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Resumen

En el presente trabajo de graduacion se desarrollaron un conjunto de rutinas escritas en las
herramientas de computacién cientifica Scilab 5.5.2 y Python 3.5.2, con la finalidad de
resolver un conjunto de problemas identificados en las asignaturas de Termodinamica
Quimica | (TQI-115), Termodinamica Quimica Il (TQI-215), Operaciones Unitarias | (OPU-
115) y Operaciones Unitarias 111 (OPU-315), de la carrera de Ingenieria Quimica.

Se describe de forma general los problemas de célculo que implican la resolucion de
ecuaciones no lineales de distintas asignaturas de la carrera de ingenieria quimica.
Considerando las preferencias de los docentes, se especifican los métodos numéricos a
emplear en los programas elaborados: método de Regula Falsi, método de Newton, método
de Regula Falsi modificado y el método de la secante.

La delimitacion inicial de los problemas de célculo fue llevada a cabo a través de una encuesta
a los docentes a cargo de las asignaturas mencionadas. Luego, estos problemas de célculo se
seleccionaron en base a si requerian el uso de métodos numéricos para la resolucion de
ecuaciones no lineales, y a la frecuencia de aparicion de estos problemas en las referencias
bibliograficas. Los problemas de calculo definitivos distribuyeron asi: dos problemas en el
area de TQI-115, cuatro en el area de TQI-215, tres en el area de OPU-115 y uno en el area
de OPU-315.

Los programas en Scilab y Python se elaboraron en base a los paradigmas de programacion
estructurada y programacién modular. En Python también se utiliz6 la programacion
orientada a objetos, que permitié el ahorro de lineas de cddigo y proporcioné mayor
legibilidad a los programas.

Los porcentajes de error obtenidos para los problemas de calculo primero, segundo, tercero
y séptimo fueron menores al 1% con respecto a las respuestas de los mismos ejercicios
presentes en las referencias bibliograficas. Para los demas problemas de caélculo, los
porcentajes de error varian en funcidn de la ecuacion utilizada para el calculo de las presiones

de vapor y de las capacidades calorificas.
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Nomenclatura

K, Constante de equilibrio para reacciones en fase gaseosa, utilizando presiones parciales.

Py, Pg...: Presiones parciales de los compuestos A, B...

K.: Constante de equilibrio para reacciones en fase gaseosa o liquida, utilizando

concentraciones.
K,s: Constante de equilibrio para reacciones acuosas entre sales de baja solubilidad,
utilizando concentraciones.

[A], [B]...: Concentraciones de los compuestos A, B...

P: Presion total de un compuesto gaseoso

P.: Presion critica de un compuesto gaseoso

T: Temperatura de un compuesto gaseoso o del contenido de un reactor

T,s: Temperatura de referencia a la que se lleva a cabo una reaccion

T,: Temperatura critica de un compuesto gaseoso

Vin 0 Vi gas: VOlumen molar de un compuesto gaseoso

Vinvapor- VOlumen molar de saturacion de un compuesto gaseoso

Vin,tiquido - VOlumen molar de saturacion de un compuesto liquido

Zgas- Coeficiente de compresibilidad de un compuesto gaseoso

Zyapor- Coeficiente de compresibilidad de un compuesto gaseoso en estado de saturacion

Ziquiao- Coeficiente de compresibilidad de un compuesto liquido en estado de saturacion

a: parametro de las ecuaciones de estado de Van der Waals, Redlich-Kwong y Peng-
Robinson

a': parametro de la ecuacion de estado de Soave-Redlich-Kwong

b: parametro de las ecuaciones de estado de Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave-
Redlich-Kwong, Peng-Robinson y de la ecuacion de estado cubica general.

A: parametro de las ecuaciones de estado de Soave-Redlich-Kwong

a: parametro de las ecuaciones de estado de Peng-Robinson

K: parametro de las ecuaciones de estado de Soave-Redlich-Kwong y Peng-Robinson

T,.: Temperatura reducida de un compuesto gaseoso
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P.: Presién reducida de un compuesto gaseoso
B, C...: Coeficientes de la ecuacion del virial en términos del volumen o volumen molar
(ecuacion de Kammerlingh-Onnes)
B', C' ...: Coeficientes de la ecuacion del virial en términos de la presion (ecuacién de
Holborn)

w: factor acéntrico o parametro de la ecuacion de Benedict-Webb-Rubin

B Parametro de la ecuacion Benedict-Webb-Rubin o de la ecuacion de estado cubica
general

o: Parametro de la ecuacion Benedict-Webb-Rubin o de la ecuacién de estado cubica
general

n: Parametro de la ecuacion de Benedict-Webb-Rubin

y: Parametro de la ecuacion de Benedict-Webb-Rubin o peso especifico de un fluido

F; ;- flujo masico (masa por unidad de tiempo) de la corriente de salida j para la especie i

v;: NUmero estequiométrico de la especie i

v: NUmero estequiométrico total de un sistema reactivo

M;: Peso molecular de la especie i

r: Velocidad de reaccion

R;: Produccién o agotamiento molar de alguna especie quimica i
dQ/dt: Rapidez de transferencia de calor hacia el sistema

dW/ dt: Rapidez del trabajo ejercida o aplicada sobre el sistema

A;(T;): Entalpia especifica de la especie i en la corriente de salida j a la temperatura T;

AHpg,,,: Calor de reaccion

Hi’ref: Entalpia especifica de referencia de la especie i, definida a una temperatura, presion
y fase de referencia.

FI}’Z: Entalpia especifica la especie i en un estado 2 distinto al de referencia.

Psistema: Presion del sistema formado por una mezcla de componentes o por compuestos

quimicos de un reactor.

P72 (T): Presion de saturacion de la especie i, definida a la temperatura T
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TSt Temperatura de saturacion de la especie i.

x;: Fraccion molar del componente i en la fase liquida de una mezcla

y;: Fraccion molar del componente i en la fase vapor de una mezcla

v;: Coeficiente de actividad del componente i en la fase liquida de una mezcla

{x;}: Conjunto de las composiciones de la fase liquida de una mezcla

{y;}: Conjunto de las composiciones de los componentes de la fase vapor de una mezcla

{v:}: Conjunto de coeficientes de actividad de los componentes en la fase liquida de una
mezcla

Q: Caudal de un compuesto liquido o gaseoso en una tuberia

L: Longitud de una tuberia

D: Diametro de una tuberia o de un reactor de flujo piston

v: Velocidad de un compuesto liquido o gaseoso en una tuberia

€: Rugosidad de una tuberia o parametro de la ecuacion de estado cubica general

g: Aceleracion de la gravedad

hy, s: Perdida de cabeza por friccion superficial

hy ¢ Pérdida de cabeza por friccion de forma

h,: Pérdida de cabeza por friccion

p1: Presion de un fluido en el punto 1 de una tuberia

p,: Presion de un fluido en el punto 2 de una tuberia

z,: Elevacion de un fluido en el punto 1 de una tuberia

z,: Elevacion de un fluido en el punto 2 de una tuberia

Q: Parametro adimensional de la ecuacion de estado cubica general

Y: Parametro adimensional de la ecuacién de estado cubica general

a(T): Parametro no adimensional de la ecuacion de estado cubica general

T4 ;. Temperatura en los alrededores

dSG/dt: Generacidn de entropia por unidad de tiempo

S; (Tj): Entropia especifica de la especie i de la corriente de salida j a la temperatura T;
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(C,ig)s: Capacidad calorifica media utilizada en el calculo de la entropia de un compuesto
en un sistema cerrado

AH;4.4;: Cambio de entalpia de un gas ideal

|v;|: NUmero estequiométrico del reactivo o producto i en un reactor

AH;4.4;: Cambio de entalpia de un gas ideal

AHy 544: Calores de formacion a 298 K
AG ,95: Energias de Gibbs de formacién a 298 K

HR: Entalpia residual de un gas real

SR: Entropia residual de un gas real

G®: Energia de Gibbs residual de un gas real

®;: Coeficiente Phi utilizado en la formulacion Gamma-Phi

¢;: Coeficiente de fugacidad de la especie i en solucién

¢ Coeficiente de fugacidad de la especie pura i, definida a la temperatura de saturacién

de la solucion.

{®,}: Conjunto de los coeficientes Phi de los componentes en fase vapor de una mezcla

z;: Composicion global del componente i de una mezcla

{z;}: Conjunto de las composiciones globales de una mezcla

K;: Coeficiente K del componente i de una mezcla

V;: Moles de vapor de una mezcla en destilacion instantanea

Up: Coeficiente total de transferencia de calor de un intercambiador incrustado.

U.: Coeficiente total de transferencia de calor de un intercambiador limpio.

Rp: Resistencia térmica de la incrustacion

T,: Temperatura global de la fase gaseosa

H,: Entalpia del gas

T;: Temperatura de la interfase gas-liquido

H;: Entalpia de la interfase gas-liquido

h.: coeficiente de transferencia de masa en unidades de (moles transferidos)/(tiempo*
area*(moles/volumen))

ky: coeficiente de transferencia de masa en unidades de (masa transferida)/(tiempo*
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area*(masa de A/masa de B))

h,: coeficiente de transferencia de masa en unidades de (masa transferida)/(tiempo*
area*(moles/volumen))

a: superficie especifica interfacial promedio para la transferencia de masa en unidades de

area/volumen

;. Espacio-tiempo de un reactivo i a través de un reactor

r;: Velocidad de reaccion del reactivo i

C;: Concentracion del efluente de salida del i-ésimo reactor

A: Area a través de la cual ocurre la transferencia de calor y en la cual se basa el coeficiente

de transferencia de calor U

Q: Velocidad de suministro de calor

U: Coeficiente de transferencia de calor

T,,: Temperatura de la fuente de calor

F40: Velocidad molar inicial del reactivo A

F;: Velocidad molar de los productos i

X4 entrada- CONVErsion de A a la entrada del reactor

X4 satida. CONversion de A a la salida del reactor

AHy . 1o: Cambio de entalpia de reaccidén a una temperatura de entrada TO, por unidad de

grado de avance .

Cp,i: Calor especifico promedio por unidad de masa del producto i.

ko: Constante de reaccion a una temperatura de referencia Tres

E: Energia de activacion de la reaccién

pp- Densidad de particula

p: Densidad de un fluido

D, Diametro de particula para particulas esféricas o el diametro caracteristico para particulas
no esféricas

Cp: Coeficiente de rozamiento

u: Viscosidad de un fluido

Ng: nimero de Reynolds

XXVi



x,-. valor respuesta para un método de resolucion de ecuaciones no lineales

x;: menor valor de x de un intervalo que encierra al valor respuesta x,., utilizando el método
de Regula Falsi
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de Regula Falsi

f(x;): funcién f evaluada en x;
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Introduccion

Una ecuacion no lineal puede modelarse como:
fx)=0

para la que se busca los valores x que vuelven 0 a f(x).
Ejemplos de ecuaciones no lineales son las ecuaciones polindmicas, logaritmicas y
exponenciales. Para este tipo de ecuaciones debera ocuparse un método numérico para
determinar los valores x que resuelvan a f(x).
Los métodos numéricos utilizados para este tipo de ecuaciones cominmente se dividen en
métodos cerrados y métodos abiertos. Los métodos cerrados, como el método de regula falsi
o de regula falsi modificado, requieren de intervalos que encierran o contienen la raiz, y que
después reducen sisteméaticamente el tamafio de dichos intervalos. Mientras que los métodos
abiertos, como el método de Newton-Raphson, de la secante y de iteracion de punto fijo, no
requieren de un intervalo inicial y son méas eficientes en cuanto al namero de iteraciones
requeridas pero la convergencia a la respuesta no esta garantizada.
Estos métodos numéricos tienen utilidad en diversos problemas de célculo de Ingenieria
Quimica, abarcando asignaturas como Quimica I, Fisicoquimica I, Balances de Materia y
Energia, Fisicoquimica IlI, Operaciones Unitarias | Termodinamica Quimica I,
Termodindmica Quimica 1, Operaciones Unitarias I, Operaciones Unitarias 11, Ingenieria
de las Reacciones Quimicas y Procesos de separacion y manejo de solidos.
La delimitacion de los problemas de calculo iterativo para cuatro de las asignaturas
mencionadas fue realizada en base a una encuesta hecha a los docentes de la Escuela de
Ingenieria Quimica e Ingenieria de alimentos, en diciembre del 2016. Se identificaron los
siguientes problemas:
Termodinamica Quimica I:

e Caélculo de volumenes de saturacion a partir de ecuaciones para gases reales (ecuacién

cubica general y ecuacién del virial), donde ademas se realiza el calculo de la presion

de saturacion, a eleccion del usuario;



Termodinamica Quimica Il:

e Calculo de las composiciones de los componentes de una mezcla liquido-vapor y de
la temperatura de burbuja, donde también se resuelven funciones no lineales de la
temperatura de saturacién, contando con la presion de saturacion;

e Caélculo del avance de reaccion para reacciones simples de gases ideales;

Operaciones Unitarias I:

e Caélculo de los diametros de tuberia, flujos volumétricos de fluidos a través de tuberias
en serie y de caudales en sistemas de tuberias en paralelo, donde también es necesario
resolver funciones no lineales del factor de friccion.

Operaciones Unitarias I11:

e Caélculo de las composiciones de los productos en un proceso de destilacion

instantanea, donde también se resuelven funciones no lineales de la temperatura de

saturacién, contando con la presion de saturacion;

El uso de software para la aplicacion de estos métodos numericos permite fijar la atencion en
la respuesta del problema y no en el proceso de resolucion. Actualmente las alternativas al
software comercial, tales como Scilab y Python, no implican costo alguno.

Scilab cuenta con un ambiente de desarrollo integrado, el cual es una interfase grafica de
usuario en el que se incluye un editor de codigo, la consola o terminal y la documentacién.
Python es un lenguaje de programacion y el ambiente de desarrollo integrado lo proporciona
Spyder, otro software de licencia libre. Spyder reine una terminal de Python simple, una
terminal IPython, que es una terminal de Python més amigable, el cuaderno electrénico
Jupyter y los vinculos a la documentacion en linea. Ademas el software libre Anaconda
permite la instalacion de paquetes externos a la biblioteca estdndar de Python, evitando
cualquier dificultad de compatibilidad entre los paquetes.

Se escribieron programas propios en Scilab y Python para los métodos numéricos. Los
cuadernos Jupyter hacen uso de los programas escritos en Python, pero ademas permiten el
formateo de ecuaciones, adicion de texto en forma de titulos y de texto normal y la inclusion

de recursos multimedia.



1. Alcances y planteamiento del problema

1.1. Definicién del problema

Los problemas de calculo en las asignaturas de operaciones unitarias y termodinamica
quimica en ingenieria quimica, a menudo implican el uso de algoritmos de solucion
repetitivos. Es posible automatizar dichos célculos a través del uso de herramientas de
software, en especial del software de licencia libre. Este trabajo de graduacién pretende
desarrollar una serie de programas informaticos escritos en Python 3.5.2 y Scilab 5.5.2 para
un conjunto de problemas de célculo seleccionados, en las asignaturas de operaciones
unitarias y termodinamica quimica, explorando a su vez las opciones interactivas de dichos

programas en la interfaz web del cuaderno electronico Jupyter Notebook.

1.2. Objetivos

1.2.1. Objetivo general

» Desarrollar un conjunto de rutinas para uso de herramientas de computacion cientifica
de acceso libre como Scilab 5.5.2 y Python 3.5.2, que permitan la resolucion de

problemas de célculo seleccionados, en areas del conocimiento de ingenieria quimica.

1.2.2. Obijetivos especificos

1. Seleccionar problemas de célculo de ingenieria quimica en las areas de Operaciones
Unitarias y Termodinamica Quimica, a ser solucionados a través del uso de
herramientas de computacion cientifica.

2. Desarrollar la solucion de los problemas seleccionados, a través de métodos que
planteen el uso de software de acceso libre como Scilab 5.5.2 y Python 3.5.2.

3. Comparar los resultados obtenidos de la aplicacién de herramientas de computacion
cientifica, con la resolucion de dichos problemas por otros métodos de célculo.



4. Examinar las caracteristicas interactivas del cuaderno Jupyter, haciendo uso de las
rutinas elaboradas en Python 3.5.2, para la resolucion de problemas de calculo
seleccionados, en las areas de Operaciones Unitarias y Termodindmica Quimica de

Ingenieria Quimica.

1.3. Justificacién

La resolucién de problemas de célculo en Ingenieria Quimica, que involucran ecuaciones no
lineales, es un proceso laborioso dada la naturaleza iterativa de este tipo de problemas. Su
resolucién se facilita a través de herramientas de computacion cientifica como Scilab y
Python. Se eligieron las areas tematicas de Termodinamica Quimica | y Il y de Operaciones
Unitarias | y 111,

La principal razon para utilizar Scilab en lugar de Octave (ambos software de licencia libre)
es debido a la experiencia personal en cuanto a su uso en la asignatura “Sistemas
Electromecénicos” donde se desarrollaron operaciones de manipulacion de matrices. Otra
buena razén consiste en la continuacion del trabajo de una serie de guias de laboratorios
destinados a la asignatura “Termodindmica Quimica I1”, escritos en Scilab.

Una contribucién adicional de esta investigacion consistira en la presentacion de las
caracteristicas del cuaderno Jupyter. Esto incluye la combinacion de codificacion y ejecucion

de cddigo, edicion de texto narrativo y ecuaciones matematicas.



1.4. Alcances y limitaciones

1.4.1. Alcances

1) Se seleccionaran problemas de célculo a resolver de las areas de Operaciones
Unitarias y de Termodinamica Quimica, de acuerdo al contenido programatico de las
asignaturas del plan de estudios de la carrera de Ingenieria Quimica de la UES.

2) Se planea comentar en forma apropiada las rutinas informaticas elaboradas para
intercalar explicaciones concisas de sus componentes. Una vez escritas las rutinas, se
comparard los resultados obtenidos con los de los ejercicios resueltos, segin se
plantean, en los libros de referencia.

3) Se consultara en libros digitales y recursos en linea acerca de los lenguajes de
programacion de Scilab 5.5.2 y Python 3.5.2, cualquier dificultad encontrada en la

escritura de las rutinas informaticas.

1.4.2. Limitaciones

La creacién de flujogramas en un archivo de Word 2013 puede complicarse debido a que la
modificacion del archivo puede ocasionar que las figuras y las lineas conectoras cambien de
lugar, desordenando todo el trabajo hecho en el flujograma; ademas la conexidn de las figuras
es trabajoso. Una solucion sera el uso de Dia 0.97.2, un software mas adecuado porque
soluciona los defectos referidos en Word.

La creacion de interfaces graficas de usuario o GUI’s como complemento a los programas a
elaborar es un proceso largo y complejo. Una solucion sustitutiva sera la utilizacion del
cuaderno electrénico Jupyter, para aprovechar las capacidades de visualizacion de resultados

y la adicidn de recursos multimedia.



1.5. Antecedentes

La elaboracion de programas, permite reconocer las siguientes asunciones para la resolucion
de problemas de calculo (Edgar, T.F., 2006), tales como:

e Como debe lucir una respuesta correcta

e Cuales son los datos de entrada y salida

e Una clara organizacion de pensamiento, l6gica y de célculos

e La posible existencia de errores.

La ingenieria quimica se auxilia con frecuencia de herramientas para la computacion
cientifica. La computacion cientifica o ciencia computacional no es mas que una coleccion
de herramientas, técnicas y teorias requeridas para resolver en una computadora, un problema
cientifico o ingenieril capaz de ser representado a través de modelos matematicos (Golub &
Ortega, 1992, pp. 1-2).

En ingenieria quimica, los calculos de punto de rocio, punto de burbuja y vaporizacion
instantanea isotérmica para mezclas multi-componentes, el célculo de la conversion en un
reactor isotérmico y su volumen, y el célculo del factor de compresibilidad o del coeficiente
de fugacidad requieren la solucién de una ecuacion no lineal (Shacham, M., 1989). Matlab®
se considera una excelente herramienta para la computacion cientifica principalmente debido
a su flexibilidad, generalidad, gran utilidad para aplicaciones de ingenieria, estabilidad y
simplicidad en el uso y en el aprendizaje. Sin embargo se reconoce la dificultad econémica
que representa el costo por el uso del software para los departamentos de ingenieria, en la
forma de “licencias de sitio” (Ohrstrom, L., Svenson, G., Larson, S., Christie, M., &
Niklasson, C., 2005). Encontrar una alternativa a Matlab en computacion cientifica, entre los
distintos paquetes de software libre que se han desarrollado a lo largo de los afios, implica la
evaluacion de las caracteristicas de distintos software. Soni (2008) realiz6 la comparacién de
distintos ambientes para la computacion cientifica considerando a: C en Visual C++ 2005
Express Edition, Java en Eclipse 3.2, LabVIEW 8.2, Maple 11 en una maquina Athena del
MIT, Mathematica 5.2, Matlab 7.2 (R2006a), Octave 2.1.72, Python 2.4, R 2.4.1, Scilab 4.1.2
comparando los aspectos de tiempo de ejecucion en operaciones de algebra lineal y en la



resolucion de ecuaciones diferenciales, la gestion de la memoria en las operaciones
realizadas, los asuntos de incompatibilidades entre los lenguajes, la sintaxis del codigo y la
convergencia del programa a la solucion correcta en problemas de optimizacion.

En un estudio mas reciente, Sharma y Gobbert (2010) compararon los paquetes de software
libre Freemat, Scilab y Octave con Matlab. Los resultados de los paquetes de software fueron
idénticos en varios aspectos aunque Scilab exhibid una limitacion en el tamafio del sistema
lineal a resolver. Sharmay Gobbert (2010) concluyen que GNU Octave es el mas compatible
con Matlab debido a sus habilidades numéricas y la similitud de su sintaxis. Ahora bien
Scilab (Scilab Enterprises, 2015) cuenta con Scicos, un modelador de sistemas dinamicos
parecido a Simulink de Matlab. Ni Freemat ni Octave cuenta con dicha caracteristica.

Otro lenguaje de programacién de alto nivel es Python, el cual combina sintaxis sencilla,
recursos en linea abundantes y un rico ecosistema de herramientas enfocadas cientificamente
con un fuerte énfasis en la comunidad (Perkel, J. M., 2015a). Anaconda, una distribucion
gratuita de Python, agrupa alrededor de 200 de las bibliotecas mas populares de Python para
la ciencia, las matematicas, la ingenieria y el analisis de datos (Van Noorden, R., 2015),
aunque las bibliotecas méas utilizadas son NumPy (matrices matematicas), SciPy (algebra
lineal, ecuaciones diferenciales y procesamiento de sefiales), SymPy (matematicas
simbdlicas), matplotlib (ploteado de graficos) y Pandas (analisis de datos) (Perkel, J. M.,
2015a).

Las asignaturas indicadas en la Justificacion para la identificacién de problemas de célculo
iterativo con ecuaciones no lineales, forman parte del Area Diferenciada de la carrera de
Ingenieria Quimica (Universidad de El Salvador, 2011, pp. 197-202).

Dicha Area Diferenciada contiene multiples Areas Especificas de Conocimiento, entre las
cuales estan las categorias de Operaciones Unitarias de Transporte y Manejo de Fluidos, de
Operaciones Unitarias de Transporte de Masa y de Termodindmica Quimica aplicada al
manejo de sistemas de plantas de potencia y de refrigeracion y al uso eficiente de energia. La
Tabla 1.1 también presenta las demas categorias.

La categoria de Termodindmica Quimica, con un total de 8 U.V. abarca un 4.42 % del total
de U.V. de las asignaturas en el Pensum de la carrera. Esta categoria contiene a las asignaturas



de Termodinamica Quimica | y Termodindmica Quimica Il, impartidas en el ciclo VI y VII,
respectivamente.

Mientras que las categorias relacionadas con las Operaciones Unitarias equivalen a 12 U.V.
y corresponden al 6.63 % del total de U.V. Las Operaciones Unitarias de Transporte y
Manejo de Fluidos esta asociada a Operaciones Unitarias | (ciclo V1) y las Operaciones
Unitarias de Transporte de Masa con Operaciones Unitarias I11 (ciclo VI11). Cada una cuenta
con 4 U.V. (2.21% del total de U.V. en el pensum).

Tabla 1.1. Area Diferenciada y sus asignaturas asociadas de la carrera de Ingenieria Quimica

No. Area especifica de conocimiento Asignaturas asociadas u.V.

1 Fisicoquimica Fisicoquimica | 4

Fisicoquimica Il 4

2 Balance de Masa y Energia Balance de Materia y 4

Energia
3 Operaciones Unitarias de Operaciones Unitarias | 4
Transporte y Manejo de Fluidos

4 Operaciones Unitarias de Operaciones Unitarias 11 4
Transporte de Calor

5 Operaciones Unitarias de Operaciones Unitarias 111 4
Transporte de Masa

6 Manejo y Separacién de Sélidos Proceso de Separacion y 4

en Procesos Industriales Manejo de Sélidos
7  Termodindmica Quimica aplicada  Termodinamica Quimica I 4
al manejo de sistemas de plantas = Termodinamica Quimica Il 4

de potencia y de refrigeracion y al
uso eficiente de energia

8 Fendmenos de Corrosion Principios de 4
Electroquimica y Corrosion
9 Ingenieria de las Reacciones Ingenieria de las 4
Quimicas Reacciones Quimicas

10 Analisis Quimico Quimica Analitica | 4
Analisis Instrumental 4

11 Ciencias Quimicas Bésicas Quimica Organica | 4
Quimica Inorganica | 4

> 60



2. Uso y métodos de resolucion de ecuaciones no lineales en Ingenieria Quimica. Base

tedrica.

2.1. Computacion Cientifica. Definicion

Segun Golub y Ortega (1992, p. 1), La computacion cientifica es la coleccion de
herramientas, técnicas y teorias requeridas para resolver, en una computadora, modelos
matematicos en Ciencia e Ingenieria. La mayoria de estas herramientas tienen su origen en
el grupo de teorias y técnicas matematicas conocidas como matematicas numeéricas o analisis
numérico. La segunda area de la que depende fuertemente la computacién cientifica es la
ciencia computacional. Esta area considera aspectos relacionados con lenguajes de
programacion, sistemas operativos, gestion de grandes cantidades de datos y correccion de

programas.

2.2. La Ingenieria Quimicay las ecuaciones no lineales.

La resolucién de problemas en ingenieria requiere por lo general de algiin método numérico.
Los métodos numéricos son técnicas mediante las cuales es posible formular problemas
matematicos, de tal forma que puedan resolverse utilizando operaciones aritméticas. La
caracteristica comun de los diferentes tipos de métodos numéricos es que requieren de un
buen nimero de célculos aritméticos, aspecto que en la actualidad es manejable con el uso
de computadoras mas eficientes y rapidas (Chapra & Canale, 2007, p. 3).
Antes de la aparicion de las computadoras, en ingenieria se utilizaban dos métodos para la
solucién de problemas:
e Métodos exactos o analiticos. Sus soluciones son Utiles y proporcionan una
comprension excelente del comportamiento de algunos sistemas, pero estan limitadas
a problemas de modelos lineales, de geometria simple y de baja dimension.
e Métodos graficos. Sus soluciones toman la forma de graficos o0 nomogramas; aunque

pueden utilizarse para resolver problemas complejos, los resultados no son muy



precisos y el proceso de solucidn es tedioso; ademas las soluciones que proporcionan

los métodos graficos estan limitadas a problemas de tres dimensiones 0 menos.

Segun Chapra y Canale (2007, p. 5), el estudio de los métodos numéricos en ingenieria es
importante porque:

e Los métodos numéricos permiten manipular sistemas de ecuaciones grandes, manejar
no linealidades y resolver geometrias complicadas.

e El conocimiento de la teoria basica de los métodos numéricos permite hacer un uso
eficiente de los paquetes de software disponibles comercialmente (“programas
enlatados”).

e Los métodos numéricos permiten la conversion de las matematicas superiores en
operaciones aritméticas basicas, de esta manera se puede profundizar en los temas

que de otra forman resultan dificiles de comprender.

Uno de los retos que afrontan los métodos numeéricos es el de determinar estimaciones del
error en ausencia del conocimiento de valores verdaderos. Por ejemplo, los métodos
numéricos de resolucion de ecuaciones algebraicas no lineales requieren de un proceso
iterativo para calcular en forma sucesiva mejores aproximaciones y el error a menudo se
calcula como la diferencia entre la aproximacién previa y la actual (Chapra & Canale, 2007,
p. 58).

Dado que los resultados de los métodos numéricos son aproximados, es necesario desarrollar
criterios para determinar su grado de confiabilidad. Un criterio aceptable es expresar la
confiabilidad en términos de cifras significativas (Chapra & Canale, 2007, p. 55).

Dos de los errores numéricos mas comunes son los errores de redondeo y los errores de
truncamiento (Chapra & Canale, 2007, p. 54). Los errores de redondeo se producen porque
la computadora representa cantidades con un nimero finito de cifras significativas. Mientras
que los errores de truncamiento representan la diferencia entre una formulacion matematica
exacta de un problema y su aproximacion obtenida por un método numérico.

Junto con las limitaciones del sistema numérico de una computadora, la aplicacion de

manipulaciones aritméticas sobre los numeros también genera errores de redondeo, sobre
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todo en la cancelacion de dos nimeros en operaciones de resta. Los métodos numéricos
pueden llegar a requerir de una cantidad extremadamente grande de manipulaciones
aritméticas. Con frecuencia, estos calculos son dependientes de los resultados previos y asi,
aunque el error de redondeo individual sea pequefio, el efecto acumulativo durante el proceso
de muchos célculos puede ser importante (Chapra & Canale, 2007, pp. 70-71).

En este trabajo se describiran los métodos numéricos de resolucidn de ecuaciones no lineales
utilizando las herramientas de computacion cientifica, tales como Scilab y Python, aplicados
a problemas de Ingenieria Quimica. Los problemas que implican el uso de ecuaciones no
lineales se relacionan con el valor de una variable o parametro que satisface una ecuacion no
lineal. Su solucion en proyectos de ingenieria es sumamente valiosa porque con frecuencia
resulta imposible despejar de manera analitica los parametros de las ecuaciones de disefio
(Chapra & Canale, 2007, pp. 5-6).

Aunque en este trabajo se elaboraron programas para problemas de célculo con ecuaciones
no lineales en las asignaturas de Termodinamica Quimica I, Termodindmica Quimica I,
Operaciones Unitarias | y Operaciones Unitarias 11, aqui se describira como se incorpora el
estudio de ecuaciones no lineales en un grupo de asignaturas del pénsum de Ingenieria
Quimica de la Universidad de EIl Salvador, tomando como base el plan de estudio de 1998.

Estas asignaturas son:

e Quimica General Il (QUR-115) e Operaciones Unitarias Il (OPU-215)

e Fisicoquimica | (FQR-115) e Termodinamica Quimica | (TQI 115)

e Balance de Materia y Energia. e Termodinamica Quimica Il (TQI-215)
(BME-115) e Ingenieria de las Reacciones Quimicas

e Fisicoquimica Il (FQR-115) (IRQ-115)

e Ingenieria Econdmica (IEC-115) e Operaciones Unitarias I11 (OPU-315)

e Operaciones Unitarias | (OPU- e Proceso de separacién y de manejo de
115) solidos (PSM-115)
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2.2.1. Quimica General II:

Equilibrio guimico: Equilibrio acido-base y Equilibrio en soluciones: Kps

En QUR-215 se abordan problemas de equilibrio de reacciones en fase gaseosa, de

equilibrios acidos-base y de equilibrios idnicos de sales con solubilidad muy baja. El objetivo

de estos problemas es el calculo de las concentraciones de equilibrio de las especies quimicas

presentes en la reaccion. En la Tabla 2.1 se especifica el tipo de equilibrio quimico a evaluar,

los datos que se proporcionan y la expresion de la ecuacion de equilibrio utilizada para una

reaccion como aA + bB < cC +dD 6 C,,D,(s) & mC*"(aq) + nD™™(aq).

Tabla 2.1. Tipos de equilibrio quimico abordados en Quimica General 11

Tipo de equilibrio quimico

Datos proporcionados

Expresion de la ecuacion de
equilibrio utilizada

soluciones diluidas.

Equilibrio en reacciones | Constante de equilibrio K, y o

gaseosas a presiones bajas. | presiones parciales py, pg, | K, = P2 (ec. 2.1)
Pa * DB

Pc Y Pp-

Equilibrio en reacciones | Constante de equilibrio K, y

acido-base en soluciones | concentraciones  iniciales | K, = {Z}Z[[g; (ec.2.2)

diluidas. [AO0], [BO], [CO] y [DO].

Equilibrio ionico de sales | Constante de equilibrio K,

con solubilidad muy baja en | y concentraciones iniciales | Kps = [CI™[D] ™ (ec.2.3)

[A0], [BO], [CO] y [DO].

La caracteristica de este tipo de problemas de equilibrio quimico es que a menudo el cambio

de concentraciones es pequefio comparado con los valores de las concentraciones iniciales,

esto permite manipular una ecuacion de equilibrio simplificada.
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2.2.2. Fisicoquimica I:

Termodinamica. Determinacién del Factor de comprensibilidad y ecuacién de estado de un
as real.

En FQR-115, se realiza una introduccién a la resolucion de ecuaciones de estado para gases
reales. En QUR-215 se permitia idealizar el comportamiento de los gases. Esto no es posible
en condiciones a altas presiones y bajas temperaturas donde las fuerzas intermoleculares y el
volumen no nulo ocupado por las propias moléculas se vuelven factores importantes (Levine,
2004, p. 279). Algunas ecuaciones de estado se detallan en la Tabla 2.2, en donde R es la
constante universal de los gases, T es la temperatura critica, Pc es la presion critica, P es la
presién, T es la temperatura y V,, es el volumen molar.

Las primeras cuatro ecuaciones de estado son cubicas en el volumen molar; las dos siguientes
ecuaciones son las ecuaciones viriales, las cuales se expresan como una serie de potencias.
La ecuacion de Benedict-Webb-Rubin, esta inspirada en la ecuacion virial de Kammerlingh-
Onnes. A menudo las ecuaciones cUbicas y la ecuacion del virial para el volumen de
Kammerling-Onnes (truncada al segundo o tercer términos viriales) se arreglan para poder
expresarlas en funcion de Z, que es el factor de comprensibilidad. Es comun utilizar Z y otras
cantidades adimensionales porque esto simplifica el nimero de parametros a manipular en la

ecuacion de estado.
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Tabla 2.2. Diferentes ecuaciones de estado para gases reales.

Nombre

Ecuacién

Descripcion de los parametros

Ecuacién de van

<P + i) (U, —b)=RT (ec. 2.4)

3 (27) R?T?
“=\64) p,

der Waals /& b= (1) RTc
8/ pc
RZTCZ.S
3 R T . a = 042748
Ecuacion de p= TR (ec. 2.5) Pe
- _ m - 53
Redlich-Kwong T2 Vin (Vi + b) b = 0.08664 —<
Pe
272
a = 0.42748 —F
. Pc
Ecuacién de Soave- R
_ RT a'l b = 0.08664 —
Redlich-Kwon P = - .2.6
9 Un—B) Vo Gt ) 20 P

(SRK)

T

A=[1+x(1- Tl/z)]2

k= (0.480 + 1.574 w — 0.176 w?)
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Tabla 2.2. Diferentes ecuaciones de estado para gases reales (continuacion).

Nombre Ecuacion Descripcion de los parametros
272
a = 045724 ——
Pc
Ecuacion de Peng- RT aa b = 0.07780 RTe
) P = - (ec. 2.7) ' De
Rob|nson (PR) (Vm - b) Vm (Vm + b) + b(Vm + b) 5
a=|1+x(1-1%)
k = (0.37464 + 1.54226 w — 0.29992 w?)
Ecuacion de i
PV,=RT(1+Bp+C'p*+-) (ec.2.8) B’, C’, ... deben ser proporcionados.
Holborn
Ecuacion de B C
_ PVn=RT <1 totoat ) (ec. 2.9) B, C, ... deben ser proporcionados.
Kamerlingh-Onnes m.'m
Co
B = R T BO - AO - F
c=bRT—a
Ecuacion de
. B n |4 w = iex -
Benedict-Webb- | PV, = RT+—+—+—(1+=5)+— (ec. 2.10) M= 728P| 72
) Vm m m Vm Vm m
Rubin w=aa«a

Ay, By, Cy,a,b,c,a y y son constantes

que deben proporcionarse.

