de un delta de caudal calculado mediante la ecuacion 3.76. El proceso

iterativo termina cuando el valor absoluto de ACa sea menor a 0.0005.

PASO 9 Y 10: Se utilizaran los datos en unidades del sistema internacional de unidades.
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1. Se deben elaborar las ecuaciones mediante el analisis de nudos. El caudal entrando al nudo
se define como positivo y negativo el caudal saliendo del mismo. El sistema de ecuaciones
elaborado es el siguiente.

Nodo
A 15/60 = Cyp + Cyy

Ecuacion

Cap = Cpc + Cpr
Cpc = Cep

Cep = Cpg + Cpe
Cpg + Cyg = Cgr +7.5/60
Cgr + Cip + Cgr = 4.5/60

Cpg +Cys =3
Cin = Cye + Cug
Cr=Cr+Cy

—

CA] = C]I
ii.  Pararesolver el sistema de ecuaciones se asumen 3 caudales (C4p = 7.5/60, Cgr = 2.5/60

y Cpe = 1/60). Resolviendo las ecuaciones antes planteadas da como resultado.

(caudal)*60 (caudal)*60
Correlativo Incognita Correlativo Incognita
(m?/s) (m®/s)
1 Cap 7.5 9 Cir 2
2 Cyy 7.5 10 Cur 5.5
3 Cge 5 11 Cuc 2
4 Ccp 5 12 Cyg 3.5
5 Cpr 2.5
6 Cp 7.5
7 Cpe 1
8 Cpg 4

1il.

1v.

Utilizando los caudales del paso anterior se inicia el proceso iterativo el cual se realiz6 utili-

zando la herramienta Excel, como muestran las Tablas 3.15a 3.17

Explicacion de cada tabla
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La Tabla 3.12 muestra los calculos a realizar por cada iteracion. Divide el sistema en cuatro
sectores (CIRCUITO 1, 2, 3 Y 4). Para cada circuito se analizan las siguientes columnas. En
la columna “RAMAL” se muestran dos letras mayusculas (“AB”, “BF”, “IF”, etc.) las cuales
simbolizan el tramo de tuberia que se encuentra entre el nodo “A” y el nudo “B”, segun el
caso y si pertenecen al circuito en el que se encuentren segun la figura. Cada tramo de tuberia
tiene asociada una longitud de tuberia y un didmetro de tuberia Columnas “L” Y “D” respec-
tivamente. La columna “ Ca (m3/s)”, representa el caudal calculado en el apartado ii. En el

caso del resto de iteraciones representa el caudal nuevo de la iteracion anterior.

F . .
La columna “%” presenta el valor calculado de las perdidas por friccion en cada tramo de
. g e . TF
tuberia, dicho valor se calcula utilizando la ecuacion 3.75. La comuna “M”’ presenta las

fuerzas por friccion divididas entre al caudal asumido. La columna “ACa ”, muestra un delta
de caudal utilizado para corregir el caudal asumido con el finde determinar el caudal real que
pasa a través de cada tramo de tuberia este valor se calcula utilizando la ecuacion 3.76. Por
otro lado, la columna “Ca nuevo” se interpreta como el caudal corregido para cada ramal. En
el caso de la columna “COMUN” muestra para que circuitos es comun el tramo de tuberia en
caso de que este ultimo se vea involucrado en mas de uno de los circuitos. Las casillas mar-
cadas en color verde expresan el valor numérico de la sumatoria de la columna a la que perte-
necen segln cada circuito. Y las casillas marcadas con color naranja son casillas especificas
donde se realizan las modificaciones al delta de caudal debido a que el ramal en estudio es
comun con otro circuito.

La Tabla 3.16, presenta los caudales ya corregidos en cada iteracion. Dichos caudales se en-
cuentran ordenados segln el ramal y el circuito al que pertenece cada ramal. La primera co-
lumna representar el ramal y el resto de las columnas se encuentran enumeradas seguin el orden
de iteracion realizado.

Para el caso de la Tabla 3.17, representa el valor calculado del delta de caudal (correccion del
caudal) realizado a cada caudal inicial para obtener el nuevo caudal en cada iteracion. Estos

datos se muestran para interpretar el fin del proceso iterativo.
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Tabla 3.15 - Calculos realizados en la primera iteracién para Problema 10

RAMAL L D Ca (m3/s) Z By 2 F/MCa ACa a nuevo COMUN
AB 350 0.6 -0.125 -0.11587501 0.927000055 -0.03312101 -0.15812101
BF 250 0.45 -0.0416 -0.04379221 1.052697419 -0.06009896 | -0.10169896 | C1Y4
IF 250 0.4 0.03333 0.05155132 1.546694395 -0.01082161 0.02250839 ClY2
JI 350 0.45 0.125 0.47037196 3.762975641 -0.03312101 0.09187899
Al 500 0.6 0.125 0.16553572 1.324285792 -0.03312101 0.09187899
SUMA 0.52779178 8.613653302
CIRCUITO 2
IH 175 0.45 0.09166 0.13240097 1.444479275 -0.0222994 0.0693606
HE 250 0.4 0.05833 0.14533853 2.491660047 -0.0334586 0.0248714 C2Y3
EF 175 0.5 0 0 0 -0.04927735 | -0.04927735 C2Y4
IF 250 0.4 -0.03333 -0.05155132 | 1.546694395 0.01082161 -0.02250839 | C1Y2
SUMA 0.22618818 5.482833717
CIRCUITO 3
HG 175 0.45 0.03333 0.02033411 0.610084186 0.01115921 0.04448921
DG 250 0.4 -0.016666 -0.01428172 0.85693752 0.01115921 -0.00550679
DE 175 0.5 0.066666 0.04395073 0.659267472 -0.01581875 0.05084725 C3Y4
HE 250 0.4 -0.05833 -0.14533853 | 2.491660047 0.0334586 -0.0248714 C3Y2
SUMA -0.09533542 | 4.617949225
CIRCUITO 4
BC 350 0.6 -0.08333 -0.05468102 | 0.656198459 0.02697795 -0.05635205
CD 250 0.45 -0.08333 -0.15854779 | 1.902649615 0.02697795 -0.05635205
DE 175 0.5 -0.0666 -0.04387018 | 0.658711347 0.01581875 -0.05078125 C4Y3
EF 175 0.5 0 0 0 0.04927735 0.04927735 C4Y2
BF 250 0.45 0.04166 0.04390926 1.053990884 0.06009896 0.10175896 C4Y1
SUMA -0.21318973 | 4.271550304
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Tabla 3.16 - Caudales calculados por iteracion para Problema 10

CAUDALES CALCULADOS
ITERACIONES
RAMAL 1 2 3 | 4 | s 6 7 | Ca(Umin)
AB | -0.1581210 | -0.1565840 | -0.1610815 | -0.1616904 | -0.1628448 | -0.1631245 | -0.1634565 | -9807.3940
BF | -0.1017069 | -0.0870025 | -0.0909163 | -0.0890092 | -0.0895735 | -0.0891805 | -0.0892850 | -5357.1542
IF | 0.02250839 | 0.03208962 | 0.03011562 | 0.03268948 | 0.03229668 | 0.03296874 | 0.03292073 | 197524387
I | 0.09187899 | 0.09341595 | 0.0889185 | 0.08830953 | 0.08715519 | 0.0868755 | 0.08654343 | 5192.60596
AJ | 0.09187899 | 0.09341595 | 0.0889185 | 0.08830953 | 0.08715519 | 0.0868755 | 0.08654343 | 5192.60596
CIRCUITO 2
TH | 0.0693606 | 0.06131632 | 0.05879288 | 0.05561005 | 0.0548485 | 0.05389676 | 0.0536127 | 3216.76209
HE | 0.02487042 | 0.02243728 | 0.02531149 | 0.02293378 | 0.02379889 | 0.02319741 | 0.02336781 | 1402.06862
EF | -0.0492853 | -0.0441621 | -0.0461019 | -0.0467687 | -0.0469402 | -0.0472192 | -0.0472766 | -2836.5981
IF | -0.0225083 | -0.0320896 | -0.0301156 | -0.0326894 | -0.0322966 | -0.0329687 | -0.0329207 | -1975.2438
CIRCUITO 3
HG | 0.04449019 | 0.03887905 | 0.03348139 | 0.03267628 | 0.03104961 | 0.03069935 | 0.03024489 | 1814.69347
DG | -0.0055058 | -0.0111169 | -0.0165146 | -0.0173197 | -0.0189463 | -0.0192966 | -0.0197511 | -1185.0665
DE | 0.05083425 | 0.05839057 | 0.05357656 | 0.0552875 | 0.05425087 | 0.05457333 | 0.05434555 | 3260.73324
HE | -0.0248704 | -0.0224372 | -0.0253114 | -0.0229337 | -0.0237988 | -0.0231974 | -0.0233678 | -1402.0686
CIRCUITO 4
BC | 0.0563470 | -0.0695145 | -0.0700981 | -0.0726142 | -0.0732042 | -0.0738769 | -0.0741036 | -44462197
CD | -0.0563470 | -0.0695145 | -0.0700981 | -0.0726142 | -0.0732042 | -0.0738769 | -0.0741036 | -4446.2197
DE | -0.0508402 | -0.0583965 | -0.0535825 | -0.0552935 | -0.0542568 | -0.0545793 | -0.0543515 | -3261.0932
EF | 0.04928533 | 0.04416216 | 0.04610195 | 0.04676873 | 0.04694024 | 0.04721926 | 0.04727664 | 2836.59814
BF | 0.10176694 | 0.08706253 | 0.09097634 | 0.08906925 | 0.08963356 | 0.08924052 | 0.0893450 | 5360.75427
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Tabla 3.17 - Correccion de caudal realizada en cada iteracion para Problema

ACa CALCULADO
ITERACION
RAMAL 1 2 3 4 5 6
CICUITOL1

-0.03312101 0.00153695 -0.00060896 -0.00115435 -0.00115435 -0.00027969 -0.00033206
-0.06010694 0.01470441 0.001907089 -0.00056431 -0.00056431 0.00039304 -0.00010538
-0.01082161 0.00958123 0.00257386 -0.0003928 -0.0003928 0.00067206 -4.8007E-05
-0.03312101 0.00153695 -0.00060896 -0.00115435 -0.00115435 -0.00027969 -0.00033206
-0.03312101 0.00153695 -0.00060896 -0.00115435 -0.00115435 -0.00027969 -0.00033206

CIRCUITO 2
-0.0222994 -0.00804428 -0.00318282 -0.00076155 -0.00076155 -0.00095175 -0.00028406
-0.03345958 -0.00243314 -0.00237771 0.00086512 0.00086512 -0.00060148 0.0001704
-0.04928533 0.00512317 -0.00066677 -0.00017152 -0.00017152 -0.00027902 -5.7377E-05
0.01082161 -0.00958123 -0.00257386 0.0003928 0.0003928 -0.00067206 4.8007E-05

CIRCUITO 3
0.01116019 -0.00561114 -0.00080511 -0.00162667 -0.00162667 -0.00035027 -0.00045445
0.01116019 -0.00561114 -0.00080511 -0.00162667 -0.00162667 -0.00035027 -0.00045445
-0.01582575 0.00755632 0.001710943 -0.00103663 -0.00103663 0.00032246 -0.00022777
0.03345958 0.00243314 0.002377715 -0.00086512 -0.00086512 0.00060148 -0.0001704

CIRCUITO 4
0.02698594 -0.01316746 -0.00251605 -0.00059004 -0.00059004 -0.00067273 -0.00022668
0.02698594 -0.01316746 -0.00251605 -0.00059004 -0.00059004 -0.00067273 -0.00022668
0.01582575 -0.00755632 -0.00171094 0.00103663 0.00103663 -0.00032246 0.00022777
0.04928533 -0.00512317 0.000666772 0.00017152 0.00017152 0.00027902 5.7377E-05
0.06010694 -0.01470441 -0.00190709 0.00056431 0.00056431 -0.00039304 0.00010538
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1.

En la columna 7 de la Tabla 3.16, se muestran los caudales reales que pasan a través de cada
ramal de tuberia del sistema. Esto debido a que en la iteracion 7 el valor absoluto de las correc-
ciones de caudal son menores al valor establecido como limite (0.0005) para todos los ramales
de tuberia en todos los circuitos. Los caudales reales en conjunto con su direccion y el sistema

de tuberia se aprecian en el siguiente esquema

3216.8 [/min 1814.7 l/min
® 'S

®
I , 1, [H G
> R
A 5192.6 [/min 4
g 5
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9807.4 [/min 4446.2 l/min
@ 9
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PASO 11: Al comparar los caudales calculados mediante el proceso antes descrito con los
obtenido por Barderas. Es evidente que en la mayoria de los caudales existe una vasta di-
ferencia, por ello se calcula el error entre ambos sets de caudales tomando como valor
verdadero o real el valor obtenido por Barderas. Esta comparacion se muestra en la Tabla

3.18, elaborada utilizando Excel. El error més bajo se aprecia en el Ramal “AB” y el mas
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alto en el RAMAL “FE”. Los errores son considerablemente grandes. Por ello se realiza
un analisis de balance de materia en los nudos A, F, R y G el cual se muestra en la Tabla
3.19. el balance de materia para este caso se fundamenta en que la sumatoria de todos los
caudales de entrada en cada nodo debe ser igual a la sumatoria de los caudales de salida
del mismo. En cada nodo se conoce por lo menos un caudal de salida por lo tanto la suma-
toria del resto de caudales involucrados en el nodo deben ser igual al caudal conocido. La
columna real representa el valor de la sumatoria de caudales calculados por Barderas en
cada nudo. La columna calculada presenta la sumatoria de los caudales calculados en el
proceso descrito para cada nudo. Por otra parte, el ideal es el valor del caudal conocido.
Las columnas de error real y calculado presentan el error que inverso en los calculos reali-
zados por Barderas y el proceso descrito con respecto al valor ideal respectivamente. Dado
que el error calculado es mucho menor que el error real, se puede asegurar que el proceso

seguido es mas preciso que el ejecutado por Barderas.

Tabla 3.18 - Calculo de error (Excel)

RAMAL VALOR ERROR
REAL | CALCULADO

AB 9876 9807.39404 | 0.69467357
BC 4800 4446.21977 7.37042146
BF 5070 5357.15427 | 5.66379226
Al 5118 5192.60596 1.45771712
J 5118 5192.60596 1.45771712
IF 1932 1975.24387 | 2.23829543
IH 3180 3216.76209 1.15604071
HE 1416 1402.06862 0.98385453
FE 2514 2836.59814 12.8320658
HG 1758 1814.69347 3.22488479
DG 1236 1185.06653 4.12083128
DE 3558 3260.73324 8.35488351
CD 4800 4446.21977 | 7.37042146
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Tabla 3.19 - Analisis con balance de materia.

Balance de materia Error
NUDO real calculado ideal real calculado
A 14994 15000 15000 0.04 0
F 4488 4495.8 4500 |0.26666667 | 0.09333333
E 7488 7499.4 7500 0.16 0.008
G 2994 2999.76 3000 0.2 0.008
3.4.4 Operaciones Unitarias I1
3.4.4.1 Problema 11: Evaporacion
Area de
No. Problema 11 Operaciones unitarias
aplicacion
Tematica Evaporacion
Referencia Ejemplo 3:15 Garcia & Barreiro (1980)
En un evaporador de triple efecto con alimentacion directa se han de concen-
trar 20000 kg/h de una disolucidon que entra en el primer efecto a 20 °C, desde
el 10 % hasta el 45 %. Para la calefaccion se dispone de vapor vivo a 2 atm, y
en el altimo efecto se mantiene un vacio de 600 mm Hg referido a 740 mm Hg
de presion barométrica.
Los coeficientes integrales de transmision de calor en cada efecto son Ul =
1500; U2 =1200; U3 = 1000 Kcal /m-h-°C.
Suponiendo que es despreciable la elevacion en el punto de ebullicion, que el
Enunciado ) ) )
calor especifico de la disolucion es 1.0 en cada uno de los efectos, que el vapor
condensado en cada efecto sale del mismo a la temperatura de condensacion,
y que son despreciables las pérdidas de calor al exterior, calctlese:
a) Cantidad de vapor consumido
b) Superficie de calefaccion de cada efecto.
c) Agua necesaria para la condensacion del vapor procedente del Gltimo
efecto, si se emplea un condensador de columna barométrica y el agua
de que se dispone esta a 16 C.
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Resolucion

PASO 1: Problema relacionado a la transferencia de calor en una evaporacion de multiple efecto.
Para este caso, se evaporar una solucion para concentrarla de 10% a 45% con una alimentacion de
20,000 kg/h y como calefaccion se utilizara vapor de agua a 2 atm. Se conocen los coeficientes

totales de transferencia de calor en cada efecto, asi como la presion del vapor en el Gltimo efecto.
PASO 2: El diagrama del proceso se muestra en la figura siguiente, en donde:

E,, E, y E5 son las corrientes de vapor que salen del primer, segundo y tercer evaporado

F es la alimentacion de la solucion al evaporador 1

W es la corriente de vapor que entra en el evaporador 1,

Wy, W, y Wj son las corrientes de vapor condensado que sales de cada evaporador

S1,S, y S35 son las corrientes de solucion concentrada que salen de cada evaporador

Ey Ez £3
W — » 1 P > 2 3
Vapor vive a 2 atm U, = 1500 U, = 1200 P Uz = 1000
< -
T Pyacio
51 52 =600 mmHg > 53 (45%)
v A J
Wy F = 20,000 kg /h A A

10%

PASO 3: a) Determinar la cantidad de vapor consumida; b) Calcular el 4rea de calefaccion de cada

efecto y ¢) Estimar la cantidad de agua para condensar el vapor del ultimo efecto
PASO 4: Problema cerrado en el cual se requiere conocer las condiciones de salida (prediccion)

PASO 5: Se consideran despreciables los calores de dilucion y cristalizacion. También se asume
que el condensado del vapor de calefaccion sale del evaporador a la temperatura de condensacion,
es decir, a la temperatura de saturacion para la presion dentro del efecto. Despreciando el aumento

del punto de ebullicion, se asumen que el liquido concentrado y el vapor salen a la misma
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temperatura, y que las propiedades de la solucion diluida y concentrada son iguales a las del agua

pura a las mismas condiciones de operacion.

PASO 6: Al largo de la resolucion se dardn las fuentes bibliograficas para los datos
PASO 7: Alimentacion de 20,000 kg/h de solucion diluida

PASO 8: La metodologia se muestran en los pasos 9y 10

PASO 9y 10: Solucién

Los literales a) y b) se resuelven mediante un balance simultaneo de materia y energia, aplicando

las ecuaciones de transferencia de calor. Los pasos de detallan a continuacion:

1. El balance general de masa

e Entrada
kg
F =20,000—
h
. . kg
Materia solida = (20,000 T) (0.1) = 2000 kg/h
k k
Liquido = <20,000 Tg> (0.9) = 18,0007“67
e Salida

Materia solida = 2000 kg/h

2000 kg/h kg
2= Toas M

o kg kg
Liquido = (4444 T) (0.55) = 24447

e Agua evaporada

k
E=F—5;=20000 — 4444 = 155567‘9

2. Se debe asumir que las areas de todos los efectos son iguales, y que la transferencia de calor
es la misma, esto implica que la diferencia util de temperatura At,, se puede repartir entre los

efectos de modo inverso a los coeficientes totales de transferencia de calor, esto es
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(Atu)l + (Atu)z + -+ (Atu)n
= Atorar — [(Ate)1 + (Atp), + -+ + (At,)y]

(A)

(Aty), _U, (Aty,), _U (Aty,)y _Unna
(Aty), Up' (Aty)s Uy' 7" (Aty)nsq Un

(B)

Siendo (At,,); la diferencia ttil de temperatura para el efecto i, At;,:q; la diferencia entre la tem-
peratura de condensacion del vapor vivo y la temperatura de condensacion del vapor presente del
ultimo efecto (Atiorar = to — tn) Y (At,); la elevacion en el punto de ebullicion de la solucion en el

efecto 7.

Para este sistema de tres efectos y sabiendo que la elevacion en el punto de ebullicion es despre-

ciable,
(Atu)l + (Atu)z + (Atu)3 = tl - t3

Los valores de t; y t3 son las temperaturas de saturacion a las presiones del evaporador 1 y 3,
aplicando la ecuacioén de Antoine con las constantes de la Tabla B.2 de Smith, Van Ness, & Abbott

(2005) para agua, se tiene

Tsat(°C) = 3885.7 230.17
~ 16.3872 — In P, '

Para el evaporador 1, P = 2 atm (202.65 kPa) y para el evaporador 3, P = 740 mmHg —
600 mmHg = 140 mmHg o 18.66 kPa), entonces,

T = 3885.7 230.17 = 120.66 °C
1 7 16.3872 —In(202.65) LT

TS = 3885.7 230.17 = 58.5°C
7 16.3872 —In(98.65) T

Por lo tanto
(At + (Aty), + (At,); = 120.66 — 58.5 = 62.1

De la ecuacion B
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(At,); 1200
(At,), 1500

- (Atu)l = 0-8(Atu)2

(At,), 1000
(At,); 1200

- (Atu)’s = 1-2(Atu)2
Se tiene un sistema de tres ecuaciones con tres incognitas. Mediante Solver() de calculadora TI
Nspire, se encuentra que

(At,), = 16.3°C (Aty), = 20.3°C (At,)s = 24.4°C

Teniendo en cuenta que a disolucion entra al primer efecto a una temperatura inferior a la de ebu-
llicion, se debe modificar la distribucion de temperatura en el sentido de compensar el mayor tra-
bajo efectuado en el primer efecto, cominmente se modifica en 2° C para el primer efecto. Enton-

ces, aproximando (At,); = 18 °C, se encuetra
(Aty); =18°C (Aty), =20°C (At,); =24°C
3. Se debe hacer el balance de energia para los tres efectos
Efecto 1: WHy, + FHp = E;Hg, + S;Hg, + WiHy,
Efecto 2: E1Hg, + S1Hs, = E;Hg, + S;Hg, + Wy Hy,
Efecto 3: E;Hg, + SyHs, = EsHg, + S3Hg, + W3Hy,

Dado que el condensado sale a la temperatura de condensacion, se tiene que

Hy — le =M
I'IE1 - I'IW2 = /12
HEZ - I'IW3 = /13

Siendo 4; el calor de vaporizacion para el vapor de calefaccion en el efecto i. Para el efecto 1, se
sabe que W, = W, para el efecto 2, W, = E; y para el efecto 3, W; = E,. Ademas, los flujos de
salida se pueden expresar como S; = flujo de entrada — vapor generado. Tomando en cuenta

lo anterior y sustituyendo los valores conocidos, las ecuaciones se pueden ordenar como

W2, + 20000H; = E;Hy_+ (20000 — E;)Hs,
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E1A: + (20000 — Ey)Hg, = E;Hg, + (20000 — E; — E)Hg,
E;A3 + (20000 — E; — E;)Hg, = EsHg, + 4444H;,

Se tiene un sistema de tres ecuaciones con cuatro incognitas, una nueva ecuacion surge de un

balance de masa para los flujos de vapor, esto es
E1 + Ez + E3 = 15556
4. Resolver el sistema de ecuaciones para la entalpia y materia

Los valores para las entalpias se obtienen mediante tablas de vapor o utilizando las funciones ex-
puestas en el apartado 3.4.1. Para este problema, se han obtenido de la Tabla A.7 de Garcia &

Barreiro (1980) para obtener resultados congruentes.

El siguiente recuadro resume los datos requeridos para el sistema, y la entalpia del liquido a

concentrar se puede determinar como

Corriente t(°0) Alkcal/kg) hiiq(kcal/kg) | Hyqp(kcal/kg)
F 20 - 20 -
w 120.6 525.7 - 646.0
AT, 18
E, 102.6 537.1 | - | 639.8
AT, 20
E, 82.6 549.7 | - | 632.3
AT, 24
E; 58.6 564.0 - 622.6
5, 102.6 - 102.6 -
S, 82.6 - 82.6 -
Ss 58.6 - 58.6 -
Sustituyendo

525.7W + 400000 = 639.8E; + 102.6(20000 — E;)

537.1E, + 102.6(20000 — E,) = 632.3E, + 82.6(20000 — E; — E,)
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549.7E, + 82.6(20000 — E;, — E,) = 622.6E; + 260418
E1 + Ez + E3 = 15556

Resolviendo el Sistema de ecuaciones mediante la funcion Solver() de la calculadora TI Nspire

CX CAS, se obtiene
W =8039.8kg/h E; =4792.5kg/h E, =5236.0kg/h E; =5527.5kg/h

5. Abhora con los resultados anteriores, se determina la superficie de calefaccion de cada efecto
y, si las suposiciones han sido correctas, las superficies de calefaccion restantes deben ser

iguales, esto es

_ q1 _ qz ..

A

Las areas son

WA,  (8039.8)(525.7) _

— — — 2
A=A T T (as00)(180) . oo™
E,l,  (4792.5)(537.1
_Bh_(@9R56YY o
U,At,  (1200)(20.0)
E,s  (5236)(549.7
B ( )( )_119_9m2

A. = = =
37 UsAt;  (1000)(24.0)

6. Dado que las areas no son iguales, se debe obtener un nuevo valor para At;. La nueva area su-

puesta esta dada por

_2@q/U)

A
At

Esto es,

(8039.8)(525.7) , (4792.5)(537.1) , (5236)(549.7)

4= (1500) (1200) (1000) 1264 m?
62
Los nuevos At; son
U 8039.8)(525.7)/1500
ae, = @/ _[(B0398)(5257)/15000 _ ., .