Fuente: Himmelblau y Riggs (2004, p. 461)
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2.2.3. Balance de Materia y Energia:

Para las ecuaciones de balance global de materia y energia se consideraron a los sistemas
abiertos en estado estacionario, con multiples entradas y salidas; y con S especies quimicas.

Balances de Materia en Estado Estable

Caso no reactivo. El balance de materia para un sistema no reactivo es:

| |
SIS mi= S Al 2
i=1|corriente corriente
de salida de entrada
j k

donde F;; es el flujo masico (masa por unidad de tiempo) de la corriente de salida j para la
especie iy F; es el flujo masico de la corriente de entrada k para la especie i.
Caso de una reaccién gquimica. La ecuacién (2.11) se modifica para abarcar a un sistema

reactivo con una reaccién quimica, agregando al lado derecho el término adicional

. -, - R; .
r¥5_, v; M;. La velocidad de reaccion r se define como r = v—‘ y no depende de la especie
i

quimica i. Rj es la produccién o agotamiento molar de alguna especie quimica i. M es el peso

molecular de la especie i.

Es comin que se proporcione algun tipo de especificacién (por ejemplo el porcentaje de
conversion del reactivo limitante).

El problema de calcular las corrientes de material saliendo o entrando al sistema consiste en
la resolucion de ecuaciones algebraicas. Estas ecuaciones son por lo general lineales a
excepcion de algunas especificaciones (Reklaitis, 1983, p. 49). Un ejemplo de esto Gltimo es
la especificacion de la razon de las composiciones de alguna especie en dos corrientes
distintas (Reklaitis, 1983, p. 336).
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Balances de energia

Caso no reactivo. El balance de energia para sistemas no reactivos es (Reklaitis, 1983, p.
459):

Fy; Bi(Ty) =
i=1|corrientes corrientes
de salida de entrada

1
Fy i Hi(Ty) I (ec. 2.12)
, |

donde H; es una entalpia especifica de la especie i en la corriente de salida j a la temperatura

R d R R
T; o de la corriente de entrada k a la temperatura Ty, d—f es la rapidez de transferencia de calor

y ‘;—V: es la rapidez del trabajo ejercida o aplicada sobre el sistema. Se considera que las
composiciones mésicas, la presion del sistema y la distribucion de fases se han determinado,
que los cambios de energia potencial y cinética son reducidos con respecto a los términos de
calor y trabajo; y que el comportamiento de las corrientes se aproxima al de mezclas ideales.
Caso de una reacciéon quimica. El balance de energia para un sistema reactivo con una

reaccion quimica serd (Reklaitis, 1983, p. 489):

S
aqQ | . A . . |
=ty + ) | Ryl = Bier) = ) Fu(Aia = Firep) | (e 213)
i=1\ corriente corriente
de salida de entrada
j k

J

donde el calor de reaccion AHg,,,, Y la entalpia especifica de referencia de la especie i, H\i,ref,

se definen a una temperatura, presion y fase de referencia determinadas.

Las ecuaciones (2.12) y (2.13) tratan basicamente de la primera ley de la termodinamica y
son no lineales con respecto a los flujos de las especies quimicas y las temperaturas. Si se
desconoce alguna de estas variables, la solucion requerira un proceso iterativo (Reklaitis,
1983, p. 460).

En la asignatura de BME-115, las corrientes de salida y entrada de un sistema en problemas
de reacciones de combustion se trabajan a presion atmosférica y en fase gaseosa o fase

liquida, y por lo general no seré necesario realizar correcciones para la fase y las presiones.
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La obtencion de datos de entalpia para problemas de humidificacion y de mezclado de
soluciones se simplifica en gran medida debido al uso de graficas y tablas de datos
termodinamicos, donde la interpolacion alrededor de dos valores cercanos de entalpia
produce la temperatura buscada. Ademas en la mayoria de casos se considera que gases y

soluciones liquidas tienen comportamiento ideal.

2.2.4. Fisicoquimica II:

Soluciones ideales

Segun Moore (1986, p. 182) la cantidad observable mas importante de la teoria de soluciones
es la presion de vapor de la solucion. Esta presion de vapor parcial es una medida de la
tendencia de las especies a escapar de la solucién hacia la fase vapor. Dicha tendencia se
relaciona de manera directa con su potencial quimico dentro de la solucidn (recuérdese el
tema de equilibro material de FQR-115).
El concepto de solucion ideal sirve como un punto de referencia para las soluciones reales,
de la misma manera que el concepto de gas ideal lo es para gases reales. EI comportamiento
de una solucidn ideal® para el componente i es descrito por la ecuacion de Raoult (Smith,
Van Ness, & Abbot, 2007, pp. 350-351):

P; = x;P?%(T) (ec. 2.15)
donde P; es la presion de vapor parcial del componente i, x; es la fraccibn molar del
componente i en la fase liquida y P es por lo general una funcién no lineal de la
temperatura T y representa la presion de vapor puro en saturacion del componente i.
Ademas se considera como ideal el comportamiento del vapor:

y;P = x;Pf*  (ec. 2.16)

donde yi es la composicion molar de la fase vapor y P es la presion total del sistema.

! Levine (2004, p. 2004) hace una diferenciacion entre disolucidn ideal (pag. 319) y disolucion idealmente
diluidas (pag. 327).
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El uso de la ley de Raoult para calcular la temperatura de los puntos de rocio y de burbuja a
una presién y composiciones conocidas implica un proceso iterativo de solucion. La Tabla

2.3 presenta las ecuaciones a utilizar en estos problemas de calculo:

Tabla 2.3. La ley de Raoult aplicada a problemas de calculo de punto de burbuja T y

punto de rocio T.

Tipo de Datos
) Datos a calcular | Forma de la ley de Raoult.
Problema | proporcionados
Punto de {x) v} p= Z X PS¢ (ec. 2.17)
burbuja T P T i
. . 1
Punto de {v:} {x;} P=e— (ec. 218)
rocio T P T i Yi/ P

Para el punto de burbuja T, la ecuacion (2.16) se suma sobre todas las especies para eliminar
yi (considerando que Y;; y; = 1), luego se obtiene la ec. (2.17): X; v; = 1 = X;(x;PF**) /P.
Un procedimiento similar se lleva a cabo para obtener la ecuacion (2.18). Como se observa,

estas ecuaciones son no lineales en la temperatura T.

Desviacién del comportamiento ideal. Soluciones reales

Caso de la ley de Raoult modificada. Las soluciones reales pueden llegar a presentar fuertes
desviaciones del comportamiento descrito en la ecuacion (2.16)2. Para presiones de bajas a
moderadas, una mejor opcion para el calculo de propiedades en equilibrio liquido vapor es
la ley de Raoult modificada (Smith et al., 2007, pp. 358-359):

(ec. 2.19)

donde y; es el coeficiente de actividad. A presiones bajas y moderadas puede considerarse

y;iP = x;y; Pf**

que el coeficiente de actividad es una funcién Gnicamente de la temperatura y de la

2 Se puede consultar al respecto en Levine (2004, Capitulo 10) y Moore (1986, Capitulo 10).
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composicion de la fase liquida. El coeficiente de actividad se utiliza para medir el grado de
divergencia del comportamiento de la sustancia i con respecto al comportamiento de la
solucion ideal (Levine, 2004, p. 343). Al igual que la ecuacion (2.16), la ecuacion (2.19) se
manipula de dos maneras considerando ya sea a ),;y; = 1 0 a );; x; = 1, dependiendo del

vector de composiciones que se desconozca. Esta situacion se describe en la Tabla 2.4.

Tabla 2.4. La ley de Raoult modificada aplicada a problemas de céalculo de punto de rocio P, punto

de burbuja T y punto de rocio T.

Tipo de Datos
) Datos a calcular Forma de la ley de Raoult.
Problema | proporcionados
Punto de {v:} 1
. . P=o5——— (ec. 2.20
rocio P T e iy P X yi/viP ( )
Punt ;
unto de {xl} {yi}, {VL} yT P = Z xiyipisat (ec.2.21)
burbuja T P i
Punto de {v:} 1
. . P=g——— (ec.2.22
rocio T P bk rdy T iy VP ( )

A bajas presiones y a temperatura constante, y; depende Unicamente de las composiciones
molares de la especies en solucion liquida, mientras que PF*¢ se calcula tipicamente a través
de ecuaciones o correlaciones que, por lo general, son no lineales con respecto a T. Por lo

tanto, la resolucidn de estas ecuaciones implica un proceso iterativo.
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2.2.5. Operaciones Unitarias I:

Calculos para la conduccién de fluidos incompresibles

Problema de tuberias simples

Los problemas de tuberias simples se refieren a tuberias en las cuales la friccion de superficie
es la Unica pérdida. Las tuberias pueden formar cualquier &ngulo con la horizontal. Seis
variables entran en el problema: la tasa de flujo volumétrico Q, la longitud de la tuberia L, el
diametro de la tuberia D, la pérdida de cabeza por friccion de superficie h g, la viscosidad
cinematica v y la rugosidad €. En general, L, v y € son dados o pueden determinarse. La Tabla

2.5 muestra la clasificacion de los problemas de tuberias simples (Mott, 2006, p. 294).

Tabla 2.5. Tipos de problemas de tuberias simples

Tipo Dado Incgnita
I QL D, e hys
Il | hys,L,D,v, € Q
M | he, QL v, e D

Los tres tipos de problemas se resuelven utilizando la ecuacion de Darcy-Weisbach (ec.
2.23), la ecuacion de continuidad® (ec. 2.24) y el diagrama de Moody (o alguna correlacion
para el coeficiente de friccion). En principio los 3 tipos de problema implican un proceso
iterativo de solucion, sin embargo Streeter, Wylie & Bedford (2000, pp. 294-297)
proporcionan correlaciones empiricas con alto grado de exactitud para la evaluacion directa

de las incognitas de los problemas tipo I, 11 y 111 en tuberias horizontales.

3 Se consideran tnicamente fluidos incompresibles en flujo permanente o estacionario.
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hes = Eﬁ 2.23
f,s_szg(eC- : )

Alvl = szz (eC 224)

Para tuberias no horizontales, el calculo de las presiones o de las elevaciones se realiza a
través de la ecuacion de Bernoulli* (ec. 2.25) corregida para la friccion y evaluada en el punto
ly?2:

[12 Fl [22 I:Z
— =4 —_c 4 e h ec. 2.25
> Z =3 +—+z,+h, ( )

Problemas de sistemas de tuberias

Los sistemas de tuberias pueden ser tuberias en serie, tuberias en paralelo, tuberias
ramificadas y sistema de tuberias en forma de malla. Estos sistemas de tuberias se describiran
a continuacion.

Tuberias en serie. Es el caso en el que dos tuberias de tamafios o rugosidades diferentes se
conectan de tal manera que el mismo caudal fluye por todas las tuberias y las pérdidas de
cabeza se acumulan. Para estos arreglos de tuberias se supone que las longitudes, la
viscosidad cinematica v y las rugosidades de las tuberias son dados o pueden calcularse. Se
consideran tres tipos de problemas:

Tipo I: El caudal y los didmetros de las tuberias estan determinados. EI nimero de Reynolds
se calcula facilmente y los coeficientes de friccion se pueden determinar a partir del diagrama
de Moody. Luego la carga o pérdidas del sistema pueden evaluarse mediante sustitucion
directa.

Tipo 1I: Se proporciona la carga y los didmetros de las tuberias. Las incognitas son las
velocidades y los coeficientes de friccidn de cada tuberia, para las que se emplea un método

4 En la ecuacion de Bernoulli, el término p/y es la cabeza o carga de presion, el término V2/2 g es la cabeza
de velocidad, z es la elevacion y h, representa las pérdidas de cabeza por friccidn, pudiendo ser de dos tipos:
pérdidas de cabeza por friccion superficial hy, ; y pérdidas de cabeza por friccion de forma h,, .
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iterativo puesto que la ecuacion de Darcy y la ecuacion para el calculo de pérdidas menores
son no lineales con respecto a las velocidades.

Tipo I11: Se proporciona la carga y el caudal. Las incdgnitas son los didmetros de las tuberias
y los coeficientes de friccidn en cada tuberia. Se requiere un método iterativo puesto que la
ecuacion de Darcy y la ecuacion para el calculo de pérdidas menores son no lineales con
respecto a los diametros.

Tuberias en paralelo. Este sistema consiste en la combinacion de dos o mas tuberias
conectadas, de tal manera que el caudal se divide entre las tuberias y luego se une
nuevamente. En las tuberias en paralelo las pérdidas de cabeza son las mismas en cada una
de las lineas y los caudales son acumulables (Streeter et al., 2000, pp. 553-554). Para estos
arreglos de tuberias se supone que la viscosidad cinematica v, las rugosidades, longitudes y
diametros de las tuberias son dados o pueden calcularse. Esta clasificacion aplica para dos o
tres tuberias en paralelo. Ocurren dos tipos de problemas:

Tipo I. Con elevaciones conocidas, se requiere determinar el caudal total Q. Este tipo de
problema se puede tratar como un problema de tuberia simple para la obtencién del caudal
en cada tuberia. Estos caudales se suman para determinar el caudal total.

Tipo 11. Con el caudal total Q conocido, se desea determinar la distribucion del caudal y las
pérdidas de cabeza. Este segundo tipo de problema es mas complejo, ya que no se conoce ni
la pérdida de cabeza ni el caudal para cualquiera de las tuberias. Se requiere de un método
iterativo para satisfacer la ecuacion de Darcy-Weisbach, la ecuacion para el célculo de
pérdidas menores y la ecuacion de continuidad para cada tuberia.

Tuberias ramificadas. Para este tipo de problema, el caudal en cada tuberia se puede
determinar si se conocen las elevaciones en los depdsitos, los diametros y tipos de tuberias y
las propiedades del fluido. Se deben satisfacer la ecuacién de Darcy-Weisbach, la ecuacion
para el calculo de pérdidas menores y la ecuacion de continuidad para cada tuberia.

Sistemas de tuberias en forma de malla. Cuando un sistema de flujo en tuberias tiene cuatro

ramas 0 mas, se le denomina red. Las redes son indeterminadas porque hay mas factores

desconocidos que ecuaciones independientes que los relacionen. Un método de resolucion
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de este tipo de sistemas complejos es el método de Hardy Cross (Streeter et al., 2000, p. 559).
De acuerdo con esto el sistema de tuberias de tres ramas pertenece a esta categoria, pero
Streeter et al. (2000, pp. 553-555) y Barderas Valiente (2002, pp. 283-284) tratan dicho

problema como un sistema de tuberias en paralelo.

2.2.6. Termodindmica Quimica I:

Propiedades VVolumétricas de los Fluidos Puros.

Comportamiento de vapores y gases. Uso del factor acéntrico, ecuaciones viriales. En
Fisicoquimica | se introdujo el estudio de las ecuaciones de estado clbicas para gases reales,
pero estas ecuaciones no se limitan a gases. Las ecuaciones cubicas de estado permiten
obtener un minimo de tres respuestas para el volumen.

En el caso en el que las tres raices son reales se obtienen los volimenes de liquidos saturados
no polares (primera raiz real) y los volimenes de los gases en condiciones de saturacion
(tercera raiz real); la segunda raiz real carece de significado fisico. La obtencion de una sola
raiz corresponde ya sea al punto critico o a un estado de sobrecalentamiento (Levine, 2004,
pp. 285-288).

Smith et al. (2007, p. 293) reformula las ecuaciones de estado cubica dadas en la Tabla 2.2
en base a la siguiente ecuacion:

_RT a(T) e
P T ven) v, von) 66 226)

Y la convierte en:

_Z qzZp
T Z-8 Z+ep)Z+ap)

Donde B, Q, ¥ son parametros adimensionales que permiten una manipulacién mas sencilla

Z

(ec. 2.27)

de la ecuacién dado que ella contiene una menor cantidad de parametros y variables a evaluar.
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Seqgunda ley de la termodindmica.

La segunda ley de la termodinamica trata de la entropia, una variable termodinamica que
permite tomar en cuenta el grado de irreversibilidad de los procesos. La entropia al contrario
que la entalpia no se conserva. ElI cambio de entropia total para sistemas abiertos en estado
estacionario debe ser (Smith et al., 2007, p. 177):

| |
S
A d dS;
ZI Fi;$i(T;) - Z T~ Z Q’ =—£>0 (ec 228)
i=1 lcorrlentes corrientes J j
de salida de entrada
J k

donde $; es la entropia especifica de la especie i de la corriente de salida j a la temperatura
. aqQ; . .
T; o de la corriente de entrada k a Ty, d—t’ es la rapidez de transferencia de calor con respecto

a una parte especifica de la superficie de control® asociada con T, ;j (el simbolo o, denota

una temperatura en los alrededores) y & es la relacion de generacion de entropia. La

ecuacion anterior establece que el cambio de entropia total asociado a cualquier proceso
deber ser positivo, excepto cuando se trata de procesos reversibles, donde el cambio de
entropia es cero.

La entropia al igual que la entalpia es una funcion no lineal de la temperatura. Para un sistema
cerrado, con un estado inicial a temperatura To y presion Po y estado final con una temperatura
T1y presion Py, el cambio de entropia asociado se describe mediante la siguiente ecuacion
(Smith et al., 2007, p. 171):

lg P
ASiorar = (Cp )s ln——RlnP— (ec. 2.29)
1

Cuando se desarrolla un proceso reversible, AS;,:q; = 0, dadas T,, P; y P,, s necesario

implementar un procedimiento iterativo para encontrar T, porque (C}g)s es no lineal con

respecto a la temperatura. (Clig )s se define en Smith et al. (2007, p. 172).

5 Véase Smith et al. (2007, p. 46) sobre la descripcion de una superficie de control para un proceso.
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Los calculos de entalpias y entropias de los procesos vistos en TQI-115, implicarian el uso
de ecuaciones no lineales pero esto se evita a través del uso de gréficas y tablas de datos
termodinamicos.

2.2.7. Termodindmica Quimica II:

Propiedades termodinamicas de los fluidos

El cambio de entalpia y de entropia de un sistema cerrado y en estado estacionario que cambia
de un estado real inicial 1 a un estado real final 2, es descrito por (Smith et al., 2007, p. 234):
AH,ppq1 = AHjgeq + HR — HR (ec.2.30)

ASiorar = ASigeqs + SE — SR (ec. 2.31)
donde HY y HR son las entalpias residuales y SX y SR son las entropias residuales. AH;4,4;
se define por Smith et al. (2007, p. 130) y AS;4.4; S€ define por Smith et al. (2007, p. 170).
Cuando se desconoce la temperatura, es necesario utilizar un método iterativo en las

ecuaciones (2.28) y (2.29).

Equilibrio de fases en sistemas multi-componentes.

Se toma como base la formulacion Gamma-Phi del Equilibrio vapor-liquido (Smith et al.,
2007, pp. 145-146):

y;®;P = x;7;Pf**  (ec. 2.32)
®; se define de la siguiente manera:

¢
T psat
i

oF

(ec. 2.33)

donde ¢; es el coeficiente de fugacidad de la especie i en solucion y ¢$%t es el coeficiente
de fugacidad de la especie pura i, definida a la temperatura de saturacién de la solucion.

La ecuacidn (2.32) se suma sobre todas las especies en la fase vapor (3;; y; = 1) o en la fase
liquida (3}; x; = 1), dependiendo del conjunto de composiciones que se desconozca. Esta
situacion se describe en la Tabla 2.6 (Smith et al., 2007, p. 547).
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Tabla 2.6. La ley de Raoult modificada aplicada a problemas de célculo de punto de burbuja Ty

punto de rocio T.

Tipo de Datos Datos a »
) Forma de la formulacion y-o.
Problema | proporcionados calcular
Punto de {x:} i} i}, p= Z Xy PP (ec. 2.34)
burbuja P P {®;}yP — P
Punto de ; X}, il 1
o3 b nd | _  ec2.35)
rocio P T {®;}yP 2 yi®i/viPi
Punto de (i} Ok B )
burbuja T P {(dIyT — P
Punto de ; X} Wil 1
o3 b b | _ e 237)
rocio T P {®3yT 2 yi%i/viPi

® depende de la temperatura, la presion y las composiciones molares y sera necesario utilizar

un método numérico para calcular la temperatura o la presion del sistema.

Calculos de vaporizacion instantanea. El calculo de las moles de vapor V, moles de liquido
L y composiciones de las fases vapor {y;} y liquido {x;} que constituyen un sistema no
reactivo de dos fases en equilibrio a T, P y composicion global {z;} fijas se obtiene con la

siguiente ecuacion:

afi g 2.38
TV, —D L (ec 238)
l
donde K; se define como:
K; =% (ec. 2.39)

i
K; es un coeficiente de distribucion y mide la tendencia de una especie quimica i para

repartirse de preferencia entre las fases de vapor y de liquido. K; se calcula dependiendo de
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la ecuacion utilizada para célculos EVL. Esto se muestra en la Tabla 2.7 (Smith et al., 2007,

pp. 364, 552).
Tabla 2.7. Formulacion de K; para distintas ecuaciones para célculos EVL.

Ecuacion para calculos B
Formulacién de K;
EVL
§at
Ley de Raoult K = lP (ec. 2.40)
Ley de Raoult  PFat
Yo K, =V (ec.2.41)
modificada
Formulacion gamma- YiPF
K; = (ec. 2.42)
phi o, P

Por lo tanto el célculo de V requerira un célculo iterativo para:
e Unicamente para V en la ecuacion (2.40);
e ParaV,{K;}, {y;} en laecuacion (2.41);
e ParaV,{K;}, {y;}y{®;}en laecuacion (2.42).

Equilibrio de reacciones quimicas.

Reacciones en fase gas. La ecuacién de equilibrio para reacciones en fase gas se define asi:
P -V
~\V;
n(yigbi) - (—O) K (ec. 243)
i

donde y; es la composicién molar de la especie i, ¢; es el coeficiente de fugacidad en solucion
de i, P es la presion del sistema, P° es la presion en el estado estandar y la constante de
reaccion K se calcula tomando en cuenta el estado estandar de las especies quimicas. Ademas
v = ); v;, donde v; es el coeficiente estequiométrico de i. Este modelo puede simplificarse
si se supone que la mezcla en equilibrio se comporta como una solucién ideal, o un gas ideal

(a presiones bajas y temperaturas suficientemente altas), es decir {gl?i} son igual a la unidad .
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Por lo general, para las ecuaciones de equilibrio se suele proporcionar el valor de la presion,
quedando como incAgnitas la temperatura y las composiciones molares de equilibrio. Si
también la temperatura se proporciona solo seré necesario determinar las composiciones de

equilibrio de las especies quimicas a través de un método iterativo.

2.2.8. Operaciones Unitarias Il

Célculos de los coeficientes de pelicula para procesos de transferencia de conveccidén natural

y conveccién forzada.

Se cuenta con diversas correlaciones para el calculo de los coeficientes de pelicula, que
dependen de la geometria y orientacion del sistema. Para el caso de fluidos que circulan a
través de tubos, ejemplos de correlaciones a ocupar son: las correlaciones de Dittus y Boelter,
de Colburn y de Seider y Tate (Welty, Wicks, & Wilson, 2008, pp. 444-445). La utilizacion
de estas correlaciones requiere tener datos de temperatura de entrada, temperatura de salida,
temperatura de pelicula y/o temperatura media aparente del fluido circulante. En el caso en
el que falten mas de una de dichas propiedades, se debera ocupar un proceso iterativo de

solucién (de prueba y error) para su estimacion.

Disefio de intercambiadores de calor

De acuerdo con Kern (1950, Capitulos 11-12), el disefio de intercambiadores de calor abarca
la determinacion de las siguientes caracteristicas:

e Numero de tubos

e NuUmero de pasos a utilizar en la coraza y en los tubos.

e Espacio minimo entre cada deflector.

e Caida de presion del lado de los tubos y de la coraza.

e Coeficiente total de transferencia de calor del intercambiador limpio (Uc) e incrustado

(Up) v la resistencia térmica de la incrustacién (Rq). Kern estima Up y obtiene los

elementos anteriores; entonces calcula Up y compara los valores de Up.
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2.2.9. Operaciones Unitarias I11:

Humidificacién

El método grafico de Mickley permite obtener una curva de la temperatura global de la fase
gaseosa (Tv) contra la entalpia del gas (Hy), ocupando como base la siguiente ecuacion
(Foust, Wenzel, Clump, Maus, & Andersen, 2006, pp. 450, 436, 443):
dT, T;—T,
dH, H;—H,
Donde las propiedades en la interfase son las de T; y H;, y las propiedades de la fase gaseosa

(ec.2.44)

sonT, Yy H,.
También se ocupan las siguientes ecuaciones auxiliares:

e Relacion de Lewis:

c

h
» ~— (ec.2.45)
ky

e Ecuacion de disefio integrada:

hLa_HU_Hi 246
kpa T, =T, (ec.2.46)

Dependiendo de las condiciones proporcionadas, con este método es posible calcular ya sea
la temperatura de salida de la fase gaseosa o las constantes de velocidad kya, hca y hia.

Destilacion

Destilacién instantanea

Segun Treybal (1986, p. 401), “la evaporacion instantanea o evaporacion en el equilibrio es
una operacion de una sola etapa en donde se evapora parcialmente una mezcla liquida, se
permite que el vapor alcance el equilibrio con el liquido residual y se separan y eliminan del
aparato las fases vapor y liquido resultante”.

Estos céalculos se llevan a cabo utilizando las ecuaciones descritas para los céalculos

vaporizacion instantanea en el apartado 2.2.8 de TQI-215.
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Rectificacion continua. Mezclas binarias
De acuerdo con Treybal (1986, p. 410), “la rectificacion continua o fraccionamiento, es una
operacién a contracorriente a varias etapas”. Para mezclas binarias, se suele ocupar dos
métodos:
e EIl método de Ponchon-Savarit, que es un método riguroso y requiere de datos
detallados de entalpia.
e El método de McCabe-Thiele, el cual es un método simplificado que sélo requiere de
datos de equilibrios de concentracion.
Ambos métodos son graficos que permiten obtener el nimero de etapas a ocupar en la torre
de destilacién.
En los métodos de Mickley, Ponchon-Savarit y de McCabe-Thiele, no se ocupan los métodos
para la resolucién de ecuaciones no lineales como el método de Newton.

2.2.10. Ingenieria de las Reacciones Quimicas

Determinacion de la mejor combinacién de un grupo de reactores de mezcla completa (RMC)

en serie y de distintos tamafios

Levenspiel (2004, pp. 131-134) y Hill (1977, pp. 281-285) describen un método grafico para
el calculo de los tamafios de un grupo de reactores de mezcla completa dispuestos de tal
manera que, a una conversion dada, minimicen el volumen total del sistema.

La ecuacién a utilizar es:
1 (=r)

T; B Ci—Ci4

donde ; es el espacio-tiempo del reactivo i en el reactor, (—r); es el negativo de la velocidad

(ec.2.47)

de reaccion, C; es la concentracion del efluente de salida del i-ésimo reactor; y C;_, €s la
concentracion es la concentracion del (i-1)-ésimo reactor.
Hill (1977, pp. 286-287) también explica la version algebraica del problema, tomando en

cuenta que deben conocerse la forma funcional y las constantes involucradas en la expresion
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de la velocidad de reaccion, siendo posible iterar con respecto a la conversion de uno de los

reactores de mezcla completa.

Operacion no isotérmica de reactores ideales: reactor de mezcla completa (RMC) vy reactor
de flujo piston (RFP)

Este tipo de operaciones no isotérmicas se ven ejemplificadas en la operacién adiabatica de
un grupo de RMC en serie y la operacion no isotérmica y no adiabatica de un RFP. Hill
(1977, pp. 351-354, 361-362) desarrolla estos casos considerando las siguientes ecuaciones:
RMC:
Q=UA(T, —T) (ec.2.48)

. FAO (xA lida — X trad ) Tsalida _
0 = sa L_aVA entrada AHp 470 + Z F; fTO Cp,i dT (ec.2.49)
i

E
k =kye RT (ec.2.50)

Chox
= 274 (ec.251)

La ecuacion (2.48) representa la velocidad a la que es suministrado el calor (Q), donde U es
el coeficiente de transferencia de calor, A es el area a través de la cual ocurre la transferencia
de calor y en la cual se basa U, Tr es la temperatura de la fuente de calor y T es la temperatura
del contenido del reactor.

La ecuacion (2.49) representa el balance de energia en una operacion de estado estacionario,
donde Q es la velocidad a la que es suministrado el calor, F,, es la velocidad molar inicial
del reactivo A, x4 .q1i0q €S la conversion de A a la salida del reactor, x, cniradq €S 12
conversion de A a la entrada del reactor, AHy , 1o €S €l cambio de entalpia de reaccion a la
temperatura de entrada TO, por unidad de grado de avance &; v, es el coeficiente
estequiométrico, F; representa la velocidad molar de los productos i y Cp,i es el calor

especifico promedio por unidad de masa del producto i.
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La ecuacion (2.50) representa la ecuacion de la constante de la velocidad de reaccion k, donde
E es la energia de activacion de la reaccién, T es la temperatura y R es la constante de los
gases ideales.

La ecuacion (2.51) representa la ecuacién de funcionamiento del RMC, donde 7 es el espacio-
tiempo (o tiempo espacial), C4, €s la concentracion inicial de A en la corriente de entrada al

reactor y r, es la velocidad de reaccion en base a A.

RFP:
XAsalida 4 dxA
Q = f U (Tm - T) BFAOm (€C252)
XA entrada A
Tsalida _ F X i - X
Q — ZFif Cp,i dT — AO( A salida Aentrada) AHRaTo (€C.2.53)
- T0 Va
E

k =kge RT (ec.2.54)

XAsalida dxA
T = ec. 4.
Cao 2.55

XA entrada (_rA)

La nomenclatura para el RFP es la misma que para el RMC. La ecuacion (2.52) representa el
calor total suministrado, donde D es el didmetro del RFP.

La ecuacion (2.53) es el balance de energia para una operacion en estado estacionario, donde
Q es el calor total suministrado; la ecuacion (2.54) es la ecuacién de la constante de la
velocidad de reaccidn; y la ecuacion (2.55) representa la ecuacién de funcionamiento del

reactor.

2.2.11. Procesos de separacion y de manejo de sélidos.

Operaciones de Sedimentacion

Dentro de las operaciones de sedimentacion, encontramos a las técnicas de sedimentacion
por gravedad, que implican la separacion de las particulas de un fluido por la accion de

gravedad.
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A medida que la particula cae, su velocidad aumenta y seguira incrementandose hasta
alcanzar una velocidad constante o “velocidad terminal”, que es la velocidad en la que las
fuerzas de aceleracion y resistencia son iguales.

Para el caso de particulas esféricas, la velocidad terminal para cualquier régimen de flujo se
calcula con (McCabe, Smith, & Harriott, 2007, pp. 182-183):

4(pp=p) 9Dy
12 —\[ 3C, p (ec. 2.56)

donde p, es la densidad de la particula, p es la densidad del fluido, g es la aceleracion de la
gravedad, D, es el diametro de particula para particulas esféricas o el diametro caracteristico
para particulas no esféricas y Cp, es el coeficiente de rozamiento. El C;, se puede leer en las
gréaficas proporcionadas por McCabe et al. (2007, pp. 169-180). Dichas graficas muestran al
Cp, como una funcion del namero de Reynolds Ng,, el cual es funcion de la velocidad. Por lo
tanto sera necesario utilizar un método iterativo grafico para calcular la velocidad terminal.
El método de solucion se simplifica para casos en los que:
Nge < 1

5= 905 (pp—p)

18 u

donde u es la viscosidad del liquido.

1000 < Ng, < 200000
v, = 1.75 /‘g P (Z” p) ec.2.58)

Otra opcidn es utilizar una correlacion como la de Schiller y Nauman aplicable a particulas
esféricas cuando Ng, < 800 (Ahuja, 2010, p. 24).

(ec. 2.57)
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2.3. Métodos de solucion de las ecuaciones no lineales

Se describiran a continuacion los siguientes métodos para la solucion de ecuaciones no
lineales: método de la falsa posicion, método de la falsa posicion modificada, método de
iteracion de punto fijo, método de Newton y método de la secante.

2.3.1. Método de la falsa posicion®

Este método consiste en “unir” f(x)) y f(x,) con una linea recta (véase Figura 2.1). La
interseccion de esta linea con el eje de las x representa una mejor aproximacion de la raiz. El
hecho de que se reemplace la curva por una linea recta da una “falsa posicion” de la raiz; de
aqui el nombre de método de la falsa posicion, o en latin, regula falsi. También se le conoce
como metodo de interpolacion lineal.

La ecuacion del método de Regula — Falsi es:

. = x _f(xu)(xl - xu)
" “ f(xl) - f(xu)

El valor de x; calculado con la ecuacion (2.59) reemplazara, después a cualquiera de los dos

(ec. 2.59)

valores iniciales, x| 0 xy. De esta manera, los valores x; y Xy siempre encierran la verdadera

raiz.

Criterio de paro y estimaciones de errores

ynuevo _ anterior
r r

nuevo
xT

100% (ec. 2.60)

Ea =

Donde x*“¢v° es la raiz en la iteracion actual y x3™teT°T es |a raiz en la iteracion anterior.
Se utiliza el valor absoluto, ya que por lo general importa sélo la magnitud de &, sin
considerar el signo. Cuando ¢, es menor que un valor previamente fijado &g, el célculo

termina.

6 Esta seccion se basa en Chapra y Canale (2007, pp. 131-138).
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Adaptado de Chapra y Canale (Chapra & Canale, 2007, p. 133).

Figura 2.1. Una representacion grafica del método de falsa posicion. Los tridngulos semejantes

utilizados para deducir la formula para el método estdn sombreados.

Una importante desventaja del método de la falsa posicion es su unilateralidad. Es decir,
conforme se avanza en las iteraciones, uno de los extremos del intervalo tiende a permanecer
fijo. Esto puede llevar a una mala convergencia, especialmente en funciones con una
curvatura importante.

Una forma de disminuir la naturaleza unilateral de la falsa posicion consiste en obtener un
algoritmo que detecte cuando “se estanca” uno de los limites del intervalo. Si ocurre esto, se
divide a la mitad el valor de la funcién en el punto de “estancamiento”. A este método se le
Ilama método de la falsa posicién modificada.
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2.3.2. Método de la iteracion de punto fijo para una ecuacion no lineal.’

El método de iteracion de punto fijo es un método abierto porque requiere Gnicamente de un
solo valor de inicio. Este método algunas veces divergira o se alejara de la raiz verdadera a
medida que se avanza en el céalculo. Sin embargo, cuando converge, en general lo hace mas
rapido que los métodos cerrados como el método de regula-falsi.

El método de iteracion de punto fijo utiliza una formula que se desarrolla como “una iteracién
simple de punto fijo” (también llamada iteracién de un punto o sustitucion sucesiva o método
de punto fijo), al arreglar la ecuacion f(x)=0 de tal modo que x esté del lado izquierdo de la
ecuacion:

x=g(x) (ec. 2.61)
Esta transformacion se realiza mediante operaciones algebraicas o simplemente sumando x
a cada lado de la ecuacion original. De esta manera, dado un valor inicial para la raiz x;, la
ecuacion (2.62) se utiliza para obtener una nueva aproximacion xi+1 expresada por la formula
iterativa:
Xiv1 = g(x) (ec. 2.62)

El error aproximado de esta ecuacion se calcula usando la ecuacion (2.60). EI método de la
iteracion simple converge si se cumple que en la region de interés |g’(X)|<1 (véase Figura
2.2). Enotras palabras, la convergencia ocurre si la magnitud de la pendiente de g(x) es menor
que la pendiente de la recta f(x)=x. Cuando el método converge, el error es proporcional y
menor que el error en la iteracién anterior. Por tal razon se dice que este método tiene

convergencia lineal.

7 Esta seccion se basa en Chapra y Canale (2007, pp. 143-148) y en Nieves Hurtado y Dominguez Sanchez
(2014, pp. 32-47).
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Figura 2.2. Representacion gréafica de la convergencia y de la divergencia del método de punto fijo.

2.3.3. Método de Newton-Raphson para una ecuacion no lineal®

Si el valor inicial para la raiz es xi, entonces se puede trazar una tangente desde el punto [Xxi,
f(xi)] de la curva (véase Figura 2.3). Por lo comun, el punto donde esta tangente cruza al eje

X representa una aproximacion mejorada de la raiz.