A 126.4
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_(q/U), _ [(4792.5)(537.1)/1200]

Aty = = = e d =17.0°C
(q/U)s;  [(5236)(549.7)/1000] .
Aty = == = e d =22.8°C

Con estos nuevos valores, se realiza un nuevo balance de entalpia, regresando al paso 4 y esti-

mando los nuevos valores de las propiedades, esto es

Corriente t(°C) Alkcal/kg) hiiq(kcal/kg) | Hyqp(kcal/kg)
F 20 - 20 -
w 120.6 525.7 - 646.0

AT, 223
E; 98.3 539.9 | - | 638.2
AT, 17.0
E, 81.3 550.5 | - | 631.8
AT, 22.8
E; 58.5 564.1 - 622.5
5, 98.3 - 98.26 -
S, 81.3 - 81.36 -
Ss 58.5 - 58.66 -

El nuevo sistema de ecuaciones
525.7W + 400000 = 638.2E; + 98.26(20000 — E;)
539.9E; +98.26(20000 — E;) = 631.8E, + 81.36(20000 — E; — E5)
550.5E, + 81.36(20000 — E; — E,) = 622.6E; + 260685
E,+ E, + E; = 15556
La resolucion de este sistema da como resultado,
W =7953.7kg/h E; =4845.1kg/h E, =5217.6 kg/h E; =5493.2 kg/h

Del punto 5,

WA, (7953.7)(525.1)
C U At; (1500)(22.4)

A = 124.3 m?
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_ Ejl, _ (4845.1)(539.9)
" U,At,  (1200)(16.9)

A, = 129.0 m?
_ Eyl3  (5217.6)(550.5)

Ay = - = 126.5 m?
3T UsAt; | (1000)(22.7) m

Se puede notar que las temperaturas se van acercando, una interaccion mas da como resultado los
mismos valores, por lo que el area se puede tomar como la media aritmética de los resultados

anteriores,

4 124.3 + 129 + 126.5
B 3

A =126.6 m?
Entonces, para los literales a) y b),
Flujo de vapor: W = 7953.7 kg/h
Area de traneferncia: A = 126.6 m?
Para el literal ¢) se debe hacer un balance de energia en el condensador,
EsHyqp3 + LH, = (E; + L)H,

Siendo L y H;, son el flujo y entalpia de agua de enfriamiento, y H, es la entalpia del condensado

final. A partir de los datos del recuadro anterior y los flujos encontrados,
3016075 + 16L = 58(4845.1 + L)
Resolviendo para L,
Flujo de agua: L = 65,120.5kg/h
La comparativa de los resultados se muestra a continuacion

Tabla 3.20 - Error relativo porcentual obtenido en la resolucion del problema 11.

Datos Referencia Calculo Error (%)

A(m?) 141 126.6 10.2
W(kg/h) 8520 7953 6.65
L(kg/h) 59150 65120 10.0
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3.4.5 Operaciones Unitarias II11

e Volatilidad relativa

X, Py
App = Yal % = —/} (3.77)
Ye/Xa Pg
Expresando y,
ax
= 3.78
Y=1 + (@ —1)x (3-78)

e Balance de materia en sistema de destilado
Para una torre de destilado con alimentacion F, destilado D, residuo B y sus respectivas

composiciones, se tiene

D xgp—xp B xp—xp
F_xD—xB F_xD—xB
(3.79)
F=D+B
e Lineas de operacion para sistemas de destilados
Zona de rectificacion
R, . Xp (3.80)
Y SRy +1 TRy +1
Zona de alimentacion
B q Xp (3.81)
y = 1—gq x+ 1—q
El valor de g dependera del estado de la alimentacion. El calculo de g es
Liquido frio
Cpr(Ty — Tr)
=140 7
q + 1
Vapor sobrecalentado
3 (3.82)
_ CpV(TF - Td)
1 A
Mezcla liquido/vapor
q=1—f
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De este conjunto de ecuaciones se tiene que Cy,;, y Cp,y son los calores especificos del liquido y
vapor, respectivamente. Tr es la temperatura de la alimentacion, Tj, y T4 son las temperaturas de
burbuja y rocio de la alimentacion, respectivamente, y A es el calor de vaporizacion. Asi mismo, f
es la calidad del vapor y ¢ esta definido como los moles de liquido que fluyen en la seccion de
agotamiento como consecuencia de la introduccidon de cada mol de alimentacion. En este sentido,

g puede tomar los valores numéricos

q>1 Alimentacion fria

q=1 Alimentacion en el punto de burbuja (liquido saturado)
0<g<1 Alimentacion parcialmente como valor

q=0 Alimentacion en el punto de rocio (vapor saturado)

q<0 Alimentacioén como vapor sobrecalentado

Por otra parte, R, se define como

Ry=—=-— = (3.83)

Siendo L el liquido que condensa en la parte superior de la columna y ¥ el vapor que asciende en
la columna. El liquido total que llega al fondo de la columna y el vapor que sube antes de condensar
se representa por L y V. Las condiciones de la alimentacion (definidas por g) contribuyen a estos

valores,

L=1L+qF

i (3.84)
V=V+(1-q)F

En cuanto a los requerimientos de calefaccion y enfriamiento, si como medio de calentamiento se

utiliza vapor de agua saturado, la cantidad que se requiere de esta es

m, = — (3.85)

Siendo A el calor latente molar de la mezcla y A el calor latente del vapor del agua. Si en el
condensador se utiliza agua como medio de enfriamiento, y el condensado no esta subenfriado, el

agua utilizada es

(3.86)
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e Torres de enfriamiento
La linea de operacion para un sistema de enfriamiento gas — liquido se describe como

Forma diferencial
MdH = L,,ctdT*
(3.87)
Forma integral
M(H — Hy) = Lypc"(T" = TY)
Siendo M el flujo de gas seco, L,, el flujo de liquido y c* el calor especifico del gas. El nimero

de unidades de transferencia y la altura de esta se definen en relacion a la fase gas como

Altura de la torre
Z = LG NG

Altura de la unidad de transferencia

M
Lo=1- (3.88)
a

Numero de unidades de transferencia

Hz  dH
NG:]
H, H,— H

La linea de union entre la curva de equilibrio y la linea de operacion tiene la forma

=_—_g (3.89)
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3.4.5.1 Problema 12: Destilacion

No. Problema

Area de . o
12 Operaciones unitarias
aplicacion

Tematica

Destilacion

Referencia

Ejemplo 21.2 McCabe, Smith, & Harriot (2007)

Enunciado

Se va a disefiar una columna de fraccionamiento continuo para separar 30 000
kg/h de una mezcla de 40% de benceno y 60% de tolueno en un producto
destilado que contiene 97% de benceno y un producto residual de 98% de to-
lueno. Estos porcentajes estan expresados en peso. Se utilizara una relacion de
reflujo de 3.5 moles por 1 mol de producto. Los calores latentes molares del
benceno y del tolueno son 7 360 y 7 960 cal/g mol, respectivamente. El ben-
ceno y el tolueno forman un sistema ideal con una volatilidad relativa del or-
den de 2.5. La alimentacioén tiene una temperatura de ebullicién de 95 °C a la
presion de 1 atm.

a) Calcule los moles de los productos destilados y residuales por hora.

b) Determine el nimero de platos ideales y la posicion del plato de alimen-
tacion:

i1) si la alimentacién es un liquido a su temperatura de ebullicion.

ii1) si la alimentacion es un liquido a 20 °C (calor especifico = 0.44
cal/g - °C);

iv) si la alimentacion es una mezcla de dos tercios de vapor y un tercio
de liquido.

c) Sipara el calentamiento se utiliza vapor de agua a la presion manomé-
trica de 20 1bf /in2 (1.36 atm), ;qué cantidad de vapor se requiere por
hora para cada uno de los tres casos anteriores, despreciando las pérdi-
das de calor y suponiendo que el reflujo es un liquido saturado?

d) Si el agua de enfriamiento entra en el condensador a 25 °C y sale a 40
°C, ;{qué cantidad de agua de enfriamiento serd necesaria, en metros cu-

bicos por hora?
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Resolucion

PASO 1: El problema presenta las bases para el disefio de una torre de destilacion ideal. Se pre-
sentan las condiciones de alimentacion (mezcla binaria de benceno(A) y tolueno (B)) con fraccio-
nes de 40% y 60% en masa para A y B, respectivamente, y una temperatura de ebullicion de 95°C
en la alimentacion. Asi mismo, se dan las condiciones de salida, requiriéndose un destilado con
97% de benceno y un residuo con 98% en tolueno, una relacion de reflujo de 3.5 moles por 1 mol

de producto.
PASO 2: La Figura 3.24 muestra un esquema para una torre de enfriamiento.
PASO 3: Los objetivos son:

a) Calcular los moles de producto destilado y residuo por hora sabiendo que el flujo masico
de la alimentacion es 30,000 kg/h.

b) Determinar el nimero de platos ideales y la posicion del plato de alimentacidn, si la ali-
mentacion es: 1) un liquido a su temperatura de ebullicion, 2) un liquido a 20°C y 3) es una
mezcla de dos tercios de vapor y un tercio de liquido.

c) Calcular la cantidad de vapor que se requiere por hora para cada uno de los tres casos del
literal b), despreciando las perdidas por calor, suponiendo que el liquido es saturado y el
sistema de calentamiento es vapor de agua a presion manométrica de 1.36 atm.

d) Calcular la cantidad de agua de enfriamiento en metros cubico por hora, si esta entra al

condensador a 25°C y sale a 40°C.
PASQO 4: Se tiene un problema cerrado de disefio

PASO 5: Se aplican las ecuaciones relacionadas a las lineas de operacion basadas en el método de
McCabe-Thiele. Esto implica suponer que los flujos molares de vapor y liquido son constantes a

lo largo de toda la torre.

PASO 6: El enunciado proporciona toda la informacion requerida, pero se requieren los pesos
moleculares de los compuestos, en este caso 78 para benceno y 92 para tolueno. Para el sistema

Benceno(1)/Tolueno(2), los datos del problema son:
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Condiciones de entrada

sat __ o — k_g F _ 0 F _ 0
T5% =95°C (a1 atm) F—BOOOOh x;1 =40% x; =60%

cal cal
/11 - 73607 /12 == 79607 0(12 - 2.5

V [u]
=|r Condensador total ——— Aguaa 25°C
L —® Agua a40°C
Lg
L v
i D xp
vy 4 v
i
£ Xr i
|
|
v *
I
Pl 7

L—// Vapor a 20 1hf/in®

-
Esraporador
L /=

Fy Condensadn

v
Exg

Figura 3.24 - Esquema de destilacion para Problema 12.
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e Condiciones de salida

xP =97% xP=98% R, =35
PASO 7: Corriente de alimentacion de 30000 kg/h

PASO 8: El algoritmo para la aplicacion del método de McCabe-Thiele se muestra en el Algoritmo

4.14.
PASO 9y 10: Solucion

El primer paso para resolver problemas de destilacion, segun el Algoritmo 4.14 es realizar el dia-
grama de equilibrio. Para realizar éste, se utiliza el concepto de volatilidad relativa que mediante

un conjunto de datos para x y la ecuacion 3.78, se pueden obtener datos para y, entonces,

2.5x
o (A)
Y =1+ 154

En Scilab se ha programado al funcion GRAF_EQUILIBRIO (alfa), cuyo argumento es la vo-
latilidad relativa. Utilizando esta funcién con alfa = 2.5 se obtiene el siguiente grafico. La linea

discontinua representa la ecuacion y = x.

Grafico de equilibrio x -y

0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 055 06 065 07 075 08 085 09 095 1
Liquido, x

a) Para este literal, es necesario realizar un balance de materia. Como las fracciones estan en

peso, es necesario convertirlas a fracciones mol. Las fracciones molares son:

40 97 2
F _ 7 _ D _ 78 _ B _ 78 _
xl—@+@—044 X1_ﬂ+i_0.974 x1—£+%—0.0235
7 2 7 92 78 2
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La alimentacion debe convertirse en flujo molar, el peso molecular de la alimentacion es

_ 1 1
PM = X N X5 :M+;6:85'83
PM, = PMg 78 2

(=]

Entonces,
) m 30000 kg/h kmol
PM  85.83 kg/kmol h
De las ecuaciones 3.79,
D < 3495 ( 0.44 — 0.0235 )
-~ 7 77\0.974 - 0.0235

D =153 kmol/h
B = 349.5 — 153
B =196.5 kmol/h

b) Obtener el numero de platos tedricos segun los siguientes casos

Antes de resolver cada uno de los incisos, se mostrara como construir las lineas de operacion (ali-
mentacion, rectificacion y agotamiento) y como éstas han sido programadas para obtener la fun-
cion DESTILACION MT (). Las ecuaciones para las lineas de rectificacion y alimentacion se

pueden representar seglin las ecuaciones 3.80 y 3.81 como,

Yr = Mgx + by (B)
Ya = MyaX + by ©)
Siendo my y my las pendientes de las lineas de rectificacion y alimentacion, respectivamente; by

y by los intercepto en y de las lineas de rectificacion y alimentacion respectivamente. Estas son,

o= _fo o T4
R Ry +1 47 1—¢q
XD Xp
bg = by =
R™Rp+1 ™M 1—9¢

Para determinar las coordenadas en que interceptan estas dos lineas, se igualan las ecuaciones B y

C, obteniendo la expresion para x,
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by—b
x; = ———=% (D)
mg — My

Sustituyendo este resultado en la ecuacion B, el valor de y sera

ba — bg
= mg (AR ) 1 p E
Yi MR <mR — mA) R ( )
De aqui, la linea de alimentacién tiene como puntos (xg, Xg) vy (x;,¥;). La linea de rectificacion
los puntos (xp,xp) y (x;,y;). La linea de agotamiento tiene los puntos (xg, xg) y (x;,¥;), apli-

cando la ecuacion de la recta, se encuentra para la linea de agotamiento
Y = MggX + by (F)
Siendo

Yi — Xp
X; — Xp

Myg = bag =Yi— MegX;

i. En este inciso, la alimentacion es un liquido saturado, por lo tanto, ¢ = 1 (se tomara un valor
de 0.9999 como aproximacioén y facilitar los célculos) y de la ecuacion C se concluye que la
linea de alimentacion es una recta vertical. De las ecuaciones D y E, la linea de rectificacion

y agotamiento se interceptan en x; = xp = 0.44 y

3.5 0.974
mg = E =0.7778 bR = W = 0.2164

y; = 0.7778(0.44) + 0.2164 = 0.56
Entonces, las lineas de operaciones tienen los puntos y las ecuaciones

e Linea de rectificacion: (0.974,0.974) y (0.44,0.56); y = 0.7778x + 0.2164
e Linea de alimentacion: (0.44,0.44) y (0.44,0.56)
e Linea de agotamiento: (0.0235,0.0235) y (0.44,0.56); y = 1.288x — 0.00672

El conocimiento de las ecuaciones sirve para construir los platos tedricos, como se muestra a con-

tinuacion. De la ecuacion 3.78 se tiene

_ -y
ya—1)-a

Partiendo de xp, trazando una recta horizontal que intercepte la curva de equilibrio, cuyo valor de

X

(G)

x se conoce mediante la ecuacion G, para un valor constante de y = 0.974, esto es
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~ —0.974
X =0974(25-1) - 25

= 0.937

Ahora se debe trazar una recta vertical que intercepte la curva para la linea de rectificacion, con

un valor constante de x = 0.937 y la ecuacion para la linea de rectificacion,
y = 0.7778(0.937) + 0.2164 = 0.945

Ahora, con este nuevo valor de y, se debe trazar una recta que intercepte la curva de equilibrio
cuyo valor de x esta dado por la ecuacion G. El proceso contintia hasta que el valor de x se menor
a x;, esto es, cuando se haya cambiado de la linea de rectificacion a la de agotamiento. Este proceso
se ha desarrollado en la funcion DESTILACION MT (alfa, [XF,XD,XB],RD, Q) siendo alfa
la volatilidad relativa, /XF,XD,XB] un vector con las fracciones en la alimentacion, destilacion y

residuo, RD el reflujo y Q. Para este inciso,

DESTILACION MT(2.5,[0.44,0.974,0.0235],3.5,1)

La Figura 3.25 muestra el proceso para este método, ademds, muestra que se requieren 11 platos

o0 etapas tedricas, mas uno para el hervidor, y la alimentacion se da en el plato 6.

Griafico de equilibrio x - y

1 //I%
0.8 Relacion de refjujo: 3.5 == }
a Platos teoricos: 12 ‘ = |
Plato de alimentacion: 6 T }
0.81 Relacion g; 0.9999 - |
e !
0.7 - |
/// |
- \
0.6 /// |
- P |
Py - |
05 -7 !
© o |
> P ‘
0.4 T ‘
— | \
o | |
0.3 /// | |
/// l !
0.2 o | }

//

T | |
0.1 P ! |
= | |
0 ! -

0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 055 06 065 07 075 08 085 09 095 1
Liquido, x

Figura 3.25 - Diagrama de McCabe-Thiele para q = 1.
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1i. Para este sistema, la alimentacion es liquida a 20°C con Cp,;, = 0.44 cal/g °C. De la ecuacion

3.82 para liquido ftio,

Cor(Tp — Tr)
q=l+—7G

El valor de A este dado como una ponderacion de los 4;, esto es

cal

A= Z xpiAi = 0.44(7360) 4+ 0.56(7960) = 7696
g mol

Expresado en cal/g

A _7696_896 cal
PM 8583

Sustituyendo,

. (0.44)(95-20)
g=1+ T =137

Llamando a la funciéon DESTILACION_ MT () se obtiene la Figura 3.26, obteniéndose un total de

10 platos teoricos, uno para el hervidor y cuya alimentacion se da en el plato 6.

DESTILACION MT(2.5,[0.44,0.974,0.0235],3.5,1.37)

Gréafico de equilibrio x - y

0.9 Relacion de ref.]ujo: 35 I/
Platos tedricos: 11 ‘ -
Plato de alimentacion: 6 o

087 Relacion q: 137 -

0.7 =7

=
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|

T ‘ T T ‘ T ‘ T T ‘ T T T ‘ T ‘
0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 055 06 065 07 075 0.8
Liguido, x

Figura 3.26 - Diagrama de McCabe-Thiele para q = 1.37.

T T T
085 0.9 0.95
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i1i. Para este caso, ¢ = 1/3, es decir, se tiene una alimentacion con mezcla liquido-vapor. Enton-

ces,

DESTILACION MT(2.5,[0.44,0.974,0.0235],3.5,0.3333)

La Figura 3.27 muestra que se requieren 12 platos tedricos mas uno del hervidor, y la alimentacion

se da en el plato 7.

Grafico de equilibrio x - v

Relacion de refjujo: 3.5 }

0.9+ Platos tedricos: 13 \
Plato de alimentacion: 7 }

087 Relacion q: 0.3333333 |

|

0.71 }

|

0.6 |

> |
= |
205 |
© |
= |
041 - | |
— [ |

- | |

0.3 T | ‘
= | |

- | |

0.2 = ‘ ‘
- | |

0.1 - | |
= | |

U T T T | T T T T !

T T T T T T T T T T T T
0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 055 06 065 07 075 08 085 09 095 1
Liquido, x

Figura 3.27 - Diagrama de McCabe-Thiele para q = 1/3.

c) Este literal se centra en el requerimiento de calefaccion, en especifico, la cantidad de vapor de
agua necesaria para generar vapor V que retorna a la columna segtin Figura 3.24. Como éste de-
pende del valor de ¢, segin ecuacion 3.86,

V=V-_1-q)F
De la ecuacion 3.74 se sabe que

kmol
h

kmol
V=DRp+1)= <153 T) (3.1+1) =688.5

Por lo tanto, con F = 30000/85.83 = 349.5

V =688.6 —349.5(1 — q)
Por otra parte, la masa de vapor requerida estd dada por la ecuacion 3.87. Dado que el residuo esta

compuesto mayormente por Tolueno, A = A, = 7960 cal/mol, es decir, como el calor latente del

Tolueno puro.
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Del Apéndice 7 de McCabe, Smith, & Harriot (2007) se encuentra que para 20 psi, A; =

939 Btu/lb mol, en calorias esto equivale a 522 cal/g. Entonces,

mg = 15.25[688.6 — 349.5(1 — q)]

Por lo tanto,

1. Cuando g =1, mg = 10,501.15 kmol/h 0583 kg/h
1. Cuando q = 1.37, my = 12,473.2 kmol/h 0 692.5kg/h
1ii. Cuando q = 0.3333, mg = 6947.7 kmol/h o0 385.7 kg/h
d) Ahora se debe trabajar con el condensador total, con el requerimiento de enfriamiento. Para

este sistema, se cuenta con un flujo de agua que entra a 25°C y sale s 40°C. De la ecuacion
3.88
VA (688.5)(7960)

MTw = T 40-25
kmol 20,286.7kg
m,, = 365,364 . 0 3

La comparativa de los resultados se muestra en la Tabla 3.21.

Tabla 3.21 - Comparacion de resultados con referencia para Problema 12.

Literal Referencia Calculo Error (%)
a D =153.4 kmol/h D = 153 kmol/h D =0.26
B = 196.6 kmol/h B = 196.5 kmol/h B = 0.05
b.i Platos: 12 Platos: 12 0.00
Alimentacion: 7 Alimentacion: 6 14.3
b.ii Platos: 11 Platos: 11 0.00
Alimentacion: 6 Alimentacion: 6 0.00
b.iii Platos: 13 Platos: 13 0.00
Alimentacion: 7 Alimentacion: 7 0.00
c mL = 10520 kmol/h ml = 10501.15 kmol/h ml =0.18
mi = 12500 kmol/h mil = 12473.2 kmol/h mi = 0.21
mi = 6960 kmol/h mi = 6947.7 kmol/h mit =0.18
d m,, = 366160 kmol/h m,, = 365364 kmol/h 0.21

177



3.4.5.2 Problema 13: Enfriamiento de agua

Area de . o
No. Problema | 13 Operaciones Unitarias
aplicacion
Tematica Enfriamiento: sistema Aire-Agua

Referencia Ejemplo 21.2 de De la Cuestas & Martinez (2004)
Se enfria agua desde 110 °F (43.3 °C) hasta 80 °F (26.7 °C) en una torre, bajo

condiciones tales que la altura de la unidad de transferencia es de 1.75 ft
(0.5334 m). El aire penetra por el fondo de la torre a 75 °F (23.9 °C) y con una
temperatura himeda de 70°F (21.1 °C). a) Calcular la altura de la torre si se
utiliza un caudal de aire 1.33 veces el caudal minimo, despreciar la resistencia
que ofrece la fase liquida a la transmision de calor; b) Determinar la tempera-

tura de salida del aire. Los datos para el diagrama de equilibrio se muestran a

continuacion.
Enunciado T (°F) H (BTU/Ibm)
60 26.46
70 34.09
80 43.60
90 55.93
100 71.73
110 92.34

Resolucion

PASO 1: Se trata de un problema de enfriamiento de agua en una torre de tiro forzado a contraflujo.
Se proporcionan las temperaturas de entrada y salida del agua. De igual forma, se conoce la tem-
peratura de entrada del aire, y la temperatura de bulbo himedo de este. También se proporciona la

relacion entre el flujo de aire minimo y el real, junto con la altura de unidades de transferencia.

PASO 2: La Figura 3.28 muestra el diagrama junto a las entradas y salidas del problema.
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PASO 3: Se debe determinar la altura de la torre para un flujo de aire 1.33 veces mayor al minimo.

Asi mismo, se debe encontrar la temperatura del aire a la salida de la torre.

TE T} = 110°F

H; =175 ft

m = 1.33Mun

TS =80 °F
TYW = 70 °F T} =80°F

Figura 3.28 - Diagrama para proceso de enfriamiento de agua para Problema 13

PASO 4: Se especifica un problema cerrado de disefio y prediccion.

PASO 5: Para el célculo de la temperatura final del gas, se aplicara el método de Mickley para
obtener el perfil de temperatura de la fase gaseosa dentro de la torre. En este caso, se asumird que
la resistencia de la fase liquida es despreciable, por lo tanto, la pendiente de la linea de union es

infinita (@ = 00).
PASO 6: El enunciado proporciona la informacion necesaria
PASO 7: No requiere base de calculo

PASO 8: Se aplica el método de Mickley. A lo largo de la resolucion se iran explicando los pasos

para el analisis de este tipo de problemas

PASO 9 y 10: Solucion
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El primer paso consiste en realizar el grafico de equilibrio H; — T;. Partiendo de los datos de la

tabla del enunciado, se obtiene la Figura 3.29.

Curva de equilibio Hi - Ti

100

a0 Pmin

80

&0

50 o

I R I = i A P1(B034.09)

Entalpia del VVapor (BTU/bm)

20

50 55 &0 65 70O 75 a0 85 a0 a5 100 105 110 115 120

Temperatura del liquido (°F)

Figura 3.29 - Curva de equilibrio Hi - T para Problema 13

Ahora, se debe determinar el punto pivote o punto inicial de la linea de operacion. Para el sistema
aire/agua, se sabe que la temperatura de bulbo himedo coincide con la temperatura de saturacion
adiabatica, por lo tanto, el punto pivote de la linea de operacion estard a una temperatura de 80°F
y una entalpia igual a la que se encuentra en la curva de equilibrio con T% = 70°F. De la tabla del

enunciado, H(70°F) = 34.09 BTU/1b, y el punto pivote sera
P,(80 °F,34.09 BTU /lbm)

Como el agua sale a 110 °F, la linea de operacion debe terminar en este punto. Se sabe, segun

ecuacion 3.87, que la pendiente de la linea de operacion estd dada por

<dH> 3 <LmCL> _Hy—H;
arTt operacion M operacion TZL - TlL

Ademas, se sabe que Mgperqeion = 1.33Mpy;y. La pendiente minima de operacion esta dada por la

recta tangente a la curva de equilibrio que toca al punto P; (linea roja discontinua en Figura 3.29).
Asi, trazando esta recta, se encuentra segun la Figura 3.29 que la entalpia maxima es de Hy,qy =

90 BTU /lbm. Entonces,
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= 1.8637

L,CY _ Hpgx —H; 90 —34.09
- T,—-T,  110-80
min

Por lo tanto,

L,,C" _ 1.8637 _ L4013
M . 133
operacion

Evaluando para H,

H, — 34.09

~lo—go — 14013  H, =76.13 BTU/lbm

Conociendo los limites de operacion, se pueden utilizar la ecuacion 3.88 para evaluar el namero
de unidades de transferencia. La integral se puede resolver numéricamente o mediante la obtencion
de un polinomio que relaciones dH y 1/(H; — H). El valor de H evaluada a cualquier temperatura

T en la linea de operacion viene dada por la recta de la linea de operacion, esta recta es

BTU
H = 1.4013(T — 80) + 34.09 —] (A)
Ilbm
Con esta ecuacion y los valores para H; de la tabla del enunciado, se tiene el siguiente conjunto de
datos,
T H; H 1/(H; — H)
80 43.69 34.09 0.1042
90 55.93 48.103 0.1278
100 71.73 62.116 0.1040
110 92.34 76.129 0.0617

Debido a que los datos para H no estan igualmente espaciado, no se puede aplicar un método de
integracion numérica, ni siquiera la cuadratura de Gauss, pues no se cuenta con una funcion que
describa los datos. Sin embargo, es posible utilizar la herramienta Vernier DataQuest de la calcu-
ladora TI-Nspire CX CAS. Primeramente, se deben introducir los datos en la pestaia de estilo hoja
de céalculo como muestra la Figura 3.30 a). Luego se debe ir a la pestafia de grafico y sobre el
grafico apretar la tecla menu, aparecera un ment contextual, seleccionar Analizar y posteriormente

Integral (Figura 3.30 b). El resultado de la integral se muestra en la Figura 3.30 c). Entonces,
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76.13 gy
=441
L4.09 Hi—H

H - (1/(Hi-H)) -
) | 15 nanl
e L 1 Analizar 1 Interpolar
48.70 0.13 P
£3.19 0.10 34.0952 Ventana/Z« 2 Tangente
76.13 0.06 [R=qi. > Configurac  ERILCHEL
mO0.10 Ib. 4 Suprimird; 4 Estadisticas
Integral: 5 Restaurar 5 Ajuste de curva »
4.411 6 Dibujar pre 6 Modelo
30.00 7 Eliminar Integral:
®© KB H (BTU/bm) |
a) b)
0.14|
%9 v|5on | /ﬁ\ X
H- ... [ m/ .
34.09 B...| £ o0k ;
H = u’(on. d :Il: i
0.10 lb... | £ !
. T 0.08 |
Integral: ~| :
4.411 0.06
30.00 50.00 60.00 £0.00
© I H i

c)

Figura 3.30 - Uso de herramienta Vernier DataQuest de calculadora TI para integrar datos.

De la ecuacion 3.88,
Z=771ft

Para determinar la temperatura de salida del aire, se utilizara el método grafico de Mickley y con
el fin de mostrar la aplicacion, se asumird que @ = o en la ecuacion 3.89. A continuacion se

mostraran las ecuaciones utilizadas para desarrollar la funcion MICKLEY ().
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H vapor - T liquido

Hv(BTU-lbm)

70 75 80 85 90 95 100 105 110
Tl (°F)

Figura 3.31 - Aplicacion del método de Mickley para determinar temperatura de salida del aire en
enfriamiento de agua.

Primero se debe de dividir la linea de operacion en puntos igualmente espaciados, en este caso, se

ha dividido en 10 puntos. Se sabe que la pendiente de la recta que une los puntos P, y P; (Figura

3.31) esta dada por

H, ,— Hp

_ p1! 1
PoP{ Tp, — TOG
1

m

El punto A se encuentra en el intercepto de la recta P, P, y la recta AP,, pero como la recta AP, es

una contante con H, = Hp , la recta AP;’ tiene la pendiente

H,, —H
_ Ypyr Py
Mypr = Tp, — Ty = Mpp!
De donde se deduce que

H,,—H

Py’ P
T, = Tp, — 22— (B)

M P!

Por otra parte, al trazar la recta AP, se obtienen la pendiente
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H, , — Hp

_ Tp2! 2
AP, — _
2 Tp, =Ty

Siendo T, dada por la ecuacion B. El punto B vienen dado por la intercepcion entre las rectas AP,

y BP,, siendo esta ultima constante con Hy = Hp,, al tomar larecta BP,’ se encentra la temperatura

para B,
BP{ Tp, — T, = "tap]
De donde,
Hp; — Hp
TB S TPZ - ;n—_3 (C)
AP,

El proceso continuo hasta que la entalpia Hpr sea igual a la entalpia final del liquido. De manera

general, las ecuaciones se pueden representar como

HPi, — Hp (i+1)
Ti = TPi - m
l
I b (D)
;=
Tp, — TP(i—l)
H; = HP(i+1)

Los puntos P;" hacen referencia a los puntos evaluados en la linea de equilibrio, mientras que los
puntos P; son los evaluados en la linea de operacion. Con el conjunto de ecuacion D se ha desa-
rrollado la funcion MICKLEY (FI,FO, TOL, TFL, TOG), siendo FI la funcion de equilibrio, FO
la funcion de la linea de operacion, TOL y TFL la temperatura inicial y final del liquido, respecti-

vamente, y TOG la temperatura inicial del gas.
Para obtener FI se ha realizado una regresion en Excel, para la cual se tiene
FI = H; = 0.016T?% — 1.4243T + 54.704

Mientras FO esta dada por la ecuacion A,
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FO = H = 1.4013(T — 80) + 34.09
Entonces, al llamar la funcidn, se genera el grafico mostrado en la Figura 3.32

MICKLEY (FI,FO,80,110,75)

Grafico de equilibrio Hv - Tl
100

Tgf: 101.89003

901

80

70+

60 +

Gas, H(BTU-Ibm)

50 +

20 T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
70 72 74 76 78 80 82 84 B6 88 90 92 94 96 98 100 102 104 106 108 110

Liquido, T(°F)

Figura 3.32 - Obtencion del perfil de temperatura del gas (linea azul) del Problema 13
La Figura 3.32 muestra la curva de equilibrio (linea negra), la curva de operacion (linea roja), las
lineas de unidn (en verde) dadas por la ecuacion 3.89 y el perfil de temperatura para el gas (linea
azul) dentro de la torre, esta curva termina a una temperatura de aproximadamente 102 °F, la tem-

peratura final del gas.
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3.4.6 Balance de materia y energia

3.4.6.1 Problema 14: Balance de masa en sistemas reactivos. Grado de avance

No. Pro- Area de ]

blema 14 aplicacion Balance de Materia y Energia

Tematica Balance de masa en sistemas reactivos. Grado de avance

Referencia | Ejemplo 4.7-1 Felder & Rousseau (2004)
Se quema metano con aire en un reactor de combustion continua en estado es-
tacionario y se obtiene una mezcla de monéxido, didxido de carbono y agua.
Las reacciones que se efectian son:

CH, + ;02 - CO + 2H,0

Enunciado CH, + 20, - CO, + 2H,0
La alimentacion del reactor contiene 7.80%mol de CHy, 19.4% de 0, y 72.8%
de N,. El porcentaje de conversion del metano es 90.0% y el gas que sale del
reactor contiene 8 mol de CO,/mol de CO. Calcular la composiciéon molar de la
corriente de producto usando el balance por grado de avance.

Resolucion

PASO 1: Se encuentra un problema de balance de materia en procesos reactivos donde intervienen

dos reacciones quimicas. En la alimentacion se proporcionan las fracciones molares para el me-

tano, oxigeno y nitrogeno, cuya combustion genera mondxido de carbono, dioxido de carbono y

agua, para una conversion del 90% de metano. Asi mismo, para estas condiciones, se generan 8

mol de CO,/mol de CO.

PASO 2: El diagrama del proceso se muestra a continuacion

Ney,
B.C = 100 mol Neo
0 _ _
ney. = 7.8 mol Nco, = 8n
CH, REACTOR €0, 7O
ng, = 19.4 mol ;N
nﬁz = 72.8 mol Ng,
Ny

2
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PASO 3: Mediante la aplicacion de un balance de masa por grado de avance, calcular la composi-

cion molar a la salida del reactor.
PASO 4: Se tiene un problema completamente definido para predecir las condiciones de salida.
PASQO 5: Para un analisis de grado de avance, los moles de la especie i viene dado por
n; = ng; + Z Vi&; (A90)
PASO 6: No requiere informacion adicional
PASO 7: Se utilizara una alimentacion total de 100 mol
PASO 8: En la resolucion se mostraran los pasos a seguir para resolver el problema
PASO 9y 10: Soluciéon

Previo a la obtencion de los resultados, es importante realizar un analisis de grados de libertad. Se
tiene un total de 5 incognitas (n¢y,, Mo, Neo, NH,0, Mo, )» 2 Teacciones independientes, 5 expre-

siones para ¢;, 1 balance para N, y 1 conversion especifica para metano, entonces,
GL=5+4+2-5-1-1=0

Por lo que el problema esta completamente especificado. Dado a que el metano tiene una conver-

sion del 90%,
ney, = 7.8 mol(1 —0.9) = 0.78 mol
Ahora se plantean las expresiones para ¢;
0.78=7.80 —¢; — &,
Nco = &1
Nco, = & = 8ngp = 8
Np,0 = 261 + 2&

ng, = 19.4 — 1.5¢; — 2¢,
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De este sistema de ecuaciones, las incognitas son ng,, Nco, Nu,0, €1 Y €. Este sistema de ecuacio-
nes puede ser resuelto facilmente a mano, pero se utilizara la funcion GAUSSLINE () para mostrar

su aplicacion en caso de sistemas mas complejos. El sistema se reordena de la siguiente forma

+ 51 + 82 S 702

nCO _81 :0
881 _82 :0
nHZO _281 _282 =0
ng, +15¢& +2 =194
En forma matricial
000 1 1 7.02
100 -1 0 0
m=|0 00 8 -1 0
010 -2 -2 0
00115 2 194

Llamando a la funcién GAUSSLINE (m) se tiene
neo = 0.78 mol ny,o = 14.00 mol ny, = 5.75 mol
81 - 0.78 82 - 6.24’

Como ngp, = 8ngp = 8(0.78 mol) = 6.24 mol yny, = ny. = 72.8 mol, la composicion molar
co, co Y ny, N, p

a la salida es
Yco = 0.78% yCOZ = 6.24% yCH4 = 0.78% yoz = 5.75% yNZ =72.8% yHZO = 14%

Este sistema de ecuaciones se puede resolver mediante Solwve () de la calculadora TI Nspire CX
CAS, con se muestra a continuacion.

(e1+62=7.02

nco—el=0

solvel\ 8- e/—e2=0 1,62 nco,nh2o,no2
nh20—2-el—2-e2=0

\no2+1.5 e1+2- €2=19.4

e1=0.78 and nco=0.78 and nh20=14.04 and no2=5.75 an¢
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3.4.6.2 Problema 15: Balance simultaneo de masa y energia en sistemas reactivos

Area de .

No. Problema | 15 Balance de Materia y Energia
aplicacion

Tematica Balance simultaneo de masa y energia en sistemas reactivos

Referencia Ejemplo 9.5-4 Felder & Rousseau (2004)

Se quemara metanol liquido con 100% de aire en exceso. El ingeniero que
disena el horno debe calcular la temperatura mas alta que tendran que soportar

las paredes del horno para elegir un material de construccion adecuado. Haga

Enunciado
este célculo, suponiendo que el metanol se alimenta a 25°C y el aire a 100°C.
3
CH30H(Z) + 502 - ZHZO(I) + COZ
Resolucion

PASO 1: Este problema combina las bases del balance de materia y energia, en este caso, un pro-
ceso de combustion de metanol en un reactor para el cual se requiere calcular la temperatura ma-
xima alcanzada (reactor adiabatico). Al reactor se introduce metanol a 25 °C con 100% de aire en

exceso a 100 °C.

PASO 2: El diagrama del proceso es

1mol CH;0H;, ve = €Oy mol
7 REACTOR ny = H,0 mol
n.l = 02 m.OI ?’!.5 i gz m.Of
n, = N, mol ng = Ny mo
100°C

PASO 3: Determinar la temperatura maxima en condiciones adiabaticas que alcanzara el reactor,

cuando el metanol se alimenta a 25 °C con aire al 100% de exceso y 100 °C.

PASO 4: Dado que el problema presenta una tinica solucion, se trata de un problema cerrado para

predecir la temperatura final del proceso.

PASO 5: Se tomara como referencia las condiciones de 25 °C y 1 atm. Dado que el proceso es

adiabatico, el modelo a utilizar es
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Z niﬁi(Tad) = —anﬁ; + Z niﬁi(Talimentacion) (A)

salida entrada

PASO 6: Para calcular AH, se requieren las entalpias de combustion AH,; de cada especie en la

reaccion, de la Tabla B.1 de Felder (2004),

(AHC) oy o = 726.6 k] /mol
(Aﬁ;)oz = 0 kJ/mol
(AHc), = 0kj/mol
(Aﬁ;)wz = 0 kJ/mol
(AHc), , = 0kj/mol

También se requieren los valores de Cp; en términos de la temperatura para cada especie de los

productos. La Tabla B.2 de Felder (2004) presenta estos valores

(Cp)co = 0.03611 + 4.233x107°T — 2.887x1078T2 + 7.464x10~**T?3
2

(¢)) = 0.03346 + 0.688x107°T + 0.7604x1075T% — 3.593x10~ 2T
Hy0(9)

(cp)o = 0.02910 + 1.158x107>T — 0.6076x1078T2 + 1.311x1012T3
2

(CP)N = 0.029 + 0.2199x107°T + 0.5723x1078T2 — 2.871x10712T3
2

PASQ 7: Se utilizara 1 mol de metanol alimentado.

PASO 8: En el proceso de resolucion se mostraran los pasos a seguir

PASO 9y 10: A continuacidn, se detallan los pasos para resolver problemas de este tipo.
1. Realizar un balance de masa para conocer todos los flujos molares

Dado que el aire entra al 100%, el oxigeno de entrada es

— — teorico
ny = ng, = 2ngp,
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El oxigeno tedrico se conoce por estequiometria, ng’"**° = 1.5 mol, entonces,

n, = 2(1.5 mol) = 3 mol 0,

Elny, es
3 mol
n, =ny, = 021 * 0.79 = 11.28 mol
Los demas flujos por estequiometria
1mol CO,
nz = 1 mol CH30Hx1mol CHOH - 1mol CO,
3
2 mol H,0
n, = 1 mol CH30Hx1m0l CH.0H — 2 mol H,0
3
1.5mol 0,
ns = 3mol — 1 mol CH30Hx1 T CH.OH — 1.5mol 0,
3

ne = 11.28 mol N,
ii. Evaluar las entalpias en las respectivas corrientes

Tomando como referencia CH;0H, O, y N, a25 °C y 1 atm. A estas condiciones se puede tomar
H, Hson = 0, para el aire a las condiciones de alimentacion (100 °C), la Tabla B.8 de Felder (2004)

muestra que
H,i.(100 °C) = 2.191 kJ /mol

La entalpia de combustion AH_, se tiene

Aﬁz = (UCOZ (AHZ)COZ + UHZO(Aﬁ;)HZO) - (UCH30H(Aﬁ;)CH30H + vOZ(Aﬁ;)OZ)

productos

k] kj

AH; = ((1)(0) +2(0)) — ((1) (726.6@) + (1.5)(0)) = —726.6ﬁ

Entonces,
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_anﬁZ-l_ Z niﬁi(Talimentacion)

entrada
k
= —(1mol CH;0H) (—726.6—]>
mol
kj . kj
+ [(1 mol CH;0H) (0 —) + (14.28 mol aire) (2.191 —) ] = 7579k]
mol mol

Para la corriente de producto, se toma como referencia C0Oy (g, O2(6), Na(g) Yy H20(g) 225 °C. La
entalpia de salida estd dada por la energia necesaria para elevar la temperatura de los productos
desde la temperatura de referencias hasta la T,4 mas la energia para evaporar el agua liquida, esto

€S
Taa

Z niﬁi(Tad) = n4(Aﬁv)H20 +f

salida 25°C

(D miCyi)ar

La entalpia de vaporizacion para agua a 25 °C se puede obtener mediante la correlacion presentada

por Perry & Green (2008), cuya forma es
AH,; — Cl(l — Tr)C2+C3Tr+C4Tr2 [I/kmol ]

Con C1 = 5.2054x107,€2 = 0.3199,C3 = —0.212 y C4 = 0.25795. Para T,, segtin Tabla B.1
de Smith, Van Ness, & Abbott (2005), 647.1 K. La tempertaura reducida es T, = 298.15/647.1 =

0.4607. Sustituyendo en la ecuacion
(AHU)H 0 = (520543(107)(1 _ 0.4607)(0'3199)+(_0'212 )(0.4607)+(0.25795)(0.4607)?
2

J kJ
— 7
(AHy)p0 = 4.387x107 —— 0 43.87 ——

Por lo tanto,

_ k]
n4(AH,,)H20 = (2mol) (43.87 ﬁ) =87.74 k]

Para evaluar la integral, es necesario obtener ), n;Cp;. La Tabla 3.22 ha sido generada en Excel

mediante la funcion SUMAPRODUCTO ().
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Tabla 3.22 - Obtencion de AA, AB, AC, AD para el polinomio de Cp del problema 15

Especie n; A B C D
CO2 0.03611 4.23E-05 -2.887E-08 | 7.46E-12
H20 2 0.03346 6.88E-06 7.60E-09 -3.59E-12
02 1.5 0.0291 1.16E-05 -6.08E-09 1.31E-12
N2 11.28 0.029 2.20E-06 5.72E-09 -2.87E-12
2n;Cp; 0.4738 9.82647E-05 | 4.1779E-08 | -30.14E-12
Entonces,

Z n;C,; = 0.4738 + 9.8264x107°T + 4.1779x1078T2 — 30.14x10712T3

Al evaluar la integral,

Taa
fzs g (z niCpl-) dT

— 7.535x107 12T,

Para la salida se tiene entonces,

Z n;H;(Toq)

salida

= —11.8759 + 0.4738T,4 + 4.91x1075T2, + 1.3926x1078T3,

= 75.8641 + 0.4738T,4 + 4.91x107°T2, + 1.3926x1078T3,

— 7.535x10712T2,

Por la ecuacion A se tiene,

75.8641 + 0.4738T,4 + 4.91x1075T2, + 1.3926x1078T3, — 7.535x10"12T%, = 757.9

7.535x107 12T, — 1.3926x1078T3, — 4.91x1075T2, — 0.4738T,, + 682 = 0
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Este polinomio de cuarto orden se puede resolver por los métodos numéricos para determinar rai-
ces. En este caso se utilizaran las funcion programadas previamente y la funcion nsolver () de

la calculadora TI Nspire CX CAS.

Para la ejecucion de la funcion NEWRAPH () , previamente se ha declarado a £ como un polinomio
mediante la funcidén poly () propia de Scilab. Posteriormente se ha creado el polinomio y se ha
asignado a la variable f. Luego se llama a la funcion NEWRAPH (), cuyo valor inicial se toma como
1200 (el cual se ha observado desde el grafico de la funcion f) y se obtienen un resultado de 1257

°C, esto se muestra en la Figura 3.33.

—--> f/fObtencidn de la temperatura adiabatica

——> £=T7.535% (LO*-12)* (£™4)—-1.3926% (10"—8) = (£~3)—4.91% (10"=5) * (£"2)-0.4738%c + &B82;
——> HWEWRAPH(f,1200,0.0005)

Tteracidn Error relativo

1.000000 0.045489

2.000000 0.000142

ans =

1257.005962315448915

Figura 3.33 - Obtencion en Scilab de la temperatura adiabatica en combustion de metanol.

Si se aplican los demés métodos para obtencidn de raices, se obtienen los resultados del siguiente

recuadro

Tabla 3.23 - Aplicacion de los distintos metodos de raices para obtener la temperatura adiabatica
del problema 15.

Método Funcion Valor inicial Solucion
) ., xl =1200
Biseccion BISEC (f,x1,xu,e) 1249.6
xu = 1300
xl =1200
Fal icio FALSAPOS (f, x1, xu, 1257.0
alsa posicion (£,x1,xu,e) vu = 1300
x1 =1300
SECANTE (f,x1,x0, e .
Secante (£,x1,x ) £0 = 1200 1257.0
Evaluados para un error e = 0.0005

En la calculadora T1 Nspire CX CAS la asignacion se hace como
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nSolve(7.535x107 12T, — 1.3926x1078T3, — 4.91x1075T2, — 0.4738T,4 + 682 = 0, t)

Y el resultado obtenido es de 1257 °C. Ambos resultados son iguales, y difieren respecto al resul-

tado de la referencia en 0.08%.

3.4.7 Procesos de separacion y manejo de solidos

3.4.7.1 Problema 16: Sedimentacion

Area de . L

No. Problema 16 Operaciones unitarias
aplicacion

Tematica Sedimentacion

Referencia Ejemplo 22.7 Foust, Wenzel, Clump, Maus, & Andersen (2006)

Un lodo biolédgico de una planta de tratamiento secundario de desechos debe
concentrarse de 2500 mg/L a 10900 mg/L, en un espesador continuo. El flujo
de la unidad es 4.5x10° L/dia. Determine el 4rea requerida a partir de los
datos de prueba intermitente que se presentan en la siguiente tabla.

6 (min) Z(cm)

0 51
1 43.5
Enunciado 2 37.0
3 30.6
5 23.0
8 17.9
12 14.3
16 12.2
20 11.2
25 10.7
Resolucion

PASO 1: El problema muestra una serie de datos recolectados mediante un experimento de labo-

ratorio (prueba de sedimentacion), en el cual se observa el comportamiento de una muestra de lodo
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biologico. Los datos se recolectan en una tabla en la cual se registra la variacion de la altura de

interfase (liquido transparente y solidos suspendidos) con respecto al tiempo.

PASO 2: La Figura 3.34 ofrece una la visualizacion de las zonas de sedimentacion en los espesa-
dores continuos esto es util para visualizar el procedimiento que se debe desarrollar para lograr el

objetivo del problema.

ALIMENTACION

X > |
L, —
L — LiQuIDO | CLARIFICADO R

DERRAME DE LiQUIDO
TRANSPARENTE

ZONA DE CONCENTRACION UNIFORME (ALIMENTACION)

_.

5 ZONA DE TRANSICION
ZONA DE CONCENTRACION VARIABLE

SALIDA DE LODO ESPESO

Figura 3.34 - Zonas de sedimentacion en espesadores continuos. Adaptado de Foust (2007)
PASO 3: Utilizando los datos proporcionados por el problema, se debe determinar el area del es-

pesador requerida para poder llevar la concentracion de lodos desde 2500# (alimentacion) a

10,900 # (lodo espeso).

PASO 4: Debido al enunciado del problema se infiere que este es de tipo cerrado. De una unica

solucion. Mas especificamente es un problema de calculo de disefio.

PASQO 5: Para resolver el problema se debe tener en cuenta ciertos principios basicos utiles en de
sedimentacion. Mas especificamente el método propuesto por Talmadge y Fitch. El cual se basa

en un método grafico y utilizacion de las ecuaciones A y B.

Z,C
Z, = C (A)
u
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(B)

Aqui, Cyy C,, se interpretan como las concentraciones de lodos en la alimentaciéon y a la salida
del espesador respectivamente y Z, como la altura inicial de la interfase y 8, es el tiempo que
tarda el lodo en salir del espesador. Con ecuacion A se calcula la altura de interface en la cual se
garantiza que la concentracion de la muestra es C,, y la ecuacion B es 1til para calcular el area

minima A4 requerida por el espesado para garantizar lodo saliendo a la concentracion C,.
PASO 6: Se cuenta con toda la informacion requerida.
PASQO 7: No es necesario establecer una base de célculo.

PASO 8: Para la resolucion del problema se debe elaborar una gréafica de altura de interface versus
tiempo de sedimentacion (curva z/6). Identificar la velocidad de sedimentacion libre (velocidad
de sedimentacion alta y casi constante en intervalos pequefios de tiempo) y la velocidad de con-
centracion alta (velocidad de sedimentacion lenta casi constante en intervalos cortos de tiempo).
Al interceptar las dos lineas de velocidad constante se forma un angulo de biseccion. Luego se
traza una linea desde el vértice del angulo de biseccion hasta la curva z/6, donde estas crucen se
lee 6, y z. (tiempo y altura de compresion respectivamente). Se traza la tangente de la curva z/6,
en el tiempo 6., la cual debe interceptar con la altura Z,,(calculado utilizando la ecuacion A) en
algin punto, donde estas intercepten se lee el tiempo 8,, el cual se utiliza en la ecuacion B para

determinar el 4rea minima requerida por el espesador.
PASOS 9 Y 10: Se den analizar ordenar los datos de la prueba.