8 Esta seccion se basd en Chapra y Canale (2007, pp. 148-154)
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La ecuacién del método de Newton es:
_ f(xi) (ec
f'(xi)

Se ocupa el mismo criterio de terminacién de la ecuacion (2.60). La convergencia es

Xit1 = X . 263)

cuadratica, lo que significa que el error es proporcional al cuadrado del error anterior.
El método de Newton se comporta de manera deficiente en los siguientes casos:
1. Caso de multiples raices.
2. Cuando la raiz ocurre en la cercania de puntos de inflexion (esto es f”(x)=0) hay
divergencia.
3. Comportamiento oscilante alrededor de un maximo o minimo local. Esta tendencia
a alejarse del area de interés se debe a que se encuentran pendientes cercanas a cero
(F(x)=0). Esto es catastrofico porque causa una division entre cero en la formula de
Newton-Raphson.

f(x) 5§ :
Pendiente = f'(x;)
e I R ,

|
|
|

3 |
|
|
|

7L T
i :
[ fx)—0
|

1} i
|
|
|

0 ; :

/ X X
=1
0.0 0.5 1.0 15 2.0

Adaptado de Chapra y Canale (2007, p. 148).

Figura 2.3. Representacion gréafica del método de Newton-Raphson. Se extrapola una tangente a la

funcion en x; (esto es ’(xi)) hasta el eje x para obtener una estimacion de la raiz xi+1.
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No hay un criterio general de convergencia para el método de Newton-Raphson. Su
convergencia depende de la naturaleza de la funcion y de la exactitud del valor inicial. La
Unica solucion en estos casos es tener un valor inicial que sea suficientemente cercano a la

raiz. Los valores iniciales se predicen con un conocimiento del problema fisico.

2.3.4. Método de la secante para una ecuacion no lineal®

Un problema potencial en la implementacién del método de Newton-Raphson es la
evaluacion de la derivada. Aunque esto no es un inconveniente para los polinomios, existen
funciones cuyas derivadas en ocasiones resultan muy dificiles de calcular. En esos casos, la
derivada se puede aproximar mediante una diferencia finita dividida hacia atras°:

f(x) = f(x;_:z :];i(xi) (ec. 2.64)

Esta aproximacion se sustituye en la ecuacion (2.63) para obtener la siguiente ecuacion

iterativa:

_ )iy — x)
flxima) = f(x)

El método requiere de dos valores iniciales de Xx. Sin embargo, dado que no es necesario que

Xip1 = X; (ec. 2.65)

f(x) cambie de signo entre los valores dados, este método no se clasifica como un método
cerrado (vease Figura 2.4).

La ecuacion (2.59) del método de regula-falsi y la ecuacion (2.65) del método de la secante
son idénticas en los términos. Ambos métodos usan dos valores iniciales para calcular una
aproximacion de la pendiente de la funcién que se utiliza para proyectar hacia el eje X una
nueva aproximacion de la raiz. Sin embargo tienen una diferencia critica consistente en la
forma en que uno de los valores iniciales se reemplaza por la nueva aproximacion.

En el método de la falsa posicidn, la tltima aproximacién de la raiz reemplaza cualquiera de

los valores iniciales que dé un valor de la funcion con el mismo signo que f(x/). En

® Esta seccion se basa en Chapra y Canale (2007, pp. 154-159).
10 En la elaboracién de la funcion del método de la secante, se ocup6 la férmula de la diferencia dividida finita
centrada de cinco puntos.
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consecuencia, las dos aproximaciones siempre encierran a la raiz. Por lo tanto, para todos los
casos, el método siempre converge.

El método de la secante reemplaza los valores en secuencia estricta: con el nuevo valor de
Xi+1 Se reemplaza a x; y xi reemplaza a Xi1. En consecuencia, algunas veces los dos valores
estan en el mismo lado de la raiz. Esto puede llevar a divergencias. A pesar de esto, cuando

el método de la secante converge lo hace mas rapidamente que el método de la falsa posicion.

f 'k ' ' ¥

0.0 0.5 1.0 15 2.0

Adaptado de Chapra y Canale (2007, p. 154).

Figura 2.4. Representacion gréafica del método de la secante.

La ecuacion (2.64) se puede modificar para considerar un cambio fraccionario de la variable
independiente para estimar f'(x):

fG+ 6x) — f ()
5xi

donde &x; es un pequefio cambio fraccionario. Esta aproximacion se sustituye en la ecuacion

f'(x) = (ec. 2.66)

(2.63) que da la siguiente ecuacion iterativa:

_ Sx;f (x;)
[+ 0x;) — f(x;)

Xip1 = X; (ec. 2.67)
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La eleccion de un valor adecuado para dx; no es automatica. Si §x; es muy pequefio, el
método puede no tener éxito por el error de redondeo, causado por la cancelacion por resta
en el denominador de la ecuacién (2.64). Si éste es muy grande, la técnica puede llegar a ser
ineficiente y hasta divergente. No obstante, si se selecciona correctamente proporciona una
adecuada alternativa en los casos donde la evaluacion de la derivada se dificulta.

2.4. Herramientas de computacion cientifica para la resolucion de ecuaciones no lineales.
Los softwares de computacién cientifica a utilizar son Scilab y Spyder. El primero es un
lenguaje de programacién por si mismo mientras que Spyder es un ambiente de desarrollo
para crear programas escritos en Python. También se considero el uso de la calculadora TI-
Nspire y de Excel para una mayor facilidad en los calculos.

2.4.1. Software para calculo numérico

Scilab

Programas y funciones en Scilab.

Cuando se requiere ejecutar varios comandos en Scilab, los archivos generados por el editor
de cddigo SciNotes resultan de gran utilidad. Estos archivos corren al hacer clic sobre el
botén “ejecutar”, o el botdn “guardar y ejecutar” de la barra de herramientas del SciNotes.
El archivo generado puede tener dos tipos de extensiones:
e .sci: archivo que contiene Unicamente funciones y al utilizar exec, este archivo se
carga al entorno de scilab pero no devuelve ningln valor. Para obtener los resultados,
es necesario llamar a las funciones e ingresarle los argumentos requeridos.

e sce: archivo que contiene funciones de scilab y enunciados ejecutables.
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Funciones de Scilab para la bdsqgueda de raices en ecuaciones no lineales

Scilab cuenta con dos funciones para la resolucion de ecuaciones no lineales: roots y fsolve.
El uso de fsolve se detalla en el siguiente ejemplo para la resolucion de ecuaciones no
lineales.
» Funcion a ocupar:
f(x)=1In(x?) —1 (ece.l),
x0=2

Se considerard la definicién de las funciones a través de “function”. Primero se crea una
funcion para la ecuacion (e.1) en un archivo determinado, luego se llama a dicho archivo y a
fsolve. Se imprimen tanto el valor de la raiz, asi como los valores de la funcion (e.1) al ser
evaluada en dicha raiz. Esto ultimo se realiza con el fin de comprobar que fsolve converge a

la solucioén.

function -y -=-funf (x)
-y = {x~2)-
endfunction

= T S T T L I ]

Figura 2.5. Programa elaborado para almacenar a funF

La Figura 2.5 muestra el cddigo de la funcion de la ecuacion (e.1), realizando la definicién
de funciones a través de function. La Figura 2.6 presenta los resultados de la consola de
Scilab y la Figura 2.7 muestra el codigo que llama a la funcion descrita en la ecuacion no

lineal (e.1) y a fsolve para calcular la raiz.

—-—>exec('C:\Users\RAZZ\Desktop\eval fun.ace', -1)

Raiz funcs. evaluadas
1.64872 0.00000

Figura 2.6. Respuestas obtenidas para el primer caso de una funcién, descrita en la ecuacion
el
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g | [£lF,£1F] -=- (x01, funk)
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12 { , -rlF, -f1F}

Figura 2.7. Programa que llama a la funcién descrita en la ecuacion e.1 y a fsolve para el célculo de

la raiz

Python, Spyder, IPython vy el Cuaderno Jupyter en Anaconda 3

Caracteristicas de Python

Python es un lenguaje de proposito general que resulta ventajoso sobre otros lenguajes de
programacion en algunos aspectos:

» Esun lenguaje relativamente simple de aprender debido a su sintaxis sencilla (Guttag,
J. V., 2013, p. 7).

> Provee el soporte en linea de una diversidad de mddulos cientificos (Perkel, J. M.,
2015b).
» Esun lenguaje multiplaforma y de licencia libre.

Para este trabajo de graduacion se utilizar4 Spyder, el cual es un ambiente de desarrollo
integrado (IDE) para Python (similar a Matlab, aunque de licencia libre).

Madulos en Python

La mayoria de la funcionalidad de Python es proporcionada por las bibliotecas 0 médulos.
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El uso de mddulos en los programas permite la reutilizacién del codigo. El resultado es que
se mejora la legibilidad, se reducen los errores y aumenta la capacidad de dar mantenimiento
a un programa, permitiendo una depuracion y una adicién de cddigo mas sencillas.
Python permite la programacion modular en varios niveles (Johanssonn, 2016):

v De bajo nivel: funciones y clases.

v" De alto nivel: médulos de Python.
En el desarrollo de los programas en Python, se utilizard con frecuencia el médulo Numpy
de Python. La funcion roots de NumPy!! permite obtener las raices de un polinomio.
Supongamos que tenemos los siguientes polinomios:

flx)=x3—7*x2+14xx +8

f2(x) =x3+3*x2+5%x+5
La funcién roots necesita como argumentos los coeficientes del polinomio y devuelve un
vector con las raices, ya sea reales o imaginarias. Entonces ingresamos en el cuaderno

electrénico®? (véase Figura 2.8):

In [1]:  p=[1,-7,14,-8]
import numpy as np
np.roots(p)

out[1]: array([ 4., 2., 1.1)
In [2]: | p=[1,3,5,5
np.roots(p)

out[2]: array([-1.770917848.] ,» -98.614541541.553884517,
-8.6145415-1.56388451751])

Figura 2.8. Busqueda de raices de dos polinomios utilizando a roots() de NumPy.

1 para mayor informacion sobre Numpy, vease Scipy Developers (2016)
12 \/éase mas adelante la descripcion del cuaderno electronico Jupyter
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IPython

IPython fue creado por Fernando Pérez en 2001 y funciona como un intérprete del lenguaje
de programacién Python con una facilidad de manejo mejorada. IPython ofrece una rapida
exploracion de algoritmos a traves del historial de comandos (“command history”), analisis
de datos y visualizacion (Perez & Granger, 2007). IPython también brinda una interfaz web,

para el cuaderno electrénico.

El cuaderno electrénico Jupyter®2,

La interfaz web del cuaderno Jupyter estd basada en los cuadernos electronicos de
Mathematica y Sage y fue lanzado en 2011 con el objetivo de'*:
e Servir como un entorno para la escritura y ejecucion de cddigo de una manera
interactiva y exploratoria.
e Ofrecer ademas un editor de texto mas conveniente que la consola original de
IPython, para la escritura de texto narrativo, de ecuaciones matematicas y otro tipo
de texto enriquecido.

e Auvanzar y retroceder facilmente entre todos los elementos anteriores.

El cuaderno Jupyter funciona en la mayoria de navegadores web, puede ser convertido a
formatos estaticos como HTML (Granger & Pérez, 2016) y es compatible con una diversidad
de lenguajes de programacién para el analisis de datos tales como Julia, Python y R (Van
Noorden, R., 2014). Si bien el cuaderno electrénico utiliza un navegador web, el cuaderno

Jupyter se corre localmente o desde la misma computadora que abre el navegador.

13 A partir del 2015 el cuaderno electrénico IPython se renombré como cuaderno Jupyter.
14 éase Mascarelli (2014) y Rossant (2016).
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Anaconda

Anaconda (Continuum Analytics, 2015), es un software multiplataforma de cddigo abierto,
basada en la tecnologia de Python para el analisis de datos. Su principal caracteristica es la
de permitir una instalacion eficiente y libre de problemas de compatibilidad entre distintos
mddulos de Python a través de Conda, un gestor de paquetes, de dependencia y de entorno.
Anaconda hace uso del cuaderno Jupyter y de Spider.

2.4.2. Software con CAS

Las herramientas de computacion cientifica que cuentan con sistemas de algebra
computacional o CAS (Computer Algebraic System en inglés) permiten manipular
ecuaciones matematicas y expresiones en una forma simbdlica (Zotos, 2008).

Los sistemas CAS pueden aparecer en la forma de software como Mathematica y Maple o
como una interfaz de calculadora graficadora como la T1-92, Voyage 200 o TI-Nspire. Otros
paquetes de software con caracteristicas de CAS son Mathcad, Maxima, Derive y el modulo
Sympy de Python.

Calculadoras Tl

Aplicacion Calculadora

Las calculadoras Texas Instrument (T1) como la Nspire CX CAS pueden resolver ecuaciones
no lineales. La Nspire CX CAS ocupa para ello las funciones solve(), zeros(), nSolve(),
polyRoots() y factor(). Las funciones cSolve(), cZeros() y cPolyRoots() también resuelven
ecuaciones no lineales pero devuelven tanto respuestas reales como imaginarias.

En la Figura 2.9 se muestran ejemplos de célculo de raices con solve(), zeros(), polyRoots(),
nSolve() y factor()®

15 Texas Instruments (2016) describe con mayor detalle el uso de las funciones referidas.
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so]ve(x3+2- x2+x=0,x) x=-1orx=0
zerosl+2 x24xx) {-10}
polyRootsli®+2 x2 +xx) {-1-10}
nSolvele®+2 x2ex=0x)pz-1andxc1 O
factorle?+2- x24x=0,x) x (x+1)2=0

Figura 2.9. Ejemplos de célculo de raices utilizando las funciones solve, zeros, polyRoots, nSolve y

factor

2.4.3. Hojas de calculo de Excel

Ventajas de la hoja de calculo de Microsoft Excel

Segun Baker y Sugden (2007), las hojas de calculo brindan una revision inmediata a cambios
en los datos o formulas; permiten la disponibilidad simultanea en la pantalla de datos, de
formulas y de graficos; y finalmente habilitan la resolucion de problemas complejos, la
investigacion de distintos escenarios y el manejo de grandes cantidades de datos sin
necesidad de programacion.

La hoja de calculo de Microsoft Excel en especial es ventajosa con respecto a otros software
en términos de una razon costo/beneficio baja, y su uso constante en escuelas, oficinas, y
fabricas (Moura, 2005).

Célculos numéricos en Excel

Excel cuenta con dos herramientas para la busqueda de raices de ecuaciones: Buscar Objetivo
y Solver. Buscar Objetivo es adecuado para la basqueda de raices en ecuaciones algebraicas,
mientras que Solver también se ocupa en la resolucion de sistemas de ecuaciones no lineales,

y en problemas de optimizacion lineal y no lineal restringida, problemas de optimizacién
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lineal y no lineal no restringida; asi como en problemas de regresion no lineal (Ferreira, Lima,
& Salcedo, 2004; Rosen & Partin, 2000).

Resolucién de problemas de ingenieria quimica con Excel/VBA

Dado que la hoja de célculo de Excel/\VVBA esta bien adaptada para problemas que requieran
aproximaciones sucesivas, es posible resolver una diversidad de problemas en ingenieria
quimica tales como:

e Revallo de las tablas de flujo de efectivo cuando se modifican asunciones
econémicas.

e Integracién numérica de las ecuaciones de disefio de columnas de destilacion,
absorbedores y otro tipo de equipo de separacion; asi como en problemas de
transferencia de calor en dos dimensiones.

e Balances de masa y energia sin la ayuda de paquetes de disefio de procesos. Las hojas
de célculo, por si solas, son adecuadas Unicamente para problemas de balance de
procesos de tamafio mediano con pocas 0 ninguna corriente de reciclo; caso contrario
es mas util la programacion en VBA.

e Ensayos de prueba y error para la determinacion de la composicion en la interfaz de

fases inmiscibles para procesos de separacion basados en el transporte de masa.

Ejemplos de uso de Buscar Objetivo y de Solve

Chapra y Canale (2007, pp. 187-190) presentan un ejemplo para el uso de la funcion Buscar
Obijetivo que se reproducen a continuacién utilizando Excel 2013.

Para el ejemplo de Buscar objetivo se ocupara la funcién: f(x) = x — cos(x). Para el
intervalo x = [0, 2], evaluamos la funcion f(x) en el vector x, ingresamos un valor inicial de

X0 en la celda A1l y evaluamos la funcién f(x0) en B11 (véase Figura 2.10). Buscar objetivo

16 \éase Grulke (1986) y Hinestroza y Papadopoulos (2003).
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cambiara el valor de la celda B11 hasta que sea aproximadamente cero y asi obtener la raiz

en All.

D16 -
A B

1 |valores para la grafica

2 |x fix)

3 0 -1

4 0.5 -0.37758256

5 1 0.45969769

& 1.3 1.4292628

7 2 2.41614684

g

9 |valores para prueba y error

10 |0 f(x0)

11 0 -1

I
C D E F G H
f(x) vrs x
2z
1=
1
05
o}
05 0 1 15 2

Figura 2.10. Digitado de datos en la hoja de calculo para el ejemplo de uso de Buscar Objetivo

La Figura 2.11 muestra el valor de la raiz x=0.739024 para un valor de f(x)=-3.7945E-05.

E17 -

A B
1 |valores para la grafica
2 |x fx)
3 ] -1
4 0.5 -0.37758256
5 1 0.45969769
4] 1.3 14292628
7 2 241614684
8
9 |valores para prueba y error
10 |x0 f(x0)
11| 0.73906246 -3.7945E-05

I
C D E F G H
f(x) vrs x
2
15
1
05
]
05 0 1 15 2

Figura 2.11. Respuesta de Buscar Objetivo.
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3. Metodologia a desarrollar

3.1.Elaboracion del formato de la encuesta a utilizar.

Para recabar los datos necesarios para la seleccion final de los problemas de célculo, se elige
el instrumento del cuestionario en encuesta puesto que su realizacién implica un consumo
reducido de tiempo por parte de los docentes. El universo de la encuesta estara conformado
por los docentes que ensefian en las asignaturas de Termodinamica Quimica | (TQI-115),
Termodinamica Quimica Il (TQI-215), Operaciones Unitarias | (OPU-115) y Operaciones
Unitarias 111 (OPU-315). El formato de la encuesta y la solicitud dirigida a la Escuela de
Ingenieria Quimica e Ingenieria de Alimentos para la realizacion de la encuesta se encuentran

en el Anexo A.

3.1.1. Elementos a tomar en cuenta

La encuesta se elaborara con el fin de recabar la siguiente informacion:

e Tipos de herramientas de software utilizadas en la asignatura.

e Meétodos numéricos utilizados y/o conocidos por los docentes en la resolucion de
problemas de calculo con ecuaciones no lineales.

e Tipos de problemas de célculo que implican la resolucion de ecuaciones no lineales
en la asignatura.

e Grado de aceptacion del docente hacia el uso de las herramientas informaticas
disefiadas.

3.1.2. Afinamiento de los items del cuestionario de la encuesta y recoleccion final de datos

Se realizara un ensayo en el cual se haga la entrega del cuestionario a los docentes a encuestar.
Esto se llevara con el fin de establecer si los item de dicho cuestionario son comprensibles y
pertinentes a la asignatura en cuestion. Luego de haber modificado el formato se hara la
recoleccion final de los datos
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3.2.Seleccién de Problemas de Célculo

La seleccion los problemas de célculo se hara en base a los siguientes criterios:

Tabla 3.1. Conjunto de criterios utilizados en la seleccién de los problemas de

célculo para las distintas asignaturas

Criterio Descripcion

1 El problema de calculo debe ser parte de la tematica de la asignatura en cuestion

2 Debe haber al menos un problema resuelto del tipo mencionado por los docentes
en la encuesta en al menos uno de los libros de referencia utilizados en la
asignatura en cuestion

3 Debe ser posible resolver el problema de célculo utilizando al menos uno de los
métodos numeéricos preferidos por los docentes para la resolucion de ecuaciones
no lineales o sistemas de ecuaciones no lineales.

4 El problema propuesto debe referirse a un problema puntual de resolucion de
una ecuacion no lineal.

5 El problema a resolver debe ser desarrollado en un nimero elevado de

referencias bibliogréficas de la asignatura en cuestion.

De los cinco criterios presentados en la Tabla 3.1, los criterios 1, 2, 3y 4 se ocuparon siempre

en la seleccion de los problemas de célculo. El criterio 5 se ocup6 en TQI-115 y OPU-115

con la finalidad de volver manejable el nimero de problemas identificados.

3.3.Elaboracion de programas

A continuacidn se describen los procesos de resolucion de problemas de calculo sin el uso de

rutinas informaticas, de generacion de algoritmos, de flujogramas y de codificacion en Scilab

y Python.
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3.3.1. Resolucion de problemas de célculo sin el uso de rutinas informaticas.

Los problemas de célculo se resolveran primero sin rutinas informéticas, haciendo uso de
diversas herramientas como:

v La linea de comandos de IPython y de Scilab que permiten la evaluacién por etapas
de célculos.

v Hojas de célculo como las de Excel, que, luego de establecer las celdas con valores
invariantes y de editar las formulas, permite imitar el comportamiento de una
estructura iterativa como el ciclo while y for de Scilab y Python, mediante la opcién
de llenado de celdas.

v Las aplicaciones de calculadora y hoja de calculo del dispositivo TI nspire CX-CAS.
La primera aplicacion de TI nspire CX-CAS tiene la misma funcionalidad que las
lineas de comandos de IPython y Scilab, mientras que la segunda aplicacién
proporciona, al igual que Excel, la capacidad de realizar una gran cantidad de

calculos con la opcion de llenado de celdas.

3.3.2. Codificacion en Scilab y Python

Los paradigmas de programacion a utilizar en la elaboracion de programas seran los de
programacion estructurada y programacion modular, porque resultan ser mas conocidos que
otros paradigmas.

El paradigma de programacion estructurada implica que un programa se puede escribir
Unicamente con tres estructuras de control: estructuras secuenciales, estructuras de seleccion
y estructuras de repeticién. Mientras que el paradigma de programacion modular es apto para
programas extensos, dado que divide el programa en piezas pequefias 0 modulos. Se incluira
en el Anexo C el conjunto de seudocodigos utilizados en los programas generados en Scilab
y Python.
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3.3.3. Documentacion de programas

Se comentaran los programas con el fin de explicar sus componentes a los usuarios. Ademas
se elaborara un manual de usuario donde se explique de forma detallada, mediante texto y
diagramas, el funcionamiento de los programas elaborados abarcando aspecto como: tipo de
datos de entrada que se introduciran al programa y tipo de datos de salida que se obtendran,
el método de resolucién de ecuaciones no lineales utilizado para el programa en cuestion y
fuentes de consulta del programa elaborado.

Los flujogramas se elaboraran auxiliandose del software de acceso libre Dia 0.97.2 (The Dia
Developers, 2014), el cual permite una mayor facilidad en el manejo de las figuras y lineas
conectoras, con respecto a las “Formas” de Word 2013.

3.4.Elaboracion de cuadernos Jupyter

Los cuadernos Jupyter se prepararan como médulos de ensefianza, para ello:

e Seagregaran titulos y subtitulos,

e Se utilizara texto narrativo para explicar algin aspecto del problema de célculo a
resolver;

e Se ocupara lenguaje Latex, el cual permite editar ecuaciones con un formato similar
al de los libros de texto,

e Seagregaran programas simples que luego pueden modificarse para agregar detalles
mas complejos,

e Se usaran recursos multimedia, como videos, que aporten alguna explicacion valiosa

al problema en cuestién.

3.5.Revision de los programas por el Usuario

Una vez finalizados los programas para los problemas de céalculo en Ingenieria Quimica, se
pretende realizar una serie de sesiones para conocer el grado de aceptabilidad de dichos
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programas. Estas sesiones se realizaran para los profesores de las asignaturas de TQI-115,
TQI-2151, OPU-115 y OPU-315.

3.5.1. Revision de programas por profesores
En las sesiones de revision de programas, los profesores de TQI-115, TQI-215, OPU-115y

OPU-315 evaluaron los programas elaborados y realizaron distintas observaciones sobre las

forma de evaluar los programas informaticos presentados.

55



4. Resultados

4.1. Resultados de la encuesta

Como resultado del analisis de los resultados de la encuesta, se seleccionaron un conjunto de
12 problemas de calculo a resolver con Scilab y Python: 2 problemas de Termodinamica
Quimica | (TQI-115), 5 problemas de Termodinamica Quimica Il (TQI-215), 4 problemas
de Operaciones Unitarias | (OPU-115) y 1 problema de Operaciones Unitarias 111 (OPU-
315).

Tabla 4.1. Datos generales de la encuesta realizada

Lugar de la encuesta'’ Escuela de Ingenieria Quimica e Ingenieria de
Alimentos, tercera planta del edificio K de la
Facultad de Ingenieria y Arquitectura,
Universidad de El Salvador.

Primera  entrega  del | 8 y 9 de diciembre
instrumento  (afinamiento
de los items  del

cuestionario):

Fecha de recoleccion final | 12 al 14 de diciembre de 2016

de datos:

Universo bajo estudio: Docentes activos por un periodo de cinco afnos
en la ensefianza de TQI-115, TQI-215, OPU-
115 y OPU-315

Total encuestados 7 docentes encuestados

7 La carta a la Escuela de Ingenieria Quimica e Ingenieria de Alimentos sobre la solicitud de informacién de
personal docente activo se encuentra en el Anexo A.5
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La Tabla 4.1 muestra los datos generales de la encuesta realizada para recabar datos sobre
los problemas de célculo de interés. El objetivo de la encuesta fue el de determinar los
métodos numéricos de resolucion de ecuaciones no lineales en problemas de céalculo de las
asignaturas mencionadas; también se pretendia establecer un conjunto de problemas de
calculo a resolver mediante los programas en Scilab y Spyder, de entre los cuales se
seleccionaron algunos que cumplan con los siguientes criterios:

e El problema de célculo debe ser parte de la tematica de la asignatura en cuestion
(OPU-115, OPU-315, TQI-115 o0 TQI-215) (Criterio 1).

e Debe haber al menos un problema resuelto del tipo mencionado por los docentes en
la encuesta en al menos uno de los libros de referencia utilizados en la asignatura en
cuestién (Criterio 2).

e Debe ser posible resolver el problema de célculo utilizando al menos uno de los
métodos numéricos preferidos por los docentes para la resolucion de ecuaciones no
lineales o sistemas de ecuaciones no lineales (Criterio 3).

e El problema propuesto debe referirse a un problema puntual de resolucién de una
ecuacion no lineal (Criterio 4).

El cuestionario utilizado en la encuesta constaba de 4 preguntas abiertas y 1 cerrada (véase
Anexo A.1). Las tres primeras preguntas estaban dirigidas a obtener informacion sobre cuales
eran los métodos numéricos utilizados o conocidos por los docentes para la resolucion de
ecuaciones o sistemas de ecuaciones no lineales. Las Gltimas dos preguntas recaban
informacion sobre distintos tipos de problemas de calculo, que involucraban ecuaciones no
lineales y sistemas de ecuaciones no lineales, asi como el posible grado de aceptacién, por
parte de los docentes de los programas elaborados. A continuacion se detallan los resultados
y el respectivo andlisis para cada asignatura.

En la encuesta, los docentes sugirieron distintos tipos de problemas de célculo. Se considerd
en un inicio la consulta de las referencias bibliograficas especificadas en los planes de estudio
de las asignaturas, pero fue necesario llevar a cabo la actualizacién de dichas referencias, con

respecto a la fecha de publicacion de las ediciones disponibles.
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4.1.1. Termodinamica Quimica I

En caso de requerir un método numérico para la resolucién de ecuaciones no lineales y/o
sistemas de ecuaciones no lineales, los docentes de TQI-115 ocuparian:

e Meétodo de regula-falsi

e Método de sustitucion sucesiva

e Método de Newton
Entre los paquetes de software preferidos estan Thermograph 5.1, Thermonator, CATT-Il y
IAWPS para la busqueda de propiedades termodindmicas en tablas de vapor y la funcién
Solver de la calculadora TI-Nspire ocupada en la solucion de ecuaciones de estado para gas
y liquido saturados. Los docentes expresaron que desconocen a Scilab y a Spyder y por lo
tanto seria necesario presentar y describir las caracteristicas de dichos programas para el

conocimiento de los docentes.

Los problemas de calculo propuestos son:
e Calculo del volumen molar en ecuaciones cubicas de estado.
e Relaciones PVT de fluidos puros (calculo de volumen y densidad especifica,
presiones de vapor).
e Variacion de pardmetros de operacion en ciclos termodindmicos de ciclos de

potencia.

El primer problema se ubica en la unidad 2 de “Propiedades volumétricas de los fluidos
puros”, subunidad 2.2 “Comportamiento de vapores y gases. Uso del factor acéntrico,
ecuaciones viriales”. Se busca el calculo de los volumenes de liquido y vapor saturados (sélo
es apropiado utilizar las ecuaciones cubicas de estado para sustancias no polares). Los
ejemplos presentados en las referencias bibliograficas se muestran en la Tabla 4.2.

El segundo problema se ubica en la unidad 2 de “Propiedades volumétricas de los fluidos
puros”, subunidades 2.1 “Comportamiento PVT y superficies termodinamicas de sustancias
puras. Uso de tablas de propiedades termodindmicas”; 2.2 “Comportamiento de vapores y
gases. Uso del factor acéntrico, ecuaciones viriales”.
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Tabla 4.2. Autores que presentan célculos del volumen usando la ecuacion de estado cubica

genérica
Autor Ejemplo numérico Método numérico
Calculos y Soélo utilizado

resultados | resultados

Smith et al. (2007, Si No Método de sustitucién
pp. 96-99) sucesiva

Reid et al. (1987, No Si --

pp. 42-43, 46)

En este tipo de problema el uso de la correlacidn generalizada de Pitzer del tercer coeficiente
del virial en conjuncién con la ecuacion de Kammerlingh-Onnes*8, implica célculos
iterativos.

Unicamente Smith et al. (2007, pp. 103-106) resuelve un ejercicio numérico mediante el

método de sustitucidn sucesiva, aunque no presentan los detalles del procedimiento seguido.

El tercer problema es posible ubicarlo en la unidad 7 “Generacién de potencia a través de
ciclos termodindmicos”, subunidad 7.1 “Planta de vapor. Ciclos de vapor y su anélisis
termodinamico”.

Este problema parte del hecho de que es posible realizar mejoras al ciclo Rankine (el modelo
mas simple para una planta de energia) en cuanto a su eficiencia. Basicamente la eficiencia
del ciclo Rankine puede incrementarse al disminuir la presion y temperatura del vapor
exhausto, al incrementar la presion y temperatura durante la adicién de calor y al
sobrecalentar el vapor (Faires & Simmang, 1983, p. 242; Moran & Shapiro, 2004, p. 390;
Smith et al., 2007, p. 296; Sonntag, Borgnakke, & VVan Wylen, 2003, p. 388).

18 Se suelen utilizar los coeficientes de la ecuacion de Holborn, aprovechando la equivalencia de estos con los
coeficientes de la ecuacién de Kamerlingh-Onnes.
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Moran y Shapiro (2004, p. 394) también incorporan un ejercicio donde se explora como varia
la eficiencia de un ciclo con recalentamiento con respecto a la variacion de la eficiencia de
la turbina, sin la realizacion de célculos iterativos.

La Tabla 4.3 resume lo dicho anteriormente para TQI-115.

Tabla 4.3. Problemas de calculo TQI-115, luego de aplicacion de criterios

Métodos de resolucion de ecuaciones no lineales preferidos por los docentes
» Método de Regula-falsi

> Meétodo de sustitucion sucesiva
> Meétodo de Newton

Problemas que implican ecuaciones no lineales

» Volumen molar en ecuaciones cubicas de estado, utilizando parametros de la
ecuacion de Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave-Redlich-Kwong, Peng-
Robinson.

» Volumen molar mediante la ecuacién de Kammerlingh-Onnes y las correlaciones

para el segundo y el tercer coeficientes del virial.

4.1.2. Termodinamica Quimica Il

En caso de requerir un método numérico para la resolucién de ecuaciones no lineales y/o
sistemas de ecuaciones no lineales, los docentes de TQI-215 ocuparian:

e Método de la biseccion,

e Meétodo de regula falsi

e Meétodo de Newton-Raphson

e Método de la secante

Entre los paquetes de software preferidos estdn Word, Datafit_80 ocupado en la correlacién
de datos, Maple 2016, que es un software de aplicacion matematica; las hojas de céalculo de
Excel para la realizacion de laboratorios y manejo de datos, Matlab, Mathcad, Scilab y
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Octave para la realizacion de laboratorios. Los docentes expresaron que desconocen a Spyder
y por lo tanto seria necesario presentar y describir las caracteristicas de dicho software.
También los docentes hicieron la observacion de que, dada la variabilidad del software libre
de una version a la siguiente, se vuelve dificil el uso de este software y que seria ventajoso
que los programas elaborados en Scilab y Spyder fueran aplicativos y desarrollados.
Los problemas de calculo propuestos son:
e Caélculo de propiedades de sustancias puras a partir del uso de ecuaciones de estado
e Caélculo del coeficiente de fugacidad
e Caélculo del coeficiente de actividad (por ejemplo calculos de UNIFAC-UNIQUAC)
e Problemas de equilibrio de fase, incluyendo ELV (célculos del punto de burbuja T y
de rocio T)

e Problemas de equilibrio quimico

El primer problema puede ubicarse en la unidad 2 de “Propiedades Termodindmicas de los
Fluidos”, subunidades 2.3 “Propiedades Termodinamicas de los Fluidos”; 2.6 “Aplicacién
del célculo de propiedades termodindmicas en el analisis de procesos de flujo”.

La obtencion de propiedades termodindmicas como la entalpia, entropia, energia de
Helmholtz y energia de Gibbs para sustancias puras implica el uso de propiedades residuales
para gases. Los ejemplos presentados en las referencias bibliograficas se muestran en la Tabla
4.4,

Smith et al. (2007, pp. 265-266, 270-272, 276-277) también presentan un grupo de
ejercicios para procesos de flujo de gases reales, en donde se utiliza las formulas de
propiedades residuales, basadas en la correlacion de Pitzer, y se busca la temperatura final

de un proceso dado mediante el método de sustitucion sucesiva.

El segundo y tercer problemas se ubican en la unidad 3 de “Propiedades Termodindmicas en
las Mezclas Homogéneas”, subunidades 3.4 “Fugacidad y coeficiente de fugacidad i de
componentes en solucién”; 3.5 “La solucion ideal. Fugacidad de soluciones ideales”; 3.6
“Coeficiente de actividad de i componentes en solucion. Relacién con la fugacidad”; 3.9

“Coeficiente de actividad y propiedades de exceso".
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Tabla 4.4. Autores que presentan célculos del volumen usando la ecuacion de estado cubica

genérica

Autor Ejemplo numérico Método numérico
Caélculos y Soélo utilizado
resultados | resultados

Smith et al. (2007, Si No Método de sustitucién

pp. 219-220) sucesiva

Reid et al. (1987, No Si --

pp. 111, 120-121)

Poling et al. (2001, No Si --

p. 6.9-6.13)

Para gases puros y especies en solucion®®, los calculos del coeficiente de fugacidad,
realizados con la ecuacion de estado cubica general o una ecuacion de estado cubica
especifica (Sandler, 2006, pp. 298, 300, 425; Smith et al., 2007, pp. 564-565), son iterativos,
porque se debe calcular el factor de compresibilidad.

Los ejemplos numéricos muestran que los célculos de los coeficientes de actividad son no
iterativos (Abbott & Van Ness, 1975, pp. 263-264).

El cuarto problema se ubica en la unidad 4 “Equilibrio de Fases en Sistemas
Multicomponentes”, subunidades 4.3 “Equilibrio liquido — vapor (ELV)”; 4.4 “Diagrama de
fases para sistemas miscibles. Célculos”; y 4.8 “Célculos de ELV con correlaciones
generalizadas”. Sélo se describira el equilibrio liquido vapor (ELV) puesto que el programa
de la asignatura s6lo toma en cuenta este tipo de equilibrio. Los ejemplos presentados en las
referencias bibliograficas se muestran en la Tabla 4.5.

El quinto problema se ubica en la unidad 5 “Equilibrio de Reacciones Quimicas”, subunidad
5.5 “Relacién de la constante de equilibrio con la composicién”.