6 (min) Z(cm)

0 51

1 43.5
2 37.0
3 30.6
5 23.0
8 17.9
12 14.3
16 12.2
20 11.2
25 10.7

C, =2500mg/l C,=10900mg/l L, = 4.5x10%1/dia = 3125000 [/min
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1l.

iil.

1v.

Vi.

Vil.

Utilizando Excel se elabora la curva z/6.

Se traza la linea de velocidad constante tanto de velocidad de sedimentacion libre y de
velocidad de sedimentacion lenta (lineas color verde y naranja respectivamente en la Figura
3.35)

El 4ngulo de biseccion es el angulo que se forma entre la linea verde y naranja en la Figura
3.35 desde donde se traza la linea de color rojo que une el angulo de diseccion y el punto
de compresion situado en la curva z/6.

Se leen los valores de 6. = 6.8 miny Z. = 19.9 de la Figura 3.35)

Se calcula la altura Z, utilizando la ecuacion A,

_ ZoC, _ 51.0 % 2500
¢, 10900

Zy = 11.6972 (cm)

Se traza la linea tangente (linea TG) al punto de compresion de la curva z/6 (linea color
rosa). Se lee 8, = 10.8 min en la interseccion de TG y la linea de Z,, constante (linea color
verde Figura 3.36).

Utilizando la ecuacion B se calcula el area minima necesaria.
B L,6, B (3125000)-10.8
- Z, 51

A = 661764.71 cm?

55
s0 &
as

40

35

30 ‘
25

20

Altura de interfase (cm)

15

»
o

10

5

0 '
01 2 3 45 6 7 8 9 101112 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27

Tiempo (min)

Figura 3.35 - Curva z/0 y angulo de biseccion (Excel).
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54
52
50
48
46 -
44 1
42 .
40
= 38

34
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26

24

22

20
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16 e

1
12

Altura de interfase (cm
v

=
ONPOOO

0 1 2 3 45 6 7 8 9 1011 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27

Tiempo (min)

Figura 3.36 - Curva z/0 y altura Z_u (Excel)

PASO 11: Para el analisis del error del procedimiento seguido con respecto al seguido por Foust
(2006), se llama al método err (), con el cual se determina el error existente entre el valor

verdadero (valor obtenido por Foust (2006) = 6.92x10°) y el valor calculado.

err (661764.71,6.92x10°) = 0.04568888238238035

Con lo cual se comprueba que el proceso seguido es fiable ya que presenta un error del 1.5 %

con respecto al valor tomado como verdadero.
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4 RESULTADOS

La seleccion de los problemas tipo que han sido resueltos en el presente trabajo de grado, fueron
seleccionados basados en una matriz de ponderacion de criterios, la cual se muestra en la Tabla
3.1. Los primeros tres criterios tienen la mayor ponderacion debido a que guardan relacion con los
objetivos del trabajo. En total, se seleccionaron 16 problemas, repartidos de la siguiente forma:
Termodinamica Quimica (4), Ingenieria de las Reacciones Quimicas (3), Operaciones Unitarias |
(3), Operaciones Unitarias II (1), Operaciones Unitarias I1I (2), Balance de Materia y Energia (2)

y, Procesos de Separacion y Manejo de Solidos (1).

A continuacion, se muestran los resultados de la metodologia empleada, se comparan los resulta-

dos y se muestra la documentacion de los algoritmos y codigos elaborados.

4.1 Analisis de la metodologia propuesta

Como se menciono, la metodologia propuesta para la resolucion de los problemas esta basada en
las metodologias planteadas por los autores mostrados en la Tabla 2.7 asi como en el Flujograma
2.1. La metodologia trata de condensar la informacion relevante de estas metodologias, asi como

de dar una vision general del problema a resolver.

La aplicacion de esta metodologia es aplicable a cualquier problema, dentro o fuera de ingenieria,

y su aplicacion ha resultado relevante en el trabajo de grado. Esta se ha separado en tres partes:

1) Planteamiento general del problema. Aqui los problemas son estudiados desde una pers-
pectiva general, se trata de entender qué se requiere y con qué se cuenta. Dentro de esta
parte, el PASO 2 ha sido de mucha ayuda para entender la situacion del problema, el hecho
de poder ver el problema graficamente, colocando los valores conocidos y desconocidos,
asi como la relacion de flujos, permite tener una idea de cdmo empezar a enfrentar el pro-
blema. Esto lleva al planteamiento del objetivo, donde se ha especificado que se requiere
del problema y con que se cuenta para ello.

2) Planteamiento especifico de cada tematica. Aqui es necesario el conocimiento tedrico de
la tematica relacionada al problema. Para ello, y con aplicacién al trabajo de grado, al inicio
de cada asignatura se han propuesto un conjunto de ecuaciones (modelos) que describen
matematicamente un tema. Esto se ve implicito en el PASO 5, donde la identificacion del

modelo matemadticos y las posibles asunciones simplifican el célculo. Tal es el caso del
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3)

Problema 2, donde la aplicacion de la ecuacion 3.23 se puede simplificar cuando la fase
gas se toma como ideal (esto es {®;} = 1), y el calculo se resume a solo determinar el
coeficiente de actividad de la fase liquida. Una vez establecido el modelo, el PASO 6 esta-
blece buscar informacion adicional para resolver el problema que, como se ha identificado
a lo largo del trabajo, pueden ser propiedades criticas (T, P., V., Z.y w), propiedades ener-
géticas (como entalpia y energia de Gibbs de formacion y combustion estandar, calores
especificos), propiedades propias de fluidos (densidad, presién de vapor, viscosidad, etc)
y de materiales (rugosidades, didmetros, cedulas en caso de tuberias), cuyas fuentes de
informacion son brindadas en cada problema.

Muchos problemas no requieren establecer una base de célculo (PASO 7) ya que el mismo
enunciado brinda flujos o cantidades de materia. La aplicacion de este paso es comun en la
asignatura de BME 115. E1 PASO 8 es la aplicacion del conocimiento tedrico adquirido en
la asignatura especifica, por ello es importante contar con una base tedrica sélida, en este
paso es importante identificar y desarrollar un algoritmo con el que se pueda resolver el
problema, asi para los problemas resueltos, se desarrollaron flujogramas o algoritmos que
permitieron obtener una solucion de manera sistematicas. Ademas, este paso se apoya en
los pasos establecidos anteriormente.

Los pasos 9 y 10 basicamente se pueden condensar en un Unico paso, la obtencion de los
resultados implica ejecutar la metodologia seleccionada. Finalmente, el PASO 11 ha sido
util para identificar fallos y mejoras en la resolucion.

Desarrollo computacional. Esta parte es opcional en la metodologia, no todos los proble-
mas a los que se afronta un estudiante de Ingenieria Quimica requieren ser programados
en un computador, como se ha identificado a lo largo del trabajo. Sin embargo, se ha to-
mado en cuenta debido al objetivo del trabajo de grado. En todos los problemas resueltos
se ha utilizado una herramienta computacional para obtener respuestas. El algoritmo del
PASO 12 puede ser el mismo planteado en el PASO 8 o desarrollarse uno nuevo para
codificarlo en una computadora. Los pasos 13 a 15 han sido aplicados previamente (desa-
rrollo de las funciones para métodos numéricos) como después de la resolucion del pro-
blema (desarrollo de funciones especificas de cada tematica). Este desarrollo junto con la

documentacion (PASO 16) se explican en el apartado 4.3.
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4.2 Validacion de resultados

A continuacion, se resaltan los resultados mas relevantes en la resolucion de los problemas
Problema 1:

Como muestra la Tabla 3.4, el error porcentual de los resultados es menor al 5%. Los resultados
que presenta el valor més alto son para el factor de compresibilidad Z (3.14%) y para el volumen
(3.16%), la principal causa de esta discrepancia es que el calculo de Z es por interpolacion (tanto
en la referencia como en el trabajo de investigacion) la cual se puede ver afectada por los datos y
los decimales. Por otra parte, como el volumen depende de Z, este también presenta un error simi-

lar. Aun asi, los resultados son aceptados dentro del porcentaje de error.
Problema 2:

Este problema se ha resuelto de dos formas: 1) mediante funciones individuales, esto es, mandando
a llamar desde consola las funciones especificas para realizar calculos, como los coeficientes vi-
rales; 2) mediante el desarrollo de la funcién PHIB () que determina el calculo directo de los
coeficientes de fugacidad. La Tabla 3.5 muestra que con esta ultima funcion se obtienen errores
mas bajos (menores a 0.05%), debido a que la computadora utiliza més decimales que lo utilizados
para la resolucion manual del mismo. También, es importante mencionar que el desarrollar esta
funcion ahorra tiempo de célculo para obtener los coeficientes de fugacidad de una mezcla, no solo

para dos componentes, sino para n componentes.
Problema 3:

La Tabla 3.6 muestra la comparativa de errores porcentuales. Todos los literales presentan errores
insignificantes respecto a la referencia. Sin embargo, el literal d) para el calculo de x; presenta un
error del 6.7% que es superior al 5% establecido. A pesar de ello, el valor para la temperatura y la

concertacion de x,, lo que compensa el error de x;.

Por otra parte, el desarrollo de las funciones para el calculo de punto de rocid y burbuja han sim-
plificado los calculos iterativos manuales, los resultados devueltos por estas funciones son rapidas,
mas atn cuando el modelo se puede considerar como semi ideal. Asi mismo, el uso de Excel ha
sido de mucha ayuda para la resolucion de la concentracion en el azedtropo, tanto Solver como

Buscar Objetivo han arrojado los mismos resultados.
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Problema 4:

En la resolucion de este problema se ha encontrado que, al aplicar los métodos para la obtencion
de la constante de equilibrio, no se obtiene un resultado similar al de la referencia, como muestra
la Tabla 3.7. Sin embargo, en la referencia Garg & Rao (2013), cuya solucion se ha hecho
directamente en Scilab, el resultado si es similar al obtenido en la resolucion qui presentada. Esta
discrepancia con los errores en la referencia, ha introducido error en los demas resultados, siendo

para y¢,y,, un error del 20%.

Por otra parte, el desarrollo de la funcion KEQ () ha resultado util para simplificar el calculo ma-
nual de las constantes de equilibrio para sistemas de reacciones. Asi mismo, la aplicacion de la
funcion NOLINEAL () ha devuelto resultados idénticos a los proporcionados por la resolucion del
sistema en la calculadora TI Nspire. Sin embargo, para sistemas mas grandes o complejos se reco-
mienda utilizar inicamente la calculadora T1 ya que esta facilita la introduccion del sistema no

lineal.
Problema 5:

En la resolucion de este problema ha sido evidente la importancia de conocer como aplicar méto-
dos estadisticos para analizar datos. Tanto la aplicacion de Excel como las funciones previamente
desarrolladas han sido utilizadas para obtener regresiones. La funciéon REG_LINEAL () arroja
resultados similares a los que Excel devuelve para un regresion lineal o polinomial, esto se puede

notar en la Figura 3.10.

Asi mismo, la aplicacion de Solver de Excel y la funciéon REG_NO LINEAL () para sistemas no
lineales es de gran utilidad, como se muestra en la Figura 3.11 y Figura 3.12. Sin embargo, la
aplicacion de la funcion REG_NO LINEAL () requiere de varias iteraciones o no converger sino
se le introducen los valores iniciales adecuados. Como muestra la Figura 3.13, un valor inicial
lejano al valor verdadero introduce grandes errores, y como se muestra, este valor puede oscilar

durante las iteraciones.

Como muestra la Tabla 3.11, los modelos cinéticos obtenidos en la resolucion son similares a los
obtenidos por la referencia. Se han obtenido errores elevados para los métodos del polinomio e

integral, con errores de 4 y 4.8% respectivamente. El método de regresion no lineal es resuelto por
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la referencia inicamente por minimos cuadrados en Polymath, cuyo resultado es similar al obte-

nido en este trabajo, con un error del 0.24%.

Para identificar qué modelo es mejor, se utilizoé el método de minimos cuadrados como muestra la
Tabla 3.12. Aqui, se deduce que el método Solver de Excel arroja mejores ajustes para los para-

metros a y k, el cual minimiza la suma de cuadrados a 7.18.
Problema 6:

Si bien en este problema no se cuenta con una solucion por parte de la referencia, se ha considerado

importante para la implementacion de los sistemas de reactores.

La aplicacion de Solver para sistemas de ecuaciones no lineales ha mostrado ser muy util, los
resultados obtenidos por este son iguales a los obtenidos por la funcion Solve de la calculadora TI
Nspire CX CAS. Asi mismo, la aplicacion de Solver para minimizar funciones es muy util para
comparar sistemas de reactores con volumen minimo, como es el caso del literal ¢). Aqui es im-
portante mencionar que, de los tres métodos para obtener el volumen minimo, el método de la
derivada y la minimizacién son los mejores para obtener resultados mas exactos, el método grafico
debe utilizarse como una estimacion inicial del valor para la conversion. En este mismo sentido,
se logré minimizar la funcién para T de un RFP con recirculacion, obteniéndose una rapida con-
vergencia. Una forma alternativa de obtener el valor de R es mediante la calculadora TI, donde
una vez resulta la integral, se puede utilizar Solve para resolver a R. Sin embargo, en muchas

ocasiones la calculadora tarda en converger o no converge debido a los valores altos de R.
Problema 7:

Como se muestra en el recuadro final del problema, los errores porcentuales obtenidos estan dentro
del 5% aceptado. En la resolucion de este problema ha resultado evidente la aplicacion de integra-
les numéricas, al igual que en el problema original, se han aplicado los métodos de Simpsom 1/3
y Simpsom 3/8. Recordando que ambos métodos requieren que los datos estén igualmente espa-
ciados, se han separados las integrales en los tiempos de 0 a 10y 10 a 14. En el caso de la aplicacion

de Simpsom 3/8, es requerido que los datos sean pares.

Otra alternativa mas exacta para obtener las integrales es la aplicacion de Vernier DataQuest de la

calculadora TI Nspire CX CAS, cuya aplicacion se muestra en la Figura 3.30 del Problema 13.
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Problema 8:

El problema es facilmente programable, en la fuente es resuelto mediante una hoja de célculo. Al
aplicar la metodologia propuesta se programo en Scilab tres funciones VELOCIDAD FLUIDO
(), ENER_FRICCION9 () y ITERACION () esta ultima fue pensada con el fin de hacer mas
eficiente el proceso de iteraciéon. Dado a que el problema en ambos procesos de resolucion de
problema se utilizan herramientas computacionales el error entre métodos es muy pequefio

(0.0083%).
Problema 9:

Al aplicar la metodologia al problema en la fase del planteamiento especifico de la tematica se
identifica que debido al caracter iterativo de las ecuaciones a resolver y del carécter iterativo del
mismo procedimiento a seguir la complejidad de las funciones a programar incrementa considera-
blemente especificamente al utilizar el programa Scilab. Por ello se opta por utilizar la hoja de
calculo que pone a disposicion la calculadora programable TI-Nspire CX CAS. El resultado obte-
nido con el desarrollo de la metodologia propuesta tiene un alto porcentaje de error (140.46 %)
con respecto a obtenido por la fuente. Esto se debe a la falta de informacion en el planteamiento
del problema por lo cual se opta por asumir algunos datos necesarios en el calculo de pérdidas

totales de energia.
Problema 10:

Con la resolucion del problema utilizando la metodologia propuesta, se obtienen los resultados del
caudal para cada ramal involucrado en el sistema de tuberias. Los cuales tienen errores que van
desde 0.98 hasta 12.83, este ultimo se consideran un muy alto respecto al 5% minimo aceptable.
Al realizar algunos balances de masa tanto para los caudales calculados como para los caudales
dados por la referencia y comparar los resultados de los mimos con respecto a un resultado ideal.
Los resultados calculados siguiendo la metodologia propuesta presentan un mejor ajuste segun la

Tabla 3.18. Por ello se considera que los resultados obtenidos son muy validos.
Problema 11:
La comparacion de los resultados del recuadro al final del problema muestra valores superiores al

5%. Estos son causados principalmente por los métodos de célculo, en primer lugar, los autores
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calculan la temperatura de saturacidon por interpolacion, para la resolucion del trabajo, se ha utili-
zado la ecuacion de Antoine de la B.2 de Smith, Van Ness, & Abbott (2005). Asi mismo, como
las propiedades energéticas interpoladas (obtenidas de la Tabla A.7 de Garcia & Barreiro (1980))

dependen de la temperatura, se introduce una discrepancia al momento de interpolar.
Problema 12:

Como muestra la Tabla 3.21, los errores estan muy por debajo del valor minimo aceptado. Unica-
mente el plato de alimentacion del inciso b.i muestra un error del 14.3%, esto puede ser debido a

que se ha tomado el valor de ¢ = 0.9999, que es una aproximacion para realizar los calculos en

Scilab.

El desarrollo de esta funcion ha facilitado grandemente el entendimiento de los procesos de desti-
lacion. Si bien la funciéon DESTILACION MT () se basa en los platos ideales, se puede ajustar

para obtener como argumento la eficiencia y poder mostrar los platos reales.
Problema 13:

Al comparar el resultado de la referencia con el obtenido aqui, se tiene que los resultados discrepan
en 11.8%. Esto se debe a las aproximaciones y observaciones graficas realizadas, los autores leen
en la curva de equilibrio que la entalpia méxima es de 89.4 BTU/Ib, mientras que en el calculo del
trabajo se ha leido como 90 BTU/Ib, si bien la diferencia no es mucha, al obtener el pendiente
minimo el resultado discrepa en 1.1%. Otro factor de error puede ser la forma en que se obtiene la

integral, sin embargo, no se conoce la metodologia utilizada por los autores.

Si bien el calculo de la temperatura de salida del gas no esta en el problema original, se ha tomado
a bien colocarlo para mostrar su aplicaciéon y como este puede ser resuelto en una herramienta
computacional. La funciéon MICKLEY () ha sido de utilidad no solo para conocer la temperatura
de salida del gas, sino también para obtener el perfil de esta a lo largo de la torre de enfriamiento,
cuyo parametro es importante para el control. Esta funcion se limita a @ = oo, pero arroja una

aproximacion para tener una idea del comportamiento del sistema.
Problema 14:

Los resultados obtenidos en la resolucion del problema son iguales a los de la referencia. Asi

mismo, la aplicacion de la funcion GAUSSLINE () como la calculadora TI son idénticos. Una
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alternativa para la resolucion de este tipo de balances es mediante el balance por especies molecu-

lares y especies atomicas, como los describe la referencia.
Problema 15:

Como se menciond en la parte final del problema, el error porcentual respecto a la referencia es
del 0.08%, por lo que la respuesta es basicamente la misma. Por otra parte, la aplicacion de las
herramientas computacionales para obtener la raiz del polinomio de cuarto orden han resultado ser
utiles y ademas, presentan resultados similares. Sin embargo, la funcion BISEC () presenta un

valor inferior al esperado, lo cual es cierto debido a que este método no es muy exacto.
Problema 16:

El error calculado al comparar el resultado obtenido con el aportado por la fuente es muy razona-

ble, ya que ambos métodos abordan el problema de forma grafica.
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4.3 Descripcion de funciones desarrolladas
En esta seccion se detallan las funciones desarrolladas para la resolucion de problemas a lo largo
del trabajo de investigacion. Asi mismo, se presentan algunas limitaciones y condiciones de apli-

cacion en cada herramienta de computacion utilizada.

La Tabla 4.1 describe las funciones desarrolladas a partir de la teoria de los métodos numéricos.
Todas estas funciones se encuentran en un unico archivo denominado METODOS NUMERICOS
en las carpetas para Scilab y TI Basic, para ejecutarlas, deben ser cargadas en la consola de las
herramientas utilizadas, en el caso de Scilab, se puede cargar la carpeta mediante la funcion

exec (), de la siguiente forma,
exec (‘ruta de acceso’,-1)

Desde la calculadora TI Basic, se debe cargar a la libreria y luego llamarla desde la consola. Gra-
cias a que las funciones estdn dentro de un mismo archivo, algunas pueden ser llamadas desde una
funcién para ser ejecutada, tal es el caso de la funcion NOLINEAL () que llama a la funcion

GAUSSLINE () para resolver el sistema lineal.

Por otra parte, la Tabla 4.2 describe las funciones desarrolladas para Termodinamica Quimica,
estas funciones estan basadas en la teoria expuesta por Smith, Van Ness, & Abbott en las versiones
de 1996 y 2005. La mayoria de funciones han sido desarrolladas unicamente en Scilab debido a
que resultan ser mas complejas en los calculos, especielmente aquellas como los calculos de
equilibrio liquido-vapor (punto de rosio y burbuja). Asi mismo, algunas funciones requieren llamar
a métodos numéricos, como es el caso de la funcion ZCAL (), que llama a la funcion NEWRAPH ()
para obtener la raiz de la ecuacion para Z. Para ello, al inicio del archivo TERMODINAMICA
QUIMICA, se ha utilizado la funcion exec () con la ruta de acceso del archivo METODOS

NUMERICOS (la ruta de acceso debe ser modificada en cada ordenador a ejecutar)

En la Tabla 4.3 se describe las funciones para Operaciones Unitarias, las funciones DESTILA-
CION_MT() y MICKLEY() han sido desarrolladas exclusivamente para Scilab ya que requieren

procesos largos y graficos.

La Tabla 4.4 muestra las funciones utilizadas que son propias de cada herramienta computacional,
para mayor informacion consultar selp() desde la consola de Scilab, Texas Instrument (2021) para

calculadora TI Nspire y para Excel visitar https://support.microsoft.com/en-us/excel.
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Tabla 4.1 - Descripcion de funciones para métodos numéricos

No.

Nombre

Funcion

BISEC (fx,x1,xu,e)

Determina la raiz de un polinomio por el método de la bi-
seccion, siendo fx el polinomio, x/ valor inferior, xu el va-
lor superior y e el error aceptable.

FALSAPOR (fx,x1,xu,e)

Determina la raiz de un polinomio por el método de la
falsa posicion. Parametros igual a los de BISEC()

NEWRAPH (fx,x0,¢e)

Determina la raiz de un polinomio por el método de
Newton-Raphson. Siendo fx el polinomio, x0 el valor ini-
cial y e el error.

SECANTE (fx,x1,x0,¢e)

Determina la raiz de un polinomio por el método de la se-
cante. Siendo fx el polinomio, x/ equivalente a x(-1), x0
el valor inicial de y e el error.

NOLINEAL (x0,fun, jac)

Determina la solucidn de un sistema de ecuaciones no li-
neales. Siendo x0 el vector fila de valores iniciales para
las variables, fun una funcion que contienen las ecuacio-
nes y jac, la matriz jacobiana con las derivadas de las
funciones.

GAUSSLINE (m)

Determina la solucion de un sistema de ecuaciones linea-
les cuyos coeficientes e igualdades se almacenan en una
matriz m.

SIMPSON13 (mxy,x1,xf)

Determina la integral numérica por el método de Sim-
pson 1/3 de un conjunto de datos almacenados en mxy,
siendo x7 y xf'los limites inferior y superior de la integral.

TRAPCOMP (mxy ,x1,xf)

Determina la integral numérica por el método del trape-
cio compuesto de un conjunto de datos almacenados en
mxy, siendo xi y xf'los limites inferior y superior de la in-
tegral.

SIMPSOM38 (mxy ,x1,xf)

Determina la integral numérica por el método de Sim-
pson 3/8 de un conjunto de datos almacenados en mxy,
siendo x7 y xf'los limites inferior y superior de la integral.

10

[coef, r2]=REG LINEAL (mxy,
grado)

Obtienen la regresion lineal o polinomial de un conjunto
de datos almacenados en una matriz mxy y definiendo el
grado de ajuste. Tiene como salida a un vector columna
de los coeficientes (CO, C1,CN) y el coeficiente de corre-
lacién R"2

11

[p,r2]=REG_NO LIN-
EAL (m,p0, f,df)

Obtiene la regresion no lineal de un conjunto de datos.
Siendo m la matriz de valores x y y, p0 los valores inicia-
les de los parametros, fla funcion para obtener la regre-
sion y df contiene a las derivadas parciales de la funcion
respecto a cada parametro. Devuelve los valores de los
parametros en p y el coeficiente de correlacion r2.

Continta. ..
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Tabla 4.1 - Descripcion de funciones para métodos numéricos (Continuacion)

No.

Nombre

Funcion

12

INTER LINEAL (m,vr)

13

INTER CUADRADA (m,vr)

14

INTER NEWTON (m,vr)

15

INTER LAGRANGE (m,vr)

Realizan la interpolacién de un conjunto de datos vr, ba-
sado en un conjunto de datos x-y almacenados en una
matriz m. Eta puede ser lineal, cuadrada, utilizando el po-
linomio de interpolacion de Newton y utilizando el poli-
nomio de interpolacion de Lagrange segun la terminacion
del nombre de la funcion. Como parametros de salida es-
tas funciones devuelven una matriz de dos columnas
(“x”, “y”) (punto donde a interpolar, resultado de la inter-
polacioén)

16

DER CENTRADA (m,vr,n)

17

DER ADELANTE (m,vr,n)

18

DER ATRAS (m,vr,n)

Determinan la derivada numérica, mediante la utilizacion
de las formulas para derivadas finitas de tipo centrada,
hacia adelante y hacia atras segun la terminacion del
nombre la funcién. Dichas funciones devuelven una ma-
triz de dos columnas cuya primera columna contiene los
puntos donde se desea evaluar la derivada y en la se-
gunda columna el valor de la derivada evaluada en el
punto deseado. Siendo m la matriz de datos, vr los valo-
res donde se requiere la derivada y # el tipo, esto es, de 3
0 5 puntos.

19

PASO (m)

Se trata de una funcion auxiliar que verifica si los valores
de la variable independiente (“x”) se encuentran igual-
mente espaciados, en caso de que lo estén, determina la
diferencia existente entre los valores de la serie y lo de-
vuelve como parametro de salida. Si la serie no se en-
cuentra igualmente espaciada devuelve un valor cons-
tante de 0.005 ideal para el calculo derivadas finitas

20

VECTOR (a, h, y)

Funcion auxiliar que genera y devuelve un vector co-
lumna de 7 filas igualmente espaciado.

21

err (xi,xant)

Funcioén auxiliar que determina el error relativo entre un
valor xi y su respectivo valor anterior xant. Util para los
procesos que requieren convergencia

22

graficoerror (m)

Funcidn auxiliar que grafica el error relativo versus las
iteraciones antes de convergencia.
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Tabla 4.2 - Descripcion de funciones para Termodindmica Quimica.

No. Nombre Funcion
Genera el polinomio para Z, dependiendo de la ecuacion
1 | ZCAL(tr,pr,w,ecu,fase) ecu (1. RW; 2. SRW; 3. PR) y la fase del compuesto (1.
Vapor; 2. Liquido).
2 |HRZ (2, tr,pr,w,ecu) Determina Hr/RT mediante EoS, seleccionando la ecua-

cion mediante el argumento ecu (1. RW; 2. SRW; 3. PR)

SRZ(z,tr,pr,w,ecu)

Determina Sr/R mediante EoS, seleccionando la ecucion
mediante el argumento ecu (1. RW; 2. SRW; 3. PR)

PEOS (tr,w,ecu)

Devuelve los parametros de la ecuacion cubica genérica
dependiendo de la ecuacion seleccionada ecu (1. RW; 2.
SRW; 3. PR)

HRB(tr,pr,w)

Calcula la entalpia residual mediante el segundo coefi-
ciente virial

SRB(tr,pr,w)

Calcula la entropia residual mediante el segundo coefi-
ciente virial

BTR(tr)

Calcula los parametros B0, B1, dB0/dTr y dB1/dTr

HCPI(ti,tf,a,b,c,d)

Determina la integral para la entalpia del gas ideal, inte-
grando desde la temperatura inicial # hasta la temperatura
final ¢#f. Utilizar las constantes A, B, C y D para Cp de
Smith et al (2005)

SCpI(ti,tf,a,b,c,d)

Determina la integral para la entropia del gas ideal, inte-
grando desde la temperatura inicial # hasta la temperatura
final #f. Utilizar las constantes A, B, C y D para Cp de
Smith et al (2005)

10

HEVAP(trn,trf,pc)

Calcula la entalpia de ebullicion para una temperatura re-
ducida #7f de interés. Se basa en las ecuaciones de Riedel y
Watson.

11

PHIB(t,p,y,tc,pc,vCc,zC,w)

Calcula el coeficiente de fugacidad para los componentes
de una mezcla. Todos los argumentos, a excepcion de ty p,
son vectores fila

12

ANTOINE (a,b,c,t)

Determina la presion de saturacion mediante la ecuacion de
Antoine, constantes basadas en Smith et al (2005) o mo-
delo similar.

13

WILSON(t,x,v,a)

Determina el coeficiente de actividad mediante el modelo
de Wilson. Todos los argumentos, menos t, son vectores fi-
las.

14

[p,y]=BURBUJAP(t,x,mo-
delo)

Calcula el punto de Burbuja P, conociendo la temperatura ¢
y el conjunto de concentraciones x, expresadas como vec-
tor fila. El argumento modelo comprende la semi idealidad
(valor de cero) o no idealidad (valor predeterminado de 1)

Continta. ..
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Tabla 4.2 - Descripcion de funciones para Termodindmica Quimica (Continuacion)

No.

Nombre

Funcion

15

[p,x]=ROCIOP(t,y,modelo)

Calcula el punto de Rocio P, conociendo la temperatura
t, el conjunto de concentraciones x, expresadas como
vector fila. El argumento modelo comprende la semi
idealidad (valor de cero) o no idealidad (valor predeter-
minado de 1)

16

[t,y]=BURBUJAT (p,x,modelo)

Calcula el punto de Burbuja T, conociendo la presion p,
el conjunto de concentraciones x, expresadas como vec-
tor fila. El argumento modelo comprende la semi ideali-
dad (valor de cero) o no idealidad (valor predetermi-
nado de 1)

17

[t,x]=ROCIOT (p,y,modelo)

Calcula el punto de Rocio T, conociendo la presion p, el
conjunto de concentraciones y, expresadas como vector
fila. El argumento modelo comprende la semi idealidad
(valor de cero) o no idealidad (valor predeterminado de

D

18

HDCPI (t0,t,da,db,dc,dd)
SDCPI (t0,t,da,db,dc,dd)

Funciones para calcular la integral de H'y S en la cons-
tante de equilibrio quimico segun ecuaciones 4.46 y
4.47. Siendo t0 la temperatura de referencia, t la tempe-
ratura de operacion, da, db, dc y dd los delta de los coe-
ficientes para el polinomio de Cp.

19

KEQ (t,v,cp,h0,90)

Calcula la constante de equilibrio para una o mas reac-
ciones quimicas. Aqui, t es la temperatura de operacion,
v es una matriz con los coeficientes estequiométricos en
cada reaccion (incluyendo signo), cp es una matriz con
las constantes de Cp, hO un vector fila con las entalpias
de formacion estandar de cada especie, y g0 un vector
fila con las energias de Gibbs de formacion estandar de

cada especie
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Tabla 4.3 - Descripcion de funciones para Operaciones Unitarias

No.

Nombre

Funcion

DESTILACION MT
(alfa,x,rd,q)

Realiza el grafico de destilacion mediante el método de
McCabe - Thiele. Siendo alfa la volatilidad relativa de la
mezcla, x un vector fila con las concentraciones
[XF,XD,XB], rd la razén de reflujo y q la relacion de ali-
mentacion

MICKLEY
(fi,fo,tol,tfl,toq)

Realizar la curva para el perfil de temperatura de salida del
gas en una torre de enfriamiento mediante el método de
Mickley. Siendo fi una funcién que describe la curva de
equilibrio, fo la funcion que describe la linea de operacion,
tol la temperatura inicial del liquido, #I la temperatura fi-
nal del liquido y fog la temperatura inicial del gas.

GRAF IQUILIBRIO(alfa)

Grafica la curva de equilibrio x-y basada en la ecuacion de
la volatilidad relativa alfa.

ENER FRICCIONOY (Vec, V>)

Util para determinar la perdida de energia por friccion
utilizando la ecuacion 3.70 la cual es una abstraccion
realizada por Saldarriaga (2007) en su capitulo 2. De
entrada, recibe un vector V; de la forma:

Vec = [H(m),Z,(m), Km (m)]

Y el valor de velocidad como segundo pardmetro V, =
V(m/s)

VELOCIDAD FLUIDO (vec, hf)

Permite determinar la velocidad de flujo de un fluido partir
de propiedades dindmicas del flujo y propiedades de la sus-
tancia en estudio. Para ello utiliza la ecuacion 3.71. Consta
de dos parametros de entrada:

El vector

m?2
vec = [Dr (m),L (m),e (m),v (T)]

Y un valor de perdida de energia por friccion (hf)

CAUDAL (v,d)

Facil de utilizar y util para determinar el caudal de una co-
rriente de fluido. Utiliza la ecuacion 3.72 despejada para
caudal. Utiliza como pardmetros V = Velocidad de flujo
del fluido y d = diametro interno de la tuberia en estudio.

Continga. ..
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Tabla 4.3 - Descripcion de funciones para Operaciones Unitarias (Continuacion)

No.

Nombre

Funcion

VELOCIDAD

(q,dr)

Devuelve la velocidad de un flujo de fluido utilizando la
ecuacion 3.72. Consta de dos parametros de entrada g =
caudal del flujo de fluidos dr = didmetro interno de la sec-
cion de tuberia

REYNOLDS

(vdf, v)

Utiliza la ecuacion 3.74 para calcular el nimero de Rey-
nolds. El primer parametro es un vector vdf =

[dr(m), p(kg/m?), u(pa - 5)]

ITERACION

(vecl,vec?2)

Se utiliza unicamente para realizar el proceso iterativo del
problema 1 de OPU 1. Como parametros recibe dos vectores
el vector Vec2 = [H(m), Z,(m), Km (m)]

Y el vector vecl = [Dr (m),L (m), e (m),v (mTz)]

Tabla 4.4 - Funciones propias de Scilab y TI Basic

No.

Nombre

Funcion

poly()

Define un polinomio a partir de sus raices o coeficientes,
la forma de declarar es

poly (vec, nombre, ‘tipo’)
Siendo vec un vector fila que contiene a las raices o los coe-
ficientes, nombre, el nombre de la variable a declarar, tipo
puede ser 7 si son las raices o ¢ si son los coeficientes.

intg()

Define una integral, en la forma

intg(a,b, f)
Siendo a y b los limites de integracion inferior y superior,
respectivamente, y f la funcion a integrar.

nsolve
Solve

Buscan iterativamente una solucion numérica real aproxi-
mada para una o un sistema de ecuaciones.
nsolve (sistema de ecuaciones, varia-
bles)
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4.4 Documentacion de algoritmos y codigos elaborados

4.4.1 Diagramas de flujo

NEWTON-RAPHSON ]

A
Definir f(x), x, y €

A4

Determinar f”(x)

A4

Hacer x; = x,

Hacer
> Xant = Xi
B f (Xant)
Xi = Xgnt — m
ant

Si

Mostrar x;

[ FIN ]

Flujograma 4.1 - Método de Newton/Raphson
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[ BISECCION ]

Definir f(x), x;, x, y €

fledf ()
<0

Hacer x,, = x,

Hacer x; = x,

Hacer

Xy,ant = Xr
X + Xy

Xy =

Mostrar x,

[

FIN

)

Flujograma 4.2 - Método de la biseccion
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[ FALSA POSICION

~\

J

y

Definir f(x), x;, x, y €

Hacer

f ) (o — %)

=T G — f)

Xrant = 0

fledf ()
<0

Hacer x,, = x,

Hacer x; = x,

Hacer

r =

T ) —

Xrant = Xr

f ) (a0 — %)

f(xw)

Mostrar x,

[

FIN

)

Flujograma 4.3 - Método de la falsa posicion.
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SECANTE ]

Definir f(x), x_1,Xgy €

Hacer
Xi = Xo
Xant = X-1
X =y, — f(xi)(xant - xi)
pos ' f(xant) - f(xi)

Hacer
Xant = Xi
Xi = Xpos

X — xi — f(xi)(xant - xi)
pos ' f(xant) - f(xi)

Si

Mostrar x4

[ FIN ]

Flujograma 4.4 - Método de la biseccion.
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Leer T, {x;}, constantes.
Fijar todas las ®; = 1.
Calcular {Pf%} y {y;}.
Calcular P de ecuacion

3.28

Si

A

Calcular {y;} de
ecuacion 3.26.

Hallar {®;}

A

No

y

Imprimir Py {y;} |«

(Es 6P < g?

Calcular P de ecu

acion 3.28

Flujograma 4.5 — Calculo para BURBUJA P

Leer T, {y;}, constantes. Fijar
todaslas®; =1yy; =1
Calcular {P%}.

Calcular P de ecuacion 3.29.

3.27

ecuacion 3.29

3.27

Calcular {x;} de ecuacion

Calcular {x;} de ecuacion Hallar {®;} »| Normalizar los valores de X;

) Evaluar {y;}
Calcular {y;}. Calcular P de

\4
No (Es cada 8y; < &7 No
Si
si )
i
Imprimir Py {x;} [« (Es6P <¢&? |a Calcular P de ecuacién 3.29

Flujograma 4.6 — Calculo para ROCIO P

Leer P, {x;}, constantes. Fijar todas las ®; = 1.

Calcular {T#%} de ecuacion 3.31.

Calcular T mediante ecuacién 3.30 con x;.
Calcular {Pf*}, {y;}. Identificar la especie .

Calcular P?** de ecuacion(3.32.

Calcular T de ecuacion 3.35.

Imprimir 7 y {y,}

\ 4

Hallar {P7%t}

Calcular {y;} de ecuacion 3.26
Hallar {®;}, {y;}

Calcular PP de ecuacion 3.29

Calcular 7 de ecuacion 3.35

A

Si

A
(Es 6T < €?

4

Flujograma 4.7 - Calculo para BURBUJA T
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Leer P, {y;}, constantes.
Fijartodaslas ®; =1y y; =1
Calcular {T7%} de la ecuacion
3.31

Calcular T mediante ecuacion
3.30 con y;.

Hallar {P7?"}. Identificar la espe-
cie .

Calcular PP de ecuacion 3.33.
Calcular T de ecuacién 3.35
Hallar {P7%} y {®;}

Calcular {x;} de ecuacion 3.27
Hallar {y;}. Calcular P’ de

ecuacion 3.33, T de ecuacion

y

Si

Evaluar {P7}, {®;}

A

Calcular {x;} de ecua-
cion 3.27. Normalizar

los valores de x;
Evaluar {v.}

y

(Es cada 6y; < &7

Si

A

Imprimir Py {x;}

(Es 6P < g?

P?% de ecuacion 3.33, T
de ecuacion 3.35

Flujograma 4.8 - Calculo para ROCIO T.

Leer:
Dr,Ks,H,E,XK,,,p, 4, Z,, L

Suponer: hy; = H — Z,
Calcular: Ks/Dr
Hacer] =1

Flujograma 4.9 — Resolucién de problema para comprobacion de diseiio de tuberias

Calcular v; con la
ecuacion 3.71

Calcular: hg 41y con

A

No

Imprimir Q

la ecuacion 3.70

Si

Hacer Q = v;A
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4.4.2 Algoritmos

Algoritmo 4.1 — Pivoteo de Gauss

1.
2.

Definir la matriz aumentada

Seleccionar el pivote (s;) de cada fila con mayor valor absoluto

Dividir el primer valor de cada fila entre su correspondiente pivote para obtener la relacion
lai|/s;.

Seleccionar el valor mayor de |a;1|/s;, y mover la fila que lo contiene a la fila nimero 1. El
orden de los valores para s; cambiara de acuerdo con este intercambio de filas.

Convertir en ceros la diagonal inferior, utilizando como pivote la fila 1 y obteniendo los multi-
plicadores convenientes para la eliminacion de valores.

Repetir desde el paso tres partiendo el analisis desde la siguiente fila, el intercambio llevara la
fila pivote a la fila 2 y asi sucesivamente hasta completar la matriz triangular.

Obtener los valores de x; mediante la ecuacion 2.15.

Algoritmo 4.2 — Newton/Raphson extendido

N v kWb

Plantear las funciones en un vector columna

Obtener la matriz jacobiana de las funciones mediante sus derivadas parciales

Obtener los valores iniciales para iterar

Armar el sistema lineal segin ecuacion 2.19

Hacer x = x, y resolver el sistema lineal para [§] mediante, por ejemplo, pivoteo de Gauss
Evaluar el nuevo de x

Regresar al paso 5 y resolver el sistema con el nuevo valor de x, hasta logara convergencia.

Algoritmo 4.3 — Regresion lineal

1
2
3.
4

9]

Definir la matriz Z para los valores de la o las variables independientes

Definir el vector columna para los valores de la variable dependiente

Armar el sistema lineal segiin ecuacion 2.32

Resolver el sistema para el vector columna de parametros, aplicando cualquier método para sis-
temas lineales.

Evaluar la suma de cuadrados y el error con ecuacion 2.41

Obtener el coeficiente de correlacion R? mediante ecuacion 2.40
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Algoritmo 4.4 — Regresion no lineal

1.
2.

Definir la matriz Z con las derivadas parciales de la funcion respecto a los parametros a estimar.
Definir el vector columna de diferencias entre los valores observados de y y los obtenidos por
el modelo.

Definir los valores iniciales de los parametros y resolver el sistema de la ecuacion 2.43 segun
método de la matriz inversa.

Obtener {AA} y determinar el nuevo valor de los parametros mediante ecuacion 2.47

Repetir al paso 3 hasta lograr convergencia.

Algoritmo 4.5 — Propiedades termodindmicas (modelo problema 1)

1.

2
3.
4

Plantear el camino termodindmico

Seleccionar el modelo para el calculo de propiedades

Definir propiedades conocidas (T, P., w, T;,)

Definir las condiciones de operacion, asi como las condiciones de referencia (T, Py, Hy, Sp).

4.1 Como P, es la presion de saturacion a T, y no se conocen las constantes Antoine (segun
enunciado de problemas), es necesario utilizar la ecuacion 3.10.

4.2 Realizar el sistema lineal con (T;, P,) y (T, P,). Llamar a la funciéon GAUSSLINES () y
resolver para las incdgnitas.

4.3 Definir la funcion Py = f(T,) segun ecuacion 3.10 y calcular Py

Calcular todas las propiedades reducidas

Determinar la entalpia y entropia de vaporizacién mediante la funcién HEVAP ().

Calcular las propiedades residuales a las condiciones de referencia mediante las funciones

HRB () y SRB().

Evaluar la integral para entalpia y entropia del gas ideal mediante las funciones HCPI () y

SCPI().

Evaluar las propiedades residuales en las condiciones de operacion, mediante correlaciones ge-

neralizadas.

9.1 Sino se tiene valores exactos para T, y P,, utilizar la funcion INTER DOBLE () para reali-
zar una interpolacion doble.

9.2 Evaluar las propiedades residuales con las funciones HRG (), SRG () y ZGEN ()

10. Calcular las propiedades requeridas y mostrar los resultados.
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Algoritmo 4.6 — Coeficiente de fugacidad

1.

2
3.
4

Seleccionar el modelo para el calculo del coeficiente de fugacidad
Definir las propiedades criticas de las especies en la mezcla
Determinar las propiedades criticas de mezcla, asi como las propiedades reducidas.
Calcular los coeficientes virales B mediante la ecuacion 3.21.
4.1 Calcular B® y B! mediante la funcién BTR () para cada especie y las interacciones entre
estas.

4.2 Calcular &y y &;;

Determinar los coeficientes de fugacidad para cada especie en la mezcla y mostrar.

Algoritmo 4.7 - BURBUJA P

1.

A T

Establecer Ty {x;}.

Definir el modelo para calcular {y;}

Definir propiedades criticas de las especies

Definir las constantes para la ecuacion de Antoine

Hacer @; =1

Calcular {P;%} mediante la funcién ANTOINE ()y {y;} mediante el modelo seleccionado del
paso 2.

Calcular P mediante la ecuacion 3.28

Calcular {y;} mediante ecuacion 3.26

Hallar {®;} mediante ecuacion 3.24

9.1 Evaluar ¢; mediante funciéon PHIB ()

9.2 Evaluar ¢ mediante la funcion PHIB() con P = PS% yy = 1

10. Calcular P mediante ecuacion 3.28

11. (Es 6P < €?. Si es afirmativo, pasar al paso 12, de lo contrario regresar al paso 8

12. Imprimir Py {y;}

Algoritmo 4.8 - BURBUJA T

1
2
3.
4

Establecer Py {x;}.
Definir el modelo para calcular {y;}
Definir propiedades criticas de las especies

Definir las constantes para la ecuacion de Antoine

Continua...
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Algoritmo 4.8 - BURBUJA T (Continuacién)

5.
6.
7.

10.
11.

12.

13

15.

Hacer @; =1

Calcular {T7*"} mediante ecuacion 3.31. Calcular T con ecuacion 3.30 y x;

Calcular {P7*"} mediante la ecuacién funciéon ANTOINE () y determinar {y;} seglin el modelo
del paso 2. Identificar la especie j.

Calcular Pjsat de ecuacion 3.32. Calcular 7 de ecuacion 3.35
Hallar {P7?t}

Calcular {y;} de ecuacion 3.26

Hallar {®;} mediante ecuacion 3.24

11.1  Evaluar ¢; mediante funcién PHIB ()

112 Evaluar ¢7% mediante la funcion PHIB() con P = P5% yy =1

Determinar {y;} segun el modelo del paso 2

. Calcular Pjsat de ecuacion 3.32. Calcular 7 de ecuacion 3.35

14.

(Es 6T < €7?. Si es afirmativo pasar al paso 15, de lo contrario regresar al paso 9

Imprimir Ty {y;}

Algoritmo 4.9 — ROCIO T

1.

A e A G o

—_— = e
w N = O

._
o

Establecer Ty {y;}.

Definir el modelo para calcular {y;}

Definir propiedades criticas de las especies

Definir las constantes para la ecuacion de Antoine

Hacer®; =1yy; =1

Calcular {T7?*} de la ecuacion 3.31

Calcular T mediante ecuacion 3.30 con y;.

Hallar {P7**} mediante la funcién ANTOINE () . Identificar la especie ;.

Calcular Pjsat de ecuacion 3.33.

. Calcular T de ecuacién 3.35
. Hallar {P7"} con la funciéon ANTOINE () y {®;} con PHIB ()
. Calcular {x;} de ecuacion 3.27

. Hallar {y;} segtin el modelo del paso 2. Calcular Pjsat de ecuacion 3.27, T de ecuacion 3.35

. Hallar {P7®*} con la funcién ANTOINE () y {®;} con PHIB ()

Continta...
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Algoritmo 4.9 — ROCIO T (Continuacion)

15.
16.
17.
18.
19.
20.

Calcular {x;} de ecuacion 3.27 y normalizarlos.

Hallar {y;} segtin el modelo del paso 2.

(Es cada 8y; < &7 Si es verdadero, pasar al paso 18, de lo contrario volver al paso 15
Calcular Pjsat de ecuacidn 3.33, T de ecuacion 3.35

(Es 6P < €7 Si es verdadero pasar al paso 20, de lo contrario volver al paso 14

Imprimir Ty {y;}

Algoritmo 4.10 - ROCIO P

1
2
3
4.
5
6
7

10.
11.

12.

13.
14.

15.

Establecer Ty {x;}.

Definir el modelo para calcular {y;}

Definir propiedades criticas de las especies

Definir las constantes para la ecuacion de Antoine

Hacer ®; =1

Calcular {T7**} mediante ecuacion 3.31. Calcular T con ecuaciéon 3.30y x;

Calcular {P*"} mediante la ecuacion funcion ANTOINE () y determinar {y;} segtin el modelo
del paso 2. Identificar la especie j.

Calcular Pjsat de ecuacion 3.32. Calcular 7 de ecuacion 3.35
Hallar {P7?t}

Calcular {y;} de ecuacion 3.26

Hallar {®;} mediante ecuacion 3.24

11.3  Evaluar ¢; mediante funcion PHIB ()

11.4  Evaluar ¢7% mediante la funciéon PHIB() con P = P5* yy = 1
Determinar {y;} segun el modelo del paso 2

Calcular Pjsat de ecuacion 3.32. Calcular T de ecuacion 3.35

(Es 8T < €7. Si es afirmativo pasar al paso 15, de lo contrario regresar al paso 9

Imprimir Py {y;}
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Algoritmo 4.11 — Concentraciones en equilibrio

® =N R WD

Definir las condiciones de operacion

Establecer los compuestos y coeficientes estequiométricos

Establecer las propiedades y constantes de las especies

Establecer las fracciones en funcion del grado de avance segin ecuacion 3.48

Identificar el modelo para K (gas real o ideal)

Calcular la o las constantes de equilibrio para el sistema, utilizar la funciéon KEQ ()

Resolver el modelo para la coordenada de reaccion y calcular las fracciones molares del paso 4

Imprimir los valores de y;

Algoritmo 4.12 — Constante de equilibrio quimico (KEQ () )

//Aplicable tanto a reacciones simples como multiples

1.