19 Al calcular propiedades de mezcla, el uso de las ecuaciones de estado debe considerar a las reglas de
mezclado.
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En general, la expresion de equilibrio a resolver depende de los reactivos, productos y fases
involucradas y de las suposiciones hechas. Los ejemplos presentan los célculos realizados
para dos 0 mas de las iteraciones requeridas para resolver el problema y se pueden encontrar
en:

Para mezcla de gases, los siguientes autores brindan ejemplos numericos:

Mezclas de gases ideales: Abbott y Van Ness (1975, pp. 291, 315-316, 2008, pp. 4-37);
Smith et al (2007, pp. 502-504, 505-507); Sandler (2006, pp. 760-763). Hougen y Watson
(1947, pp. 716-717) utiliza un método de prueba y error para resolver un problema de este

tipo.

Soluciones ideales de gases: Smith et al (2007, pp. 504-505); Abbott y Van Ness (1975, pp.
315-316, 2008, pp. 4-37-4-38).

Mezclas gaseosas a altas presiones: Hougen y Watson (1947, pp. 717-718).

Multiples reacciones para mezclas de gases ideales: Abbott y Van Ness (1975, pp. 295-296),
Hougen y Watson (1947, pp. 730-731), Sandler (2006, pp. 752—-754) y Smith et al. (2007,
pp. 519-520, 520-524, 527-528).

Para reacciones en fase liquida, Sandler (2006, p. 731) y Smith et al. (2007, pp. 507-508)
presentan los resultados a ejercicios de reacciones para una solucién ideal de compuestos
liquidos.

En algunos de los ejemplos de reacciones en sistemas heterogéneos, se supone que la
actividad de compuestos sélidos es 1 y por lo tanto no influye en la expresion de equilibrio,
y que los compuestos gaseosos que participan en la reaccion son ideales. Asi, Sandler (2006,
pp. 737-738) utiliza un método analitico para resolver un ejercicio de esta naturaleza,
mientras que Sandler (2006, pp. 749-750) Unicamente muestra los resultados a los
problemas. Smith et al. (2007, pp. 511-514) muestra los resultados de un ejercicio de
reaccion heterogénea en donde se asume que la fase gaseosa es una solucion ideal y que en
la fase liquida, las fugacidades de liquido se pueden sustituir por las fugacidades de liquido
saturado.
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Tabla 4.5. Autores que presentan célculos de equilibrio liquido-vapor

Ecuacion para

Ejemplo numérico

NUmero de el calculo Célculos Sélo Método numérico
Tipo de célculo Autor N
componentes ELV y resultados utilizado
ocupada resultados
Burbuja T 2 Raoult o Abbott y Van Ness Si -- Sustitucion sucesiva
Raoult (1975, pp. 273-274)
modificada Abbott y Van Ness -- Si --
(2008, pp. 4-30-4-
31)
Smith et al. (2007, Si -- Sustitucion sucesiva
pp. 356, 360-361)
Sandler (2006, p. Si -- Prueba y error
502)
Poling et al. (2001, Si -- Sustitucion sucesiva
p. 8.99-8.102)
2 Soave- Reid et al. (1987, p. Si -- Método de Newton—
Redlich- 350) Raphson
Kwong y Poling et al. (2001, Si -- Método de Newton—
Formulacion p. 8.130) Rapshon
k)
3 Raoult o Poling et al. (2001, -- Si Método de sustitucion
Raoult p. 8.104-8.108) sucesiva
modificada | Reid et al (1987, pp. -- Si Método de Newton-
281-283) Raphson
Pasa...
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Tabla 4.5. Autores que presentan célculos de equilibrio liquido-vapor (continuacion)

Ecuacion para

Ejemplo numérico

{ alcul . L
Tipo de calculo umero de el calculo ELV Autor calolos Sélo Metodo numerico
componentes y utilizado
ocupada resultados
resultados
Burbuja T 3 Raoult o Poling et al. (2001, -- Si Método de Newton-
Raoult p. 8.40-8.42) Raphson
modificada
Valores Hougen y Watson -- Si Prueba y error
experimentales | (1947, pp. 674-676)
de K
4 Formulacion | Smith et al. (2007, p. Si -- --
r—@ 551)
Rocio T 2 Raoult o Abbott y Van Ness -- Si --
Raoult (2008, pp. 4-30-4-
modificada 31)
Smith et al. (2007, Si -- --
pp. 356, 361-362)
Sandler (2006, p. Si -- Prueba y error
502)
3 Valores Hougen y Watson -- Si Prueba y error
experimentales | (1947, pp. 674-676)
de K
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Tabla 4.5. Autores que presentan célculos de equilibrio liquido-vapor (continuacion)

Ecuacion para

Ejemplo numérico

’ . Calculos Soélo
Numero de el calculo ] (-
Tipo de célculo Autor Método numérico
P componentes ELV y resultados utilizado
ocupada resultados
Burbuja P 2 Soave- Smith et al (2007, Si -- Iteracién de punto fijo
Redlich- pp. 566-568)
Kwong y
Formulacion
p—¢
Raoult o Abbott y Van Ness Si -- --
Raoult (2008, pp. 4-30-4-
modificada 31)
Rocio P 2 Raoult o Abbott y Van Ness Si -- --
Raoult (2008, pp. 4-30-4-
modificada 31)
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Para problemas de busqueda de una temperatura, Hougen y Watson (1947, pp. 723-724)
utiliza un método de prueba y error para encontrar la temperatura necesaria para producir una
reaccion de descomposicion; mientras que Smith et al. (2007, pp. 143-144, 508-510) usa
método de sustitucion sucesiva en el calculo de la temperatura final adiabatica para una
reaccion de mezcla de gases ideales. Abbot y VVan Ness (1975, pp. 313-314) sélo proporciona

los resultados a un ejemplo numérico de este tipo.

La Tabla 4.6 resume lo descrito anteriormente para TQI-215:

Tabla 4.6. Problemas de calculo de TQI-215, luego de aplicacion de criterios

Métodos de resolucion de ecuaciones no lineales preferidos por los docentes

» Método de la biseccion

» Método de Regula falsi

» Método de Newton-Raphson
» Método de la secante

Problemas que implican ecuaciones no lineales

> Entalpia, entropia y energia de Gibbs residual de un gas puro, mediante la
ecuacion cubica genérica.

» Temperatura de una corriente gaseosa pura en procesos de flujo.

» Coeficiente de fugacidad de especies en solucion, mediante una ecuacién cubica
de estado.

» Punto de burbuja T y rocio T utilizando la ecuacion de Raoult para mezclas
binarias, ternarias y cuaternarias.

» Punto de burbuja T y rocio T utilizando la ecuacion de Raoult modificada para
mezclas binarias, ternarias y cuaternarias.

» Punto de burbuja T y rocio T utilizando la formulacion gamma-phi para mezclas

binarias, ternarias y cuaternarias.

Pasa...
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Tabla 4.6. Problemas de calculo de TQI-215, luego de aplicacion de criterios

(continuacion)

Problemas que implican ecuaciones no lineales

>

vV V V V V V V V

Punto de burbuja T y rocio T utilizando la formulacion phi-phi para mezclas
binarias, ternarias y cuaternarias y la ecuacion cubica genérica.

Reaccidn Unica para mezclas de gases ideales

Reaccidn para soluciones de gases ideales

Reaccién para mezclas gaseosas a altas presiones

Multiples reacciones para mezclas de gases ideales.

Reacciones para soluciones ideales en fase liquida

Reacciones heterogéneas, que s6lo consideran compuestos gaseosos

Reacciones heterogéneas, que consideran compuestos gaseosos y liquidos
Busqueda de la temperatura en una reaccion de descomposicion de un compuesto
solido.

Busqueda de la temperatura en una reaccion adiabatica para mezclas de gases
ideales.

4.1.3. Operaciones Unitarias |

En caso de requerir un método numérico para la resolucién de ecuaciones no lineales y/o

sistemas de ecuaciones no lineales, los docentes de OPU-115 ocuparian:

Método de sustitucion sucesiva,
Método de Newton-Raphson

Métodos iterativos con las ecuaciones que se dan en la teoria.

Entre los paquetes de software preferidos estan Word para guiones de clase, discusiones y

laboratorios, aplicacion en Android Re y Moody, programa para el calculo de la viscosidad

en calculadoras Texas Instrument, Datafit 80 ocupado en la correlacién de datos, Maple

2016; las hojas de célculo de Excel para el célculo de notas y promedios, Mathcad. Los
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docentes expresaron que podrian aplicar los programas elaborados en Scilab y Spyder, pero
seria ventajoso si los mismos fueran aplicativos y desarrollados.
Los problemas de calculo propuestos son:
e Caélculo del factor o coeficiente de friccion
e Flujo incompresible de fluidos
0 Tuberias simples: calculo del caudal Q; calculo del didmetro D requerido
o Sistemas de tuberias: comprobacion del caudal Q para tuberias en serie,
calculo del caudal Q en tuberias en paralelo; calculo del caudal Q en redes de
tuberias.
e Flujo compresible de gases.

e Flujo através de cuerpos sumergidos.

El primer problema se ubica en la unidad 5 de “Flujo de Fluidos Incompresibles en Ductos y
Capas Delgadas”, subunidades 5.3 “Pérdidas primarias en flujo en tuberias”.

Todos los autores consultados determinan el factor de friccion a través del método gréfico
del Diagrama de Moody.

El segundo problema cuenta con varios subproblemas que se ubican en la unidad 6 de
“Calculos para la Conduccion de Fluidos Incompresibles”, subunidades 6.1 “Calculos de
flujo en sistemas simples y multiples de tuberias” y 6.2 “Céalculo del diametro econémico”.

Los autores consultados utilizan el método de prueba y error para resolver los subproblemas
de célculo del caudal y del didmetro requerido para tuberias simples; y comprobacion del
caudal en tuberias en serie y tuberias en paralelo para sistemas de tuberias. Estos autores
presentan ejemplos numéricos donde se consideran ya sea solo pérdidas primarias o pérdidas
primarias y secundarias. Los ejemplos presentan los célculos realizados dos o méas de las

iteraciones requeridas para resolver el problema y se pueden encontrar en:

Tuberias simples. Pérdidas primarias
Calculo de la velocidad o del caudal: Mataix (1986, pp. 224-225); Foust et al. (2006,
p. 556).
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Célculo del didmetro: Geankoplis (1998, pp. 103-104) y Pritchard y Mitchell (2015,
pp. 316-318), Streeter et al. (2000, pp. 296-297) y Valiente Barderas (2002, pp. 294—
295, 295-296).
Tuberias simples. Pérdidas primarias y secundarias
Calculo del caudal: Pritchard y Mitchell (2015, pp. 315-316), McCabe et al. (2007,
pp. 132-133) y Streeter (2000, pp. 301-302).
Célculo del didmetro: Streeter et al. (2000, p. 303).
Tuberias en serie. Calculo del caudal: Mataix (1986, pp. 262—-265) y Streeter et al. (2000,
pp. 551-552, 552-553).
Tuberias en paralelo. Calculo de los caudales: Mataix (1986, pp. 265-267), Streeter et al.
(2000, pp. 554-556) y Valiente Barderas (2002, pp. 296-300, 300-303).
En todos estos subproblemas se hace un uso del método de prueba y error.
Redes de tuberias. Calculo de los caudales: Pritchard y Mitchell (2015, pp. 323-326), Mataix
(1986, pp. 269-272), Streeter et al. (2000, pp. 560-561, 564-566) y Valiente y Barderas
(2002, pp. 324-328, 329-340). En los problemas de redes de tuberias, se utiliza el método

de Hardy-Cross. Pritchard y Mitchell (2015) ocupan software para resolver este tipo de
problemas.

El tercer y cuarto problemas propuestos son demasiado generales, abarcando cada uno una
unidad entera del programa de estudio de OPU-115. Asi el tercero es equivalente a la unidad
7 “Flujo de fluidos compresibles” y el cuarto equivale a la unidad 8 “Flujo a través de cuerpos
sumergidos”. Basandose en el cuarto criterio, estos dos problemas no se tomaran en cuenta
para la elaboracion de programas en Scilab y Spyder.

La Tabla 4.7 resume lo mencionado anteriormente.
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Tabla 4.7. Problemas de OPU-115, luego de aplicacién de criterios.

Métodos de resolucion de ecuaciones no lineales preferidos por los docentes

> Meétodo de sustitucion sucesiva,
» Método de Newton-Raphson

» Métodos iterativos con las ecuaciones que se dan en la teoria

Problemas que implican ecuaciones no lineales

» Velocidad y caudal en tuberias simples considerando pérdidas primarias

Unicamente.

A\

Diametro en tuberias simples, considerando pérdidas primarias Gnicamente.

A\

Velocidad y caudal en tuberias simples considerando pérdidas primarias y
secundarias.

Diametro en tuberias simples, considerando pérdidas primarias y secundarias.
Caudal en tuberias simples.

Caudal en tuberias en paralelo.

YV V V VY

Caudal en redes de tuberias.

4.1.4. Operaciones Unitarias IlI

En caso de requerir un método numérico para la resolucién de ecuaciones no lineales y/o
sistemas de ecuaciones no lineales, los docentes de OPU-315 ocuparian:

e Meétodo de Newton-Raphson

e Método de la secante

e Solucién numérica de sistemas no lineales

Entre los paquetes de software preferidos estan los programas de la calculadora TI-89,
Matlab, Octave, Maxima, Scilab, Maple 2016; las hojas de célculo de Excel, Mathcad,
Datafit. Los docentes expresaron que podrian aplicar los programas elaborados en Scilab y
Spyder, pero seria ventajoso si los mismos fueran aplicativos y desarrollados.
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Los problemas de calculo propuestos son:
e Aplicacion del método de Micley para la determinacion de las condiciones de salida
del gas de una torre de enfriamiento.
e Problemas relacionados con destilacion (calculo de los puntos de burbuja y de rocio,
calculo de los valores K, destilacion instantanea).
e Problemas relacionados con procesos de absorcion.

e Solucion de sistemas de ecuaciones no lineales.

El primer problema puede ubicarse en la unidad 5 “Operaciones de Humidificacion”,
subunidad 5.3 “Ecuaciones de disefio para torres de enfriamiento de agua y de humidificacion
de aire 0 gases”. Geankoplis (1998, p. 679), Foust et al. (2006, p. 448) y Coulson et al. (1999,
p. 772) presentan la ecuacion utilizada en el método de Micley, si bien este método se aplica
de manera gréafica para obtener la temperatura de salida del gas proveniente de una torre de
enfriamiento. Foust et al. (2006, pp. 450-451) aplica este método para la construccion de una
curvay obtener la temperatura buscada. De acuerdo con el criterio 3, este problema propuesto
no se considerara en la elaboracion de los programas en Scilab y Spyder porque no se utiliza
ningun método numérico de calculo iterativo.

El segundo problema se ubica en la unidad 8 “Destilacion”. El problema propuesto
originalmente consistia en el calculo de puntos de rocio y burbuja, de valores K, considerando
procesos relacionados con la destilacion. Si bien no se especifica el tipo de destilacion a
tomar en cuenta, la unidad 8 menciona la utilizacion de los métodos graficos de McCabe-
Thiele y Ponchon-Savarit. Estos métodos se utilizan Gnicamente en el disefio de columnas de
destilacion para la rectificacion continua.

Ademas los autores consultados hacen uso de los valores K en destilacion instantanea en
mezclas multicomponentes. Entonces se elaboraran programas en Scilab y Spyder para
procesos de destilacion instantanea de mezclas multicomponentes, que corresponde a las
subunidades 8.2 “Destilacion instantanea (flash)” y 8.5 “Eficiencia en destilacion. Elementos
de destilacion multicomponente”. Se eligié la destilacién instantanea isotérmica para
demostrar la aplicacion de los métodos numéricos para la resolucién de ecuaciones no

lineales. Los resultados a un ejercicio de este tipo son proporcionados en Treybal (1986, p.
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405) y McCabe et al. (2007, p. 775), mientras que Holland (1981, pp. 20-22) aplica un

método de prueba y error para resolver el ejercicio presentado.

El tercer problema abarca una unidad completa del programa de estudio de OPU-315: la
unidad 7 “Absorcion de gases”, y en base al cuarto criterio no se considerara para la
realizacion de programas en Scilab y Spyder. El cuarto problema propuesto no indica la
aplicacion especifica en algun problema de OPU-315 y por lo tanto, segun el criterio 4, no
se considerara en la realizacion de programas en Scilab y Spyder. La Tabla 4.8 resume lo
dicho anteriormente sobre OPU-315.

Tabla 4.8. Problemas de calculo de OPU-315, luego de aplicacion de criterios.

Métodos de resolucion de ecuaciones no lineales preferidos por los docentes

» Método de Newton-Raphson
> Meétodo de la secante

» Solucién numérica de sistemas no lineales

Problemas que implican ecuaciones no lineales

» Composiciones de los productos de liquido y vapor, en procesos de destilacion

instantanea de mezclas multicomponentes

4.1.5. Seleccion final de problemas

El conjunto de problemas a resolver se redujo para hacer manejable la cantidad de problemas
a resolver mediante Scilab y Spyder. Para ello, se consider6 el nimero de autores que
presentan cierto tipo de ejercicios numéricos en TQI-115, TQI-215, OPU-115 y OPU-315.
Solo se elegirdn aquellos problemas que cuentan con la mayor cantidad de autores en cada
asignatura. La aplicacion de este criterio adicional se muestra en la Tabla 4.9.
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Tabla 4.9. Aplicacion de criterio adicional a problemas de calculo

Problema Problemas que implican ecuaciones no lineales Autores'
TQI-115

1 Volumen molar en ecuaciones cubicas de estado, | Smith et al. (2007);
utilizando pardmetros de la ecuacién de Van der | Reid et al. (1987)
Waals, Redlich-Kwong, Soave-Redlich-Kwong,

Peng-Robinson.

2 Volumen molar mediante la ecuacion de | Smith et al. (2007)
Kammerlingh-Onnes y las correlaciones para el
segundo y el tercer coeficientes del virial.

TQI-215

3 Entalpia, entropia y energia de Gibbs residual de un | Smith et al. (2007),

gas puro, mediante la ecuacion cubica genérica. Reid et al. (1987) y
Poling et al. (2001).

4 Temperatura de una corriente gaseosa pura en | Smith et al. (2007).
procesos de flujo.

5 Coeficiente de fugacidad de especies en solucion, | Sandler (2006) y
mediante la ecuacion de Kammerlingh-Onnes y la | Smith et al. (2007).
correlacién de Pitzer para el segundo coeficiente del
virial.

6 Punto de burbuja T utilizando la ecuacién de Raoult | Abbott y Van Ness

para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias.

(1975) y Sandler
(2006).

' Aquellos que resuelven un ejercicio de este tipo
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Tabla 4.9. Aplicacion de criterio adicional a problemas de calculo (continuacion)

Problema

Problemas que implican ecuaciones no lineales

Autores

TQI-215

Punto de burbuja T utilizando la ecuacion de
Raoult modificada para mezclas binarias, ternarias

y cuaternarias.

Abbott y Van Ness
(2008); Poling et al.
(2001) y Reid et al.
(1987).

Punto de burbuja T utilizando la formulacién
gamma-phi para mezclas binarias, ternarias y

cuaternarias.

Smith et al. (2007);
Poling et al. (2001)
y Reid et al. (1987).

Punto de burbuja T utilizando la formulacion phi-
phi para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias

y la ecuacion cubica generica.

Smith et al. (2007).

10

Punto de rocio T utilizando la ecuaciéon de Raoult

para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias.

Sandler (2006)

11

Punto de rocio T utilizando la ecuacién de Raoult
modificada para mezclas binarias, ternarias y

cuaternarias.

Abbott y Van Ness
(2008) y Smith et
al. (2007).

12

Punto de rocio T utilizando la formulacion
gamma-phi para mezclas binarias, ternarias y

cuaternarias.

13

Punto de rocio T utilizando la formulacién phi-phi
para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias y la

ecuacion cubica genérica.

Reid et al. (1987) y
Poling et al. (2001).
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Tabla 4.9. Aplicacion de criterio adicional a problemas de cadlculo (continuacion)

Problema | Problemas que implican ecuaciones no lineales Autores
TQI-215
14 Composicion de equilibrio para reacciones de | Abbott y Van Ness
mezclas de gases ideales (1975); Smith et al.
(2007); Sandler (2006)
y Hougen y Watson
(1947).
15 Composiciones de equilibrio para reacciones en | Smith et al. (2007) y
soluciones ideales de gases Abbott y Van Ness
(1975)
16 Composiciones de equilibrio para reacciones en | Hougen y Watson
mezclas gaseosas a altas presiones. (1947).
17 Composiciones de equilibrio para mdltiples | Abbott y Van Ness
reacciones en mezclas de gases ideales. (1975); Hougen vy
Watson (2947,
Sandler  (2006) vy
Smith et al. (2007).
18 Composiciones de equilibrio para reacciones en | Sandler  (2006) vy
soluciones ideales en fase liquida. Smith et al. (2007).
19 Composiciones de equilibrio para reacciones | Sandler (2006)
heterogéneas, que sbélo consideran compuestos
gaseosos
20 Composiciones de equilibrio para reacciones | Smith et al. (2007).

heterogéneas, que consideran compuestos

gaseosos y liquidos
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Tabla 4.9. Aplicacion de criterio adicional a problemas de calculo (continuacion)

Problema | Problemas que implican ecuaciones no lineales Autores
TQI-215
21 Busqueda de la temperatura en una reaccion de | Hougen y Watson

descomposicidn de un compuesto sélido.

(1947)

22 Busqueda de la temperatura en una reaccioén | Smith et al. (2007)
adiabatica para mezclas de gases ideales. y Abbott y Van
Ness (1975).
OPU-115
23 Velocidad y caudal en tuberias simples | Mataix (1986);
considerando pérdidas primarias Unicamente. Foust et al. (2006).
24 Diametro en tuberias simples, considerando | Geankoplis (1998);
pérdidas primarias Unicamente. Pritchard y Mitchell
(2015); Streeter et
al (2000) y Valiente
Barderas (2002).
25 Velocidad y caudal en tuberias simples | Pritchard y Mitchell
considerando pérdidas primarias y secundarias. (2015); McCabe et
al. (2007) y Streeter
et al. (2000).
26 Diametro en tuberias simples, considerando | Streeter et  al.
pérdidas primarias y secundarias. (2000)
27 Caudal en tuberias en serie. Mataix (1986);

Streeter et al.
(2000)
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Tabla 4.9. Aplicacion de criterio adicional a problemas de calculo (continuacion)

Problema | Problemas que implican ecuaciones no lineales Autores
OPU-115
28 Caudal en tuberias en paralelo. Mataix (1986);

Streeter et al
(2000) y Valiente
Barderas (2002)

29 Caudal en redes de tuberias Pritchard y Mitchell
(2015); Mataix
(1986); Streeter et
al. (2000) y
Valiente Barderas
(2002).

OPU-315
30 Composiciones de los productos de liquido y | Treybal (1986);

vapor, en procesos de destilacion instantanea de | McCabe et  al.
mezclas multicomponentes. (2007) y Holland
(1981).

Las asignaturas de TQI-115 y OPU-315 contaron con un nimero reducido de problemas
identificados (2 y 1 respectivamente) y no se realizé una mayor reduccion de estos. En base
a la frecuencia de los autores que resuelven un determinado problema, las Figuras 4.1y 4.2
permitieron visualizar los problemas a resolver de las asignaturas de TQI-215 y de OPU-115.
Se eligieron los problemas que presentaron las dos mayores frecuencias en TQI-215 y OPU-
315. La Tabla 4.10 presenta el conjunto de problemas identificados. Ademas la Tabla 4.11,
se resume los métodos numéricos conocidos o utilizados por los docentes encuestados en

problemas de calculo para la resolucion de ecuaciones no lineales.
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Numero de autores
2 3 4 5

o
=

Problema 3

Problema 5

Problema 7

Problema 9
Problema 11
Problema 13
Problema 15
Problema 17
Problema 19
Problema 21

Figura 4.1. Numero de autores que desarrollan los problemas identificados en la
asignatura de TQI-215 del 3 al 21

Numero de autores
2 3 4 5

o
=

Problema 23
Problema 24
Problema 25
Problema 26
Problema 27
Problema 28
Problema 29

Figura 4.2. Numero de autores que desarrollan los problemas identificados en la
asignatura de OPU-115 del 23 al 29



Tabla 4.10. Conjunto de problemas de célculo en las cuatro asignaturas de interés.

Asignatura Numero | Problemas a resolver mediante Scilab y Spyder

TQI-115 1° Volumen molar en ecuaciones cubicas de estado,
utilizando pardmetros de la ecuacion de Van der Waals,

Redlich-Kwong, Soave-Redlich-Kwong, Peng-Robinson.

2° Volumen molar mediante la ecuacion de Kammerlingh-
Onnes vy las correlaciones para el segundo y el tercer

coeficientes del virial.

TQI-215 3° Entalpia, entropia y energia de Gibbs residual de un gas

puro, mediante la ecuacion cubica genérica.

4° Punto de burbuja T utilizando la ecuacién de Raoult

modificada para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias.

5° Punto de burbuja T utilizando la formulacion gamma-phi

para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias.

6° Composicion de equilibrio en reacciones para mezclas de

gases ideales.

----" | Composicion de equilibrio en multiples reacciones para

mezclas de gases ideales

OPU-115 7° Diametro en tuberias simples, considerando pérdidas

primarias Unicamente.

8° Velocidad y caudal en tuberias simples considerando

pérdidas primarias y secundarias.

9° Caudal en tuberias en paralelo.

i Por razones que se explicaran mas adelante los problemas de composicion de equilibrio en multiples
reacciones para mezclas de gases ideales y de caudal en redes de tuberias, no se tomaron en cuenta en la
elaboracion de programas en Scilab y Python

Pasa...
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Tabla 4.10. Conjunto de problemas de célculo en las cuatro asignaturas de interés (continuacion).

Asignatura Numero | Problemas a resolver mediante Scilab y Spyder
OPU-115 Caudal en redes de tuberias
OPU-315 10° Composiciones de los productos de liquido y vapor, en

procesos de destilacion instantanea de mezclas

multicomponentes.

Tabla 4.11. Métodos de resolucion de ecuaciones no lineales ocupadas por los docentes encuestados

Asignatura TQI-115 OPU-115 TQI-215 OPU-315
Méto
utilizado

Método de X X
Regula Falsi

Método de X X
sustituciéon
sucesiva

Método de X X X X
Newton-
Raphson

Método de la X
biseccion

Método de la X X
secante

Método de X
prueba y error
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Enunciados de problemas seleccionados

Termodindmica Quimica |

Problema 1° (Basado en el ejercicio 3-3 de Reid et al. (1987, p. 46))
“Calcule los volumenes de liquido y vapor saturados y la presién de isobutano a 300
K por los siguientes métodos:
(a) La ecuacion de Soave-Redlich-Kwong; (b) La ecuacion de Peng-Robinson”

Problema 2° (Basado en el ejercicio 3.10 de Smith et al. (2007, pp. 105-106))
“Determine el volumen molar de n-butano a 510 K y 25 bar mediante la forma
reducida de la ecuacion del virial y las correlaciones generalizadas
Calcule los volumenes de liquido y vapor saturados y la presion de isobutano a 300
K por los siguientes métodos:
(a) La ecuacion de Soave-Redlich-Kwong; (b) La ecuacion de Peng-Robinson”

Termodindmica Quimica Il

Problema 3° ( Basado en el ejercicio 6.4 de Smith et al. (2007, pp. 219-220))
“Encuentre los valores para la entalpia HR y la entropia S® para el gas n-butano a 500
Ky 50 bar, utilizando las siguientes ecuaciones de estado cubicas:
(a) La ecuacion de Van der Waals; (b) La ecuacion de Redlich-Kwong

(c) La ecuacion de Soave-Redlich-Kwong; (d) La ecuacion de Peng-Robinson”
En la Tabla 4.12 se presentan las variables de ingreso, los valores asignados a dichas

variables, y las variables respuesta en los ejemplos utilizados para los problemas 1°, 2° y 3°,

respectivamente.
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Tabla 4.12. Descripcion de variables utilizadas en programas de los problemas 1°, 2°

y 3°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Problema 1
Nombre de la sustancia de Isobutano Factor de compresibilidad
trabajo de liquido (Ziiquio) Y
Temperatura de saturacion 300 K vapor saturado (Zvapor)-
(TF%)
Presion de saturacion | 3.706 bar® (Soave-Redlich- | Volumen — molar  de
(Psaty Kwong); saturacion de  liquido

3.680 bar (Peng-Robinson);

(Vm,liquido) y de Vapor

Temperatura critica (Tc) 408.2 K saturado (Vi vapor)-
Presion critica (Pc) 36.5 bar
Factor acéntrico 0.183
(w)

Problema 2
Nombre de la sustancia de n-butano Factor de compresibilidad
trabajo de gas (Zgas).
Temperatura (T) 510 K
Presion (P) 25 bar Volumen molar de gas
Temperatura critica (Tc) 425.1 K (Vn.gas)-
Presion critica (Pc) 37.96 bar
Factor acéntrico (o) 0.200

Pasa...

20 Sj el usuario no conoce la presion de saturacion, es posible ingresar una presion mayor o menor a la de
saturacién. El programa indicara que la sustancia no se encuentra en saturacién e imprimira la presion de
saturacién calculada. El usuario puede entonces correr el programa con la presion calculada.
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Tabla 4.12. Descripcion de variables utilizadas en programas de los problemas 1°, 2°

y 3° (continuacion)

Variables de ingreso Valores asignados a variables Variables respuesta
Problema 3°

Nombre de la sustancia de n-butano Entalpia residual (H®).
trabajo
Temperatura (T) 500 K Entropia residual (S®).
Presion (P) 50 bar
Temperatura critica (Tc) 425.1 K Energia de Gibbs residual
Presion critica (P) 37.96 bar (GR).
Factor acéntrico 0.200%
(w)

Problema 4° (Basado en el ejercicio 8.16 de Poling et al. (2001, p. 8.104, 8.106-8.108))
“Utilizando el método UNIFAC, calcule la temperaturay las composiciones en la fase
liquida para el sistema ternario acetona (1)/2-butanona (2)/etil acetato (3) a 760
mmHg con x1 = 0.800 y x2 = 0.160.

Problema 5° (Basado en los datos de equilibrio de Smith et al. (2007, p. 550))
“Utilizando el método UNIFAC, calcule la temperaturay las composiciones en la fase
liquida para el sistema cuaternario etanol (1)/metilciclopentano (2)/benceno (3)/
hexano (4) a 760 mmHg con x1 = 0.068, x2 = 0.656 y x3 = 0.114.

En las Tablas 4.13 y 4.14 se presentan las variables de ingreso, los valores asignados a dichas
variables, y las variables respuesta en los ejemplos utilizados para los problema 4° y 5°,

respectivamente.

21 En las ecuaciones de Van der Waals y de Redlich-Kwong no es necesario utilizar factor acéntrico.
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Tabla 4.13. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 4°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

22 |a tercera composicion se determina al sumar las composiciones de los demas componentes y restando el resultado a 1.

85

Sistema acetona (1)/ 2-butanona (2)/ etil acetato (3) Temperatura  de burbuja
Presion del sistema 101.325 Kpa (Tourbuja)
(Psistema)
Valor inicial de temperatura 300 K Composiciones molares de la
(T) fase vapor ({y;})
Composiciones molares de x1=10.8; x2 = 0.16%
la fase liquida ({x;})
Constantes para el calculo de Ecuacion 1 de Reid et. al (1987)
las presiones de vapor A B C D Tc (K) P.
(bar)
Acetona
-7.45514 1.202 -2.43926 | -3.3559 | 508.1 | 4700
2-Butanona
-7.71476 | 1.71061 | -3.6877 | -0.75169 | 536.8 | 4210
Pasa...




Tabla 4.13. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 4° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el célculo de

las presiones de vapor

Ecuacion 1 de Reid et. al (1987) (Wagner)

A B C D Tc Pc
(K) (bar)

Etil acetato
-7.68521 | 1.36511 | -4.0898 | -1.75342 | 523.2 | 3830

Ecuacion 1 de Poling et al. (2001) (Antoine)

A B C
Acetona
4.2184 1197.01 228.06
2-Butanona
4.1386 1232.63 218.69
Etil acetato
4.13361 1195.13 212.47

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Tabla 4.13. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 4° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el célculo de

las presiones de vapor

Ecuacion de Liley et. al (1999) (Riedel)

C1 C2

C3

C4 C5

Acetona

69.006

-5599.6

-7.0985

6.2237E-6 2

2-Butanona

72.698

-6143.6

-71.5779

5.6476E-6 2

Etil acetato

66.824

-6227.6

-6.41

1.7914E-17 6

Constantes para el célculo de
los coeficientes de actividad
(método UNIFAC)

Componente

Grupo de

contribucién

Frecuencia de

repeticion

"CH3"

1

"CH3CO"

"CH3"

"CH2"

"CH3CO"

R | | -

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Tabla 4.13. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 4° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el calculo de
los coeficientes de actividad
(método UNIFAC)

Componente Grupo de Frecuencia de
contribucion repeticion
3 "CH3COO" 1
"CH2" 1
"CH3" 1

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Tabla 4.14. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 5°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Sistema etanol (1)/ metilciclopentano (2)/ benceno (3)/ hexano (4) Temperatura  de burbuja
Presion del sistema 101.325 Kpa (Tourbuja)
(Psistema)
Valor inicial de temperatura 300 K Composiciones molares de la
(T) fase vapor ({y;})
Composiciones molares de x1 =0.068; x2 =0.656 y x3 =0.114
la fase liquida ({x;})
Constantes para el célculo de Ecuacion 1 de Reid et. al (1987) (Wagner)
las presiones de vapor ry 5 C 5 T2 Pe
(K) (bar)
Etanol
-8.51838 | 0.34163 | -5.73683 | 8.32581 | 513.9 | 6140
Metilciclopentano
-7.15937 | 1.48017 |-2.92482 | -1.98377 | 532.7 | 3780
Pasa...
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Tabla 4.14. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 5° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el calculo de
las presiones de vapor

Ecuacion 1 de Reid et. al (1987) (Wagner)
A B C D Tc Pc
(K) | (bar)
Benceno
-6.98273 | 1.33213 | -2.62863 | -3.33399 | 562.2 | 4890
Hexano
-7.46765 | 1.44211 | -3.28222 | -2.50941 | 507.5 | 3010
Ecuacion 1 de Poling et al. (2001)
A B C
Etanol
5.33675 1648.22 230.918
Metilciclopentano
4.18199 1295.543 238.39

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Pasa...




Tabla 4.14. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 5° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el célculo de

las presiones de vapor

Ecuacion 1 de Poling et al. (2001)

A B C
Benceno
3.98523 1184.24 217.572
Hexano
4.00139 1170.875 224317
Ecuacion de Liley et. al (1999) (Riedel)
C1 C2 C3 C4 C5
Etanol
73.304 -7122.3 -7.1424 | 2.8853E-6 2
Metilciclopentano
55.368 -5149.8 -5.0136 3.222E-6 2
Benceno
83.107 -6486.2 -90.2194 | 6.9844E-6 2

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Tabla 4.14. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 5° (continuacion)

Variables de ingreso Valores asignados a variables Variables respuesta

Constantes para el calculo de Ecuacion de Liley et. al (1999) (Riedel) Temperatura  de burbuja
las presiones de vapor C1 C2 C3 C4 C5 (Tyurbuja)

Hexano

104.65 -6995.5 | -12.702 | 1.2381E-5 2 Composiciones molares de la
Ecuacion de Smith et al. (2007)? fase vapor ({y:})

A B C

Etanol
16.896933 3803.98 231.47

Metilciclopentano
13.787333 2731 226.04

Benceno

13.885833 2788.51 220.79

Pasa...

23 Dado que Smith et al. (2007) proporciona las constantes de Antoine para presiones en mmHg y temperaturas en K, éstas han sido ajustadas para trabajar
con presiones en Kpa y temperaturas en °C.
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Tabla 4.14. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 5° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el calculo
de las presiones de vapor

Ecuacion de Smith et al. (2007)

A B C
Hexano
13.821633 2697.55 224.37
Constantes para el célculo Componente Grupo de Frecuencia de
de los coeficientes de contribucion repeticion
actividad 1 "CH3" 1
(método UNIFAC) "CH2" 1
“OH” 1
2 “CH3" 1
"CH2" 4
"CH" 1
3 "ACH" 6
4 "CH3" 2
"CH2" 4

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Tabla 4.14. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 5° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Coeficientes del Virial o
propiedades requeridas en el
calculo de los coeficientes

del virial

Coeficientes calculados

Tc Pc Vc Zc ®
(K) (bar) (cm3/mol)
Etanol
513.9 61.48 167 0.24 0.645
Metilciclopentano
532.8 37.85 319 0.272 0.23
Benceno
562.2 48.98 259 0.271 0.21
Hexano
507.6 30.25 371 0.266 0.301
Coeficientes dados
Bll B12 B13 B14
-1174.7 -621.8 -589.7 -657

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Pasa...



Tabla 4.14. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 5° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Coeficientes del Virial o
propiedades requeridas en el
calculo de los coeficientes

del virial

Coeficientes dados

B21 B22 B23 B24
-621.8 -1191.9 -1137.9 -1274.2
B3l B32 B33 B34
-589.7 -1137.9 -1086.9 -1218.8
B41 B42 B43 B44

-657 -1274.2 -1218.8 -1360.1

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Pasa...




Problema 6° (Basado en el ejercicio 6 de Abbott y Van Ness (2008, pp. 4-37).
“En la hidrogenacion de benceno se produce ciclohexano a través de la reaccion:
C¢Hg + 3H, — C4Hy,
Para una temperatura de T = 600 K, una presion de P = 15 bar y raz6n molar de la
corriente de alimentacion de H2/CsHe = 3, determine las composiciones de equilibrio

de los compuestos quimicos”.

En la Tabla 4.15 se presentan las variables de ingreso, los valores asignados a dichas

variables, y las variables respuesta en el ejemplo utilizados para el problema 6°.

Operaciones Unitarias |

Problema 7° (Basado en el ejercicio 6.11 de Streeter et al. (2000, pp. 296-297))
“Determinar el tamafio de una tuberia de hierro ductil limpio, requerida para
transportar 4000 gpm (galones por minuto) de petrdleo, v =0.0001 pie?/s; para 10000

pies con una pérdida de cabeza de 75 pies Ib/Ib”.

Problema 8° (Basado en el ejercicio 3-3 de Reid et al. (1987, p. 46))

“El petrdleo crudo, que tiene una gravedad especifica de 0.93 y una viscosidad de 4
cP, se descarga por gravedad desde el fondo de un tanque. La profundidad del liquido
sobre la conexion de descarga en el tanque es de 6 m. La linea de descarga es una
tuberia de 3 in. norma 40 para la tuberia. Su longitud es de 45 m, y contiene un codo
de 90° y dos valvulas de compuerta. El crudo descarga a la atmédsfera en un punto
situado a 9 m por debajo del punto de conexion al tanque. ¢(Qué velocidad de flujo,
en metros cubicos por hora, cabe esperar a través de la linea de descarga?
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Tabla 4.15

. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 6°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Reactivos Benceno (C¢H,), Hidrogeno (H,)
Producto Ciclohexano (C4H,5)
Presion del sistema (Pgistema) 15 bar
Temperatura (T) 600 K
Temperatura de referencia (T;.. ) 298.15 K

NUmeros estequiométricos |v;|

Benceno: 1, Hidrogeno: 3, Ciclohexano: 1

Razén molar de la corriente de

alimentacion

H2/CesHg = 3

Calores de formacion a 298 K,
(AH;,298)

Benceno: 82630 J/mol
Hidrégeno: 0 J/mol
Ciclohexano: -123140 J/mol

Energias de Gibbs de reaccion a
298 K, (AGf 505)

Benceno: 129665 J/mol
Hidrogeno: 0 J/mol
Ciclohexano: 31920 J/mol

Cantidades molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno, hidrégeno
y ciclohexano), ({n;}).

Composiciones molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno, hidrégeno

y ciclohexano), ({v;}).
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Tabla 4.15. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 6° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el céalculo de las

presiones de vapor

Ecuacion de Reid et. al (1987)
A B C D
Benceno
-3.392E1 4.739E-1 -3.017E-4 7.130E-8
Hidrégeno
2.714E1 9.274E-3 -1.381E-5 7.645E-9
Ciclohexano
-5.454E1 6.113E-1 -2.523E-4 1.321E-8
Ecuacion de Poling et al. (2001)
a0 al a2 a3 a4
Benceno
3.551 | -6.184E-3 | 14.365E-5 | -19.807E-8 | 8.234E-11
Hidrégeno
2.883 | 3.681E-3 | -0.772E-5 | 0.692E-8 | -0.213E-11

Cantidades molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrogeno y ciclohexano),

({n}).

Composiciones molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrégeno y ciclohexano),

{v:).
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Tabla 4.15. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 6° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el céalculo de las
presiones de vapor

Ecuacion de Poling et al. (2001)

a0 al a2 a3 a4
Ciclohexano
4.035 | -4.433E-3 | 16.384E-5 | -20.775E-8 | 7.746E-11
Ecuacion de Liley et. al (1999)
C1 c2 C3 C4 C5
Benceno
3.551 | -6.184E-3 | 14.365E-5 | -19.807E-8 | 8.234E-11
Hidrégeno
2.883 | 3.681E-3 | -0.772E-5 | 0.692E-8 | -0.213E-11
Ciclohexano
4.035 | -4.433E-3 | 16.384E-5 | -20.775E-8 | 7.746E-11

Cantidades molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrogeno y ciclohexano),

({n}).

Composiciones molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrégeno y ciclohexano),

{v:).
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Tabla 4.15. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 6° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el céalculo de las

presiones de vapor

Ecuacion de Poling et al (2008)
C1 c2 C3 C4 C5
Benceno
4.035 | -4.433E-3 | 16.384E-5 | -20.775E-8 | 7.746E-11
Hidrégeno
4.035 | -4.433E-3 | 16.384E-5 | -20.775E-8 | 7.746E-11
Ciclohexano
4.035 | -4.433E-3 | 16.384E-5 | -20.775E-8 | 7.746E-11
Ecuacion de Smith et al. (2007)
A B C D
Benceno
-0.206 39.064E-3 -13.301E-6 OE5
Hidrégeno
3.249 0.422E-3 OE6 0.083E5

Cantidades molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrogeno y ciclohexano),

({n}).

Composiciones molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrégeno y ciclohexano),

{v:).
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Tabla 4.15. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 6° (continuacion)

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el céalculo de las

presiones de vapor

Ecuacion de Smith et al. (2007)

A B C D
Ciclohexano
-3.876 63.249E-3 -20.928E-6 0E5

Cantidades molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrogeno y ciclohexano),

({n}).

Composiciones molares de
equilibrio de los compuestos
quimicos (benceno,

hidrégeno y ciclohexano),

{v:).
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Problema 9° (Basado en el ejercicio 3-3 de Reid et al. (1987, p. 46))
“Por un sistema de conduccion de agua a 20 °C formado por dos tuberias de hierro
fundido, con un caudal total de 456 I/s. Determinar el caudal a través de cada tuberia.
La tuberia 1 tiene una longitud de 1500 m y un diametro de 12 in. cd 40 y la tuberia

2 tiene una longitud de 900 m y un didmetro de 16 in. cd 40.”

En la Tabla 4.16 se presentan las variables de ingreso, los valores asignados a dichas
variables, y las variables respuesta en los ejemplos utilizados para los problemas 7°, 8° y 9°,

respectivamente.

Operaciones Unitarias 111

Problema 10° (Basado en el ejercicio 3-3 de Reid et al. (1987, p. 46))
“Calcule los volumenes de liquido y vapor saturados y la presién de isobutano a 300
K por los siguientes métodos:

(a) La ecuacion de Soave-Redlich-Kwong; (b) La ecuacion de Peng-Robinson”

En la Tabla 4.17 se presentan las variables de ingreso, los valores asignados a dichas
variables, y las variables respuesta en el ejemplo utilizado para el problema 10°.
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Tabla 4.16. Descripcion de variables utilizadas en programas de los problemas 7°, 8°

accesorios de tuberias

y 9°
Variables de ingreso Valores asignados a variables Variables
respuesta
Problema 7
Nombre de la sustancia de Petréleo Diametro de la
trabajo tuberia (D)
Caudal (Q) 4000 gpm
Viscosidad cinematica (v) 0.0001 pies?/s
Pérdida de cabeza debido a 75 pie Ibf/lb
friccion superficial (hy ;)
Longitud de la tuberia (L) 10000 pie
Rugosidad absoluta (g) 0.00015 pie
Problema 8
Nombre de la sustancia de Petrleo crudo Caudal (Q)
trabajo
Diametro de la tuberia (D) 3 in. norma 40
Viscosidad dindmica (1) 4 cP
Densidad (p) 928 kg/m®
Pérdida de cabeza (h;) 75 pie Ibf/lb
Longitud de la tuberia (L) 45 m
Rugosidad absoluta 0.00015 pie
(e)
Diferencia de altura (z1-z2) 15m
Coeficientes K debido a 1.49
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Tabla 4.16. Descripcion de variables utilizadas en programas de los problemas 7°, 8°

y 9° (continuacion)

Variables de ingreso Valores asignados a variables Variables
respuesta
Problema 9°
Nombre de la sustancia de Agua Caudal de Ila
trabajo tuberia 1 (Q,) y de
Temperatura (T) 20 °C la tuberia (Q,).
Longitudes de las tuberias (L) Tuberia 1: 1500 m
Tuberia 2: 900m
Diametros de las tuberias (D) Tuberia 1: 12 in
Tuberia 2: 16 in
Caudal (Q) 456 L/s

4.2. Resultados de los programas elaborados

Se observaron un conjunto de diferencias y semejanzas en la escritura de programas en Scilab
y Python, pero el funcionamiento de los programas en Scilab y Python es basicamente el que
se describen en los anexos Ay C.

La resolucion de los problemas de célculo se llevd a cabo utilizando los siguientes métodos
numericos de resolucion de ecuaciones no lineales: Regula Falsi, Newton-Raphson, Regula
Falsi modificado, de la secante y de iteracion de punto fijo. Se descartaron dos problemas de
calculo de los doce problemas originales porque requerian mayor experticia en el area de
resolucion de sistemas de ecuaciones no lineales (problema de composiciones de equilibrio
en multiples reacciones para mezclas de gases ideales) y de elaboracién de interfaces graficas
de usuario (problema de célculo de caudales en redes de tuberias).

Los porcentajes de error entre los resultados obtenidos en los programas y los proporcionados

en las referencias fueron variables para cada asignatura.
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Tabla 4.17. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 10°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Sistema benceno (1)/ tolueno (2)/ o-xileno (3)
Presion del sistema 1 atm

(Psistema)

Temperatura (T) 100 °C
Composiciones molares x1=0.5;x2=0.25yx3=0.25

globales ({z;})

Constantes para el calculo de
las presiones de vapor

Ecuacion 1 de Reid et. al (1987)

A B C D Tc (K) Pc
(bar)
Benceno
-6.98273 | 1.33213 | -2.62863 | -3.33399 | 562.2 | 48.90
Tolueno
-7.28607 | 1.38091 | -2.83433 | -2.79168 | 591.8 | 41.00

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Tabla 4.13. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 4°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el célculo de

las presiones de vapor

Ecuacion 1 de Reid et. al (1987) (Wagner)

A B C D Tc Pc
(K) (bar)

0-Xileno
-7.53357 | 1.40968 | -3.10985 | -2.85992 | 630.3 | 37.30

Ecuacion 1 de Poling et al. (2001) (Antoine)

A B C
Benceno
3.98523 1184.24 217.572
Tolueno
4.0543 1327.62 217.625
0-Xileno
4.09789 1458.706 212.041

Temperatura  de  burbuja

(Tburbu ja)

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})
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Tabla 4.13. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 4°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el calculo de

Ecuacion 3 de Poling et al. (2001) (Antoine)

Composiciones molares de

las presiones de vapor Pc | lafase vapor ({y;})
Tc (K) a b c d
(bar)
Benceno Composiciones molares de
562.16 | -7.01433 | 155256 | -1.8479 | -3.7130 | 48.98 | afase vapor ({y:})
Tolueno
591.8 -7.316 159425 | -1.93165 | -3.7222 | 41.06
0-Xileno
630.33 | -7.60491 | 1.75383 | -2.27531 | -3.73771 | 3735
Ecuacion de Liley et. al (1999) (Riedel)
C1 C2 C3 C4 C5
Benceno
83.918 -6517.7 -9.3453 7.1182E-6 2
Tolueno
80.877 -6902.4 -8.7761 | 5.80347E-6 2
Pasa...
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Tabla 4.13. Descripcion de variables utilizadas en programas del problema 4°

Variables de ingreso

Valores asignados a variables

Variables respuesta

Constantes para el calculo de

Ecuacion de Liley et. al (1999) (Riedel)

las presiones de vapor C1

C2

C3

C4

C5

0-Xileno

90.356

-7948.7

-10.08

1,5.9756E-6 2

Ecuacion de Smith et al. (2007)%

B

Benceno

13.7819

2726.81

217.572

Tolueno

13.932

3056.96

217.625

0-Xileno

14.0415

3358.79

212.041

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})

Composiciones molares de la

fase vapor ({y;})

24 Dado que Smith et al. (2007) proporciona las constantes de Antoine para presiones en mmHg y temperaturas en K, éstas han sido ajustadas para trabajar

con presiones en Kpa y temperaturas en °C.
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4.2.1.

Semejanzas y diferencias entre Scilab y Python

Durante la elaboracion de los programas, pudo observarse una serie de semejanzas y

diferencias en el uso de Scilab y Python, las cuales se muestran en la Tabla 4.15.

Tabla 4.18. Comparacion entre las caracteristicas de Scilab y Python en la elaboracién de

programas informaticos.

Semejanzas entre Scilab y Python

Los programas de Scilab y Python no utilizan llaves para abrir y cerrar
condicionales if, ciclos while y for y funciones.

Scilab y Python permiten utilizar funciones como argumentos de otras funciones.
Scilab y Python cuentan con estructuras para la creacion de listas y diccionarios
(struct en Scilab, dict en Python).

La depuracion, se facilitd en ambos software tras permitir en los programas el

ingreso de un dato a la vez: numero o caracter en Scilab o caracter en Python.

Diferencias entre Scilab y Python

Python permite un mayor economia de codigo en cuanto que los programas no
utilizan “end” al final de condicionales, ciclos while y for y funciones.

En Scilab si es necesario utilizar “end”.

Python permite la creacion de clases y de objetos. Scilab no cuenta con dicha
caracteristica.

Los recursos de consulta disponibles en la Web son mas extensos en el caso de
Python que de Scilab.

Python no permite anular ciclos infinitos while, aunque si cuenta con la opcion de
abrir una terminal Ipython sin necesidad de cerrar Spyder. Scilab si permite anular

ciclos while infinitos.

Pasa...
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Tabla 4.16. Comparacion entre las caracteristicas de Scilab y Python en la

elaboracion de programas informaticos (continuacion).

Diferencieas entre Scilab y Python

e Python no permite ingresar datos distintos de caracteres o listas de caracteres. Para
convertir estos caracteres es necesario utilizar los comandos int o float y realizar la
adicion de los elementos numéricos convertidos a listas.

e Finalmente, cualquier tipo de error en codigos demasiado extensos para los
programas generados en Scilab, genera un mensaje sobre “Stacking problem”
(problema de apilamiento) que impide cualquier tipo de accion en Scilab y es
necesario cerrar y abrir la consola de dicho software. Python no cuenta con esta
dificultad.

4.2.2. Programas elaborados

La interfase de los programas generados, tanto en Scilab como en Python, consiste en la
impresion de mensajes para el ingreso e impresion de datos en las consolas de Scilab y
Python. La Tabla 4.19 presenta los métodos numéricos utilizados en los distintos problemas
de calculo identificados y la Figura 4.3 presentan un ejemplo de la interfase desarrollada,
ejecutando el tercer problema.

A continuacion se presentan los resultados obtenidos con los programas elaborados,
comparandolos con las respuestas dadas en ejemplos numéricos de las referencias

bibliogréaficas.
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Tabla 4.19. Métodos numéricos utilizados para la resolucion de los problemas de célculo identificados en las asignaturas
de TQI-115, TQI-215, OPU-115 y OPU-315.

Numero identificador del problema para las asignaturas Método de resolucidn de ecuaciones
no lineales
TQI-115 TQI-215 OPU-115 OPU-315

1,2 -- -- -- Método de Newton-Raphson
1,2 -- -- -- Método de Regula-Falsi

-- 6 -- -- Método de Regula-Falsi modificado
1,2 -- -- -- Método de iteracion de punto fijo

-- 3,4,5 7,89 10 Método de la secante
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Terminal de IPython - . @
| Bl Terminal 1/A £ ‘ L=
Ingrese el nombre de la sustancia. =
?: n-butano
Por faver, elige la ecuacidn clbica de estadc o bien la correlacion de
Pitzer para el tercer coeficiente virial —
1.Ecuacidn de van der Waals
2.Ecuacidn de Redlich-Kwong
3.Ecuacidn de Scave-Redlich-Kwong
4,Ecuacidn de Peng-Robinson 1
5.Correlacidn de Pitzer del tercer coeficiente virial
74
Por fawver, elige el método de resclucidn para la ecuacidn clbica del wolumen =
1.Método de Regula falsi
2.Método de sustitucidn sucesiva
3.Método de Newton-Raphson
2t 3
Ingrese la temperatura del n-butano en K:

(T K): 580

Ingrese la presidn del n-butano en bares?:

(P bar): 5@

Son la temperatura y la presidn, condiciones de saturacidn?

1. 51 -

Figura 4.3. Ejemplo de interfase de programa desarrollado.

Termodindmica Quimica |

Problema 1°
La Tabla 4.20 presenta los volimenes obtenidos para vapor y liquido saturado. Sin importar

el método ocupado para la resolucion de ecuaciones no lineales (Regula Falsi, Newton-
Raphson o Sustitucién Sucesiva), el tipo de ecuacion cubica en el volumen ocupada
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(ecuacion de Van der Waals, ecuacion de Redlich-Kwong, ecuacion de Soave-Redlich-
Kwong o ecuacién de Peng-Robinson) o el software utilizado (Scilab o Python), los
volimenes de liquido y vapor saturado tienen un error menor del 1 % con respecto a las

proporcionados en las referencias mencionadas.

Tabla 4.20. Volumenes en saturacién, calculados con ecuacién cubica genérica

Tipo de Volumen (cm®/mol % Error
ecuacion Respuesta Metodo utilizado Programa
base' elaborado Scilab | Python
Scilab | Python
Vapor saturado
Ecuacion de Regula Falsi
Soave- Sustitucion sucesiva
Redlich- 6096 Newton-Raphson 6096 | 6096 0.00 0.00
Kwong
Ecuacion de Regula Falsi
Peng- 6105 Sustitucion sucesiva | 6111 6111 0.10 0.10
Robinson Newton-Raphson
Liquido saturado
Ecuacion de Regula Falsi
ooave | 1135 | Sustitucionsucesiva | 1335 | 1135 | 000 | 000
Newton-Raphson
Kwong
Ecuacion de Regula Falsi 100.2 | 100.2 0.00 0.00
Peng- 100.2 Sustitucion sucesiva | 100.1 | 100.1 0.10 0.10
Robinson Newton-Raphson 100.2 | 100.2 0.00 0.00

iii Se ocupd el ejemplo 3-3 de Reid et al. (1987, p. 46).

Problema 2°
La Tabla 4.21 presenta las respuestas calculadas en Scilab y Python; tienen un error menor

del 1 % con respecto a las proporcionadas en la referencia consultada, sin importar el método
ocupado para la resolucion de ecuaciones no lineales: Regula Falsi, Newton-Raphson o
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Sustitucion Sucesiva; es indiferente el tipo de ecuacién cubica en el volumen utilizada
(ecuacion de Van der Waals, ecuacion de Redlich-Kwong, ecuacion de Soave-Redlich-

Kwong o ecuacion de Peng-Robinson).

Tabla 4.21. Volumenes de una sustancia gaseosa calculada, ecuacion del virial en términos del

volumen
Tipo de ecuacion Volumen para gas (cm*/mol) % Error
Respuesta Metodo Programa
base'v utilizado elaborado Scilab | Python
Scilab | Python
Virial en términos Reaula
del volumen y Faglsi 1485.0 | 1485.0 | 0.05 | 0.05

correlaciones tipo
Pitzer para el

segundo y tercer
coeficiente de

virial Sustitucion
0.05 0.05
sucesiva 1485.0 | 1485.0

1485.8 Newton-

1485.0 | 1485.0 | 0.05 0.05
Raphson

v Se ocupd el ejercicio 3.10 de Smith et al. (2007, pp. 105-106)

Durante la revision por parte del docente, se determind que los programas elaborados para
TQI-115 arrojan respuestas erroneas en la cercania del punto critico para la sustancia
considerada. Ademas se efectuaron algunos cambios en el uso de la ecuacion del virial, dado
que se obtenian respuestas equivocadas en condiciones de saturacion.

La evaluacion de los factores de compresibilidad y volimenes de saturacion de las sustancias,
haciendo uso de la ecuacion de estado general cubica para temperaturas menores a la critica
fue satisfactoria. Los valores calculados para el estado de sobrecalentamiento también son
correctos.

Ademaés el programa principal debié modificarse en cuanto al ingreso de datos por parte del
usuario: falta de capacidad del programa principal para identificar las sustancias involucradas

en los calculos, siendo posible que el usuario cometiera errores; el ingreso de nimeros para

114



la identificacion de opciones era problematico porque no se detallaba cual era el tipo de datos
a ingresar; también el programa no permitia reingresar los datos en caso de haberse
equivocado el usuario; y las unidades de las presiones y temperaturas no se detallaban. Los
programas desarrollados para el calculo del volumen molar en ecuaciones cubicas de estado,
utilizando pardmetros de la ecuacion de Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave-Redlich-
Kwong, Peng-Robinson, de TQI-115, no pudieron ser modificados en cuanto a las respuestas

erréneas cerca del punto critico.

Termodindmica Quimica Il

Para TQI-215, se habia contemplado originalmente la elaboracién de un conjunto de
programas para la obtencién de composiciones de equilibrio en multiples reacciones para
mezclas de gases ideales. Dicho problema es mas complicado porque requiere de un método
numerico que permita la restriccion de los posibles valores calculados y cuente con un
proceso de busqueda éptima de dicho valores, tal y como se describe en Chapra y Canale
(2007, pp. 409-410). Se decidié no elaborar dicho conjunto de programas porque habria
implicado un uso excesivo de tiempo. Para la resolucion de este tipo de ejercicios, resultaria
mas conveniente la utilizacion de un paquete de software comercial como Mathcad o Maple
que ya incluyen este tipo métodos numéricos en sus rutinas, o la exploracion de bibliotecas

en Python con métodos numéricos establecidos como la biblioteca de Numpy o Scipy.

Problema 3°

De acuerdo conlaTabla 4.22, los porcentajes de error obtenidos entre los valores calculados
en Scilab y Python y los de la referencia son menores al 1%. Esto aplica incluso para los
diferentes tipos de ecuacion cubica en el volumen ocupados (ecuacion de Van der Waals,
ecuacion de Redlich-Kwong, ecuacion de Soave-Redlich-Kwong o ecuacion de Peng-

Robinson).
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Tabla 4.22 Entalpia y entropia residuales calculados, ecuacion cubica genérica.

Propiedad Tipo de ecuacion Respuesta | Respuestas obtenidas % Error
Residual base" en los programas
elaborados
Scilab Python Scilab | Python
Entalpia Van der Waals -3937 -3935 -3935 | 0.05 | 0.5
residual Redlich-Kwong -4505 -4503 -4503 0.04 0.04
(Jmol) | Soave-Redlich-Kwong 4824 | -4821 | -4821 | 006 | 0.06
Peng-Robinson -4988 -4985 -4985 006 | 0.06
Entropia Van der Waals -5.424 -5.420 -5.420 0.07 0.07
residual -
(I/mol K) Redlich-Kwong -6.546 -6.542 -6.542 0.06 0.06
Soave-Redlich-Kwong -7.413 -7.408 -7.408 0.07 0.07
Peng-Robinson -7.426 -7.421 -7.421 0.07 0.07

v Se ocupo el gjercicio 6.4 de Smith et al. (2007, pp. 105-106)
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Problema 4°

Los resultados se muestran en las Tabla 4.23 - Tabla 4.25. Poling et al presentan los
calculos para varias composiciones, pero se eligié las composiciones x1 = 0.8, x2 = 0.5y x3
=0.14 para observar el grado de concordancia entre los programas elaborados y los resultados
dados en los libros. En el ejemplo se utiliza el método UNIFAC para el calculo de los

coeficientes de actividad.

EnlaTabla 4.23 y Tabla 4.24, se muestran los valores de composicién molar para dos de
los tres componentes de la mezcla, utilizando la ecuacién de Wagner, Antoine, Wagner
modificada, y Riedel para el céalculo de presiones de vapor. El tercer componente no se
muestra porque su composicion es posible calcularla facilmente de la suma de los otros
componentes presentes. La Tabla 4.25 muestra las temperaturas calculadas.

Las composiciones molares de acetona en la fase gaseosa de la Tabla 4.23 poseen
porcentajes de error menores al 1% tanto para Scilab como Python; la Tabla 4.24 muestra
que las composiciones molares de 2-butanona en la fase gaseosa poseen un porcentaje de
error menores o iguales al 1.23% tanto para Scilab como para Python; ademas las
temperaturas obtenidas en la Tabla 4.25, tanto en Scilab como en Python, presentan un

porcentaje de error menores al 1%.
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Tabla 4.23. Punto de burbuja de un sistema ternario. Composicion del componente 1

Composicion molar

Tipo de yi % Error
-7 Xl
ecuacion Respuestas
(acetona) Respu%ista obt%nidas
base™ " ~Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al
(1987) 0.8 0.896 0.898 | 0.896 | 0.22 0.00
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.8 0.896 0.898 | 0.895 | 0.22 0.11
(2001)
Riedel de Liley
et al. (1999) 0.8 0.896 0.897 | 0.895 | 0.11 0.11

Vi Se ocupd el ejercicio 8-16 de Poling et al. (2001, p. 8.104-8.108)

Tabla 4.24. Punto de burbuja de un sistema ternario. Composicion del componente 2

Composicion molar

Tipo de . y2 % Error
ecuacion 2 Respuestas
(2-Butanona) Rezgggﬂa obtenidas
Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al
(1987) 0.16 0.081 0.080 | 0.080 | 1.23 1.23
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.16 0.081 0.081 | 0.081 | 0.00 0.00
(2001)
Riedel de Liley
et al. (1999) 0.16 0.081 0.081 | 0.080 | 0.00 1.23
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Tabla 4.25. Punto de burbuja de un sistema ternario. Temperatura

Temperatura en K

Tipo de % Error
ecuacion Respuesta

base

Respuesta
obtenida
Scilab | Python | Scilab | Python

Ecuacion 1 de
Reid et. al

(1987) 332.55 332.66 | 332.58 | 0.03 0.01

Ecuacion 1 de
Poling et. al 332.55 332.65 | 332.57 0.03 0.01

(2001)
Riedel de
Liley et al 332.55 332.68 | 332.59 0.04 0.01
(1999)
Problema 5°

Smith et al (2007) calcularon los coeficientes de actividad del sistema etanol (1)/
metilciclopentano (2)/ benceno (3)/ n-hexano (4) utilizando el método UNIFAC. Los
resultados obtenidos se presentan en las Tabla 4.26 - Tabla 4.33.

En la Tabla 4.26, Tabla 4.27 y Tabla 4.28, se muestran los valores de composicién molar de
los primeros tres componentes de la mezcla, ocupando las ecuaciones mencionadas para el
calculo de la presion de vapor. Los coeficientes del virial, necesarios para calcular los
coeficientes ¢ de fugacidad, se obtuvieron ocupando las siguientes propiedades: presiones
criticas, volimenes criticos, temperaturas criticas, factores de compresibilidad criticos y los
factores acentricos?®. La Tabla 4.29 muestra las temperaturas calculadas.

Las composiciones molares de etanol en la fase gaseosa muestran un porcentaje de error entre
el 1.79% y el 2.51% para Scilab y entre el 1.79% y el 2.15% para Python (véase Tabla 4.26);
el error porcentual de las composiciones molares del metilciclopentano son menores al 1%,

tanto en Scilab y Python (vease Tabla 4.27); las composiciones molares del benceno en la

%5 Estas propiedades pueden consultarse en el Apéndice B de Smith et al. (2007)
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fase gaseosa son del 1.22%, para Scilab y Python (véase Tabla 4.28). Los porcentajes de error
de las temperaturas obtenidas, tanto en Scilab como en Python, son menor al 1% (véase Tabla
4.29).

En la Tabla 4.30, Tabla 4.31 y Tabla 4.32, se muestran los valores de composicién molar de
los primeros tres componentes de la mezcla, ocupando las ecuaciones mencionadas para el
calculo de la presion de vapor y utilizando los coeficientes del virial proporcionados por
Smith et al. La Tabla 4.33 muestra las temperaturas calculadas.

Tabla 4.26. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, calculando coeficientes del

virial. Composicion y del componente 1.

Composiciéon molar

Tipo de i % Error
ecuacion X1 Respuestas
(Etanol) | RESPUESEA | ;11 nias i
base Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.068 0.279 0.286 0.285 2.51 2.15
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.068 0.279 0.285 0.285 2.15 2.15
(2001)
Riedel de
Liley et al. 0.068 0.279 0.285 0.285 2.15 2.15
(1999)
Antoine  de
Smith et al 0.068 0.279 0.284 0.284 1.79 1.79
(2007).

Vil Se ocuparon los datos de equilibrio de el ejercicio 8-16 de Smith et al. (2007, p. 550)

viil Se utilizaron las propiedades de factores acéntricos, asi como las temperaturas, presiones, factores de
compresibilidad y volimenes criticos para el calculo de los coeficientes del virial. Dichas propiedades se
obtuvieron de Smith et. al (2007, p. Apéndice B).
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Tabla 4.27. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, calculando coeficientes del

virial. Composicion y del componente 2.

Composicion molar

Tipo de %o y2 % Error
ecuacion (Metilciclo- Respuesta Respuc_estas

pentano) base obtenidas

Scilab | Python | Scilab | Python

Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.656 0.5 0.496 | 0.496 | 0.80 0.80
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.656 0.5 0.496 | 0.496 | 0.80 0.80
(2001)
Riedel de
Liley et al. 0.656 0.5 0.497 | 0.497 | 0.60 0.60
(1999)
Antoine  de
Smith et al 0.656 0.5 0.497 | 0.497 | 0.60 0.60
(2007).

Las composiciones molares de etanol en la fase gaseosa muestran un porcentaje de error entre
el 1.08% y el 1.43% para Scilab y Python (véase Tabla 4.30); el error porcentual de las
composiciones molares del metilciclopentano es menor al 1% para Scilab y para Python
(véase Tabla 4.31); las composiciones molares calculadas del n-hexano son igual o menores
al 1.22% para Scilab y para Python (véase Tabla 4.32). Ademés, de acuerdo con la Tabla
4.33), las temperaturas obtenidas, tanto en Scilab como en Python, presentan un porcentaje

de error menor al 1%.
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Tabla 4.28. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, calculando coeficientes del

virial. Composicion y del componente 3

Composicion molar

Tipo de ys % Error
ecuacion X3 Respuestas
(Benceno) Ref)puesta obtenidas
e Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.114 0.082 0.081 0.081 1.22 1.22
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.114 0.082 0.081 0.081 1.22 1.22
(2001)
Riedel de
Liley et al. 0.114 0.082 0.081 0.081 1.22 1.22
(1999)
Antoine  de
Smith et al 0.114 0.082 0.081 0.081 1.22 1.22
(2007).

Tabla 4.29. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, calculando coeficientes del

virial. Temperatura

Temperatura en K

% Error

Tipo de ecuacion | pasyiesta | Respuesta obtenida

base Scilab | Python | Scilab | Python

Ecuacion 1 de
Reid et. al (1987) 334.82 334.61 334.61 0.06 0.06

Ecuacion 1 de
Poling et. al 334.82 334.61 334.61 0.06 0.06

(2001)

Riedel de Liley et

al. (1999) 334.82 334.55 334.55 0.08 0.08
Antoine de Smith

et al (2007). 334.82 334.60 334.60 0.07 0.07

122



Tabla 4.30. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, coeficientes del virial dados.

Composicion y del componente 1.

Composicion molar

Tipo de Y1 % Error

ecuacion X1 Respuesta Respuestas
(Etanol) pu obtenidas

base " I"Scilab | Python | Scilab | Python

Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.068 0.279 0.283 0.283 1.43 1.43
(1987)

Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.068 0.279 0.283 0.283 1.43 1.43

(2001)

Riedel de

Liley et al. 0.068 0.279 0.283 | 0.283 1.43 1.43
(1999)

Antoine  de

Smith et al| 0.068 0.279 0.282 | 0.282 1.08 1.08
(2007).

* Se hizo uso de coeficientes del virial dados en Smith et. al (2007, p. 550)
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Composicion y del componente 2.

Tabla 4.31. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, coeficientes del virial dados.

Composicion molar

Tipo de %o y2 % Error
ecuacion (Metilcicl)o- Respuesta %ﬁgﬂ?j;is
Scilab | Python | Scilab | Python

Ecuaciéon 1 de
Reid et. al 0.656 0.5 0.498 | 0.498 0.40 0.40
(1987)
Ecuaciéon 1 de
Poling et. al 0.656 0.5 0.498 | 0.498 0.40 0.40
(2001)
Riedel de Liley
et al. (1999) 0.656 0.5 0.499 | 0.499 0.20 0.20
Antoine de
Smith et al 0.656 0.5 0.499 | 0.499 0.20 0.20
(2007).
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Tabla 4.32. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, coeficientes del virial dados.

Composicion y del componente 3.

Composicion molar

Tipo de Y3 % Error
ecuacion X3 Respuestas
(Benceno) | Respuesta obtenidas
base Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.114 0.082 0.081 0.081 1.22 1.22
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.114 0.082 0.082 0.082 0.00 0.00
(2001)
Riedel de
Liley et al. 0.114 0.082 0.081 0.081 1.22 1.22
(1999)
Antoine  de
Smith et al 0.114 0.082 0.081 0.081 1.22 1.22
(2007).
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Tabla 4.33. Punto de burbuja de un sistema cuaternario, coeficientes del virial ya

dados. Temperatura

Temperatura en K
Tipo de % Error

ecuacion

Respuesta | Respuesta obtenida
base  "Scilab | Python | Scilab | Python

Ecuacion 1 de
Reid et. al| 334.82 334.84 | 334.84 0.01 0.01
(1987)

Ecuacion 1 de
Poling et. al 334.82 334.84 | 334.84 0.01 0.01

(2001)

Riedel de

Liley et al 334.82 334.78 | 334.78 0.01 0.01
(1999)

Antoine de

Smith et al 334.82 334.83 | 334.83 0.00 0.00
(2007).

Problema 6°

Se usaron diversas ecuaciones especificadas en las referencias, para el célculo de las
capacidades calorificas de reactivos y productos:
e Ecuaciones de ajuste polinomial de grado 3 de Reid et al. (1987, pp. 656-732).
e Ecuaciones de ajuste polinomial de grado 4 de Poling et al. (2001, p. A.35-A.46)
e Ecuaciones de ajuste hiperbélico, de ajuste polinomial y ecuaciones con términos
polinomiales y logaritmicos de Liley et al. (1999, p. 2.178-2.182) y de Poling et al.
(2008, p. 2.174-2.181)
e Ecuaciones de ajuste polinomial de Smith et al. (2007, p. 684)

La Tabla 4.34 y Tabla 4.35 presentan las composiciones calculadas para el benceno e

hidrogeno.
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Tabla 4.34. Composiciones de equilibrio en la reaccidn de CsHe y H» para formar
CesHi2a 1393 K. Composicion CgHs.