T

Definir las condiciones de operacion

Establecer los coeficientes estequiométricos con su respectivo signo
Establecer las constantes para Cp de los compuestos

Establecer los valores para HO y GO de referencia

Calcular los delta de las constantes para Cp

Calcular H y G de reaccion a las condiciones dadas

Calcular K mediante la ecuacion 3.42

7.1 Determinar KO mediante ecuacion 3.43

7.2 Determinar K1 mediante ecuacion 3.44

7.3 Calcular las integrales mediante las funciones HDCPI () y SDCPT ()
7.4 Calcular K2 mediante ecuacion 3.45

Imprimir los valores de K
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Algoritmo 4.13 — Analisis de datos cinéticos

1. Postular el modelo de la ley de velocidad segtin los modelos de las ecuaciones 3.52 y 3.53.
2. Seleccionar el tipo de reactor y el balance molar. Aplicacion de la ecuacion 3.54 para reactor
intermitente
3. Procesar los datos en términos de la variable medida, esta puede ser Ny, C4 0 P4. El balance
molar puede ser reescrito en términos de la variable medida.
4. Buscar simplificaciones, como puede ser que uno de los reactivos este en exceso o que la fraccion
mol de uno de los reactivos en fase gas sea pequeia.
5. Aplicar cualquiera o todos de los siguientes métodos de andlisis para datos cinéticos
5.1 Analisis diferencial. La ecuacion 3.56 permite obtener el orden de reaccidn y la constante &
por medio de una regresion lineal de In(— dC4/dt) contra In C,. Para esto:
5.1.1 Obtener (— dC4/dt) mediante métodos graficos, derivadas finitas o mediante la ob-
tencion de un polinomio y su posterior derivada.
5.1.2 Graficar In(— dC,/dt) contra In C4, hacer un analisis de regresion lineal y obtener la
pendiente (orden de reaccion) y k.
5.2 Método integral. Consiste en integral la ecuacion 3.55 asumiendo valores para .
5.2.1 Reordenar la ecuacion integrada de tal forma que C4 = f(t).
5.2.2  Graficar esta funcion. Si este grafico es lineal, el orden asumido es correcto y se
puede obtener el orden de reaccion y k por regresion lineal.
5.2.3  Si el grafico no es lineal, asumir un nuevo orden y regresar al paso 5.2.1.
5.2.4  Si ya se ha supuesto un ordenes de 1, 2 0 3 y no dan una linea recta, proseguir a
regresion no lineal
5.3 Regresion no lineal. Aplicar los métodos adecuados para obtener la regresion no lineal de
los pardmetros del modelo cinético.
6. Analizar el modelo de ley de velocidad e identificar el mejor ajuste. Para esto, es necesario cal-

cular el coeficiente de correlacion para cada modelo seleccionado.
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Algoritmo 4.14 — Método McCabe-Thiele

1.

Construir el diagrama de equilibrio x-y aplicando el concepto de volatilidad relativa de la ecua-
cion 3.69.

Trazar verticales en el grafico de equilibrio para xj,, Xp y x5 que corten a la curva de equilibrio
Localizar la linea de alimentacion, previamente calculando ¢ segun el estado de la alimentacion
y la ecuacioén 3.72

Trazar la linea de operacion de rectificacion haciendo que y sea igual al intercepto xp/(Rp + 1)
de la ecuacion 3.71 y uniéndola con el punto (xp, xp).

Trazar la linea de agotamiento que pasa por el punto (xp,xp) y la intercepcion de la linea de
rectificacion con la de alimentacion.

Tazar los escalones paso a paso, partiendo de la composicion xp. Se supondra que el primer plato
corresponde al condensador total.

Identificar al plato de alimentaciéon como aquel triangulo que tiene un vértice en la linea de rec-

tificacion y otro en la de agotamiento.
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4.4.3 Pseudocodigos

a) Métodos numéricos

Pseudocddigo 1 - BISEC()

FUNCION r = BISEC(fx,x1l,xu,e)
MIENTRAS (fx(x1)*f (xu)>0)
IMPRIMIR “No cumple con el criterio

IMPRIMIR “Introducir el nuevo valor
LEER x1
IMPRIMIR “Introducir el nuevo valor
LEER xu

FIN MIENTRAS

HACER xr = (xu+xl)/2

DEFINIR xrant = 0

DEFINIR iteracidén =1

LLAMAR a funcidén err(xr,xant)

MIENTRAS (dif > e)
DEFINIR condicidén =
SI (consicion < 0)

HACER xu = Xxr
FIN SI
SI (consicion > 0)
HACER x1 = xr
FIN SI
SI (consicion ==
PARAR;
FIN SI

fx(x1)*f (xu)
ENTONCES

ENTONCES

0) ENTONCES

HACER xrant = xr
HACER xr = (xu+xl)/2
HACER iteracion = iteracion + 1

FIN MIENTRAS
HACER r = xr
RETORNAR r

FIN FUNCION

y asignar a variable dif

LLAMAR a funcidén err(xr,xant) y asignar a variable

f(x1l)*f (xu)<0”
inicial inferior x1”

inicial superior xu”

dif

Pseudocédigo 2 — FALSAPOS() |

DEFINIR xrant = 0
DEFINIR iteracidn =1
LLAMAR a funcidén err(xr,xant)

y asignar a variable

FUNCION r = FALSAPOS (fx,xl,xu,e)

MIENTRAS (fx(x1)*f (xu)>0)
IMPRIMIR “No cumple con el criterio f (x1)*f (xu)<0”
IMPRIMIR “Introducir en nuevo valor inicial inferior x1”
LEER x1
IMPRIMIR “Introducir en nuevo valor inicial superior xu”
LEER xu

FIN MIENTRAS

HACER xr = (fx(xu)*(xl-xu))/ (fx(x1l)-fx(xu))

dif

Continua. ..
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Pseudocédigo 2 — FALSAPOS() (Continuacion) ‘

MIENTRAS (dif > e)

DEFINIR condicién = fx(xl)*f (xu)

SI (consicion < 0) ENTONCES
HACER xu = xr

FIN SI

SI (consicion > 0) ENTONCES
HACER x1 = Xxr

FIN SI

SI (consicion == 0) ENTONCES
PARAR;

FIN SI

HACER xrant = xr
HACER xr = (fx(xu)*(xl-xu)/(fx(xl)-fx(xu)))
HACER iteracion = iteracion + 1

LLAMAR a funcién err(xr,xant) y asignar a variable dif
FIN MIENTRAS
HACER r = xr
RETORNAR r
FIN FUNCION

Pseudocédigo 3 - NEWRAPH() |

FUNCION r = NEWRAPH (fx,x0,e)
DETERMINAR df/dx y asignar a variable dfx

DEFINIR iteracion =1
HACER xant = x0
HACER xi = xant - (fx(xant)/dfx(xant))
LLAMAR a funcion err(xi,xant) y asignar a variable dif
MIENTRAS (dif > e)
HACER xant = xi
HACER xi = xant - (fx(xant)/dfx(xant))
LLAMAR a funcién err(xi,xant) y asignar a variable dif
FIN MIENTRAS
HACER r = XR; RETORNAR r
FIN FUNCION
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Pseudocédigo 4 - SECANTE() |

FUNCION r = SECANTE (fx,x1,x0,e)
HACER xi = x0
HACER xant = x1
HACER xpos = xi — ((fx(xi)*(xant-xi))/ (fx(xant)-fx(xi)))
DEFINIR iteracion =1

LLAMAR a funcién err(xpos,xant) y asignar a variable dif
MIENTRAS (dif > e)
HACER xi = x0
HACER xant = x1
HACER xpos = xi - ((fx(x1)*(xant-xi))/ (fx(xant)-fx(xi)))
HACER iteracion = iteracion + 1
LLAMAR a funcidén err(xpos,xant) y asignar a variable dif
FIN MIENTRAS
HACER r = xpor
RETORNAR r
FIN FUNCION

Pseudocodigo 5— NOLINEAL() |

FUNCION sol = NOLINEAL(x0,fun,jac)
HACER x = x0
OBTENER numero de columnas de jac(x) y ASIGNAR a var
DIMENSIONAR a m como matriz de var filas por (var + 1) columnas

DEFINIR iteracion =1
DEFINIR dif =1

MIENTRAS
HACER jacCopy = jac(x)
HACER f = fun (x)

PARA 1 = 1;1;var

PARA § = 1;1; (var +1)
SI (j == var + 1) ENTONCES
m(i,j) = -£(i,1)
SINO
m(i,j) = jacCopy(i,])
FIN SI
FIN PARA
FIN PARA

LLAMAR a funcion GAUSSLINE (m) y ASIGNAR a sigma
HACER xant = x
HACER x = x + sigma’
LLAMAR a funcidbén err(x,xant) y asignar a variable dif
FIN MIENTRAS
HACER sol = x
RETORNAR sol
FIN FUNCION
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Pseudocédigo 6 — GAUSSLINE() ‘

FUNCION x = GAUSSLINE (m)
OBTENER numero de filas de m y ASIGNAR a fil
OBTENER numero de columnas de m y ASIGNAR a col

DIMENSIONAR a s como matriz de fil filas por 1 columna
DIMENSIONAR a as como matriz de fil filas por 1 columna
DIMENSIONAR a x como matriz de fil filas por 1 columna

DEFINIR ii =1

MIENTRAS (ii <= (col -2))
SI (ii = 1) ENTONCES
PARA i = ii;1;fil
s(i,1) = m(i,1)
PARA j = 2;1; (col-1)
ST (m(i,j)>s(i,1)) ENTONCES
s(i,1) = m(i,])
FIN SI
FIN PARA
FIN PARA
FIN SI

PARA 1 = 1;1;fil
SI (1 > ii) ENTONCES

as(i,1l) = abs(m(i,ii))/s(i,1)
SINO
as(i,1) =0
FIN SI
FIN PARA

DEFINIR valor = s(ii,1)
DEFINIR fila = ii

PARA i = ii;1; (fila-1)
SI (as(i+1,1) > valor) ENTONCES
valor = as(i+1,1)
fila =1 + 1
FIN SI
FIN PARA

SI (fila <> 1i) ENTONCES
PARA k = 1;1;col
mcopy = m(ii, k)
m(ii,k) = m(fila, k)
m(fila, k) = mcopy
FIN PARA
scopy = s(ii, 1)
s(ii,1) = s(fila,l)
s(fila,1l) = scopy
FIN SI

PARA k = 1;1;fila
SI (k <> ii) ENTONCES
DEFINIR mul = m(k,ii)/m(ii,ii)

Continga. ..
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Pseudocédigo 6 — GAUSSLINE() (Continuacion)

PARA jj = 1;1; (fil-1)
PARA z = 1;1;col
SI (jj+1 == k) ENTONCES
m(jj+l,z) = m(jJj+1l,z)=mul*m(ii, z)
FIN SI
FIN PARA
FIN PARA
FIN SI
FIN PARA
HACER ii = ii + 1
FIN MIENTRAS
DEFINIR suma = 0
PARA 1 = fil;-1;1
PARA j = i+1;1;fil
suma = suma + m(i,j)*x(j,1)
FIN PARA
x(i,1) = (1/m(i,1))* (m(i,col)-suma)
FIN PARA

RETORNAR x
FIN FUNCION

Pseudocédigo 7 — SIMPSOM13() |

FUNCION integ = SIMPSOM13 (mxy,xi,xf, h)
OBTENER numero de filas de mxy y ASIGNAR a datos
HACER h abs (xf-xi) / (datos-1)
DEFINIR sumpar 0

DEFINIR sumimpar =

0

PARA i = 2;1; (datos-1)
ASIGNAR a mod el modulo de i/2

SI (mod == 0) ENTONCES
sumpar = sumpar + mxy(i,2)
SINO
sumimpar = sumimpar + mxy(i,2)
FIN SI
FIN PARA

HACER integ (h/3)* (mxy(1,1) + 4*sumimpar + 2*sumpar + mxy(datos,2))
RETORNAR integ

FIN FUNCION

233




Pseudocédigo 8 —- TRAPCOMP() |

FUNCION integ = TRAPCOMP (mxy,xi, xf)
OBTENER numero de filas de mxy y ASIGNAR a datos
HACER h = abs(xf-xi)/ (datos-1)
DEFINIR sum = O

PARA i =2;1; (datos-1)

suma = suma + mxy(i,2)
FIN PARA
HACER integ = (h/2) *(mxy(1,2) + 2*suma + m(datos,2))

RETORNAR integ
FIN FUNCION

Pseudocédigo 9 — REGLINEAL() |

FUNCION [coef, r2] = REGLINEAL (matz,maty,grado)
OBTENER numero de filas de matz y ASIGNAR a zfila
OBTENER numero de columnas de matz y ASIGNAR a zcol

DIMENSIONAR a zcopy como matriz de zfila filas por (grado + 1) columna
DIMENSIONAR a mata como matriz de (grado + 1) filas por 1 columna
DIMENSIONAR a matzt como matriz de (grado + 1) filas por zfila columna

PARA i = 1;1 zfila
PARA j = 1;1; (grado+1)
SI (j > 2) ENTONCES

zcopy (i,]J) = matz(i,2)"(j-1)
SINO
zcopy(i,J) = matz(i,2)
FIN SI
FIN PARA

FIN PARA

PARA i = 1;1; (gardo+l)
PARA j = 1;1;zfila
matzt (i,3j) = zcopy(j,1i)
FIN PARA
FIN PARA

//Metodo de la matriz inversa
HACER coef = ((matzt*zcopy)”"-1)* (matzt*maty)

DEFINIR suma = 0
PARA i = 1;1;xfila

suma = suma + maty(i,1)
FIN PARA

HACER med = suma/zfila

DEFINIR st = 0
PARA i = 1;1;zfila

st = st +(maty(i,1)-med) "2
FIN PARA

DEFINIR sumal = 0

Continga. ..
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Pseudocédigo 9 — REGLINEAL() (Continuacion) ‘

PARA i = 1;1;zfila
DEFINIR suma2 = 0
PARA j = 1;1; (grado+l)

sumaz2 = sumaz?2 + (coef (j)*szopy(i,]))
FIN PARA
sumal = sumal + (maty(i,1)-suma2) "2
FIN PARA
HACER sr = sumal
HACER r2 = (st-sr)/st

RETORNAR coef
RETORNAR r2
FIN FUNCION

Pseudocdédigo 10- REG NO_LINEAL() ‘

FUNCION [p, r] = REG_NO_LINEAL(m,pO, f,df)
OBTENER el numero de fila de m y ASIGNAR a n
OBTENER el numero de columnas de pO y ASIGNAR a var
DIMENSIONAR a z como una matriz de n filas por var columnas
DIMENSIONAR a a como una matrzi de 1 fila por var columnas

HACER a = pO
HACER criterio = false (variable buleana)
HACER iteracion =1

MIENTRAS (criterio <> true)
PARA i = l:l:var
PARA j = 1l:1:n
HACER derMat = df (m(j,1), a)
HACER z(j,1) = derMat(i,1)
FIN PARA
FIN PARA

//Obteniendo matrez D de diferencias
PARA i1 = 1l:1:n

HACER d(i,1) = m(i,2) - f(m(i, 1), a)
FIN PARA

//Obteniendo parémetros de la iteracion i

OBTENER la transpuesta de z y asignar a zt

HACER aAnt = a

HACER da = ((zt*z)"-1)*(zt*d) //Método de la matriz transpuesta

OBTENER transpuesta de da y ASIGNAR a dat
HACER a = aAnt + dat //Nuevo valor para a

HACER criterio = true

PARA i = 1l:1:var
LLAMAR a err(a(i), aAnt(i)) y ASIGNAR a dif
HACER matErr (iteracion, 1) = iteracion
HACER matErr (iteracion, i+1) = dif

Continta. ..
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Pseudocédigo 10 - REG_NO_LINEAL() (Continuacion) |

SI (dif <= 0.00005)
HACER estado = true

SINO
HACER estado = false
FIN SI

HACER criterio = criterio && estado
FIN PARA

HACER iteracion = iteracion + 1
FIN MIENTRAS

//Calculo de la media de los datos
HACER suma = 0
PARA i1 = 1:1:n

HACER suma = suma + m(i, 2)
FIN PARA
HACER med = suma/n

//Calculo de St y Sr
HACER st = 0
PARA i = 1:1:n
HACER st = st + (m(i,2) - med)”"2
FIN PARA

HACER sr = 0
PARA I = 1:1:n

HACER sr
FIN PARA

sr + (m(i,2)-f(m(i, 1), a))"2

RETORNAR p = a
RETORNAR r (st - sr)/st

LLAMAR a graficoerror (matErr)
FIN FUNCION

Pseudocédigo 11 — INTER _LINEAL() \

FUNCION IntLineal = INTE_LINEAL (m,vr)
DEFINIR n = numero de filas de m
DEFINIR f = numero de columnas de vr
DEFINIR mr = matriz de ceros con f filas y 2 columnas
PARA i = 1; 1; n-1
PARA y = 1; 1; £
ST (m (i,1) <= vr(y) Y vr(y)<=m(i+l,1)) ENTONCES
HACER mr (y,1l) = vr(y)
HACER mr(y,2)= m(i,2)+(m(i+1,2)-m(i,2))/ (m(i+1,1)-m(i,1)*(vr(y)-

m(i, 1))
FIN SI
SI (1 ==1Y vr(y) <= m(i,1l)) ENTONCES
HACER mr (y,1) = vr(y)
HACER mr (y,2) = m(i,2)+(m(i+1,2)-
m(i,2))/(m(i+1,1)m(i,1)* (vr(y)-m(i, 1))
FIN SI

Continga. ..
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Pseudocédigo 11 — INTER_LINEAL() (Continuacion) |

SI (1 == n-1 Y vr(y) <= m(i+1,1)) ENTONCES
HACER mr (y,1l) = vr()
HACER mr (y,2)=m(i,2)+(m(i+1,2)-m(i,2))/ (m(i+1,1)- m(i,1)* (vr(y)-
m(i,1))
FIN SI
HACER y = y+1
FIN PARA
HACER 1= 1 +1
FIN PARA
IMPRIMIR mr
FIN FUNCION

Pseudocédigo 12 — INTER CUADRADA() |

FUNCION IntCuadrada = INTER_CUADRADA (m,vr)
DEFINIR n = nUmero de filas de m
DEFINIR f = numero de columnas de vr
DEFINIR mr = matriz de ceros con f filas y 2 columnas
SI n > 2
PARA i = 1;1; n-2
HACER b0 = m(i,2)

HACER bl = (m(i+1,2)-m(i,2))/(m(i+1,1)-m(i,1))
HACER b2l = (m(i+2,2)- (1+1 2))/(m(i+2,1)-m(i+1,1))
HACER b22 = (m(i+1,2)- ))/ (m(i+1,1)-m(i+2,1))
HACER b23 = m(i+2,1)-m (1,1)

HACER b2 = (b21-b22)/b23

PARA 1 = 1;1;f

SI (m(i,1) <= vr( Y vr(y) <= m(i+2,1)) ENTONCES

)
HACER mr (y,1) vr (y)
HACER mr( 2) = b0+bl* (vr(y)- m(i,1))+
b2*(vr(y)— m(i,1))*(vr(y)-
m(i+l,1))
FIN SI
SI (1 ==1Y vr(y) <= m(i,1l)) ENTONCES
HACER mr(y,1l) = vr(y)
HACER mr(y,2) = bO0+bl*(vr(y)- m(i,1))+
b2* (vr (y) - m(i,1))*(vr(y)-
m(i+l,1))
FIN SI
SI (i== n-2 Y vr(y) >= m(i,1l)) ENTONCES
HACER mr(y,1l) = vr(y)
HACER mr (y,2) = bO0+bl*(vr(y)- m(i,1))+
b2*(vr(y)— m(i,1))*(vr(y)-
m(i+l,1))
FIN SI
HACER y = y +1
FIN PARA
HACER i = i+1
FIN PARA
FIN SI

AN

IMPRIMIR “Los pares ordenados problema son:
RETORNAR mr
FIN FUNCION
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Pseudocédigo 13 — INTER NEWTON() ‘

FUNCION Newton = INTER NEWTON (m,vr)
DEFINIR f = numero de columnas del vector vr
DEFINIR n = numero de filas de la matriz m
DEFINIR mp = zeros(n,n+l)
PARA i = 1;1;n

HACER mp(i, 1) = m(i, 1)
HACER mp(i,2) = m(i,2)
FIN PARA

DENIFNIR z = 1
DEFINIR X = variable utilizada en un polinomio
PARA y = 1;1;n

HACER y = y +1

PARA 1 = y-1;1;n

HACER k = (i-1*2z)
HACER mp(i,y) = (mp(i,y-1)-mp(i-1,y-1))/ (mp(i,1)-mp(k,1))
HACER i = i+1
FIN PARA
HACER z = z + 1
FIN PARA
DEFINIR y = 2

DEFINIR it = 1

DEFINIR new = mp(1l,2)

PARA 1 = 2;1;n
HACER it = it*(x-mp(i-1,1))
HACER y = y+1
HACER new = newt+ (mp(i,y)*it)
HACER i = i+1

FIN PARA

DEFINIR mr = matriz de ceros de 2 columnas por f filas
PARA 1 = 1;1;f

HACER mr(i,1) = vr (i)

HACER mr (i,2) = al resultado de evaluar el polinomio New

sustituyendo el valor vr (i) en lugar de la variable x.
FIN PARA

RETORNAR mr
FIN FUNCION

Pseudocédigo 14 - INTER LAGRANGE() ‘

FUNCION Lagrange = INTER LAGRANGE (m,vr)
DEFINIR n = nUmero de filas que tiene la matriz m
DEFINIR 1lx = Matriz de una columna y n numero de filas
DEFINIR x = variable polinomial
PARA i = 1;1;n
PARA j =1;1;n
SI (j < > 1) ENTONCES

HACER 1x(i,1) = 1x(i,1)* (x-m(j,1))/(m(i,1)-m(j,1))
FIN SI
HACER j = 3§ +1
FIN PARA
HACER i = i+l
FIN PARA
Continga. ..
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Pseudocédigo 14 —- INTER_LAGRANGE() (Continuacion) |

DEFINIR rvdy = 0
PARA i = 1;1;n
HACER rvdy = rvdy+lx(i,1)*m(i,2)
FIN PARA

DEFINIR r = nUmero de columnas que contiene el vector vr
DEFINIR tr = Matriz de CEROS de 2 columnas y r numero filas
PARA i = 1;1;r

HACER tr(i,1l) = vr (i)
HACER tr(i,2) = Resultado de evaluar x = vr (i) en el polinomio
rvdy
FIN PARA

RETORNAR tr
FIN FUNCION

Pseudocddigo 15— DER_CENTRADA() |

FUNCION derivada = DERIVADA CENTRADA (m, vr)
DEFINIR r = nUmero de columnas que tiene el vector vr
DEFINIR md = Matriz de ceros de 2 columnas y r nUmero de filas.
DEFINIR ff = Vector de ceros de r numero de columnas
LLAMAR a la funcidén PASO(m) y asignar el valor a la variable h
PARA a = 1; 1; «r
HACER md(a,1l) = vr(a)
LLAMAR a la funcidén VECTOR(vr,h,1l) y asignarlo a la variable f
LLAMAR a la funciédn INTER;LAGRARANGE(m,fT) y asignarla a la va-
riable ff
HACER x = 4
HACER md(a,2)= (-ff(x+2,2)+8*ff (x+1,2)-8*ff(x-1,2)+ff(x-2,2))/(12*h)
FIN PARA
RETORNAR md
FIN FUNCION

Pseudocddigo 16 —- DER_ADELANTE() |
FUNCION derivada = DERIVADA ADELANTE (m,vr)

DEFINIR r = nUmero de columnas del vector vr

DEFINIR md = matriz de CEROS de dos columnas y r filas

DEFINIR f = Vector de CEROS de 7 columnas

LLAMAR a la funcidén PASO(m) y ASIGNAR el valor a la variable h

PARA a = 1;1;n
LLAMAR a la funcién VECTOR(vr,h,2) y asignarlo a la variable f
LLAMAR a la funciédn INTER_LAGRARANGE(m,fT) y asignarla a la varia-

ble ff
HACER x = 1
HACER md(a,2) = (-ff(x+2,2)+4*ff (x+1,2)-3*ff(x,2))/(2*h)
FIN PARA
RETORNAR md
FIN FUNCION
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Pseudocédigo 17— DER_ATRAS() |

FUNCION derivada = DERIVADA ATRAS (m,vr)
DEFINIR r = nUmero de columnas del vector vr
DEFINIR md = matriz de CEROS de dos columnas y r filas
LLAMAR a la funcidén PASO(m) y asignar valor a la variable h
PARA a = 1;1;n
LLAMAR a la funcién VECTOR(vr,h,3) y asignarlo a la variable f
LLAMAR a la funcién INTER_LAGRARANGE(m,fT) y asignarla a la varia-
ble ff
HACER x = 1
HACER md (a,2)=(3*ff(x,2)-4*ff(x-1,2)+ff (x-2,2))/ (2*h)
FIN PARA
RETORNAR md
FIN FUNCION

b) Termodinamica quimica

Pseudocédigo 18 — ZCAL() ‘

FUNCION =z = ZCAL(tr,pr,w,ecu, fase)
//Asignacidén de paradmetros segun EoS
LLAMAR a funcidén PEOS() y asignar a vector [atr, sigma, eps, omega,
psi, zc]

//Célculo de beta y g
HACER zbeta = omega*pr/tr
HACER g = (psi*atr)/ (omega*tr)

//Seleccidén de célculo segun fase
SI (fase == 1) ENTONCES //Vapor
HACER fz =-z+l+zbeta—g*zbeta*
((z-zbeta) / ((z+eps*zbeta) (z+sigma*zbeta)))
LLAMAR a funcién NEWRAPH(fz,1,0.0005) y asignar resultado a
z//Puede ser otro método para raices
SINO SI (fase == 2) ENTONCES//Liquido
HACER fz = -z+t+zbeta+ (zteps*zbeta) * (z+sigma*zbeta) *
((1l+zbeta-1)/ (g*zbeta))
LLAMAR a funcién NEWRAPH (fz,zbeta,0.0005) y asignar resul-
tado a z//Puede ser otro método para raices
FIN SI
RETORNAR r
FIN FUNCION