Composicion molar yc, y,
Tipo de Respuestas % Error
ecuacion Rgzzgfxsita obtenidas®
Scilab Python | Scilab | Python
Reid et. al
(1987) 0.119 0.120 0.120 0.84 0.84
Poling et. al
(2001) 0.119 0.122 0.121 2.52 1.68
Liley et al
(1999) 0.119 0.122 0.122 2.52 2.52
Poling et al
(2008) 0.119 0.121 0.121 1.68 1.68
Smith et al
(2007). 0.119 0.119 0.119 0.00 0.00

* El dato proporcionado en el libro es el de avance de reaccidn de equilibrio, a partir del cual se calcularon las
composiciones de equilibrio

Xi Se utiliz6 el ejercicio 6 de Abbott y Van Ness (2008, pp. 4-37)

Xii | a constante de equilibrio se calculd haciendo uso de la ecuacion 13.28 de Smith et. al (2007, p. 499)

Para las composiciones molares de benceno de la Tabla 4.34, se obtuvo un porcentaje de
error que variaba desde 0% con la ecuacion proporcionada en Smith (2007) y 2.52% con la
ecuacion 2 de Poling (2008), tanto en Scilab como en Python. En el caso del hidrégeno de la
Tabla 4.35, el porcentaje de error variaba entre 0% utilizando Scilab y Python, con la
ecuacion de Smith (2007) y 2.24% ocupando Scilab para la ecuacion de Poling (2001) y 2.24
% usando Python para la ecuacion de Liley (1999).
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Tabla 4.35. Composiciones de equilibrio en la reaccion de Ce¢Hs y Hz para formar CsHiz2a
1393 K. Composicion H»

Composicion molar yy,
Tipo de Respuestas % Error
ecuacion Respuesta obtenidas
base  "scitab | Python | Scilab | Python
Reid et. al
(1987) 0.357 0.360 0.360 | 0.84 0.84
Poling et. al
(2001) 0.357 0.367 0.362 2.80 1.40
Liley et al
(1999) 0.357 0.365 0.365 2.24 2.24
Poling et al
(2008) 0.357 0.364 | 0.364 | 1.96 1.96
Smith et al
(2007). 0.357 0.357 0.357 | 0.00 0.00

Luego de larevisién de los programas por el docente, para el caso de los problemas de célculo
cuarto y quinto sobre punto de burbuja T utilizando la ecuacién de Raoult modificada y la
formulacion gamma-phi para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias, se modifico el
calculo de los coeficientes de actividad a través del método UNIFAC puesto que tomaba en
cuenta un namero reducido de compuestos. El programa encargado del ingreso de las
constantes para el célculo de las presiones de vapor, lanzaba un conjunto de mensajes
bastante repetitivo que era posible abreviar.

Los programas principales para estos problemas de célculos y los demé&s considerados en
TQI-215 ademas requirieron ser modificados en cuanto al ingreso de datos por parte del
usuario con respecto a: falta de capacidad del programa principal para identificar las
sustancias involucradas en los célculos, siendo posible que el usuario cometiera errores; el
ingreso de numeros para la identificaciébn de opciones era problematico porque no se
detallaba cudl era el tipo de datos a ingresar; también el programa no permitia reingresar los
datos en caso de haberse equivocado el usuario; y las unidades de las presiones y

temperaturas no se detallaban.
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Para el caso del calculo de composiciones de equilibrio en reacciones simples para mezclas
de gases ideales (problema sexto), no se especificaba con claridad el ingreso de coeficientes
estequiométricos o numeros estequiométricos, que son tipos diferentes de cantidades
numéricas. Ademas, el programa encargado del ingreso de las constantes para el calculo de
las capacidades calorificas, lanzaba un conjunto de mensajes bastante repetitivo que era

posible abreviar.

Operaciones Unitarias |

Se consider6 en un comienzo la elaboracion de un conjunto de programas para el calculo de
caudales en sistemas de redes de tuberias. Estos programas hubieran necesitado de una
interfase tal que permitiera que el usuario construyera la red de tuberias con todos sus
accesorios y luego el programa continuaria con el calculo de los caudales. La razon para no
continuar con ello es se requiere de un conocimiento avanzado de programacion orientada a

objetos para la elaboracion de la interface.
Problema 7°
La Tabla 4.36 presenta los resultados obtenidos en el calculo de didmetros de tuberias.

Se nota que en este ejercicio, las respuestas calculadas presentan un porcentaje de error menor

del 1%, tanto para Scilab como para Python, con respecto a las respuestas del libro.
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Tabla 4.36. Didmetro de una tuberia simple, contando pérdidas primarias Gnicamente.

Diametro de tuberia en m
Respesta | REspuestas % Error
baIZeX“’ obtenidas

Scilab | Python | Scilab | Python
0.422 m
(16.6 in) 0.421 | 0.421 | 0.237 0.237

XV Se utilize el ejercicio 6.11 de Streeter et al. (2000, pp. 296-297)

Problema 8°

Las respuestas obtenidas para el ejemplo 5.2 de McCabe et al, tanto para Scilab y Python,
tienen un 1.43 % de error con respecto a la respuesta del libro. La Tabla 4.37 muestra los
resultados.

Tabla 4.37. Flujo volumétrico de una tuberia simple, contando pérdidas primarias y

secundarias

Caudal en m®/s

Respuesta Respuestas % Error
bapsexv obtenidas

Scilab | Python | Scilab | Python
00210 | §oo1a | 00213 | 143 "

¥ Se utilizé el ejercicio 5.2 de McCabe et al. (2007, pp. 132-133)
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Problema 9°

La Tabla 4.38 presenta los resultados obtenidos en el calculo de flujos volumétricos para
un sistema de 2 tuberias. El caudal calculado para la tuberia de 1500 m, tanto en Scilab como
en Python, posee un 3.15% de error, con respecto a la respuesta del libro; mientras que para

la tuberia de 900 m, el caudal tiene un 1.22% de error, tanto en Scilab como en Python.

Tabla 4.38. Caudales a través de un sistema de 2 tuberias en paralelo, contando

pérdidas primarias y secundarias

Caudal en m¥/s

Respuesta Respuestas % Error

base*Vi obtenidas

Scilab | Python Scilab Python

3

0('112277 Ln/sl)s 0123 | 0.123 3.15 215
3

0(3223 |r_]r}s/)S 0.333 | 0.333 1.22 1.22

i g6 utilizo el ejercicio 7.7 de Valiente Barderas (2002, pp. 300-303)

Segun el docente encargado, los programas elaborados para los problemas identificados en
Operaciones Unitarias | proporcionaron respuestas satisfactorias. De acuerdo con el docente,
un programa mas provechoso seria uno que calculara el flujo volumétrico de tuberias en serie,
porque entre los ejemplos desarrollados en la asignatura, es bastante frecuente encontrar ese
tipo de célculo. Este problema de célculo estaba presente en las sugerencias dadas en la
encuesta pero se descartd dada la frecuencia de aparicion en los libros de las referencias
bibliograficas del programa de la asignatura.
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Operaciones Unitarias Il

Problema 10°

Al igual que en el Cuarto Problema y Quinto Problema, se ocuparon las ecuaciones de
Wagner, Antoine, Wagner modificada y Riedel para el calculo de las presiones de vapor. Los
resultados obtenidos de los programas elaborados se muestran en las Tabla 4.39 - Tabla
4.42.

Las Tabla 4.39 y Tabla 4.40 muestras las composiciones molares de la fase liquida del
componente 1 (benceno) y 2 (tolueno); mientras que las Tabla 4.41 y Tabla 4.42 presentan
las composiciones molares de la fase vapor del componente 1y 2.

Las composiciones del benceno liquido de la Tabla 4.39 tienen un porcentaje de error entre
el 1% vy el 2%, ocupando Scilab o Python; mientras que las composiciones calculadas el
tolueno liquido de la Tabla 4.40 muestran un porcentaje de error menor del 1%.

Las composiciones del benceno gaseoso de la Tabla 4.41 tienen un porcentaje de error
menor del 1%, ocupando Scilab o Python; mientras que las composiciones calculadas el
tolueno gaseoso de la Tabla 4.42 muestran un porcentaje de error entre 0.59 - 1.01%.

Como resultado de la revision de los programas elaborados con los docentes, se recomendd
el siguiente conjunto de problemas de calculo para la asignatura:
e Aplicacion del método de McCabe-Thiele para la busqueda del nimero de etapas a
ocupar en la destilacion de mezclas binarias.
e Generacion de la curva de secado de un compuesto y determinacion del tiempo de
secado.
e Determinacion de la altura de relleno de torres de absorcion, utilizando distintas
formas geometrias para los empaques.
Sin embargo estos tres problemas de OPU-315 no formaron parte de las sugerencias
proporcionadas en la encuesta. Ademas los problemas primero y segundo mencionados

arriba, implican el uso de métodos gréaficos, donde no se utilizan métodos de resolucion de
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ecuaciones no lineales, como el método de Newton y por lo tanto quedan fuera del alcance
del trabajo de graduacion.

Se hizo notar ademas que el programa principal debia ser modificado porque las respuestas
obtenidas mostraban una diferencia notable con respecto al valor presentado en el libro
consultado.

4.2.3. Cuadernos Jupyter elaborados

Los cuadernos Jupyter elaborados se encuentran ubicados en
“...\Python\Cuadernos_Jupyter”. Los cuadernos se clasifican segin la asignatura y el
problema de célculo. Por ejemplo el primer problema se encontrara en:
“...\Python\Cuadernos_Jupyter\TQI_I\Problema 1_Volumen molar en ecuaciones cubicas
de estado (VdW, RK, SRK, PR)”. Los cuadernos Jupyter elaborados no abordan los
problemas de forma general, sino que estan aplicados a ejemplos especificos. La razén
principal de utilizar el cuaderno Jupyter fue la de explorar su utilidad en cuanto a la impresion
de ecuaciones, edicion de texto narrativo e inclusion de porciones de cdigo no muy extensas.
Para todos los cuadernos Jupyter se han escrito las ecuaciones pertinentes para la realizacion
de los calculos.
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Tabla 4.39. Composiciones de equilibrio de los productos liquido y vapor de una

destilacién instantdnea. Composicion xi1 (Benceno)

Composicion molar
Tipo de XlR t % Error
ecuacion Z1 espuestas
(Benceno) Rgzggxevs“t a obtenidas
Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.5 0.397 0.404 0.404 1.76 1.76
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.5 0.397 0.402 0.402 1.26 1.26
(2001)
Ecuacion 3 de
Poling et. al 0.5 0.397 0.402 0.403 1.26 151
(2001)
Riedel de Liley
et al. (1999) 0.5 0.397 0.403 0.403 1.51 1.51
Antoine de
Smith et al 0.5 0.397 0.401 0.401 1.01 1.01
(2007).

il Se ocupd el ejercicio de Treybal(1986, p. 405)
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Tabla 4.40. Composiciones de equilibrio de los productos liquido y vapor de una

destilacién instantdnea. Composicidn x. (Tolueno)

Composicion molar
Tipo de XZR t % Error
i 22 espuestas
rereen (Tolueno) Rezgggsta obtenidas

Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.25 0.274 0.273 0.273 0.36 0.36
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.25 0.274 0.273 0.273 0.36 0.36
(2001)
Ecuacion 3 de
Poling et. al 0.25 0.274 0.273 0.273 0.36 0.36
(2001)
Riedel de
Liley et al 0.25 0.274 0.273 0.273 0.36 0.36
(1999)
Antoine  de
Smith et al 0.25 0.274 0.273 0.273 0.36 0.36
(2007).
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Tabla 4.41. Composiciones de equilibrio de los productos liquido y vapor de una

destilacién instantdnea. Composicion y1 (Benceno)

Composicion molar

Y1

Tipo de % Error
ecuacion 21 Respuestas
(Benceno) | Respuesta obtenidas
base Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.5 0.715 0.717 0.717 0.28 0.28
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.5 0.715 0.715 0.715 0.00 0.00
(2001)
Ecuacion 3 de
Poling et. al 0.5 0.715 0.716 0.716 0.14 0.14
(2001)
Riedel de Liley
et al. (1999) 0.5 0.715 0.715 | 0.715 | 0.00 0.00
Antoine de
Smith et al 0.5 0.715 0.715 | 0.715 | 0.00 0.00
(2007).
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Tabla 4.42. Composiciones de equilibrio de los productos liquido y vapor de una

destilacién instantdnea. Composicion y. (Tolueno)

Composicion molar
Tipo de Y2 % Error
ecuacion 22 Respuestas
(Tolueno) | Respuesta obtenidas
base I ~Scilab | Python | Scilab | Python
Ecuacion 1 de
Reid et. al 0.25 0.198 0.199 0.199 0.51 0.51
(1987)
Ecuacion 1 de
Poling et. al 0.25 0.198 0.200 0.200 1.01 1.01
(2001)
Ecuacion 3 de
Poling et. al 0.25 0.198 0.200 0.200 1.01 1.01
(2001)
Riedel de Liley
et al. (1999) 0.25 0.198 0.200 | 0.200 | 1.01 1.01
Antoine de
Smith et al 0.25 0.198 0.200 0.200 1.01 1.01
(2007).
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La Figura 4.4 presenta un ejemplo del cuaderno electronico Jupyter desarrollado para el

tercer problema.

_ JUpYter Ej1 LastChackpont 3 nours sgo (autosaed
* = A B * % HNBC wee + = OH 0D
" : ; . Titulo

| Problema 7: Didmetro en tuberias simples, considerando pérdidas primarias (nicamente <4—
|
| Ecuaclones no lineales a resolver
| Ecuacion de Colebrook
| 1 v 250 \4—— o <
| 5 =080 | f— Ecuacion escrita en LaTex
| Vi Tel)  Ree v
|
| Ecuacidn dt Bamouil Cormegida Para 1a IMCCHon [No 38 CONBICHTAN PErdidas secundanas)
| VP 2P
{ 2ty T T gt i
Jl Ecuacidn de Darcy-Weisbach
| A ]
| [T D
{
i
| Ecuaciones adicionales
| Ecuacion del Nujo volumetrico
)

Q=A+vy
|
| Ecuacion del drea transversal oe una tuberia cilindnca

A=l+F
1
| Relacion entre viIScosicad ﬂlmlﬂ)‘w!ﬁn!m cinematica
| -
| ¢
|
i
{ Ecuacion de Von Karman para tubdrias rugosas y fluides en régimen turbulsnte
i
| D l14-089emn

W D
|
ll Recurso video
|
| " height="7
|
i
|
|
{
|
|
|
{
|
| In [1]: import os
| import numpy as np
: dirl_opul = os.path.abspath{""};
r_prin=os.path,abspath({r" eo e AOPUIND_TS_ nps”);
| In [2]: def D_print{hDar, parRe, L, Q, rug, g r_prin, op):
|
| dir2 = os.path, Jaln(r_prin, D TS calc™); os.chdlr(dle);
i import D_TS_calc as DTS
|
wrl = DTS.calc_DTs{hDar, parfe, L, Q. rug. g r_orin, op}

{ s1=yri.shape
{ if lendsti==ls

Figura 4.4. Ejemplo de cuaderno electronico Jupyter elaborado
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Termodindmica Quimica |

Para el cuaderno Jupyter del primer problema, se han escrito las ecuaciones no lineales para
el calculo del factor de compresibilidad y las ecuaciones adicionales para la obtencion de los
parametros adimensionales de la ecuacion cubica genérica y de la presion de saturacion dada
la temperatura y un volumen molar supuesto, en caso se defina la sustancia en estado de
saturacion. Se construyd la funcidon bat2 que invoca las funciones fv2, desc_region y
pres_sat_cubic. Luego se evalla bat2, incluyendo todos los parametros necesarios. El
cuaderno pide al usuario un Unico dato: el factor acéntrico. Se ha afiadido un video sobre las
raices de la ecuacion de Peng-Robinson, “Peng_Robinson_equation.mp4”.

Para el cuaderno Jupyter del segundo problema, se han escrito la ecuacién no lineal para el
calculo del factor de compresibilidad y las correlaciones tipo Pitzer para el célculo de los
coeficientes del virial en términos del volumen (ecuacién de Kammerlingh-Onnes). Una
funcion bat2 invoca la funcion desc_region y el cuaderno pide al usuario el factor acéntrico.
Ademas deben definirse en el cuaderno los pardmetros que desc_region necesita. Se ha

incluido un video sobre la ecuacion del virial, “Virial equation of state.mp4”.

Termodindmica Quimica Il

En el cuaderno Jupyter del tercer problema, se han escrito las ecuaciones no lineales para el
calculo del factor de compresibilidad y las ecuaciones adicionales para la obtencion de las
propiedades residuales de entalpia, entropia y energia de Gibbso de saturacion, y de la presion
de saturacion dada la temperatura y un volumen molar supuesto, en caso se defina la sustancia
en estado de saturacion

Se construye la funcién bat que invoca las funciones fv2 y Hr_Sr_imp. Luego se evalla bat,
incluyendo todos los pardmetros necesarios. El cuaderno pide al usuario un tnico dato: el
factor acéntrico.

Para los cuadernos electrénicos del cuarto y quinto problema, se han escrito la ecuaciones no
lineales de la formulacion Gamma-Phi, del calculo de la presién de saturacion de Reid et al.
(1987), Poling et al. (2001), Liley et al. (1999), Poling et al. (2008) y Smith et al. (2007); asi
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como las ecuaciones utilizadas para el calculo de los coeficientes de actividad, coeficientes
del virial y Phi (Unicamente quinto problema).

La funcion bat_termoll_ELV_Bt invoca la funcion yBurbT. Se definen las funciones
auxiliares det_eco y det _pvf. Deben especificarse en los cuadernos electronicos los
parametros que yBurbt necesita. Se incluye un video para el cuaderno jupyter del cuarto
problema, “Vapor-Liquid Equilibrium Using the Wilson Equation.mp4”

En el cuaderno del sexto problema, se ha incluido la ecuacion no lineal de equilibrio de la
reaccion y las ecuaciones de constante de equilibrio y de las funciones de la capacidad
calorifica dadas en Reid et al. (1987), Poling et al. (2001), Liley et al. (1999), Poling et al.
(2008) y Smith et al. (2007).

La funcion bat_termoll ceq Rxn invoca las funciones cons Eg, R_limit,
rootRegulaFA_mod. Se define la funcidn auxiliar det_If HS y la ecuacion a utilizar para el
calculo de las capacidades calorificas: cpH_Prausnitz_4ed, cpH_Prausnitz_5ed,
cpH_Perrry7ed _1leqy cpH_Perrry8ed 2eqy cpH_SVN. Se afiade un recurso de video sobre
el calculo de las cantidades molares y composiciones molares de equilibrio, “Equilibrium
Composition.mp4”.

Operaciones Unitarias |

En el cuaderno Jupyter del séptimo, octavo y noveno problemas, se escribieron las ecuaciones
no lineales de Colebrook, Bernoulli corregida para la friccion y Darcy Weisbach para pérdida
primarias. En el caso del octavo y noveno problemas también se incluyo la ecuacion no lineal
del factor K para la determinacion de las pérdidas secundarias. Si bien los coeficientes de
friccidn, factores K de accesorios, longitudes y rugosidades absolutas de un sistema de
tuberias (noveno problema) en paralelo pueden variar, la carga del sistema sera la misma.

En el cuaderno para el calculo del diametro de una tuberia, considerando pérdidas primarias
Unicamente, se construye la funcion D_print que invoca la funcion calc_DTS y calcula el
didametro de tuberia. Se incluye el video “Calculo del diametro de una tuberia_sin perdidas

primarias.mp4”.
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El cuaderno Jupyter del octavo problema contiene la funcion fl_vol_print, la cual invoca a la
funcién calc_fl_vol para obtener el flujo volumétrico. Este cuaderno electronico incluye el
video “Velocidad y_o caudal en tuberias_perdidas pr y sec.mp4".

Para el cuaderno Jupyter del noveno problema, se tiene la funcién fl_vol par_print que
invoca a la funcion fl_vol _tub_par y calcula los caudales de un sistema de tuberias en
paralelo. El cuaderno electrénico incluye los videos "Tuberia en paralelo parte 1.mp4" y
"Tuberia en paralelo parte 2.mp4".

Operaciones Unitarias Il

Para el cuaderno del décimo problema, la funcion bat_opulll_ELV invoca las funciones
yBurbt y xRot. Se definen las funciones auxiliares det_eco y det_pvf. Deben especificarse en
los cuadernos electronicos los parametros que yBurbt y XxRot necesitan.

4.2.4. Manual de usuario elaborado

Se elabor6 un manual del usuario con el fin de proporcionar una guia para la instalacion de
Scilab y Python y un instructivo para la creacion de un cuaderno en una carpeta determinada
(sistema operativo Windows). Finalmente se brinda una descripcion de los datos requeridos
y datos impresos por los programas principales y las funciones elaboradas; también se
proporciona, a través de un conjunto de tablas, una esquematizacion de la distribucion de los
programas en las carpetas principales y sub-carpetas y de la forma en que se relacionan los

distintos archivos generados: programas principales, funciones (vease Anexo B).
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5. Discusion de resultados

La seleccién de los problemas de célculo se hizo en base al analisis de los resultados de la
encuesta, realizada a los docentes de la Escuela de Ingenieria Quimica e Ingenieria de
Alimentos. EI namero final de problemas de calculo iterativo a resolver fue de diez,
descartandose dos de los doce problemas originales. La distribucién de los problemas fue la
siguiente: dos de Termodinamica Quimica | (TQI-115), cuatro de Termodindmica Quimica
Il (TQI-215), tres de Operaciones Unitarias | (OPU-115) y uno de Operaciones Unitarias 11
(OPU-315). De los métodos numéricos de resolucion de ecuaciones no lineales conocidos
por los docentes, el método de Newton-Raphson es el preferido.

Los programas desarrollados en Scilab se escribieron en base a la elaboracion de estructuras
de repeticién, de seleccion y secuenciales y de mddulos (programacion estructurada y
modular); mientras que en Python se utilizaron también clases y objetos (programacion
orientada a objetos) en los problemas cuarto y quinto de TQI-Il y los problemas de OPU-
115, porque de esta forma disminuia la cantidad de lineas de cddigo. El proceso de
elaboracién de los programas de este trabajo ha requerido un periodo alrededor de 6 meses
para el disefio, codificacion y depuracion de los distintos archivos generados. EI nimero de
lineas de cada programa ronda entre las 300-450 lineas de cddigo, tomando en cuenta la
interfase necesaria para el ingreso de datos por parte del usuario.

Con un porcentaje de error menor al 1%, los programas elaborados para los problemas de
TQI-115, y problemas tres de TQI-215 y siete de OPU-115 proporcionan valores mas
apegados a los presentados en las referencias. Estos problemas junto con los problemas ocho
y nueve de OPU-115 comparten la caracteristica de ser relativamente simples en cuanto al
namero de propiedades fisicas requeridas para el funcionamiento de los programas,
comparados con los problemas cuatro, cinco y seis de TQI-215 y diez de OPU-315.

Los porcentajes de error obtenidos para los problemas ocho y nueve de OPU-115 son
mayores de 1% Yy esto puede deberse a que los autores de las referencias bibliograficas
consultadas combinan un método grafico y un método numérico para el célculo de las

variables.
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Asi en el problema ocho de la velocidad y flujo volumétrico a través de una tuberia,
considerando pérdidas primarias y secundarias, McCabe et al. (2007), combinan el método
gréafico del diagrama de Moody para la determinacién del factor de friccién y un metodo de
prueba y error para el célculo de la velocidad y flujo volumétrico. De igual forma, en el
problema nueve sobre calculo de caudales en sistemas de tuberias en paralelo, Valiente
Barderas (2002) utiliza el método gréfico de Von Karman para el calculo de la velocidad y
un método de prueba y error para el cdlculo de las demas velocidades y caudales.

Los porcentajes de error de los problemas cuatro, cinco y seis de TQI-215 y diez de OPU-
315 varian dependiendo en gran medida de la ecuacion utilizada para el célculo de presiones
de vapor o de la capacidad calorifica.

En el cuarto problema, los porcentajes de error se mantienen debajo del 2%; en el quinto
problema dicho porcentajes son menores al 2% en el caso de ingresar los coeficientes del
virial dados en la referencia bibliografica, pero incrementan hasta valores menores al 3%
cuando estos coeficientes se calculan a partir de las temperaturas, presiones, volimenes y
factores de compresibilidad criticos y factores acéntricos. Finalmente el sexto problema, los
porcentajes de error son menores al 1% utilizando la ecuacién dada por Reid et al. (1987) o
por Smith et al. (2007), mientras que estos porcentajes aumentan hasta valores menores al
3% al ocupar la ecuacion de Liley et al. (1999) o de Poling et al. (2008). Las constantes
ocupadas para el calculo de las presiones de vapor y capacidades calorificas son el resultado
del ajuste de datos experimentales a un tipo determinado de funcidn, por lo tanto los datos
generados por estas funciones podran ser mas apegados a los datos experimentales base para
distintas zonas del rango de validez de dichas funciones.

De entre los métodos numéricos utilizados para la resolucidén de ecuaciones no lineales, el
método de la secante es el que se ocup6 con mayor frecuencia (7 problemas de calculo) en
un total de tres de las cuatro asignaturas abordadas de Ingenieria Quimica. La razén de ello
es que, tal y como se menciona en la bibliografia, este método tiene mejor convergencia que
la mayoria de los demas métodos (excepto el método de Newton) y no necesita del
conocimiento de la derivada de la funcion a resolver ni tampoco de un intervalo que encierre
el valor de la solucidn. Para casos en donde se requiera restringir la respuesta a un intervalo

de valores (problema seis con avances de reaccion positivos y menores al avance de reaccion
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maximo del reactivo limitante), el método de regula falsi modificado para una mejor
convergencia que el método de regula falsi normal, es adecuado.

Se elaboraron un conjunto de cuadernos electrénicos “Jupyter” para cada asignatura
abordada, donde se incluy6 codigo Python, ecuaciones en LaTeX, videos de interés, texto
narrativo y titulos para la separacion de cada parte del cuaderno. De esta forma, este cuaderno
electrénico se convierte en un medio para reunir diversos tipo de contenido y transmitirlos
de forma novedosa en las asignaturas de la carrera de Ingenieria Quimica en general.

Los programas escritos en Scilab y Python para este trabajo de graduaciéon no cuentan con
una interfase amigable, por lo que todo el ingreso de las propiedades debe ser de manera
secuencial. Esto puede convertirse en una tarea tediosa sobre todo si el usuario comete algun
error en la introduccion de las propiedades. Esto es cierto para cualquier programa de
aplicacion futura en las asignaturas de la carrera de Ingenieria Quimica. Es por esta razdn
que los programas de esta naturaleza son mas apropiados para el uso personal.

A excepcion de los programas del cuarto, quinto y décimo problema, que cuentan con una
pequefia base de datos para almacenar las contribuciones por grupos del método UNIFAC,
estos programas no cuentan con archivos que guarden las constantes para el calculo de las
propiedades fisicas de los compuestos: presiones de vapor, capacidades calorificas,
densidades y viscosidades. La introduccion de datos por parte del usuario podria volverse
menos engorrosa tomando en cuenta este factor.

La importancia de este trabajo de graduacion radica en la verificacion de las caracteristicas
dadas en la bibliografia, de distintos métodos numéricos aplicados a problemas de calculo
iterativo en asignaturas de Ingenieria Quimica; y en la inclusion de los métodos numéricos
mas convenientes en los programas elaborados. En adelante, tanto el estudiante de ingenieria
quimica como los docentes contaran con una guia para abordar esta clase de problemas

utilizando a Scilab y/o Python.

La importancia de este trabajo de graduacion es que aborda el uso de distintos métodos
numéricos para la resolucion de problemas de calculo iterativo en Ingenieria Quimica. Tras
aplicar estos métodos numéricos en la resolucion de la mayoria de los problemas expuestos

en la Tabla 4.14, se pudo corroborar las ventajas y desventajas en el uso de dichos métodos
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numéricos dadas en la bibliografia. La ponderacién de las cualidades de distintos métodos
numéricos podrd conducir a una mejor utilizacion del tiempo disponible del
estudiante/usuario en la resolucion de este tipo de problemas iterativos en Ingenieria

Quimica.
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Conclusiones

e La metodologia que funciond durante la seleccion de los ejercicios de calculo iterativo
consistio en la realizacién de una encuesta a los docentes con el objetivo de obtener
sugerencias sobre este tipo de ejercicios. En el caso de Termodindmica Quimica Il (TQI-
215), los problemas sugeridos estaban bien delimitados en el programa de estudio pero
dada la diversidad de calculos involucrados en cada problema se decidio la utilizacion de
sub-problemas. En general, se eligié aquellos problemas con una destacada frecuencia de
repeticion en las referencias bibliograficas y que implicaran la resolucion de ecuaciones
no lineales mediante métodos numéricos como los métodos de Regula Falsi, de iteracion
de punto fijo, de Newton, etc.

e Los programas desarrollados en Scilab y Python para los problemas de calculo
identificados para las asignaturas de Termodinamica Quimica | (TQI-115), TQI-215,
Operaciones Unitarias | (OPU-115) y Operaciones Unitarias 111 (OPU-315) no difieren
mucho en cuanto a extension (aproximadamente un promedio de 300-450 lineas de
cddigo). Para estos programas se ocuparon los paradigmas de programacion estructurada
y programacion modular. Sin embargo en Python también se utilizé el paradigma de
programacion orientada a objetos. Esta forma de programacion permitié la disminucion
del nimero de lineas de cddigo en los problemas de punto de burbuja T (TQI-215) y
destilacion instantanea (OPU-315); y mejor0 la claridad del cddigo al poder agrupar y
ordenar las funciones creadas en el céalculo del factor de friccidn y del calculo de caudales
en sistemas de tuberias en paralelo (OPU-115).

Se observaron otras semejanzas Yy diferencias en Scilab y Python: en cuanto a la sintaxis,
Scilab y Python no ocupan llaves para abrir y cerrar condicionales, funciones y ciclos
while y for; pero ademas Python tampoco necesita el uso de la palabra “end” o similares
al final de las estructuras mencionadas. Como resultado se obtiene una mayor claridad y
menor extension del cddigo en Python. Tanto Scilab como Python permiten la creacion
de listas y diccionarios (struct en Scilab) y la utilizacion de funciones como argumentos

de otras funciones.
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En Scilab se permite el ingreso de vectores, matrices y caracteres, mientras que Python
Unicamente permite la introduccién de caracteres. En ambos lenguajes, la depuracién de
los programas se facilito tras permitir el ingreso de un dato a la vez: nimero o caracter
(Scilab) o caracter (Python).

Python cuenta con una mayor disponibilidad de recursos en linea que Scilab en la forma
de libros en linea, blogs, documentacion en linea de las bibliotecas como Numpy, v las
listas de correo de Python. Para Scilab se encuentra informacion principalmente en blogs,
documentacion de ayuda incorporada o en linea de Scilab y listas de correo de Scilab.
Python no permite anular ciclos infinitos while, aunque si cuenta con la opcion de abrir
una terminal Ipython sin necesidad de cerrar Spyder. Scilab si permite anular ciclos while
infinitos. Finalmente, cualquier tipo de error en cddigo demasiado extenso para los
programas generados en Scilab, genera un mensaje sobre “Stacking problem” (problema
de apilamiento) que impide cualquier tipo de accion en Scilab y es necesario cerrar y abrir
la consola de dicho software. Python no cuenta con esta dificultad.

Dada su rapida convergencia, el método de resolucion de ecuaciones no lineales méas
utilizado fue el método de la secante. Dicho método se aplicé a 7 problemas de calculo:
tercer, cuarto, quinto, séptimo, octavo, noveno y décimo problemas.

Los siguientes métodos mas utilizados fueron el método de Newton, el método de Regula-
Falsi y el método de iteracidn de punto fijo. Estos métodos se ocuparon en el primer y
segundo problemas de célculo.

Finalmente, el método de Regula-Falsi modificado se ocupd en el sexto problema de
calculo. Es importante indicar la conveniencia de un método de resolucion de ecuaciones
no lineales que combine una rapida convergencia al valor o valores respuesta y/o permita
la restriccion de dichos valores respuesta. Esta clase de método seria uno de optimizacion,
como los indicados por Chapra y Canale (2007, pp. 363-449).

El porcentaje de error entre los resultados de los programas desarrollados y de los
ejemplos numéricos tomados de las referencias bibliograficas, es menor del 1% para el
primer, segundo, tercero, cuarto y séptimo problema de célculo, en Scilab y Python. Debe
también notarse que los programas elaborados para el primer problema presentan error

cerca del punto critico de las sustancias elegidas.
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Mientras que en el caso del quinto problema, el porcentaje de error fue menor del 1% para
la temperatura calculada pero, dependiendo de la ecuacion para el calculo de la presion de
vapor utilizada y del componente, el porcentaje de error para las composiciones de
equilibrio podia llegar a ser menor del 1%, entre el 1 y 2% o entre 1y 3%, tanto en Scilab
y en Python en el caso del calculo de los coeficientes del virial. Para coeficientes del virial
dados los porcentajes de error podian menor del 1%, entre el 1y 1.5% o entre el 2 y 3.5%,
tanto en Scilab como en Python.

El calculo de las composiciones de equilibrio de las fases liquido y vapor de procesos de
destilacion instantanea (décimo problema) también presentd un comportamiento similar:
dependiendo del componente y de la ecuacién de la presion de vapor utilizada, el
porcentaje de error podia ser menor del 1% o entre 1y 2%, tanto en Scilab como en
Python.

El porcentaje de error en el sexto problema sobre el calculo de las composiciones de
equilibrio en reacciones quimicas simples de gases ideales, varié entre el 0.01 y el 4.5%.
Para el octavo problema, el porcentaje de error se mantuvo entre el 2 y el 3%; mientras
que para el noveno problema, el porcentaje de error de los resultados obtenidos de los
programas con respecto a los ejemplos numéricos, fue entre el 1 y el 3.5%.

De todos estos problemas de célculo, los problemas cuarto y quinto son mas susceptibles
a la verificacion experimental, puesto que las referencias bibliograficas presentan casos
para el ajuste de datos experimentales. Seria una forma adicional de contrastar los
resultados obtenidos.

El cuaderno Jupyter es adecuado para probar porciones medianas de cddigo, resultando
ser una herramienta adicional a las propuestas en la metodologia (linea de comandos de
Python, hojas de calculo de Excel y la TI CX CAS) para la deteccién de posibles errores
en el cadigo.

Algunas ideas sobre trabajo futuro relacionado con el area de este trabajo de graduacion
son: generacién de interfaces graficas de usuario y de bases de datos con las propiedades
fisicas y quimicas de sustancias para los problemas de calculo tratados en este trabajo de
graduacion, aplicacion de métodos numéricos a distintos problemas de célculo de

Ingenieria Quimica utilizando software libre como Python o Scilab, por ejemplo la
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utilizacién del método de Runge-Kuta para la resolucion de ecuaciones diferenciales en
problemas de reactores quimicos; evaluacion de las respuestas obtenidas al ocupar las
rutinas de métodos numéricos disponibles en las bibliotecas Numpy o Scipy, en problemas
como el célculo de las composiciones de equilibrio en reacciones multiples de mezclas
gaseosas; uso de widgets en el cuaderno Jupyter para cambiar el valor numérico de una
variable mediante un bot6n deslizador y apreciar cémo esto modifica un grafico, aplicable
a problemas de ajuste de valores experimentales en termodindmica de soluciones,
evaluacion de distintos escenarios en problemas de disefio de tuberias simples y sistemas
de tuberias (OPU-115), de intercambiadores de calor (OPU-315), de reactores quimicos
(ingenieria de las reacciones quimicas), de torres de destilacion, de absorcion y de
enfriamiento (OPU-315) y de cambio climéatico (energia y cambio climatico).
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Recomendaciones

El software libre como Scilab y Python no presenta ningun costo de uso, volviéndolo una
alternativa a las licencias de sitio de software comercial. Se sugiere que la Escuela de
Ingenieria Quimica e Ingenieria de Alimentos, de la Universidad de El Salvador lleve a
cabo la comparacion de las cualidades y defectos de varios software libre; adopte y
promueva la opcién mas conveniente en las asignaturas de Ingenieria Quimica. De esta
forma el estudiante de ingenieria quimica podria familiarizarse con estas valiosas
herramientas informaticas.

Se propone la aplicacion de métodos graficos como el método de McCabe Thiele en
problemas de destilacion de mezclas binarias o el método de Mickley para la obtencion
de la temperatura de salida del gas proveniente de una torre de enfriamiento utilizando
software libre como Scilab o Python;

Se plantea el uso del cuaderno electrénico Jupyter como un medio para la presentacion de
distintos elementos: codigo, titulos escritos en Markdown, texto explicativo, ecuaciones
matematicas escritas en LaTeX, audio y video.

Se recomienda realizar la actualizacidn de las referencias bibliogréaficas registradas en los
syllabus de las asignaturas, y adquirir los libros de estas referencias para facilitar el acceso
por parte de los estudiantes.

Se aconseja que el estudiante disefie y revise las veces que sean necesarias la parte
metodoldgica de su futuro trabajo de graduacion, puesto que esto ahorra tiempo valioso
en el desarrollo del trabajo.