Pseudocddigo 19 — HRZ() |

FUNCION hrz = HRZ (z,tr,pr,w,ecu) //Devuelve Hr/RT
//Asignacidén de paradmetros segun EoS
LLAMAR a funcidén PEOS() y asignar a vector [atr, sigma, eps, omega, psi,

zcC]
//Asignando valor de la derivada dlna(Tr)/dLn(Tr)
SI (ecu == ) ENTONCES
HACER datr = -0.5
SINO SI (ecu == ) ENTONCES
HACER datr = (0.48+41.574*w-0.176*w"2)* (tr/atr) "2

Continta. ..
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Pseudocédigo 19 — HRZ() (Continuacion) \

SINO SI (ecu == 3) ENTONCES
HACER datr = (0.374664+1.5422*w-0.26992*w"2) * (tr/atr) "2
FIN ST

//Calculo de beta y gq

HACER zbeta = omega*pr/tr
HACER g = (psi*atr)/ (omega*tr)
//Calculo de I

SI (sigma <> eps) ENTONCES

HACER I = (1/(sigma-eps))*1ln((z+sigma*zbeta)/ (z+eps*zbeta))
SINO SI (sigma == eps) ENTONCES

HACER I = zbeta/ (z+eps*zbeta)
FIN SI

HACER hrz = z-1+(datr-1)*g*I
RETORNAR hrz
FIN FUNCION

Pseudocédigo 20 — SRZ() ‘

FUNCION hrz = SRZ (z,tr,pr,w,ecu)
//Asignacidén de parametros segun EoS

LLAMAR a funcidén PEOS() y asignar a vector [atr, sigma, eps, omega, psi,

zc]
//Asignando valor de la derivada dlna(Tr)/dLn(Tr)
SI (ecu == 1) ENTONCES
HACER datr = -0.5
SINO SI (ecu == 2) ENTONCES
HACER datr = (0.48+41.574*w-0.176*w"2)* (tr/atr) "2
SINO SI (ecu == 3) ENTONCES
HACER datr = (0.374664+1.5422*w-0.26992*w"2)* (tr/atr) "2

FIN SI

//Célculo de beta y g

HACER zbeta = omega*pr/tr
HACER g = (psi*atr)/ (omega*tr)
//Calculo de I

SI (sigma <> eps) ENTONCES

HACER I = (1/(sigma-eps))*1ln((z+sigma*zbeta)/ (z+eps*zbeta))
SINO SI (sigma == eps) ENTONCES

HACER I = zbeta/ (z+eps*zbeta)
FIN SI

HACER srz = 1ln(z-zbeta)+datr*g*I
RETORNAR hrz
FIN FUNCION
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Pseudocédigo 21— PEOS() |

FUNCION [atr, sigma, eps, omega, psi, zc] = PEOS(tr,w,ecu)
//Asignacidén de paradmetros segun modelo de EoS
SI (ecu == 1) ENTONCES//RW

HACER atr = tr*-0.5
HACER sigma 1

HACER eps = 0
HACER omega = 0.08664
HACER psi = 0.42748
HACER zc = 1/3
SINO SI (ecu == 2) ENTONCES//SRW
HACER atr = (1+4(0.48+1.574*w-0.176*w"2)* (1-(tr"0.5)))"2
HACER sigma = 1
HACER eps = 0
HACER omega = 0.08664
HACER psi = 0.42748
HACER zc = 1/3
SINO SI (ecu == 3) ENTONCES//PR
HACER atr = (1+(0.37464+1.5422*w-0.26992*w"2)* (1-(tr"0.5)))"2
HACER sigma = 2.41421
HACER eps = -0.41421

HACER omega = 0.0773
HACER psi = 0.45724
HACER zc = 0.20740
FIN SI
FIN FUNCION

Pseudocédigo 22 — HRB() \

FUNCION hrb = HRB(tr,pr,w)
LLAMAR a funcion BTR(tr) y asignar a vector [b0,bl,db0,dbl]
HACER hrb = pr* (bO-tr*db0O+w* (bl-tr*dbl))
MOSTRAR hrb

FIN FUNCION

Pseudocddigo 23 — SRB() |

FUNCION srb = SRB(tr,pr,w)
LLAMAR a funcion BTR(tr) vy asignar a vector [b0,bl,db0,dbl]
HACER srb = -pr* (dbO+w*dbl)
MOSTRAR srb

FIN FUNCION

Pseudocodigo 24 — BTR() |

FUNCION [b0,bl,db0,dbl] = BTR(tr)
b0=0.083-(0.422/tr"1.6)
b1=0.139-(0.172/tr"4.2)
db0=0.675/tr"2.6
db1=0.722/tr"5.2

FIN FUNCION
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Pseudocédigo 25 - HRG() |

FUNCION hrg = HRG(hrO,hrl,w)
hrg = hrO+w*hrl
FIN FUNCION

Pseudocédigo 26 — SRG()

FUNCION srg = SRG(hrO,hrl,w)
srg = srO0+w*srl
FIN FUNCION

Pseudocodigo 27 — ZGEN() |

FUNCION z = ZGEN(hr0,hr1,w)
z = zr0+w*zrl
FIN FUNCION

Pseudocédigo 28 — HCPI() |

FUNCION hcpi = HCPI(ti,tf,a,b,c,d)
//Definicién de la funcidn para Cp
FUNCION cph = CPH(t)

HACER cph = a + b +c*t"2 + d*t"-2
FIN FUNCION

hcpi = intg (ti,tf,CPH)//Funcion intg es propia Scilab para integrar
RETORNAR hcpi
FIN FUNCION

Pseudocédigo 29 — SCPI() ‘

FUNCION scpi = SCPI(ti,tf,a,b,c,d)
/Definicidén de la funcidébn para Cp
FUNCION cps = CPS(t)
HACER cps= (a/t) + b +c*t + d*t~-3
FIN FUNCION

scpli = intg (ti,tf,CPS)//Funcion intg es propia Scilab para integrar
RETORNAR hcpi
FIN FUNCION
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Pseudocédigo 30 - HEVAP() |

FUNCION hlv = HEVAP (trn,trf,pc)
HACER hn = 1.092* (1In(pc)-1.013)/(0.93-trn)

SI (0.57 < trn O trn < 0.71) ENTONCES
n = 0.74*trn - 0.116

SINO SI () ENTONCES
n= 0.3

SINO SI () ENTONCES
n = 0.41

FIN SI

HACER hlv = h *((1 - trf)/(1 - trn))”"n
FIN FUNCION

Pseudocodigo 31 — PHIB() |

FUNCION fug = PHIB(t,p,y,tc,pc,vc,zc,w)
OBTENER numero de columnas de y y ASIGNAR a ncomp

DIMENSIONAR a tcij, pcij, vecij, zcij, wij, bij como matrices de ncomp

filas por ncomp columna

//Calculo de las propiedades cruzadas
PARA 1 = 1l:1l:ncomp
PARA j = l:1l:ncomp
SI (j == i) ENTONCES
HACER tcij(i,j)=tc(l,1i)
HACER wij(i,3)=w(l,1)
HACER zcij(',j)=zc(1 i)

HACER vcij (1 ) c(1l,1)
HACER pcij (i c(l,1)
SINO
HACER tcij (i )=(tc(l l)*tC(l j))~0.5;
HACER wij (i,3)=(w(l,1i)+w( /2
HACER zcij(i,]3)=(z ( )+zc )/2;
HACER
veid (i, 3)=(((ve(1,1) 2 (1/3))+(ve(1,3)~(1/3)))/2) 3
HACER pcij(i,Jj)=zcij(i,3)*83.14*tcij(i,7)/vcij(i,7)
FIN SI
FIN ARA

FIN PARA

//Calculo de los coeficientes viriales
PARA i = 1l:1:ncomp
PARA j = 1l:1:ncomp
HACER trij = t/tcij(i,7)

LLAMAR a funcion BTR(trij) y asignar a vector [b0, bl]
HACER coefb = bO0+wij (i, j)*bl
HACER bij(i,J) = (83.14*tcij( ) /pcij(i,3)) *coefb
FIN PARA
FIN PARA
//Calculo de los coeficientes de fugacidad
PARA k = 1l:1:ncomp
DEFINIR suma =0
Continta...
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Pseudocédigo 31 — PHIB() (Continuacion) |

PARA i1 = 1l:1l:ncomp
HACER sigik = 2*bij(i,k)-bij(i,1)-bij(k,k)
PARA j=1:1:ncomp
HACER sigij = 2*bij(i,Jj)-bij(i,i)-bij(3,])
HACER suma = suma + y(1l,1i)*y(l,3)*(2*sigik-sigi]j)
FIN PARA
FIN PARA
HACER fug (k,1) =
exp ((p/(83.14*t))* (bij (k, k)+0.5*suma))
FIN PARA
RETORNAR fug
FIN FUNCION

Pseudocodigo 32 — ANTOINE() |

FUNCION psat = ANTOINE (a,b,c,t)//T en K
HACER psat = exp(a-b/ (c+t-273.15))
RETORNAR psat

FIN FUNCION

Pseudocédigo 33 — WILSON() ‘

FUNCION coefact = WILSON(t,x,v,a)
OBTENER numero de columnas de x y ASIGNAR a ncomp

//Calculo de parémetros. R en cal/mol K
PARA 1 = 1l:1l:ncomp
PARA j = l:1l:ncomp
SI (i <> j) ENTONCES

HACER A(i,3) = (v(j)/v(i))*exp(-a(i)/(1.9872*t))
SINO
HACER A(i,j) =1
FIN SI
FIN PARA

FIN PARA

//Calculo del coeficiente de actividad
PARA i1 = 1l:1l:ncomp

sumal = 0
PARA j=1:1:ncomp
sumal = sumal + x(j)*A(i,7)
FIN PARA
sumaz2 = 0
PARA k =1l:1:ncomp
suma3 = 0
PARA j = l:1l:ncomp
suma3 = suma3 + x(3)*A(k,7J)
FIN PARA
suma?2 = suma?2 + (x(k)*A(k,1i)/suma3)
FIN PARA
HACER 1lny (i) = 1- In(sumal)-suma?2
FIN PARA

HACER coefact = exp(lny); RETORNAR coefact; FIN FUNCION
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Pseudocédigo 34 - VANLAAR()

FUNCION coefact = VANLAAR (a, x)
HACER coefact(l,1)=exp(a(l,1)*(1+(a(l,1)*x(1,1))/
HACER coefact(1l,2)=exp(a(l,2)*(1+(a(l,2)*x(1,2))/(a(l,1)*x(1,1))))
RETORNAR coefact

FIN FUNCION

FUNCION coefact = MARGULES (a, x)
HACER coefact (1,1)=exp(a(l
HACER coefact (1,2)=exp(a(2)* (1+(a(2)*x(2)/a(l)*x(1)))"(-2))
RETORNAR coefact

FIN FUNCION

Pseudocédigo 36 — BUEBUJAP() |

FUNCION [p,y] = BURBUJAP(t,x,modelo)

LLAMAR funcion datos (modelo) y asignar a vector
[opc,vi,ai]j,ctnl,ctn2,tc,pc,vec, zc,w]

HACER phi = [1,1]

//Calculo de Psat en bar (1/100)
LLAMAR a funcion PSAT(ctnl(l), ctnl(2), ctnl(3),t) y ASIGNAR a
psat (1) /100
LLAMAR a funcion PSAT(ctn2(l), ctn2(2), ctn2(3),t) y ASIGNAR a
psat(2)/100

SI (opc == 1) ENTONCES

LLAMAR a funcion WILSON (t,x,vi,aij) y asignar a act
SINO SI (opc == 2) ENTONCES

LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,x) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES

LLAMAR a funcion MARGULES (aij,x) y asignar a act
FIN SI

HACER dif =1
HACER iteracion = 1

HACER pit =
(x(2) *act (2) *psat (

( 1)*act( ) *psat (1) /phi (1)) +

2
HACER yit (1,1

)2

X (

) /phi(2))
)

)

= x(l)*act(l)*psat )/ (phi (1) *pit)
HACER yit (1 = x(2)*act (2) *psat(2)/ (phi(2) *pit)
HACER mgraf(l1,1) = iteracion
HACER mgraf(l,2) = dif

MIENTRAS (dif > 0.0005)
//Calculo de PHI = phi/phisat
SI (modelo == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion PHIB(t,pit,yit,tc,pc,vc,zc,w) y asignar a phii

Continga. ..
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Pseudocédigo 36 - BUEBUJAP() (Continuacion) |

PARA i=1;1;2
phisat (i) = PHIB(t,psat(i),1l,tc(i),pc(i),ve(i), zc (i), w(i))
phi (i) = phii(i)/phisat (i)
FIN PARA
FIN SI

//Calculo de P
pitant = piy
HACER pit = (x(1)*act(l)*psat(l)/phi(l)) +
(x(2) *act (2) *psat (2) /phi(2))
//Calculo de {yi}
HACER yit(1l,1) = x(1)*act(l)*psat (1)
HACER yit(1,2) x(2) *act (2) *psat (2)

/ (phi (1
/ (phi (2

LLAMAR a funcion err(pit,pitant) y asignar a dif
HACER iteracion = iteracion +1

HACER mgraf (iteracion,l) = iteracion
HACER mgraf (iteracion,?2) dif
FIN MIENTRAS
IMPRIMIR “:;Desea mostrar grafico de convergencia?”
IMPRIMIR “1. SI”
IMPRIMIR “2. NO”
LEER opcGraf

SI (opcGraf == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion graficoerror (mgraf)
FIN SI

RETORNAR p = pit*100 //Mostrando en kPa
RETORNAR y = yit
FIN FUNCION

Pseudocédigo 37 — ROCIOP() \

FUNCION [p,x] = ROCIOP(t,y,modelo)

LLAMAR funcion datos(modelo) y asignar a vector
[opc,vi,ai]j,ctnl,ctn2, tc,pc,ve, zCc,w]

HACER phi = [1,1]
HACER act = [1,1]
//Calculo de Psat en bar (1/100)
LLAMAR a funcion PSAT(ctnl(l), ctnl(2), ctnl(3),t)/100 y ASIGNAR a
psat (1)
LLAMAR a funcion PSAT(ctn2(1l), ctn2(2), ctn2(3),t)/100 y ASIGNAR a
psat (2)

HACER pit = 1/((y(1)*phi(l)/(act(l)*psat(l))) +
(y(1)*phi(1)/ (act (1) *psat(1l))))

HACER xit(1,1) = (y(1)*phi(l)*pit)/(act(l)*psat(l))
HACER xit (1,2) = (y(2)*phi(2)*pit)/(act (2)*psat (2))

Continta. ..
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Pseudocédigo 37 — ROCIOP() (Continuacion)

SI (opc == 1) ENTONCES

LLAMAR a funcion WILSON (t,xit,vi,aij) y asignar a act
SINO SI (opc == 2) ENTONCES

LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,xit) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES

LLAMAR a funcion MARGULES (aij,xit) y asignar a act
FIN SI

HACER pitAnt = pi
HACER pit = 1/ ((y )*phi(l)/(act(l)*psat(l)))+
(y (1 )*phl( )/ (act (1) *psat(1))))

LLAMAR a function err(pit,pitAnt) y ASIGNAR a dif
HACER iteracion =1

HACER mgraf (1,1) iteracion

HACER mgraf (1,2) = dif

MIENTRAS (dif > 0.0005)
SI (modelo == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion PHIB(t,pit,y,tc,pc,vec,zc,w) y asignar a phii
PARA 1i=1;1;2

phisat (i) = PHIB(t psat(i) ,1,tc (i) ,pc(i),vc(i) , zc(i) ,w(i))
phi (i) = phi(i)/phisat (i)
FIN PARA
FIN SI
HACER difl = 1; dif2 =1

HACER it =

=

MIENTRAS (difl > 0.0005 Y dif2 > 0.0005)
HACER xit (1,1) = (y(1)*phi(1)*pit)/( 1) *psat (1))
HACER xit (1,2) = (y(2)*phi (2)*pit)/( 2) *psat (2))

//Normalizando valores

HACER xit(1,1) = x1t( )/( ( 1) +xit(1,2))
HACER xit (1,2) = xit( Y/ ( , 1) +xit(1,2))
HACER actAnt = act
SI (opc == 1) ENTONCES

LLAMAR a funcion WILSON (t,xit,vi,aij) y asignar a act
SINO SI (opc == ) ENTONCES

LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,xit) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES

LLAMAR a funcion MARGULES (aij,xit) y asignar a act
FIN SI

LLAMAR a function err(act(l),actAnt(l)) y ASIGNAR a difl
LLAMAR a function err(act(2),actAnt(2)) y ASIGNAR a dif?2

HACER it = it + 1
FIN IENTRAS

HACER pitAnt = pit
HACER pit = 1/((y(1l)*phi(1l)/(act(l)*psat(l)))+
(y(1)*phi(l)/ (act(l)*psat(l))))

Continta. ..
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Pseudocédigo 37 — ROCIOP() (Continuacién)

LLAMAR a funcion err(pit,pitAnt) y ASIGNAR a dif
HACER iteracion = iteracion + 1

FIN MIENTRAS

HACER mgraf (iteracion,1l) = iteracion
HACER mgraf (iteracion, 2) dif

IMPRIMIR “;Desea mostrar grafico de convergencia?”
IMPRIMIR “1. SI”

IMPRIMIR “2. NO”

LEER opcGraf

SI (opcGraf == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion graficoerror (mgraf)
FIN SI

RETORNAR p = pit*100
RETORNAR x = xit
FIN FUNCION

Pseudocdédigo 38 —- BURBUJAT() ‘

FUNCION [t,y] = BURBUJAT (p,x,modelo)
LLAMAR funcion datos(modelo) y asignar a vector
[opc,vi,ai]j,ctnl,ctn2,tc,pc,vec, zc,w]

HACER phi = [1,1]
HACER tsat(l) = (ctnl(2)/(ctnl(l)-1In(p))-ctnl(3))+273.15
HACER tsat(2) = (ctn2(2)/(ctn2(1l)-1In(p))-ctn2(3))+273.15

HACER tit = x(1)*tsat(l)+x(2)*tsat(2)

LLAMAR a funcion PSAT(ctnl(l), ctnl(2), ctnl(3),t) y ASIGNAR a psat(l)
LLAMAR a funcion PSAT(ctn2(l), ctn2(2), ctn2(3),t) y ASIGNAR a psat(2)

SI (opc == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion WILSON (tit,x,vi,aij) y asignar a act
SINO SI (opc == 2) ENTONCES
LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,x) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES
LLAMAR a funcion MARGULES (aij,x) y asignar a act
FIN ST

//Seleccionando a especie 1 como j;
HACER j = 1

HACER psatj = p/ (((
((x(2

X l)*act(l)/Phi(l))*(psat( )/Psat(J)))
) )

(
*act (2) /phi (2)) * (psat (2) /psat (3))))

HACER titAnt = tit

HACER tit = (ctnl(2)/(ctnl(l)-1n(psat]j))-ctnl(3))+273.15
LLAMAR a funcion err(tit,titAnt) y ASIGNAR a dif

HACER iteracion =1

Continga. ..
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Pseudocédigo 38 - BURBUJAT() (Continuacion) ‘

HACER mgraf (1,1) =
HACER mgraf (1,2)

iteracion
= dif

MIENTRAS (dif > 0.0005)
LLAMAR a funcion
psat (1)
LLAMAR a funcion
psat (2)

HACER yit(1,1) =
HACER yit(1,2) =

PSAT (ctnl (1), ctnl(2), ctnl(3),t) y ASIGNAR a

PSAT (ctn2 (1), ctn2(2), ctn2(3),t) y ASIGNAR a

x (1) *act (1) *psat (1)
x (2) *act (2) *psat (2)

SI == 1) ENTONCES

funcion PHIB(tit,p/100,yit,tc,pc,vc,zc,w) y asignar a

(modelo
LLAMAR a
phii
PARA i=1;1;2

phisat (i) = PHIB(tit,psat(i)/100,1,tc(i),pc(i),ve(i),zc (i), w(i))
phi (i) = phi (i) /phisat (i)
FIN PARA
FIN SI
SI (opc == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion WILSON (tit,x,vi,aij) vy asignar a act
SINO SI (opc == 2) ENTONCES
LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,x) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES
LLAMAR a funcion MARGULES (aij,x) y asignar a act
FIN SI

HACER psatj = p/ (((x(1)*act(1l)/phi(1l))*(psat(l)/psat(3)))+
((x(2)*act(2)/phi(2))* (psat(2)/psat(3))))
HACER titAnt = tit

HACER tit = (ctnl(2)/(ctnl(l)-1n(psatj))-ctnl(3))+273.15
LLAMAR a funcion err(tit,titAnt) y ASIGNAR a dif

HACER iteracion = iteracion + 1

iteracion
dif

HACER mgrafiteracionl,l)
HACER mgraf (iteracion,2) =
FIN MIENTRAS

IMPRIMIR “:;Desea mostrar grafico de convergencia?”

IMPRIMIR “1. SI”
IMPRIMIR “2. NO”
LEER opcGraf
SI (opcGraf == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion graficoerror (mgraf)
FIN SI
RETORNARt = tit
RETORNAR y = yit

FIN FUNCION
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Pseudocédigo 39 - ROCIOT() ‘

FUNCION [t,x] = ROCIOT (p,y,modelo)

LLAMAR funcion datos (modelo) y asignar a vector
[opc,vi,ai]j,ctnl,ctn2, tc,pc,ve, zc,w]

HACER phi = [1,1]
HACER act = [1,1]
HACER tsat(l) = (ctnl( )/ (ctnl (1)-1n(p))-ctnl(3))+273.15
HACER tsat(2) = (ctn2(2)/(ctn2(1l)-1In(p))-ctn2(3))+273.15

HACER tit = x(1)*tsat(l)+x(2)*tsat(2)

LLAMAR a funcion PSAT(ctnl(l), ctnl(2), ctnl(3),t)/100 y ASIGNAR a
psat (1)

LLAMAR a funcion PSAT(ctn2(1l), ctn2(2), ctn2(3),t)/100 y ASIGNAR a
psat (2)

//Seleccionanao la especie j
HACER j = 1

HACER psatj = p* ((y(1)*phi(l)/act(l))* (psat( ) /psat (1))
+ (y(2)*phi (2 /act 2)) *(psat (j) /psat(2)))
HACER tit = (ctnl(2)/ (ctnl( l) In(psatj)) - ctnl(3))+273.l5

LLAMAR a funcion PSAT(ctnl(l), ctnl(2), ctnl(3),t) y ASIGNAR a psat(l)
LLAMAR a funcion PSAT(ctn2(l), ctn2(2), ctn2(3),t) y ASIGNAR a psat(2)

HACER xit (1,1)=(y (1) *phi (1) *p)
HACER xit (1,2)=(y(2)*phi(2) *p)

(act (1) *psat (1))

/
/ (act (2) *psat (2))

actAnt = act

SI (opc == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion WILSON (tit,xit,vi,aij) y asignar a act
SINO SI (opc == 2) ENTONCES
LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,xit) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES
LLAMAR a funcion MARGULES (aij,xit) y asignar a act
FIN SI
HACER psatj = p* ((y(1)*phi(l)/act(l))* (psat ) /psat (1)) +
(y(2)*phi (2) /act (2)) * (psat (j /psat 2)))

HACER titAnt = tit
HACER tit = (ctnl(2)/(ctnl(l)-1n(psat]j))-ctnl(3))+273.15
LLAMAR a funcion err(tit,titAnt) y ASIGNAR a dif

HACER iteracion = 1

HACER mgraf (iteracion, 1) = iteracion
HACER mgraf (iteracion,2) = dif
SI (modelo == ) ENTONCES

LLAMAR a funcion PHIB(tit,p/100,y,tc,pc,vc,zc,w) vy asignar a phii

Continga. ..
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Pseudocédigo 39— ROCIOT() (Continuacion) |

PARA i=1;1;2
phisat (i) =
PHIB (tit,psat(i)/100,1,tc (i) ,pc(i),ve(i),zc(i),w(i))
phi (i) = phi(i)/phisat (i)
FIN PARA
FIN ST

HACER xit (1,1)=(y (1) *phi(1l)*p)
HACER xit (1,2)=(y(2)*phi(2)*p)

(act (1) *psat (1))
(act (2) *psat (2))

HACER actAnt = act

SI (opc == 1) ENTONCES

LLAMAR a funcion WILSON (tit,xit,vi,aij) y asignar a act
SINO SI (opc == 2) ENTONCES

LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,xit) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES

LLAMAR a funcion MARGULES (aij,xit) y asignar a act
FIN SI
HACER psatj = p*((y(1l)*phi(1l)/act(1l))* <psat< ) /psat (1)) +

(v (2) *phi (2) /act (2)) * (psat (J) /psat (2)))

HACER titAnt = tit

HACER tit = (ctnl(2)/(ctnl(l)-1n(psatj))-ctnl(3))+273.15
LLAMAR a funcion err(tit,titAnt) y ASIGNAR a dif

HACER iteracion = iteracion + 1

HACER mgraf (iteracion, 1) = iteracion
HACER mgraf (iteracion,2) = dif
HACER it = 1

MIENTRAS (dif > 0.0005)
LLAMAR a funcion PSAT(ctnl(l), ctnl(2), ctnl(3),t) y ASIGNAR a psat(l)
LLAMAR a funcion PSAT(ctn2(l), ctn2(2), ctn2(3),t) y ASIGNAR a psat(2)

SI (modelo == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion PHIB(tit,p/100,y,tc,pc,vc,zc,w) vy asignar a phii
PARA i=1;1;2
phisat (i) =
PHIB (tit,psat(i)/100,1,tc (i) ,pc(i),ve(i),zc(i),w(i))
phi (i) = phi(i)/phisat (i)
FIN PARA
FIN ST

LLAMAR a funcion err(act(l) ,actAnt(l)) y ASIGNAR a difl
LLAMAR a funcion err(act(2) ,actAnt(2)) y ASIGNAR a dif2

MIENTRAS (difl > 0.0005 Y dif2 > 0.0005)
HACER xit (1,1) = (y(1)*phi(1l)*pit)/(a ) *psat (1))
HACER xit (1,2) = (y(2)*phi(2)*pit)/(a *psat(2))

//Normalizando valores
HACER xit(1,1) = xit(1l,1)/(xit(1,1)+xit(1,2))
HACER xit (1,2) = xit(1,2)/(xit(1,1)+xit(1,2))

Continta. ..

252



Pseudocédigo 39— ROCIOT() (Continuacion) |

HACER actAnt = act
SI (opc == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion WILSON (tit,xit,vi,aij) y asignar a

act
SINO SI (opc == 2) ENTONCES
LLAMAR a funcion VANLAAR (aij,xit) y asignar a act
SINO SI (opc == 3) ENTONCES
LLAMAR a funcion MARGULES (aij,xit) y asignar a act
FIN SI

LLAMAR a funcion err(act(l),actAnt(l)) y ASIGNAR a difl
LLAMAR a funcion err(act(2),actAnt(2)) y ASIGNAR a dif2

HACER it = it + 1;
FIN MIENTRAS

HACER psatj = p* ((y (1) *phi(l)/act(l))* (psat(j)/psat(l))+
(y(2)*phi(2) /act (2)) * (psat (J) /psat (2)))
HACER titAnt = tit

HACER tit = (ctnl(2)/(ctnl(l)-1n(psatj))-ctnl(3))+273.15
LLAMAR a funcion err(tit,titAnt) y ASIGNAR a dif

HACER iteracion = iteracion + 1

HACER mgraf (iteracion, 1) = iteracion

HACER mgraf (iteracion,2) = dif

FIN MIENTRAS

IMPRIMIR “;Desea mostrar grafico de convergencia?”
IMPRIMIR “1. SI”

IMPRIMIR “2. NO”

LEER opcGraf

SI (opcGraf == 1) ENTONCES
LLAMAR a funcion graficoerror (mgraf)
FIN SI

RETORNARt = tit
RETORNAR x = xit
FIN FUNCION
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¢) Operaciones Unitarias

Pseudocdédigo 40 - DESTILACION _MT () ‘

FUNCION DESTILACION MT (alfa,x,rd,q)

LLAMAR a GRAF_EQUILIBRIO(alfa)

SI (g==1) ENTONCES

HACER g = 0.9999 //Aproximacion a 1 para evitar errores

FIN SI

//Graficando linea para xf, xd, xb

LLAMAR a plot([x(1),x(1)],[0,x(1)],’'- -k’)

LLAMAR a plot([x(2),x(2)],[0,x(2)],'- -k’)

LLAMAR a plot([x(3),x(3)],[0,x(3)],’- -k’)

//Detereminando coordenadas de interceto de las linea de rectificacién
con alimentacion

HACER ba = x(1)/(1-q)

HACER br = x(2)/ (rd+1)

HACER mr = rd/ (rd+1)

HACER -q/ (1-q)

HACER xi = (ba-br)/ (mr-ma)
HACER yi = mr*xi+br

HACER mag (yi-x(3))/ (xi-x(3))
HACER bag = yi - mag*xi

//Graficando linea de operacidn

LLAMAR a plot([x(1l),xi],[x(1),yi],’- k’)//Alimentacion
LLAMAR a plot([x(2) ,xi],[x(2),yi],’- k’)//Rectificacion
LLAMAR a plot([x(3),xi], [x(3),yi],’- k’)//Agotamiento

//Construccidén de platos
HACER i = 1

HACER platos (i,1) = x(2)

HACER platos (i,2) = x(2)

HACER i = 2

HACER npr = 0//Contador de platos en rectificacidn

HARCER npa = 0//Contador de platos en agotamiento

MIENTRAS (platos(i-1,1) > x(3))
HACER platos(i,1l) = -platos(i-1,2)/(platos(i-1,2)* (alfa-1)-alfa)
HACER platos(i,1) platos (i-1,2)
HACER (i+1,1) = platos(i,1)

SI (platos(i,1l) > xi) ENTONCES
HACER platos(i+1,2) = mr*platos(i,l)+br
HACER npr = npr + 1

SINO
HACER platos(i+l,2) = mga*platos(i,l) + bag
HACER npa = npa + 1

FIN SI

HACER 1 = 1 + 2
FIN MIENTRAS
HACER nplatos = npr + npa //Total de platos
LLAMAR a plot(platos(:,1), platos(:,2), ‘- k')
FIN FUNCION
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Pseudocédigo 41 — GRAF_EQUILIBRIO() ‘

FUNCION GRAF_EQUILIBRIO(alfa)
HACER x = [0: 0.1: 1]T //Vector columna para fracciones x
HACER yi =x

PARA i=1:1:11
HACER y(i) = alfa*x(1)/(1 + (alfa-1)*x(1))
FIN PARA

LLAMAR a plot(x,y,’- k’)
LLAMAR a plot(x,yi,’- -k’)
FIN FUNCION

Pseudocédigo 42— MICKLEY() |

FUNCION MICKLEY (fi,fo,tol,tfl,tog)
HACER puntos = 10 //Puede ser cualquier valor
HACER n = (tfl - tol)/puntos

//Vector de temperaturas
HACER tmat (i) = tol
PARA i = 1:1:puntos
HACER tmat (i+1l) = tol + n*i
FIN PARA

//Grafico de la curva de equilibrio
HACER to = 60
HACER tf = 110
HACER pos = 1

PARA i = to:5:tf
HACER th(pos,1)

LLAMAR a function horner(fi,i) y ASIGNAR a th(pos,?2)

HACER pos = pos + 1
FIN PARA
LLAMAR a plot(th(:,1), th(:,2), ‘- k')

//Grafico de la linea de operacidn

HACER pos = 1

PARA i = tol:n:tfl
HACER op(:,1) = i
LLAMAR a horner(fo,i) y ASIGNAR a op(pos,?2)
HACER pos = pos + 1

FIN PARA

LLAMAR a plot(op(:,1), op(:,2), ‘- r’)

//Grafico de la linea de unién
PARA i = tol:n:tfl

HACER pl = [i, horner(fi,1l)]

HACER p2 = [i, horner(fo,l)]

LLAMAR a plot([pl(1), p2(1)]1, [pl(2), p2(2)1,
FIN PARA

//Curva para T del gas
HACER i = 1
HACER grat(i,l) = tog

N _gl)

Continta. ..
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Pseudocédigo 42 - MICKLEY() (Continuacion) |

HACER grat(i,2) = op(i,2)

PARA i = 1:1:puntos

HACER m = (horner(fi, tmat(i)) - op(i,2))/(tmat (i) - grat(i,1))
HACER grat(i+l, 1) = tmat(i) - ((horner(fi, tmat(i)) - op(i+l,
2)) /m)
HACER grat (i+l, 2) = op(i+l, 2)
FIN PARA
LLAMAR a plot(grat(:,1), grat(:,2). ‘-')

//Trazado de line vertical de temperatura final
HACER tgf = grat (puntos+1l, 1)
HACER hgf = grat (puntos +1, 2)
LLAMAR a plot([tgf, tgf],[0, hgf],’'- - k')
FIN FUNCION

d) Funciones auxiliares

Pseudocédigo 43 — Datos() |

FUNCION [opc,vi,aij,ctnl,ctn2,tc,pc,vc,zc,w] = Datos(modelo)
IMPRIMIR “Seleccionar modelo para coeficiente de actividad”
IMPRIMIR “1. WILSON”"

IMPRIMIR “2. VAN LAAR”
IMPRIMIR “3. MARGULES”

LEER opc
SI (opc == 1) ENTONCES
IMPRIMIR “Introducir vector fila de Vi en la forma [V1, V21"
LEER vi
IMPRIMIR “Introducir vector fila de aij en la forma [al2, a2l1]”
LEERR aij
SINO SI (opc == ) ENTONCES
IMPRIMIR “Introducir vector fila de Aij en la forma [Al2, A21]”
LEER aij
HACER vi = 0
SINO SI (opc == 3) ENTONCES
IMPRIMIR “Introducir vector fila de Aij en la forma [Al2, A21]”
LEER aij
HACER vi = 0
FIN SI

IMPRIMIR “CONSTANTES PARA ECUACION DE ANTOINE”

IMPRIMIR “Introducir vector fila con las constantes para compuesto
[A B Cl”

LEER ctnl

IMPRIMIR “Introducir vector fila con las constantes para compuesto
[A B C]”

LEER ctn2

SI (modelo == 1) ENTONCES
IMPRIMIR “CONSTANTES CRITICAS DE LOS COMPUESTOS”
IMPRIMIR “Introducir vector fila para Tc”
LEER tc
IMPRIMIR “Introducir vector fila para Pc”

Continga. ..
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Pseudocédigo 43 — Datos() (Continuacion) |

LEER pc
IMPRIMIR “Introducir vector fila para Vc”
LEER vc
IMPRIMIR “Introducir vector fila para zc”
LEER zc
IMPRIMIR “Introducir vector fila para w (factor acentrico)”
LEER w

SINO
HACER tc = 0; pc = 0; vc = 0; zc = 0; w = 0;

FIN ST

FIN FUNCION

Pseudocddigo 44 — err() ‘

FUNCION e = err(xi,xant)
HACER e = abs((xi-xant)/xi)
RETORNAR e

FIN FUNCION

Pseudocddigo 45 — graficoerror()

FUNCION graficoerror (m)//Valido UGnicamente en Scilab
OBTENER el numero de columnas de m y ASIGNAR a col
SI (col == 2) ENTONCES
plot(m(:,1),m(:,2), ‘o-")
FIN ST

SI (col > 2) ENTONCES
PARA i=1;1; (col-1)
plot2d(m(:,1i),m(:,1+1), [1])
FIN PARA
FIN SI
FIN FUNCION

Pseudocddigo 46 — PASO() |

FUCION H = PASO (m)
DEFINIR p = O
DEFINIR n = Numero de filas de la columna m
DEFINIR xd = 0
PARA i = 1; 1; n-2
HACER vl = m(i,1)-m(i+1,1)

HACER v2 = m(i+1,1)-m(i+2,1)
HACER xd = v2
SI (vl == v2) ENTONCES
HACER p = 2
HACER 1 = i+1
SINO
HACER i = n-2
HACER p = 3
FIN SI
FIN PARA

Continta. ..
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Pseudocédigo 46 — PASO() (Continuacion) ‘

SI (p == 2) ENTONCES
HACER h = xd
SINO
HACER h = 0.0005
FIN SI
RETORNAR h
FIN FUNCION

Pseudocédigo 47— VECTOR() |

FUNCION vec = VECTOR (a,h,y)
DEFINIR f = vetor de CEROS con 7 columnas
SELECCIONAR vy
CASO 1 (y = 1)
PARA i = 1;1
ST (i

;7
> = 5) ENTONCES
HACER y = a+h* (i-4)
HACER f (i) =y
SINO
HACER y = a-h* (4-1)
HACER f (i) =y
FIN SI
HACER i=i+1
FIN PARA
CASO 2 (y = 2)
PARA 1 = 1;1; 5
HACER y = a+h* (i-1)
HACER f (i) =y
HACER 1 = 1 + 1
FIN PARA
CASO 3 (y = 3)
PARA 1 = 1;1;
HACER y = a-h* (5-1)
HACER f (i) =y
HACER i = i+1
FIN PARA
FIN SELECCIONAR
RETORNAR f
FIN FUNCION

ul
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CONCLUSIONES

Tras la aplicacion del proceso investigativo, se han cumplido satisfactoriamente los objetivos plan-

teados inicialmente. En este sentido, se ha identificado la importancia de la aplicacion de metodo-

logias para la resolucion sistematica de problemas, asi como el uso de herramientas numéricas y

computacionales. Los siguientes puntos resaltan las conclusiones relevantes identificadas a lo

largo de trabajo de investigacion:

La ingenieria Quimica es una de las ingenierias mas versatiles, cuya aplicacion se ve inte-
grada en la mayoria de las aplicaciones industriales y cientificas. Por lo tanto, es importante
que los estudiantes de ingenieria quimica sean formados de manera general en estas areas,
asi como hacerles de su conocimiento los distintos campos de especializacion, actuales y
futuros, a los que pueden optar.

El planteamiento de metodologias para la resolucion de problemas facilita los calculos en
la resolucion de problemas. La metodologia para la resolucion de los problemas implemen-
tada en este trabajo de grado ha permitido comprender el problema desde una vision gene-
ral, asi como una vision especifica del mismo. Gracias a ello, se ha evitado caer en el error
de comenzar a resolver el problema sin conocer realmente qué se da y qué se requiere para
este. Aunado a esto, es importante resaltar que el repaso de la teoria relacionada a cada
problema facilita el modelaje matematico, asi como las condiciones y asunciones que se
pueden considerar.

Los problemas seleccionados bajo los criterios ponderados han sido representativos dentro
de cada asignatura, esto ha permitido que al resolver los problemas se puedan aplicar dife-
rentes tematicas de cada asignatura y combinarlo con la de otras. Es claro que con el total
de problemas seleccionados no se aborda toda la carreara de ingenieria quimica, sin em-
bargo, con esto se sientan las bases para que los estudiantes puedan identificar la impor-
tancia de la resolucion de problemas como aproximaciones a la realidad.

El planteamiento de algoritmos y flujogramas facilitan la resolucion de los problemas, mu-
chas referencias bibliograficas proponen algoritmos para la resolucion de problemas en
temas especificos, lo que permite tener una vision especifica del problema a resolver. Aqui
es importante mencionar que, al estudiar una tematica relacionada a un problema, se abor-
den distintas referencias bibliograficas con el fin de analizar el problema desde distintos

puntos.
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Los métodos numéricos utilizados han resultado ser satisfactorios para obtener respuestas
aproximadas. Muchos de estos métodos son iterativos para converger a una solucion, por
lo que es necesario asignar un error relativo que detenga el proceso. El error relativo por-
centual aqui utilizado ha sido de 0.005%, para el cual se obtienen resultados que son com-
parables con otras herramientas de calculo més avanzadas. Sin embargo, se ha identificado
que algunos métodos numéricos tardan mucho o no convergen, principalmente para siste-
mas no lineales o regresiones no lineales, por lo que es preferible utilizar herramientas
como Excel o la calculadora TI que trabajan con métodos mas complejos como el Método
del Gradiente Generalizado no lineal (GRG Nolinear por sus siglas Genrealized Reduced
Gradient) utilizado por Solver en Excel.

Una comparativa entre las herramientas computacionales ha permitido identificar que todas
son muy utiles al momento de realizar los calculos numéricos. Sin embargo, también pre-
sentan limitaciones al momento de su aplicacion. Los siguientes puntos exponen la ventajas
y desventajas de estas:

1. Scilab es una de las mejores y mas versatiles herramientas utilizadas, al ser un len-
guaje de alto nivel, se han realizado calculos complejos (como grandes iteraciones)
sin requerir mas de 3 segundos. Ademas, la capacidad para realizar graficos ha per-
mitido representar sistemas de destilacion, equilibrios materiales, curvas de error
versus iteraciones, entre otros. Sin embargo, al ser un lenguaje de alto nivel, se
requiere contar con capacidad de analisis de programacion.

ii. La calculadora TI Nspire CX CAS es otra herramienta versatil, al igual que Scilab
tiene su propio lenguaje de programacion, lo que permite integrar programas que
son ejecutados desde la consola. En comparativa con Scilab, esta calculadora puede
resolver sistemas de ecuaciones (lineales o no lineales) mas rapido y con menos
comandos, esto es, la calculadora TI puede resolver sistemas mediante Solve y Sci-
lab mediante fSolve, cuya ultima funcion requiere que las ecuaciones se integren
previamente en un comando function. Por otra parte, la calculadora trabaja con
lenguaje UnicodeMath, el cual facilita la programacion de ciclos repetitivos. Sin
embargo, si se trabaja con el dispositivo portatil esta puede presentar errores de
convergencia debido al desbordamiento en la memoria interna, causada para la can-

tidad de iteraciones almacenadas.
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1ii. En comparativa con las herramientas anteriores, Excel resulta ser muy util para el
analisis de datos estadisticos, como es el caso de regresiones (lineales y no lineales),
ya que permite visualizar los datos mediante graficos y analizarlos mediante fun-
ciones integradas. La aplicacion de Solver y Buscar Objetivos ayudan a resolver
sistemas de ecuaciones y a minimizar o maximizar funciones.

e El desarrollo previo de las funciones en las herramientas computacionales reduce el tiempo
de calculo, comparado con la resolucion manual. Esto se evidencia al resolver problemas
que requieren calculos largos e iterativos, como es el caso del calculo de fugacidad en
mezclas o los puntos de roci6 y burbuja en el equilibrio material. Debido a que la funciones
han sido programas con argumentos de entrada, estas son ejecutable desde consola y los
resultados son retornados como valores puros, los cuales pueden ser asignados a una va-
riable. Debido a lo anterior, estas funciones pueden trabajar en conjunto para desarrollar
un solo programa que retorne resultados especificos, como es el caso de las funciones desa-
rrolladas para la obtencion de datos termodinamicos, si se combinan, se puede obtener un

conjunto de datos termodinamicos (o tablas de vapor) para distintas especies.

Finalmente, el trabajo realizado presenta una informacion resumida de aplicacion para los estu-
diantes de Ingenieria Quimica de la Universidad de El Salvador, con lo que se espera que sea de

apoyo para los estudiantes y docentes de las diferentes catedras.
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1)

2)

3)

4)

5)

RECOMENDACIONES

Se recomienda a la escuela de Ingenieria Quimica e Ingenieria de Alimentos implementar
programas que muestren la importancia de estas ingenierias en la industria actual y futura
de El Salvador. Asi mismo, mostrar a los estudiantes los diversos campos de aplicacion y
especializacion a nivel nacional e internacional a los que pueden aplicar.

Dado que no existe una metodologia perfecta por resolver un problema, se recomienda
indagar y practicar las metodologias propuestas por distintos autores, esto permitira cono-
cer cudl se adapta mejor para cada estudiante.

Indagar mas en la aplicacion de métodos numeéricos y su aplicacion en la Ingenieria Qui-
mica, muchas de las referencias bibliograficas utilizadas muestran esta aplicacion y se re-
comienda a las diferentes catedras tratar de implementarlas.

En cuanto a las herramientas computacionales, se debe diversificar la aplicacion en otras.
Si bien las mas utilizadas en la carrera son Scilab, calculadoras programables y Excel, en
el mercado hay softwares mas avanzados que permiten simular de manera mas real los
procesos industriales. Una herramienta muy recomendada es ASPEN PLUS Y ASPEN
HYSYS, ya que cuentan con grandes bases de datos de sustancias quimicas y simulan desde
procesos reactivos hasta procesos de destilacion.

Finalmente, se recomienda practicar las funciones aqui desarrolladas, con el fin de com-
prender de mejor manera la aplicacion de las herramientas computacionales. Asi mismo,
esto permitird que el estudiante desarrolle habilidades para elaborar funciones mas avan-

zadas.
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ANEXOS

Anexo I - Simbolos utilizados en el disefio de diagramas de flujo.

Simbolo

Funcion

Inicio o fin del algoritmo. Puede representar también una parada o
interrupcion.

10

Entrada/Salida

Proceso (cualquier tipo de operacion que origine cambio de valor,
formato o posiciéon de la informacién)

No

Si

Decision (operaciones logicas 1 de comparacion de datos) que deter-
mina los distintos caminos alternativos que se pueden seguir.

Decision multiple

Indicador de direccion o linea de flujo

Linea conectora

Conector para enlazar dos partes de un flujograma en la misma pa-
gina

Conector para enlazar dos partes del flujograma en distintas paginas

Llamada a subrutina o modulo predeterminado

Pantalla, usado en lugar del simbolo de E/S

Comentario

(00Ol ko

Teclado, usado en lugar del simbolo de E/S
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Anexo II — Modelos cinéticos integrados para reacciones simples

Orden Modelo Forma integrada a volumen constante Forma integrada a volumen variable
Cao Cao vV
0 T=k CAO_CA=CA0XA=kt (—>1n(1+EAXA)=<—>ln(—)=kt
€a €a Vo
Cy AV
I r=kC —1n<—)=ln(1—XA)=kt —In(1-X,)=-1In 1—(—) =kt
CAO SAVO
Tipol 1 1 1 Xy Xa(1+¢&y)
2 (———)=——=kt ———+ g In(1 — Xy) = kCypot
r=kCi Ca Cao/  Cao(1—Xy) (1—-¢y) aln( ) 40
General
1 1 Cro
([ ] ()
Cgo — VapCao ( n Cy ( po ~ Van(Cao A)) n Cg
=kt
Siendo v 5 = vg /vy
Tipo 11 SiM = Cpo/Caoy M # vpp SiCpo = Cao
X,(1+¢
r = kCyCp In (CBCAO) —n (_CB ) X ) | n(1 = X,) = kot
CpoCa MC, (1—¢&)

=In (M(l __XA)> = Cao(M — vyp)kt

SiM = Cgo/Caoy M =vyp

(i_l) 1 X,

— ) = < = vkt
Ca Cao) Cao(1—Xp) 4P

Continoa...
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Anexo II — Modelos cinéticos integrados para reacciones simples (continuacion)

Orden Modelo Forma integrada a volumen constante
Tipo I 1 C 1 C 1 C
3 d In—=2 + In—=2 + In—2 = kt
—14 = kC4CgCe (Ca0 = C0)(Cao = Cco)  Ca  (Cpo—Cco)(Cpo —Cao) Cp  (Cco— Cao)(Cco —Cpo)  C¢
SiM = CBO/CAO yM * Vs
((vapCao — Cpo)(Cpo — Cp)) (CBCAO)
In(——) = K(V45Ca0 — Cgo)?t
CooCa +In CaCoo (VagCao — Cgo)
SiM =Cgo/ChoyM =2
Tipo 11 Bo/ o ¥
kC,C3 <1 ! ) 8kt
r= STz =
A Gk
SiM = CBO/CAOyM =1
- L) 2kt
Ci Ch/)
. 1 1
Tipo III C_j - % = —2v,kt
r=kC}

(para —14 no multiplicar por el coeficiente estequiométrico de A)

n-1_ ,~n-1
CA CAO

1 1
< ) =v,(1 —n)kt

(para —14 no multiplicar por el coeficiente estequiométrico de A)
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Anexo III - Ecuaciones de disefio de reactores de flujo segiin cinética (orden ny €4 = 0)

Modelo Reactor intermitente de flujo piston Reactor de tanque agitado
Ecuacién j‘CAO dcC, c Xa dXx, Cao — Ca _ CaoXa
T = = T = =
general c, (=Ta) A0 o (=1a) (=Tar) (=Tar)
n=20 kt C4—C kt  C4u—C
Kt _ Lao A=XA Kt _ tao A=XA
=k Cao Cao Cao Cao
n=1 Cao 1 Cao — Ca X4
kr=ln(—> =In kt = =
-1, = kCy Ca 1-X, Ca 1-=Xy4
n=2 Cho — C X Cqo — C X
ktCyy = A _4__"4 kr = =2 2 2= . 2
-1, = kC? Ca 1—=X4 Ci Cao(1 — X,)
cualquier n C A\ Cao — Cy Xa
n—1 C"‘1k1=<—A) —1=01-Xx)"-1 kt = = Tz
—Ty = ka ( )Cio Cao ( a) Ca Cao a- X"
n=1
CAe) CAO - CAe XAe (CAO - CA)(CAO - CAe) XAXAe
AR e = (12 2 (27 1 () e = _
- ' ( Cay) \Ca—Cae/ "% \Xye — X, ' Cao(Cao = Cae)  Xae — Xa
CRO =0
Anexo IV - Ecuaciones de disefio de reactores de flujo seguin cinética (orden ny £4 # 0)
Modelo Reactor intermitente de flujo piston Reactor de tanque agitado
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Ecuacion f Cao dC c Xa dXx, Cao —Ca  CaoXy
T = — T = =
general Ca (=) A0 o (=7a) (=7ar) (=Tar)
n=20 kt kt  Cqo—Cy
T _x, — = _H_x,
-1, =k Cao Cao Cao
n=1 1 Xa(1+epX
kt=(1+4+¢)In —eaXy =M
_rA:kCA 1_XA 1_XA
n=2 X X (1 + epX4)?
ktCho = 2ea(1 + £2) In(1 — X)) + €2X, + (g4 + 1) —2 ktChy = — AZA
1y = kG A0 a( A) In( 2) T eaXa + (ea ) 1-X, TCa0 Cao(1 — X2
cualquier n 1 Xa(l+gpX)"
ktCiy ™ = —
-1, = kC? Cao(1 — Xp)
n=1
kt XAe kt XA(l + EAXA)
ASR — = (1 + g3X4.) In —eaX _— =
- XAe Afde XAe A4 A4 XAe XAe - XA
CRO =0
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