Se recomienda que el estudiante de ingenieria quimica profundice en nuevos complicados
métodos numéricos, porque de esta manera podra resolver toda una gama de problemas
de célculo en Ingenieria Quimica. Un punto de inicio es la lectura de “Métodos numéricos

para ingenieros” de Chapra y Canale (2007) o la consulta de videotutoriales de internet.
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Anexo A Formato de encuesta y Carta a la Escuela

A.1 Formato de la encuesta

Universidad de El Salvador

Facultad de Ingenieria y Arquitectura

Escuela de Ingenieria Quimica e Ingenieria De Alimentos
Fecha: __ de Diciembre de 2016.

Trabajo de Graduacion: Uso de herramientas de computacion cientifica para la

resolucién de problemas en Ingenieria Quimica

Encuesta a los docentes de la asignatura de la asignatura® para recabar informacién con

respecto a problemas de célculo iterativo, a resolver mediante herramientas de computacion

cientifica.
El objetivo de esta encuesta es determinar los métodos de resolucion de ecuaciones no
lineales en problemas de célculo de la asignatura de la asignatura?, asi como establecer los

problemas de célculo, en base a los cuales se elaboraran los programas.

1. ;Qué tipo de herramientas de software utiliza en su asignatura? ¢Por qué?

! Este formato se utilizé en las cuatro asignaturas de interés: Termodinamica Quimica I, Termodinamica
Quimica I, Operaciones Unitarias | y Operaciones Unitarias I11.
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2. De los métodos numéricos enlistados a continuacion, ¢;Cuales métodos considera mas

Gtiles en la realizacion de célculos iterativos?

Método de la biseccion Método de regula falsi
Método de la sustitucion sucesiva Método de Newton
Método de Newton-Raphson Método de la Secante
Método de Ridder Otros

3. Si marco la casilla de otros, especifique.

4. ¢;En qué tipo de problemas de célculo iterativo necesitaria el apoyo o desarrollo de un
software?

5. ¢Estaria dispuesto/a a utilizar programas desarrollados en Scilab o Spyder (un ambiente
de desarrollo integrado de Python) para la resolucion de problemas de calculo iterativo de su
asignatura?




A.2 Carta a la Escuela de Ingenieria Quimica e Ingenieria de Alimentos sobre la

solicitud de informacidon de personal docente activo

UNIVERSIDAD DE EL SALVADOR
FACULTAD DE INGENIERIA Y ARQUITECTURA
ESCUELA DE INGENIERIA QUIMICA E INGENIERIA DE ALIMENTOS

REF.EIQIA. 281.2016

Ciudad Universitaria, 23 de noviembre de 2016

Br. Raiil Alejandro Zura Zamora
Estudiante de la carrera de Ingenieria Quimica
Presente.

Estimado Br. Zura:

Reciba un cordial saludo de la Escuela de Ingenieria Quimica e Ingenieria de Alimentos.

En atencidn a su nota de fecha 22 de noviembre del presente afio, le remito en nota adjunto
informacidn solicitada con respecto a los profesores de las asignaturas en la EIQIA-FIA;
Operaciones Unitarias I y Ill, Termodindmica Quimica 1y II. Respecto a informacidn sobre
la permanencia de los docentes que imparten las asignaturas le sugiero acercarse a cada
uno de ellos a consultarles sobre el horario que tienen disponible para atenderlo; pero antes

vea los horarios de permanencia colocados en la pared a la entrada de cada cubiculo.

Sin otro particular, me despido cordialmente,

“HACIA LA LIBERTAD PO,

“Ingra. Tania Torr: :

—
Directora >

Final Av. Héroes y Martires .de.l 30 de Julio. El Salvador. C.A. -
Apartado Postal 740 Telefax: 2235-5035
Email: ingenjeria.quimica@ues.edu.sv / ingenieria quimica/@fia.ues.edu.sv
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Termodindmica Quimica |  Profesora. Delmy del Carmen Rico Pefia

Instructor, Ing. Fernando Teodoro Ramirez Zelaya

Termodindmica Quimica Il Profesora. Ingra. Tania Torres Rivera

Instructor, Ing. José Anibal Erazo Cornejo

Operaciones Unitarias | profesores: Ing. Fernando Teodoro Ramirez
Ing. José Anibal Erazo Cornejo

Ing. Miguel Francisco Arévalo
Operaciones Unitarias Il Profesor. Ing. Juan Rodolfo Ramirez

Profesora. Ingra. Sara Elizabeth Orellana Claros

Instructor, Ing. José Anibal Erazo Cornejo.
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Anexo B Guia de Usuario

B.1 Descarga e Instalacion de Scilab 5.5.2 y Anaconda 3

Paso 1. Accedemos a la pagina web de Scilab en http://www.scilab.org/ y de Anaconda en ,
en https://www.continuum.io/.

Paso 2. Seleccionamos el archivo de instalacion de acuerdo al Sistema Operativo y a la
arquitectura de nuestra maquina (por ejemplo Windows 7 64 bits).

Paso 3. Descargamos los instaladores y seguimos las instrucciones de los asistentes de
intalacion respectivos.

Paso 4. Si la instalacion ha sido exitosa se obtendran los recuadros de las figuras B.1 y B.2

& Instalar - scilab-5.5.2 (54-bit) E=nEcH

Completando la instalacién de
scilab-5.5.2 (64-bit)

El programa completd |a instalacidn de sclab-5.5.2 (64-bit) en
su sistema, Puede ejecutar la aplicacion hadendo dic sobre el
icono instalado.

Haga dic en Finalizar para salir del programa de instalacién.

.
V] Launch Scilab

Finalizar

Figura B.1. Finalizacidn de la instalacion de Scilab 5.5.2

O Anaconda3 4.1.1 (64-bit) Setup o] = ==

Thanks for installing Anaconda!

Anaconda is a modern open source analytics platform
powered by Python.

Share your notebooks, packages and environments on
Anaconda Cloud!

| Learn more about Anaconda Cloud

CONTINUUM'

Figura B.2. Finalizacién de la instalacion de Anaconda 3.
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B.2 Creando un nuevo Cuaderno Jupyter

Paso 1. Creamos una carpeta donde almacenaremos nuestros programas de Python. Dentro
de dicha carpeta presionamos Shift + clic derecho. En el menl contextual que aparece,

seleccionamos con el mouse la opcion “Abrir ventana de comandos aqui” .

Paso 2. En la ventana de comandos, digitamos las palabras “jupyter notebook™ vy
presionando enter (Figura B.3), se abre el navegador web predeterminado. A excepcion de
los enlaces a recursos multimedia en linea, es posible trabajar sin conexidn a internet puesto
que el navegador es utilizado Unicamente para visualizar la carpeta principal y los archivos
que este contiene (archivos de texto, cuadernos Jupyter, y otras carpetas) (Figura B.4). Luego
en la esquina superior derecha, ubicamos la opcion “New” y elegimos Python [Root] para
crear un cuaderno Jupyter (Figura B.5). Una vez creado, el archivo recibe automaticamente

el nombre de Untitled (Figura B.6).

ER C\Windows\system32\cmd.exe EI@

C:sUsers~TESIS \Desktop ProgramasSL>jupyter notehook

m,| »

Figura B.3. Ventana de comandos

all==] & |

Home x

C | @ localhost:38388/tree hg
Z Jupyter

Files Running Clusters Conda
~

Select items to perform actiens on them Upload || New~ &

- | @&

Figura B.4. Directorio principal que mostrara los cuadernos Jupyter de la carpeta

creada.

2 La consola de Windows no diferencia entre maytsculas y mintsculas
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al=lE] =%
_/:Hcma K\D

(] | @ localhost:8888/tree

Z Jupyter

Files Running Clusters Conda

Select items to perform actions on them. Upload

@ -~ @ | TextFile

Folder
Notebook list empty

MNotebooks

Python [Root]

Figura B.5. Creacidn de un cuaderno Jupyter.

Terminals Unavailable

n
=

[a]l=]=] =
/: Home Xy: Untitled X\D
(& | (@ localhost:3888/notebooks/Untitled.ipynb?kernel_name=Python%20[Root] w |

:: J u pyter Untltled [unsawed changes)

File Edit View Insert Cell Kemnel Help | Python [Root] O
+ = B B A% M B C | code v CellToolbar & it DO
In[ ]:

Figura B.6. Nuevo cuaderno Jupyter creado.
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B.3 Descripcion de programas elaborados en Scilab 5.5.2 y Python 3.5.2

Los programas descritos a continuacion son el resultado del trabajo de graduacion: “Uso de
herramientas de computacion cientifica para la resolucion de problemas en Ingenieria
Quimica”. Dichos programas piden al usuario un conjunto determinado de datos para la
realizacion de célculos. Estos datos de ingreso se detallaran para cada programa.

Se brindan ademas varias tablas que dan a conocer a los programas principales y los sub-
programas, asi como la distribucion de los programas en las carpetas principales y sub-
carpetas.

Estos esquemas pretenden ademas dar una idea general del orden en que el programa
principal llama por primera vez a los sub-programas. Es posible que el programa principal
realice mas de un llamado a los distintos sub-programas o que un sub-programa haga varios
llamados de otros sub-programas (como en el caso de BurbT.py con phiCM.py o de

Calc_EqC.sce con fncad.sci), pero esto ya no se incluye en los esquemas.

B.3.1 Termodinamica Quimica |

Se disefiaron una serie de programas para los siguientes problemas de Termodinamica
Quimica I:

A. Primer Problema: “Volumen molar en ecuaciones cubicas de estado, utilizando
pardmetros de la ecuacién de Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave-Redlich-
Kwong, Peng-Robinson”.

B. Segundo Problema: “Volumen molar mediante la ecuacion de Kammerlingh-Onnes
y las correlaciones para el segundo y el tercer coeficientes del virial.”.
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Volumen molar en ecuaciones clbicas de estado, utilizando parametros de la ecuacién de

Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave-Redlich-Kwong, Peng-Robinson v la ecuacion del

virial en términos del volumen (Problemas 1° y 2°)

El objetivo de los programas elaborados para estos problemas es el de calcular los volimenes

de liquido y vapor saturado de sustancias puras, utilizando una ecuacion de estado cubica en

el volumen o la ecuacién de Kammerlingh-Onnes® y las correlaciones del segundo y tercer

coeficiente del virial. En la Tabla A.1 se esquematiza la forma en que se relacionan los

programas escritos en Scilab y Python para el primer y segundo problemas: cal fz,

prueba_sat, y fv2, rootNewton_cubic2 y rootRegulaFA2p2.

Datos que pide cal_fz:

1.

6.
7.

Numero que identifica a una ecuacion cubica de estado o a la ecuacion del virial de
Kammerlignh-Onnes para la obtencion de volimenes: 1: Ecuacion de Van der Waals,
2: Ecuacion de Redlich-Kwong, 3: Ecuacion de Soave-Redlich-Kwong, 4: Ecuacion
de Peng-Robinson y 5: Ecuacion de Kammerlingh-Onnes (“correlacion de Pitzer del
tercer coeficiente del virial”).

Numero que identifica al tipo de método para la resolucidn de ecuaciones no lineales:
1: método de Regula Falsi, 2: método de sustitucion sucesiva y 3: método de Newton-
Raphson.

Temperatura

Presion

Numero que identifica la opcion elegida para definir si las condiciones de la sustancia
son de saturacion (1) o no (2).

Temperatura critica

Presion critica

Datos que pide prueba_sat:

1.

Factor acéntrico

Sustancia en estado de saturacion

% La ecuacion de Kammerlingh-Onnes se ocupa Unicamente para calcular volimenes de vapor o gas.
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2. NOomero que identifica la opcion elegida para imprimir los factores de
compresibilidad de liquido y vapor y los volimenes de liquido y vapor (1), o solo se
imprime las propiedades calculadas de vapor (2), en caso la sustancia se encuentre en
estado de saturacion.

Datos impresos:
1. Factor de compresibilidad y volumen, para sustancias en estado de saturacion o de

gas sobrecalentado.
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Tabla B.1. Relacion entre cal_fz (programa principal) y prueba_sat, fv2, rootRegulaFA2p2 y rootNewton_cubic2 para el

problema 1°y 2°.

Carpeta Principal Sub-Carpeta Carpeta Externa
prop_volumetricas_fluidos_puros Sub-file Metodos_numericos
Programa 1 Programa 2 Programa 3 Programas 4

rootBepulaFAlpd

cal &= prusba_sat fi2 rooitewton_cubic?

it
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B.3.2 Termodinamica Quimica Il

Se disefiaron varios programas para los siguientes problemas de Termodindmica Quimica
I
A. Tercer Problema: “Entalpia, entropia y energia de Gibbs residual de un gas puro,
mediante la ecuacion clbica genérica”*
B. Cuarto Problema: “Punto de burbuja T utilizando la ecuacion de Raoult modificada
para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias”
C. Quinto Problema: “Punto de burbuja T utilizando la formulacibn gamma-phi para
mezclas binarias, ternarias y cuaternarias”
D. Sexto Problema: “Composiciones de equilibrio en reacciones simples para mezclas

de gases ideales”

Entalpia, entropia y energia de Gibbs residual de un gas puro, mediante la ecuacién clbica

genérica (Problema 3°)

El objetivo de los programas elaborados para este problema es calcular las propiedades
residuales de entalpia, entropia y energia de Gibbs de gases reales, haciendo uso de una
ecuacion de estado cubica en el volumen. En las Tablas A.2 y A.3 se esquematiza la forma
en que se relacionan los programas escritos en Scilab y Python para el tercer problema:
Hr_Sr_calc, Hr_Sr_prin, prueba sat, fv2 (vedse Tabla A.2) y fv2, rootRegulaFa2p2 y
rootNewton_cubic2 (véase Tabla A.3).
Datos que pide Hr_Sr_prin:
1. Numero que identifica a una ecuacion cubica de estado para la obtencion de factores
de compresibilidad: 1: Ecuacion de Van der Waals, 2: Ecuacion de Redlich-Kwong,
3: Ecuacion de Soave-Redlich-Kwong y 4: Ecuacion de Peng-Robinson.
2. Temperatura
3. Presion

4 La referencia consultada proporciona los datos de entalpia y entropfa residual pero no energia de Gibbs
residual)
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4. Temperatura critica
5. Presion critica
Datos que pide prueba_sat:
1. Factor acéntrico
Datos impresos:
1. Entalpia, entropia y energia de Gibbs residual
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Tabla B.2. Relacion entre Hr_Sr_prin (programa principal) y Hr_Sr_calc, prueba_sat y fv2 para el problema 3°

Sub-Carpeta Carpeta Principal Sub-Carpeta
Hr_Sr_calc Prop_resi_cubic sat_condicion
Programa 5 Programa 1 Programa 2 Programa 3
5 1 2 3
Hr_Sr_calc Hr_5r_prin praeba_sat 2 —
T 5 4

Tabla B.3. Relacion entre fv2 y rootRegulaFA2p2 y rootNewton_cubic2 para el problema 3°

Sub-Carpeta Carpeta Externa
sat_condicion Metodos_numericos
Programa 3 Programas 4
rootRegulaFA2p2
5 g
———1
l 4 rootNewton cubic2
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Punto de burbuja T utilizando la ecuacién de Raoult modificada y la formulacién Gamma-

Phi para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias (Problemas 4° y 5°)

El objetivo de los programas elaborados para estos problemas es el calcular de la temperatura
y de las composiciones molares en la fase gaseosa de una mezcla de sustancias (el “punto de
burbuja”), utilizando la ecuacion de Raoult modificada y la formulacion y - ® para modelar
el comportamiento de los componentes de la mezcla. En las Tablas A.4 — A.9 se esquematiza
la forma en que relacionan los programas escritos en Scilab y Python para los problemas
cuarto y quinto:

e calc_ELV, opcy cpre_ing (véase Tabla A.4)

e coac, opcy BurbT (véase Tabla A.5)

e Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, coac, BurbT y phiCM (véase Tabla A.6)

e tablas read, UNIFAC, BurbT, tab_amk, tab Rk _Qk (véase Tabla A.7)

e rootSecantePlus2Ap2, BurbT, fpres_vap (véase Tabla A.8)

e BurbT, imp_op_tab e imp_tab (véase Tabla A.9)
Datos que pide calc_ELV:

1. Namero que identifica el nimero de componentes de la solucion® (2, 3 0 4)

2. Numero que identifica la ecuacién para el calculo de equilibrio liquido vapor elegida:

Ley de Raoult modificada (1) o Formulacion Gamma-Phi (2).

Unicamente Formulacion Gamma-Phi
2.1. NUmero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con coeficientes
del virial (1) o no (2), en caso se haya elegido el segundo grado de idealidad.
2.2. Numero que identifica la opcién elegida para definir si se puede considerar a la
fase vapor como solucion ideal (1) o solucién real (2), en caso se haya elegido la
Formulacion Gamma-Phi.
3. Presion
4. Temperatura inicial para el calculo de la temperatura de burbuja

5 Los programas para este problema se trabajaron de tal manera que es posible especificar un nimero de
componentes mas alto, pero los ejemplos utilizados tratan soluciones con 2, 3 0 4 componentes.
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5. Conjunto de composiciones molares de la fase liquida (“x”

6. Numero que identifica la opcidn elegida para impresion de tablas con las iteraciones
realizadas: en la consola de Scilab o Spyder (1), archivos de extension.CSV (pueden
ser abiertos en Excel) (2) o la no impresion de las tablas de iteraciones (se imprimira
Unicamente la temperatura de burbuja) (3).

Datos que pide opc:

1. Numero que identifica el método de célculo de coeficientes de actividad: método de
Wilson (1), método NRTL (2) o método UNIFAC (3).

Unicamente Formulacion Gamma-Phi
Se cuenta con coeficientes del virial

2. Conjunto de coeficientes del virial, en caso se cuenta con dichos coeficientes
No se cuenta con coeficientes del virial

3. Factores acéntricos, temperaturas criticas, volimenes criticos, factores de
compresibilidad criticos y presiones criticas, en caso se haya elegido la formulacion
Gamma-Phi.

Datos que pide cpre_ing:

1. Ndmero que identifica el libro elegido para la bldsqueda de las constantes de las
ecuaciones de calculo de presiones de vapor: “Properties of Gases and Liquids®,
cuarta edicion; “Properties of Gases and Liquids”, quinta edicién; “Chemical
Engineers’ Handbook”, séptima u octava edicién; o “Introduccion a la
Termodindmica Quimica en Ingenieria Quimica”.

2. Numero que identifica la ecuacion elegida para el calculo de presiones de vapor: Si
se ha elegido a “Properties of Gases and Liquids”, cuarta edicién, elegir entre la
ecuacion 1 (Wagner), la ecuacion 2 (Antoine) o la ecuacién 3 (Frost-Kalkwarf-
Thodos). Si se ha elegido a “Properties of Gases and Liquids”, quinta edicion, elegir
entre la ecuacion 1 (Antoine), la ecuacion 2 (Antoine modifcada), y la ecuacion 3
(Wagner modificada). En estos programas, Unicamente se define el tipo de ecuacion
a utilizar, por lo tanto el usuario debe buscar las constantes en los libros referidos.
Ingresar la temperatura y presion critica, en caso de elegir la ecuacion de Wagner,
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Datos que pide coac:
1. Sise eligié el método de Wilson para el calculo de los coeficientes de actividad, se
pide los volimenes molares de los componentes de la mezcla y los parametros aij.
2. Sise eligié el método NRTL para el calculo de los coeficientes de actividad, se pide
los parametros alfa ij y los parametros bij.
Datos impresos:
1. Temperatura de burbuja
2. Impresion de tablas con los calculos iterativos de la temperatura de burbuja en las
consolas de Scilab y Python o en archivos de extension .CSV, en caso se haya elegido
estas opciones.

Tabla B.4. Relacién entre calc_ELV (programa principal) y opc y cpre_ing para los

problemas 4° y 5°.
Carpeta Principal Sub-Carpeta Sub-Carpeta
Equilibrio_Fases Multi opciones tsat_cal
Programa 1 Programa 2 Programa 3
1 2
calc ELV |« » opc e »  cpre_ing
] 14

Tabla B.5. Relacion entre coac, opc y BurbT para los problemas 4° y 5°.

Sub-Carpeta Sub-Carpeta Sub-Carpeta: tem_cal
cons_no_id opciones Sub-Sub-Carpeta: BurbujaT
Programa 4 Programa 2 Programa 5
Jr 1 )
3 ¥ 4 5
coac opc BurbT 6
3 > < >
2 [
-1 1
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Tabla B.6. Relacién entre coac, BurbT, phiCM, Wcomp, NRTLcomp y UNIFAC para los problemas 4° y 5°.

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: tem_cal Sub-Carpeta
cons_no_id Sub-Sub-Carpeta: BurbT cons_no_id
Programas 7 Programa 6 Programa 5 Programa 8°
Wicomp
‘]
: ]
‘ NETLcomp CoaC —* BurhT o phiCh
| .
Al -.-3 5 .
Al
{  UNIFAC
A3 |

6 El programa 8 se utilizard si se eligié el segundo grado de idealidad.
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Tabla B.7. Relacién entre UNIFAC y tablas_read, tab_amk y tab_Rk_Qk para para los

problemas 4° y 5°.
Sub-Carpeta: cons_no_id
Programa 9 Programas 7 Archivos .CSV
A2 tab_amk
Al
tablas_read UHIFAL A3 mb Bk Ok
—

Tabla B.8. Relacién entre BurbT y fpres_vap y rootSecantePlus2Ap2 para para los

problemas 4° y 5°.
Sub-Carpeta Sub-Carpeta: tem_cal Sub-Carpeta
Metodos _numericos Sub-Sub-Carpeta: BurbT tsat_cal
Programa 11 Programa 5 Programa 10
[ 4
rootSecantePlus2Ap2 ) j BuwbT ) 0 fpres_wvap
s 1 1s
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Tabla B.9. Relacion entre BurbT, imp_op_tab e imp_tab para los problemas 4° y

5°.

Sub-Carpeta: tem_cal Sub-Carpeta

Sub-Sub-Carpeta: BurbT opciones
Programa 5 Programa 12 Programa 13
14
e ) 10

- BurbT 5 imp op_tab mp_tab

—> " >
s 1 s

Composiciones de equilibrio en reacciones simples para mezclas de gases ideales

(Problema 6°)

El objetivo de los programas elaborados para este problema es calcular las composiciones

molares de equilibrio de reactivos y productos considerados como gases ideales (Unicamente

a temperaturas altas y bajas presiones) en reacciones simples. En las Tablas A.10-A.13 se la

forma en que se relacionan los programas escritos en Scilab y Python para el sexto problema:

func_cad, Calc_EqC, defK (véase Tabla A.10)

ccp_ing, defK, cK (véase Tabla A.11)

RomberT, cK, Calc_DH_DS, func_cad (véase Tabla A.12)
cK, Calc_EqQC, rootRegulaFA_mod (véase Tabla A.13)

Datos que pide calc_EqC:

1.

2
3
4.
5
6

Cantidad de reactivos que participan en la reaccion

Numero de moles de los reactivos que participan en la reaccion
Coeficientes estequiométricos de los reactivos que participan en la reaccion
Cantidad de productos que participan en la reaccion

Numero de moles de los productos que participan en la reaccion
Coeficientes estequiométricos de los productos que participan en la reaccion
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7. Numero que identifica la opcidn elegida para definir si hay presencia de compuestos
inertes (1) o no (2)
Con presencia de compuestos inertes
7.1. Cantidad de compuestos inertes presentes en el sistema reactivo, en caso se haya
establecido la presencia de compuestos inertes
7.2. Numero de moles de los compuestos inertes presentes en el sistema reactivo
8. Temperatura
9. Presion
Datos que pide defK
1. Nudmero que identifica la opcidn elegida para definir si se cuenta con la constante de
equilibrio (1) o no (2)
Se cuenta con la constante de equilibrio
2. Constante de equilibrio, en caso se cuente con dicha constante.
No se cuenta con la constante de equilibrio
3. Numero que identifica la opcion elegida para establecer si el cambio de entalpia es
independiente de la temperatura (1) o no (2) (se calculara la constante de equilibrio
en base al valor de dicha constante a la temperatura de referencia).
Se considera que el cambio de entalpia es independiente de la temperatura
3.1. Temperatura de referencia, en caso el cambio de entalpia es independiente de la
temperatura.
3.2. Constante de equilibrio a la temperatura de referencia, en caso el cambio de
entalpia es independiente de la temperatura.
3.3. Cambio de entalpia, en caso el cambio de entalpia es independiente de la
temperatura.
No se puede considerar que el cambio de entalpia es independiente de la temperatura
3.4. Temperatura de referencia (por lo general es 298.15 K)
3.5. Cambio de entalpia a la temperatura de referencia (por lo general es 298.15 K)
3.6. Cambio de energia de Gibbs a la temperatura de referencia (por lo general es
298.15 K).

Datos impresos:
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1. Nudmero de moles en equilibrio de los reactivos que participan en la reaccion

2. Numero de moles en equilibrio de los productos que participan en la reaccion

3. Composiciones molares de equilibrio de los reactivos que participan en la reaccion

4. Composiciones molares de equilibrio de los productos que participan en la reaccion
Con presencia de compuestos inertes

5. Numero de moles de los compuestos inertes que participan en la reaccion

6. Composiciones molares de los compuestos inertes que participan en la reaccion

Tabla B.10. Relacion entre Cal_EqC (programa principal) y func_cad y defK para el

problema 6°.

Sub-Carpeta Carpeta Principal Sub-Carpeta
opcionesRxn Equilibrio_rxns opcionesRxn
Programa 2 Programa 1 Programa 3

9 K I 10 1 ‘
1 I ] 3
e —
fimc_cad Cal_EqC defF

Tabla B.11. Relacion entre defK, ccp_ing y cK para el problema para el problema 6°.

Sub-Carpeta Sub-Carpeta
opcionesRxn cal HSK
Programa 4 Programa 3 Programa 5
3_1_ I'L 2 o I
3 — 8
5 [~
cp_inz dafi - cE
&
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Tabla B.12. Relacion entre cK, RomberT, Calc_DH_DS y func_cad para el problema 6°.

Carpeta Externa Sub-Carpeta Sub_Carpeta
Metodos_numericos Calc_ HSK opcionesRxn
Programa 8 Programa 5 Programa 6 Programa 7
5 ] 2 I
8 & 7 1
RomberT K P— Calc DH_DS fimc_ cad [0

Tabla B.13. Relacion entre cK, Cal_EqC y rootSecantePlus2 Ap2 para el problema 6°.

Sub-Carpeta
Cal HSK

Carpeta Principal
Equilibrio_rxns

Carpeta Externa
Metodos_Numericos

Programa 9

Programa 5

Programa 10

|

Ln

cE

o

1d

Cal_EqC

—»  rooiFemulaFA mod
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B.3.3 Operaciones Unitarias |

Se disefiaron varios programas para los siguientes problemas de Operaciones Unitarias I:
A. Séptimo Problema: “Diametro en tuberias simples, considerando pérdidas primarias
Gnicamente”
B. Octavo Problema: “Velocidad y caudal en tuberias simples considerando pérdidas
primarias y secundarias”

C. Noveno Problema: “Caudales para las tuberias de un sistema en paralelo

Didmetro en tuberias simples, considerando pérdidas primarias Unicamente (Problema

6°)

El objetivo de los programas elaborados para este problema es calcular el diametro de una
tuberia simple, considerando Unicamente pérdidas debidas a la friccion superficial. En las
Tablas A.14 y A.15 se esquematiza como se relacionan los programas escritos en Scilab y
Pyton para el séptimo problema: CalcD, D TS calc y f fric (véase Tabla A.14) y
D_TS_calc, rootSecantePlus2Ap2 (véase Tabla A.15).
Datos que pide Prin_2_D _c:
1. Rugosidad de la tuberia
2. Longitud de la tuberia
3. Numero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con las pérdidas del
sistema (carga o cabeza) en m (1) o no (2)
Se cuenta con las pérdidas del sistema en m
4. Numero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con datos de la
viscosidad dindmica y densidad (1) o con datos de la viscosidad cinematica (2)
Se cuenta con la viscosidad dinamica y densidad
4.1. Densidad
4.2. Viscosidad dinamica
Se cuenta con la viscosidad cinematica

4.3. Viscosidad cinematica
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No se cuenta con las pérdidas del sistema en m
5. Presion inicial y final de la tuberia
6. Nivel de altura inicial y final de la tuberia
7. Densidad
8. Numero que identifica la opcién elegida para definir si se cuenta con datos de la
viscosidad dindmica (1) o con datos de la viscosidad cinematica (2)
Se cuenta con la viscosidad dinamica y densidad
8.1. Viscosidad dinamica
Se cuenta con la viscosidad cinematica
8.2. Viscosidad cinemaética
9. Caudal que circula a través de la tuberia
Datos impresos:
1. Diémetro de la tuberia

Tabla B.14. Relacion entre Calc_D (programa principal) y D_TS calc y f_fric para el

problema 7°
Carpeta Principal Sub-Carpeta Carpeta Externa
D_TS nps D TS calc f_fric
Programa 1 Programa 2 Programa 3
‘|
1 B N 3
Calc D D TS calc |e—0o2 f fric i
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Tabla B.15. Relacion entre D_TS_calc y rootSecante_Plus2Ap2 para el problema 7°.

Carpeta Principal Carpeta Externa
D_TS calc Metodos_numericos
Programa 2 Programa 4

'

— 3_1_":-_123112

ootSecantePlus Ap?  p—

Velocidad y caudal en tuberias simples considerando pérdidas primarias y secundarias

(Problema 8°)

El objetivo de los programas elaborados para este problema es calcular el flujo volumétrico

a través de una tuberia simple, considerando pérdidas debidas a la friccion superficial y a la

friccion de forma. En las Tablas A.16-A.17 se esquematiza el funcionamiento de los

programas escritos en Scilab y Python para el octavo problema.

Datos que pide Prin2_fl_vol:

1.

2
3.
4

Rugosidad de la tuberia
Longitud de la tuberia
Suma de los coeficientes K de los accesorios de la tuberia
Numero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con las pérdidas del
sistema (carga o cabeza) en m (1) o no (2)
Se cuenta con las pérdidas del sistema en m
4.1. Namero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con datos de la
viscosidad dindmica y densidad (1) o con datos de la viscosidad cinematica (2)
Se cuenta con la viscosidad dinamica y densidad
4.1.1. Densidad
4.1.2. Viscosidad dindmica
Se cuenta con la viscosidad cinematica

4.1.3. Viscosidad cinematica
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No se cuenta con las pérdidas del sistema en m

4.2. Presion inicial y final de la tuberia

4.3. Nivel de altura inicial y final de la tuberia

4.4. Densidad

4.5. Numero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con datos de la
viscosidad dindmica (1) o con datos de la viscosidad cinematica (2)
Se cuenta con la viscosidad dinamica y densidad
4.5.1. Viscosidad dindmica
Se cuenta con la viscosidad cinematica
4.5.2. Viscosidad cinematica

5. Diémetro de la tuberia
Datos impresos:

1. Flujo volumétrico a través de la tuberia

Tabla B.16. Relacion entre Calc_fl_vol (programa principal) y FI_vol_TubS_calc

para el problema 8°

Carpeta Principal Sub-Carpeta Carpeta Externa
FI_TS pps FI_vol TubS calc f fric
Programa 1 Programa 2 Programa 3

‘|
Calc_fl_wol - F1_vol_Tub5_calc 2 £ firic —
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Tabla B.17. Relacion entre FI_vol_TubS_calc y rootSecantePlus2Ap2 para para el

problema 8°
Carpeta Principal Carpeta Externa
FI_vol _TubS calc Metodos_numericos
Programa 2 Programa 4
! ] :
| Fl vol TubS_calc | 4 rootSecantePlus2Ap?  |e— s
| i

Caudales para las tuberias de un sistema en paralelo (Problema 9°)

El objetivo de los programas elaborados para este problema es calcular los caudales a través
de un sistema de tuberias en paralelo, considerando pérdidas debidas a la friccion superficial
y a la friccién de forma. En las Tablas A.18-A.20 se esquematiza la forma en que se
relacionan los programas desarrollados en Scilab y Python para el noveno problema:

e Calc _tub par, FL_vol par_calc y f fric (véase Tabla A.18)

e FL_vol _par_calc, imp_op_tab e imp_tab (véase Tabla A.19)

e f fric y root_SecantePlus2Ap2 (véase Tabla A.20)
Datos que pide Prin2_tub_par:

1. Nudmero de tuberias en paralelo
Diametro de cada tuberia
Longitud de cada tuberia
Rugosidad de cada tuberia
Suma de los coeficientes K de los accesorios de cada tuberia

SR L

Numero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con datos de la
viscosidad dindmica y densidad (1) o con datos de la viscosidad cinematica (2)

Se cuenta con la viscosidad dinamica y densidad

6.1. Densidad

6.2. Viscosidad dindmica
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Se cuenta con la viscosidad cinematica
6.3. Viscosidad cinematica
7. Caudal total del sistema de tuberias en paralelo.

Datos impresos:
1. Tres tablas con los datos de los factores de friccion, velocidades y caudales de las

tuberias, generados para cada iteracion.

2. Caudal de cada tuberia

Tabla B.18. Relacidn entre Calc_tub_par (programa principal) y FL_vol_par_calcy
f_fric para el problema 9°

Carpeta Principal Sub-Carpeta Carpeta Externa
Fvol Tpar FI_vol_par_calc f_fric
Programa 1 Programa 2 Programa 3
Calc_tub_par 1 FL_wol par calc R - £ fric —— >

4

Tabla B.19. Relacion entre FL_vol_par_calc, imp_op_tab e imp_tab para el problema

90
Sub-Carpeta
FI vol par calc
Programa 2 Programa 4 Programa 5
1 4 5
+——» FL wol_par calc + imp op t=b imp tab

|
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Tabla B.20. Relacion entre f_fric y rootSecantePlus2Ap2 para el problema 9°.

Carpeta Externa Carpeta Externa
f_fric Metodos_numericos
Programa 2 Programa 4
]
I fmc 3 — rooiSecaniesPlus2Apd

B.3.4 Operaciones Unitarias 111
Se consideraron los siguientes problemas para Operaciones Unitarias I:
A. Décimo Problema: “Composiciones de los productos de liquido y vapor, en procesos

de destilacién instantanea de mezclas multicomponentes”

Composiciones de los productos de liquido y vapor, en procesos de destilacion

instantdnea de mezclas multicomponentes (Problema 10°)

El objetivo de los programas elaborados para este problema es calcular las composiciones en
la fase liquida y vapor para una mezcla de compuestos, en procesos de vaporizacion
instantanea o destilacion en el equilibrio (operacion de destilacion de una sola etapa). En las
Tablas A.21 — A.36 se esquematiza la forma en que se relacionan los programas escritos en
Scilab y Python para el décimo problema:

e opdK, Kdatos, opcK y cpre_ing (véase Tabla A.21)

e coac, opcK y BurbP (véase Tabla A.22)

e Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, coac, BurbP y phiCM (véase Tabla A.23)

e tablas read, UNIFAC, tab_amk y tab Rk Qk (véase Tabla A.24)

e imp_tab, imp_op_tab, BurbP y fpres_vap (véase Tabla A.25)

e o0opcK y RoP (véase Tabla A.26)

e Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, coac, RoP y phiCM (véase Tabla A.27)
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imp_tab, imp_op_tab, RoP y fpres_vap (véase Tabla A.28)

opcK y BurbT (véase Tabla A.29)

Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, coac, BurbT y phiCM (véase Tabla A.30)
rootSecantePlus2 Ap2, BurbT y fpres_vap (véase Tabla A.31)

BurbT, imp_op_tab e imp_tab (véase Tabla A.32)

opcK y RoT (véase Tabla A.33)

Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, coac, RoT y phiCM (véase Tabla A.30)
rootSecantePlus2Ap2, RoT y fpres_vap (véase Tabla A.31)

RoT, imp_op_tab e imp_tab (véase Tabla A.32)

Datos que pide Kdatos:

1.
2.

Numero que identifica el nimero de componentes de la solucién’ (2, 3 0 4)

Numero que identifica el tipo de célculo a realizar: calculos de burbuja y rocio P (1)
o calculos de burbuja y rocio T (2)

Numero que identifica la ecuacion de equilibrio liquido vapor utilizada: Ley de
Raoult (1), Ley de Raoult modificada o Formulacién Gamma-Phi (3).

Unicamente Formulacion Gamma-Phi

Noo g s

3.1. Numero que identifica la opcion elegida para definir si se cuenta con coeficientes
del virial (1) o no (2), en caso se haya elegido el segundo grado de idealidad.

3.2. Numero que identifica la opcién elegida para definir si se puede considerar a la
fase vapor como solucion ideal (1) o solucién real (2), en caso se haya elegido la
Formulacion Gamma-Phi.

Temperatura del sistema

Presion del sistema

Conjunto de composiciones molares globales (“z”

Numero que identifica la opcion elegida para impresion de tablas con las iteraciones

realizadas: en la consola de Scilab o Spyder (1), archivos de extension.CSV (pueden

" Los programas para este problema se trabajaron de tal manera que es posible especificar un nimero de
componentes mas alto, pero los ejemplos utilizados tratan soluciones con 2, 3 0 4 componentes.
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ser abiertos en Excel) (2) o la no impresion de las tablas de iteraciones (se imprimira

Unicamente la temperatura de burbuja) (3).

Datos que pide opc:

1.

Numero que identifica el método de calculo de coeficientes de actividad: método de
Wilson (1), método NRTL (2) o método UNIFAC (3).

Formualcion Gamma-Phi

Se cuenta con coeficientes del virial

Conjunto de coeficientes del virial, en caso se cuenta con dichos coeficientes

No se cuenta con coeficientes del virial

Factores acéntricos, temperaturas criticas, volumenes criticos, factores de
compresibilidad criticos y presiones criticas, en caso se haya elegido el segundo grado
de idealidad.

Datos que pide cpre_ing:

1.

3.

Numero que identifica el libro elegido para la bisqueda de las constantes de las
ecuaciones de calculo de presiones de vapor: “Properties.of Gases and Liquids®,
cuarta edicion; “Properties of Gases and Liquids”, quinta edicién; “Chemical
Engineers’ Handbook”, séptima u octava edicién; o “Introduccion a la
Termodindmica Quimica en Ingenieria Quimica”.

Numero que identifica la ecuacion elegida para el calculo de presiones de vapor: Si
se ha elegido a “Properties of Gases and Liquids”, cuarta edicién, elegir entre la
ecuacion 1 (Wagner), la ecuacion 2 (Antoine) o la ecuacién 3 (Frost-Kalkwarf-
Thodos). Si se ha elegido a “Properties of Gases and Liquids”, quinta edicion, elegir
entre la ecuacion 1 (Antoine), la ecuacion 2 (Antoine modifcada), y la ecuacion 3
(Wagner modificada). Aqui unicamente se define el tipo de ecuacion a utilizar, por lo
tanto el usuario debe buscar las constantes en los libros referidos.

Ingresar la temperatura y presion critica, en caso de elegir la ecuacion de Wagner.
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Tabla B.21. Relacion entre Kdatos (programa principal) y opcK, opdK y cpre_ing para el problema 10°.

Sub-Carpeta Carpeta Principal Sub-Carpeta Sub-Carpeta
opciones Destilacion opcionesK tsat_cal
Programa 4 Programa 1 Programa 2 Programa 3
4 [ 1 ] 2
opds.  p— Edatos opcE Cpre_ing
Ay tana Janilailo

Tabla B.22. Relacion entre opcK, coac y BurP para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta Sub-Carpeta: pres_cal
cons_no_id opciones Sub-Sub-Carpeta: BurbujaP
Programa 6 Programa 2 Programa 5

i

J :[ _el.l.:[
— — Al3
L Al —— &
CORAE opcF BurhP
i i
4 Al4

Als

¥a21 lB11+|B22
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Tabla B.23. Relacion entre coac, Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, BurP y phiCM para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: pres_cal Sub-Carpeta

cons_no_id Sub-Sub-Carpeta: BurbP cons_no_id

Programas 7 Programa 6 Programa 5 Programa 88
Woomp

All |

Al4
All
B TLonp Covac BurbP Al5 phiChd
L
C.1 I
' Al2
C2
w— UKIFAC
-l—'_b
C.3

8 El programa 8 se utilizard si se eligié el segundo grado de idealidad.
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Tabla B.24. Relacion entre tablas_read, UNIFAC, tab_amk y tab_Rk_Qk para el problema 10° °

Sub-Carpeta
cons_no_id
Programa 9 Programas 7 Archivos .CSV
C.2 taly_amk
C.1
tablas razd UNIFALC 3 tab Pk Ok

® La relacion entre el programa UNIFAC, tablas_read, tab_amk y tab_Rk_Qk sin importar si el programa que invoca a UNIFAC es BurbP, RoP, BurbT y
RoT.
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Tabla B.25. Relacion entre imp_op_tab, imp_tab, BurP y fpres_vap para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: pres_cal Sub-Carpeta
opcionesK Sub-Sub-Carpeta: BurbujaP tsat_cal
Programa 13 Programa 12 Programa 5 Programa 11
I All
Al6 AlS Al
imp _tab < >  imp op tab |e »  BubP fpres_vap
Al13] Al4

Tabla B.26. Relacion entre opcK y RoP para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: pres_cal
opcionesK Sub-Sub-Carpeta: RocioP
Programa 2 Programa 14
3 _1 1 A2 JI
— A23
. ALl &
—— opcE FoP
he— ————
T » A4
AlLS
A1l }BL1Y B22
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Tabla B.27. Relacion entre coac, Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, RoP y phiCM para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: pres_cal Sub-Carpeta

cons_no_id Sub-Sub-Carpeta: cons_no_id

RocioP
Programas 7 Programa 6 Programa 14 Programa 81°
Wiomp
Al
A23 —a2s
NETLcomp |« W Coac e FoP AlS phiChi
f—————————s
L E A22
C2
- UNIFALC  pe—
iC3

10 El programa 8 se utilizard si se eligié el segundo grado de idealidad.
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Tabla B.28. Relacion entre imp_op_tab, imp_tab, RoP y fpres_vap para el problema 10°

Sub-Carpeta
opcionesK

Sub-Carpeta: pres_cal
Sub-Sub-Carpeta: RocioP

Sub-Carpeta
tsat_cal

Programa 13

Programa 12

Programa 14

Programa 11

imp_tab

-~
i

imp_op_tab

I A2l

2.5 <

)

RoP

Y

A.E.BI I

A24

fpres_vap

Tabla B.29. Relacion entre opcK y BurbT para el problema 10°

Sub-Carpeta

Sub-Carpeta: tem_cal

opcionesK Sub-Sub-Carpeta: BurbujaT
Programa 2 Programa 16
2 E 1 E.l.:f
— Bl3
. B.1l.1 .
——s opcK BurbT
|_ L
51 T B.14
[ I 1L.2|B.1.4
A.I.L_E_.A 1.1—-L 13.21
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Tabla B.30. Relacion entre coac, Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, BurbT y phiCM para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: tem_cal Sub-Carpeta
cons_no_id Sub-Sub-Carpeta: BurbujaT cons_no_id
Programas 7 Programa 6 Programa 16 Programa 81!
Woomp
El.1l
B.13 —Bld |,
ME.TLcomp COEC BurbT 1.5 phiCM
| . :
|
.1 I 3
— f.ﬂ..l § All
C.2
li—l_ll
C3

1 El programa 8 se utilizard si se eligié el segundo grado de idealidad.
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Tabla B.31. Relacion entre BurbT, rootSecantePlus2Ap2 y fpres_vap para el problema

Sub-Carpeta

Sub-Carpeta: tem_cal

Sub-Carpeta

10°

Metodos_numericos Sub-Sub-Carpeta: tsat_cal
BurbujaT
Programa 17 Programa 16 Programa 11
| B.11
B.1.4 B.l.2
rootSecantePlus2 Ap2 BwbT B 1.6 fpres_vap
1.

B.1.3 I

Tabla B.32. Relacion entre BurbT, imp_op_tab e imp_tab para el problema 10°

Sub-Carpeta: tem_cal
Sub-Sub-Carpeta: BurbujaT

Sub-Carpeta
opcionesK

Programa 5 Programa 12 Programa 13
! B11
~ |B.16 3 B.1.7
B.14 BurbT B12 imp_op_tab mmp_tab
‘;} -+ >
B.13 I I B.15
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Tabla B.33. Relacion entre opcK y RoT para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: tem_cal
opcionesK Sub-Sub-Carpeta: RocioT
Programa 2 Programa 18
2 I “(1 822
— B.23
i B.21 P
— s oK BoT
aml—
- B4
4_5.:.1_%;&.: 14 1311 228
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Tabla B.34. Relacion entre coac, Wcomp, NRTLcomp, UNIFAC, RoT y phiCM para el problema 10°

Sub-Carpeta Sub-Carpeta: tem_cal Sub-Carpeta
cons_no_id Sub-Sub-Carpeta: cons_no_id
RocioT
Programas 7 Programa 6 Programa 18 Programa 812
Woomp

B4R —B=2
MNETLcomp CIOEE RaT BR5 phiChd
p———=
L
P = S lnzs ] B.2.2
C2
- JHIFACD  p—
— I
C3

12 El programa 8 se utilizard si se eligié el segundo grado de idealidad.

B-38



Tabla B.35. Relacion entre RoT, rootSecantePlus2Ap2 y fpres_vap para el problema

10°.
Sub-Carpeta Sub-Carpeta: tem_cal Sub-Carpeta
Metodos_numericos Sub-Sub-Carpeta: RocioT tsat_cal
Programa 17 Programa 18 Programa 11
I B.2.1
B.2.3 Bp.2
rootSecantePlus2Ap2 RoT BD6 fpres_vap
B.2.5 I I B.2.4

Tabla B.36. Relacion entre RoT, imp_op_tab e imp_tab para el problema 10°.

Sub-Carpeta: tem_cal Sub-Carpeta
Sub-Sub-Carpeta: RocioT opciones
Programa 18 Programa 12 Programa 13
] B2
B.2.6 B.2.7
B.2.3 RoT B27 mp_op_tab mmp_tab
| * >
B.2.5 I I B24
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Anexo C Seudocodigos para los programas elaborados en Scilab y Python

C.1 Métodos numéricos

RomberT

FUNCTION TrapEq(nit, numc, a, b, Ifun_pri)

Asigna Ifun_pri(1) a fun; Asigna Ifun_pri(2) a Ifun_sec; Asigna Ifun_pri(3) a
pathDir

Calcula (b-a)/nit y asigna el resultado a h
Asigna a x el valor de a
Evalla fun(x, Ifun_sec, numc,pathDir) y asigna el resultado a suma

FOR 1<i<nit- 1"

Calcula x + h y asigna el resultado a x

Evalda 2*fun(x, Ifun_sec, numc, pathDir) + suma y asigna el resultado a suma.
END FOR

Evallta fun(b, Ifun_sec, numc, pathDir) + suma y asigna el resultado a suma.
Calcula suma * h/2, y asigna el resultado a res
Devuelve res

END FUNCTION

FUNCTION Romberg(numc, a, b, Ifun, itermax, tol)

Realiza ZEROS(10,10) y asigna el resultado a |
Asigna a nit el valor de 1

Evalla TrapEqg(nit, numc, a, b, Ifun), y asigna el resultado a la celda de 1(1,1)
Asigna a iter el valor de 0
Asigna a ea el valor de 10; Calcula tol * 100 y asigna el resultado a es

WHILE ea >=es
Calcula 1 + iter, y asigna el resultado iter

13 En Python, se suele ocupar 0 como el primer valor de la variable utilizada para iterar en ciclos while y for,
hacer una extraccién (de una lista) o referenciar la posicion del primer elemento. También las variables
utilizadas como contador tendran un valor inicial de O.
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Calcula 2 " iter y asigna el resultado a nit
Evalla TrapEq(nit, numc, a, b, Ifun), y asigna el resultado a la celda I(iter + 1, 1).

FOR 2<k<it+1
Calcula 2 - k + iter, y asigna el resultado a j

Calcula (4M(k-1)*1(j+1,k-1)-1(j,k-1))/(4"(k-1)-1) y asigna el resultado a la celda
1(j, k) (férmula de integracién de Romberg).
END FOR

Calcula ABS((I(1,iter+21)-1(1,iter))/1(1,iter+1))*100, y asigna el resultado a ea.

IF it >= itermax
Salir del ciclo
END IF
END WHILE
Asigna el valor de la celda de I(1, iter + 1) a ultl
Forma una lista con los valores de ultl e I y asigna el resultado a res
Devuelve res

END FUNCTION

rootNewton_cubic2

FUNCTION rootNewton_cubic2(x0, f, fp, param, dparam, tol, imax, store)

Guarda 0 en ve(1); Asigna 1 a iterv
Guarda x0 en vx(1); Almacena vx(iterv) en rv; Guarda iterv en vi(1)
Asigna x0 a x

Evalla rootNewton_cubic_2_ evalf(f, x, param), y asigna el resultado a fx0
Guarda fx0 en f_x(1)
Evallda rootNewton_cubic_2_evalf(fp, x, dparam) y asigna el resultado a fpv

Evalla x0 - fx0/ fpv y asigna el resultado a r (férmula de Newton).
Suma 1 a iterv y guarda el resultado a iterv

Guarda r en vx(iterv); Almacena vx(iterv) en rn; Guarda iterv en vi(iterv)

IF rn ~= 0%
Calcula ABS((rv — rn)/rn)*100, y lo guarda en ve(iterv)

14 En Python, “distinto de” es I=.
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ELSE
Guarda 0 en ve(iterv)
END IF

Asigna 1 aop

WHILE la ABS(r — x) > tol AND iterv <= imax
Asigna el valor de r a x; Asigna fr a frw
Evalla rootNewton_cubic2_evalf(f, param, x), y asigna el resultado a fr
Evalla rootNewton_cubic2_evalf(fp, dparam, x), y asigna el resultado a fpv

Evalla x0 - fx0/ fpv y asigna el resultado a r (férmula de Newton).
Suma 1 a iterv y guarda el resultado a iterv

Agrega r a vx(iterv); Almacena vx(iterv) en rn; Almacena vx(iterv-1) en rv
Guarda iterv en vi(iterv); Guarda fr en f_x(iterv)

IFrv~=0

Calcula ABS((rv — rn)/rn)*100, y guarda en ve(iterv)
ELSE

Almacena ve(iterv-1) en ve(iterv)
END IF

IF r-x da como resultado un valor real
IF ABS(r-x) < tol
Asigna ABS(frw — fr) a dif_fx
IF dif_fx > tol
Asigna 1 aop
ELSE
Asigna 2 a op
END IF
END IF
ELSE
PRINT “se ha encontrado una raiz no real”
END IF

IF iterv >= imax
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

IF store == %T?*®
Crea una matriz con un numero de filas igual a iterv y 4 columnas, y asigna el
resultado a vm

15 En Python, el valor de verdadero es True
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Asigna vi a vm(:,1); Asigna vx a vm(:,2); Asigna f_x a vm(:,3);
Asignav_e avm(:,4)
ELSE

Agrupa a iterv, vx(iterv), f_x(iterv), ve(iterv) y asigna el resultado a vm
END IF

Devuelve vm

END FUNCTION

FUNCTION rootNewton_cubic2_evalf(f, x, param)

Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente f(x, param(1:$)), y
asigna el resultado a 'y

Ejecuta el cddigo de la cadena de caracteres y y guarda el resultado en err

IFierr~=0
PRINT “error”

END IF

Devuelve 'y

END FUNCTION

rootBracket _3p3

Function rootBracket_3(fun, x0, param, h)

Asigna el valor de x0 a xI

Evalla rootBracket_evalf(fun, param,xl), y asigna el resultado a fxI
Calcula h + xl y asigna el resultado a xu

Evalla rootBracket_evalf(fun, param, xu) y asigna el resultado a fxu

Establece SIGN(fxl) = SIGN(fxu) y almacena el resultado en done

IF done ~= %T
IF el ABS(fxu) > ABS(fxl)
Asigna-hah
Asigna xl a xu
Guarda fxl en fxu
END IF
END IF

WHILE done ~= %T
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Guarda el valor de xu en xl|
Asigna a fxI, el valor de fxu
Almacena 2*h en h

Suma h a xl y guarda el resultado en xu
Evalla rootBracket_evalf(fun, param, xu) y asigna el resultado a fxu
Establece SIGN(fxl) '= SIGN(fxu), son distintos y almacena el resultado en done

IF ABS(fxu) > ABS(fxl) AND done ~= %T
Lanza un mensaje de error

END IF
END WHILE
IFxu<0

Asigna el valor de 0 a xu
ELSEIF xI<0

Asigna el valor de 0 a xI
END IF

Devuelve xl y xu

END FUNCTION

FUNCTION rootBracket_evalf(fun, param, x)

IF LENGTH(param) ~= 0*°
Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente fun(x, param), y
asigna el resultado a 'y

ELSEIF param ==
Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente fun(x) y asigna el
resultado ay

END IF

Ejecuta el cddigo de y y guarda el resultado en err
IFerr~=0
Lanza un mensaje de error
END IF
Devuelve y

END FUNCTION

16 Para los programas elaborados en Python, se ocupa el valor “None” en lugar del 0.
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rootRegulaFA2p2

FUNCTION rootRegulaFA2(x0, h, fun, param, tol, imax, store, pathDir)

Utiliza pathDir para establecer el directorio de rootBracket 3p3, y asigna el resultado
a pathBracket;

Utilizando pathBracket, llama al espacio de trabajo, a rooBracket_3 desde
rootBracket_3p3.

Evalla rootBracket_3(fun, param, x0, h), esto genera dos valores que son asignados
axlyxu

Guarda 0 en ve(1); Asigna 1 a iterv

Evalla rootRegulaFA2_evalf(fun, param, xl), y asigna el resultado a fxI
Evalla rootRegulaFA2_evalf(fun, param, xu), y asigna el resultado a fxu

Calcula xu — fxu * (xI - xu)/( fxI - fxu) (férmula del método de Regula-Falsi) y asigna
el resultado a x
Evalla rootRegulaFA2_evalf(fun, param, x), y asigna el resultado a fx

IF SIGN(fxI) == SIGN(fxu)
Asigna x a xI; Asigna fx a x|

ELSEIF SIGN(fx) == SIGN(fxu)
Asigna x a xu; Asigna fx a fxu

ELSE
Asigna x a xI; Asigna x a xu
END IF

Guarda iterv en vi(1); Guarda x en vx(1); Guarda fx en f_x(1)
Suma 1 a iterv y asigna el resultado a iterv

IF fxI * fxu >0
Lanza un error
END IF

WHILE ABS((xu — x1)/2) > tol AND iterv < imax
Calcula xu — fxu * (xI - xu)/(fx| - fxu) (férmula del método de Regula-Falsi) y
asigna el resultado a x
Evalla rootRegulaFA2_evalf(fun, param, x), y asigna el resultado a fx

IF SIGN(fxI) == SIGN(fxu)




Asigna x a xI; Asigna fx a x|

ELSEIF el signo de fx y el signo de fxu son iguales
Asigna x a xu; Asigna fx a fxu

ELSE
Asigna x a xI; Asigna x a xu
END IF

Guarda iterv en vi(iterv); Guarda x en vx(iterv)
Guarda fx en f_x(iterv)

Almacena vx(iterv) en rn

Almacena vx(iterv—1) en rv

IF iterv >=2
IFrv~=0
Calcula ABS(100*(rv — rn)/rn), y lo guarda en ve(iterv)
ELSE
Almacena ve(iterv — 1) y lo almacena en ve(iterv)
END IF
END IF
Suma 1 a iterv y asigna el resultado a iterv
END WHILE

IF store ==9%T
Crea una matriz con un numero de filas igual a iterv y 4 columnas, y asigna el
resultado a vm
Asigna vi a vm(:,1); Asigna vx a vm(:,2); Asigna f_x a vm(:,3);
Asignav_e avm(:,4)
ELSE
Agrupa iterv, vx(iterv), f_x(iterv), y ve(iterv), y asigna el resultado a vm.
END IF
Devuelve vm

END FUNCTION

FUNCTION rootRegulaFA2_evalf(fun, x, param)

IF param ~=0
Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente fun(x, param),
y asigna el resultado a y

ELSEIF param ==
Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente fun(x), y asigna

el resultado a 'y
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ELSE
PRINT *“error”
END IF

Ejecuta el cddigo de la cadena de caracteres y y guarda el resultado en err

IFerr~=0

Lanza un mensaje de error
END IF
Devuelve y

END FUNCTION

rootRegulaFA_mod

FUNCTION rootRegulaFA_mod(x0, fun, param, tol, imax, store, bracket)

Asigna el primer elemento de bracket a xI; Asigna el segundo elemento de bracket a
Xu

Guarda 0 en ve(1); Asigna 1 a iterv

Evalla rootRegulaFA2_evalf(fun, param, xl), y asigna el resultado a fxI
Evalla rootRegulaFA2_evalf(fun, param, xu), y asigna el resultado a fxu

Calcula xu — fxu * (xI - xu)/( fxI - fxu) (férmula del método de Regula-Falsi) y asigna
el resultado a x

Evalla rootRegulaFA2_evalf(fun, param, x), y asigna el resultado a fx

IF SIGN(fxI) == SIGN(fxu)
Asigna x a xI; Asigna fx a x|

ELSEIF SIGN(fx) == SIGN(fxu)
Asigna x a xu; Asigna fx a fxu

ELSE
Asigna x a xl
Asigna x a xu

END IF

Guarda iterv en vi(1); Guarda x en vx(1); Guarda fx en f_x(1)
Suma 1 a iterv y asigna el resultado a iterv

IFfxI * fxu >=0
PRINT “error”
END IF
Asigna 0 a iu; Asigna 0 a il
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Asigna 1 aop
WHILE op ==
Calcula xu — fxu * (xI - xu)/( fxI - fxu) (férmula del método de Regula-Falsi) y

asigna el resultado a x

Asigna fx a fxw
Evalla rootRegulaFA_mod_evalf(fun, param, x), y asigna el resultado a fx

IF SIGN(fxI) == SIGN(fxu)
Asigna x a xI; Asigna fx a fx|
Calcula 1 + iu y asigna el resultado a iu
IFiu>=2
Calcula fxu /2 y asigna el resultado a fxu
END

ELSEIF SIGN(fx) == SIGN(fxu)
Asigna x a xu; Asigna fx a fxu
Calcula 1 + il y asigna el resultado a il
IFil>=2
Calcula fx1/2 y asigna el resultado a fxl
END

ELSE
Asigna x a xI; Asigna x a xu
END IF
Guarda iterv en vi(iterv); Guarda x en vx(iterv); Guarda fx en f_x(iterv)
Almacena vx(iterv) en rn; Almacena vx(iterv —1) en rv

IF ABS((xu — x1)/2) es real
IF ABS((xu - xl)/ 2) < tol
Calcula ABS(fxw — fx) y asigna el resultado a dif_fx

IF dif x> tol
Asigna 1 aop
ELSE
Asigna 2 a op
END IF
END IF
ELSE
PRINT “error”
Sale del ciclo
END IF
IF iterv >=2
IFrv~=0




Calcula ABS((rv — rn )/rn)*100, y agrega el resultado como elemento de ve
ELSE
Almacena ve(iterv — 1) en ve(iterv)
END IF
END IF
Calcula 1 + iterv y asigna el resultado a iterv
IF iterv > imax
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

IF store es igual al valor %T
Crea una matriz con un numero de filas igual a iterv y 4 columnas, y asigna el
resultado a vm
Asigna vi a vm(:,1); Asigna vx a vm(:,2); Asigna f_x a vm(:,3)
Asignav_e avm(:,4)
ELSE
Agrupa iterv, vx(iterv), f_x(iterv), y ve(iterv) y asigna el resultado a vm
END IF
Devuelve vm

END FUNCTION

FUNCTION rootRegulaFA_mod_evalf(fun, param, x)

IF param ~=0
Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente fun(x, param),
y asigna el resultado a y

ELSEIF param ==
Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente fun(x), y asigna
el resultado a 'y

ELSE
PRINT “error”

END IF

Ejecuta el cddigo de la cadena de caracteres y y guarda el resultado en err
IFerr~=0
PRINT “error”
END IF
Devuelve 'y

END FUNCTION
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rootSecantePlus2 Ap2

FUNCTION fp(x, f, param)

Asigna 0.001 ah
Agrupa x-2*h, x-h, x+h, x+2*h y asigna el resultado a xv.
Asignalai

WHILE i< 4
Evalla rootSecantePlus3A_evalf(f, el elemento nimero i de xv, param), y asigna
el
resultado a f_xv; Guarda f_xv en fxv(i)
Calcula 1l + iy asigna el resultado a i
END WHILE

Calcula (-fxv(4)+8*fxv(3)-8*fxv(2)+fxv(1))/(12*h) y asigna el resultado a fun;
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION rootSecantePlus2A(x0, fun, param, tol, imax, store)

Guarda 0 en ve(1); Asigna 1 a iterv; Guarda x0 en vx(1)
Almacena vx(1) en rv; Suma 1 a iterv y agrega el resultado a vi

Evalla rootSecantePlus2A_evalf(fun, x0, param) y asigna el resultado a fx

Evalla fp(fun, x0, param), y asigna el resultado a fx_p
Guarda fx en f_x(iterv); Asigna x0 a X

Evalla x0 - fx0/f_xp y asigna el resultado a r (férmula de Newton con derivada
estimada)

Calcula 1 + iterv y guarda el resultado a iterv

Guarda r en vx(iterv); Almacena vx(iterv) en rn; Guarda iterv en vi(iterv)
Evalla rootSecantePlus2A_evalf(fun, r, param), y asigna el resultado a fx;
Evallta fp(fun, r, param), y asigna el resultado a fx_p

Guarda fx en f_x(iterv)

IFr<o0
AsignaOar
END IF
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IFrn~=0

Calcula ABS((rv — rn)/rn)*100 y lo guarda en ve(iterv)
ELSE

Guarda 0 en ve(iterv)
END IF

Asigna 1l aop
WHILE op ==
Asigna r a x
Calcula x0 - fx/fx_p, luego guarda este valor en r
Suma 1 a iterv, y asigna el resultado a iterv
Agrega r a vx; Almacena vx(iterv) en rn; Almacena vx(iterv —1) en rv
Suma 1 a iterv y agrega el resultado a vi

Asigna fx a fxw

Evalla rootSecantePlus2A_evalf(fun, r, param), y asigna el resultado a fx
Evalta fp(fun, r, param), y asigna el resultado a fx_p

Guarda fx en f_x(iterv)

IFrn~=0

Calcula ABS((rv — rn)/rn)*100, y lo guarda en ve(iterv)
ELSE

Guarda ve(iterv — 1) en ve(iterv)
END IF

IF r—xesreal
IF ABS(r — x) > tol
Calcula ABS(fxw — fx), y asigna el resultado a dif_fx
IF dif_fx > tol
Asigna 1 aop
ELSE
Asigna 2 a op
END IF
END IF
ELSE
PRINT *“error”; Sale del ciclo
END IF

IF iterv >= imax
Sale del ciclo WHILE
END IF
END WHILE

IF store == %T

C-12




Asigna vi a vm(:,1); Asigna vx a vm(:,2); Asigna f_x avm(:,3)
Asignav_e avm(:,4)
ELSE
Agrupa iterv, vx(iterv), f_x(iterv) y ve(iterv), y asigna el resultado a vm
END IF

Devuelve vm
END FUNCTION

FUNCTION rootSecantePlus2A_evalf(fun, x, param)

IF param ~=0
Crea una cadena de caracteres con el fin de evaluar posteriormente fun(x, param),
y asigna el resultado a y

ELSEIF param ==
Crea una cadena de caracteres donde se evalta fun(x), y asigna el resultado a 'y

ELSE
PRINT *“error”
END IF

Ejecuta el cddigo de la cadena de caracteres y y guarda el resultado en err
IFerr~=0
PRINT “error”
END IF
Devuelve y

END FUNCTION
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C.2 Asignatura: Termodinamica Quimica I

Calculo del volumen molar en ecuaciones cubicas de estado, utilizando parametros de la
ecuacion de Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave-Redlich-Kwong, Peng-Robinson; y del
calculo del volumen molar mediante la ecuacion de Kammerlingh-Onnes y las correlaciones

para el segundo y el tercer coeficientes del virial (Problemas 1°y 2°).

fv2

FUNCTION fcg(z, pr, tr, Bs, Cs)
Calcula pr/tr y lo asigna a facpt
Calcula z -1 - Bs * facpt/z — Cs * (facpt/z)*2 y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION dfcg(z, pr, tr, Bs, Cs)
Calcula pr/tr y lo asigna a facpt
Calcula 1+Bs * facpt/z**2 — 2 * Cs * (facpt/z)"3 y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION ffz(z, factl, fact2, fact3)

Calcula z"3 + factl * z/2 + fact2 * z + fact3 y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION
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FUNCTION dffz(z, factl, fact2)

Calcula 3 * 22 + 2 * factl * z + fact2 y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION fv2(t, tc, p, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac)

Calcula t/tc y guarda el resultado en tr
Calcula p/pc y guarda el resultado en pr

IF fac == 100"/
SELECT opn
CASE 118
Asigna 1 a alf; Asigna 1/8 a ome; Asigna 27/64 a psi
Asigna 0 a sig; Asigna 0 a epsi
CASE 2
Calcula tr*-0.5 y asigna el resultado a alf
Asigna 0.08664 a ome; Asigna 0.42748 a psi; Asigna 1 a sig; Asigna 0 a epsi
END SELECT

ELSEIF fac ~=-100
SELECT opn
CASE 3
Calcula 0.48 + 1.574 * fac - 0.176*fac”2 (ecuacion de Soave-Redlich-Kwong) y
lo asigna a facf
Calcula (1+facf*(1 - tr*0.5))*2 y lo asigna a alf
Asigna 0.08664 a ome; Asigna 0.42748 a psi; Asigna 1 a sig; Asigna 0 a epsi
CASE 4
Calcula 0.37464 + 1.5422 * fac - 0.26992 * fac”2 (ecuacion de Peng-Robinson) y
lo asigna a facf
Calcula (1+facf * (1 - tr*0.5))"2 y lo asigna a alf
Asigna 0.0778 a ome; Asigna 0.45724 a psi
Calcula 1 + 2"0.5 y asigna el resultado a sig
Calcula 1 - 270.5 y asigna el resultado a epsi
CASE 5
Calcula 0.083 - 0.422/(tr*1.6) y lo asigna BO
Calcula 0.139 - 0.172/(tr"4.2) y lo asigna a B1
Calcula BO + fac * B1y lo asigna a Bs

17 En Python, en lugar de -100 se ocupé None
18 Para los programas de Python se ocupé una estructura anidad de IF, ELSEIF porgue no cuenta con la
estructura de seleccion CASE.
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Calcula 0.01407 + 0.02432/tr - 0.00313/(tr*10.5) y lo asigna CO
Calcula -0.02676 + 0.05539/(tr"2.7) - 0.00242/(tr"10.5) y lo asigna a C1
Calcula CO + fac * C1y lo asigna a Cs

Calcula BO + fac * B1y lo asigna a Bs
Agrupa a pr, tr, Bs y Cs y guarda el resultado en dat
Asigna dat a ddat
END SELECT
END IF

Asigna 1 a z0
Asigna 0.00001 a tol
Asigna 100 a imax

IF opn ==
IFop==10Rop ==
IF op ==

Utilizando a r_prin, establece el directorio de rootRegulaFA2p2 y lo asigna a
r4
Utilizando r4, llama al espacio de trabajo a rootRegulaFA2, desde
rootRegulaFA2p2
Utilizando a r_prin, establece el directorio de “\Metodos numéricos” y lo
asigna a regBracket
Utilizando regBracket, llama al espacio de trabajo a rootBracket_3, desde
rootBracket_3p3

Asigna 0.0005 a h
Evalua rootRegula2(z0, h, fcg, dat, tol, imax, store = False, regBracket) y
asigna el resultado a vm
Almacena vm(2) y lo asigna a Iz

ELSE
Utilizando a r_prin, establece el directorio de rootNewton_cubic2 y lo asigna a
r3
Utilizando r3, llama al espacio de trabajo a rootNewont_cubic2, desde
rootNewton_cubic2
Evalua rootNewton_cubic2(z0, fcg, dfcg, dat, ddat, tol, imax, store = False)
y asigna el resultado a vm

END IF

ELSE
Calcula pr/tr y asigna el resultado a facpt
Calcula 1 + Bs * facpt/z0 + Cs * (facpt/z0)"2 y asigna el resultado a z
Calcula ABS(z - z0) y asigna el resultado a dif
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WHILE dif > 0.00001
Asignaz0az
Calcula pr/tr, y asigna el resultado a facpt
Calcula 1 + Bs * facpt/z0 + Cs * (facpt/z0)"2 y asigna el resultado a z
Calcula ABS(z - z0) y asigna el resultado a dif

END WHILE

Asignazalz

END IF

ELSE
Calcula ome * pr/tr y el resultado lo asigna bet
Calcula psi * alf/(ome * tr), y el resultado lo asigna a g
Calcula epsi * bet + sig * bet — 1 - bet y asigna el resultado a factl
Calcula epsi*sig*bet"2-epsi*bet-sig*bet-epsi*bet 2-sig*bet2+q*bet y asigna el
resultado a fact2
Calcula -epsi*sig*bet"2-epsi*sig*bet"3-q*bet"2 y asigna el resultado a fact3
Agrupa a factl, fact2 y fact3 y asigna el resultado a cof

Asigna 1 a zOv
IFop==10Rop ==
IF op ==

Utilizando a r_prin, establece el directorio de rootRegulaFA2p2 y lo asigna a
r4
Utilizando r4, llama al espacio de trabajo a rootRegulaFA2, desde
rootRegulaFA2p2
Utilizando a r_prin, establece el directorio de “\Metodos numéricos” y lo
asigna a regBracket
Utilizando regBracket, llama al espacio de trabajo a rootBracket_3, desde
rootBracket_3p3

Asigna 0.0005 a h

Evalua rootRegula2(z0v, ffz, cof, h, tol, imax, r_prin, store = False) y asigna
el resultado a vm

Almacena vm(2) y lo asigna a zv

Asignazvalz

ELSE
Utilizando a r_prin, establece el directorio de rootNewton_cubic2 y lo asigna a
r3
Utilizando r3, llama al espacio de trabajo a rootNewont_cubic2, desde
rootNewton_cubic2
Evalua rootNewton_cubic2(zO0v, ffz, dffz, cof, dcof, tol, imax, y store =
False) y asigna el resultado a vm
Almacena vm(2) en zv; Asigna zv a Iz

C-17




END IF

ELSE
Calcula (zOv-bet)/((zOv+epsi*bet)*(zOv+sig*bet)) y asigna el resultado a fracv
Calcula 1+bet-g*bet*fracv y asigna el resultado a zv
Calcula ABS(zv — zv0) y asigna el resultado a dif
Asigna 100 a itermax; Asigna 0 a it
WHILE dif > 0.00001
Asigna z0v a zv
Calcula (zOv-bet)/((zOv+epsi*bet)*(zOv+sig*bet)) y asigna el resultado a
fracv
Calcula 1+bet-g*bet*fracv y asigna el resultado a zv
Calcula ABS(zv — zv0) y asigna el resultado a dif
Suma 1l aity el resultado lo asigna a it

IF it > itermax
Sale del ciclo WHILE
END IF
END WHILE

IF it > itermax

AsignaOalz
ELSE

Asigna zvalz
END IF

Asigna It aitl
IF op_extra ==
Asigna bet a z0l
IFop==10Rop ==
IF op ==
Utilizando a r_prin, establece el directorio de rootRegulaFA2p2 vy lo asigna
ard
Utilizando r4, llama al espacio de trabajo a rootRegulaFA2, desde
rootRegulaFA2p2
Utilizando a r_prin, establece el directorio de “\Metodos numéricos” y lo
asigna a regBracket
Utilizando regBracket, llama al espacio de trabajo a rootBracket_3, desde
rootBracket_3p3
Evalua rootRegula2(z0l, ffz, cof, h, tol, imax, r_prin, store = %F)¥® y
asigna el resultado a vm
Almacena vm(2) en zl
Agrupa a zv, zl, bet, q, sig y epsi y lo asigna a 1z

19 En Python, el valor de Falso es False
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ELSE
Utilizando a r_prin, establece el directorio de rootNewton_cubic2 y lo
asignaar3
Utilizando r3, llama al espacio de trabajo a rootNewont_cubic2, desde
rootNewton_cubic2

Evalua rootNewton_cubic2(z0l, ffz, dffz, cof, dcof, tol, imax, store = %F)
y asigna el resultado a vm
Almacena vm(2) en zl
Agrupa zv, zl, bet, g, sig y epsi y lo asigna a Iz
END IF

ELSE
Calcula (1+bet-z0l)/(g*bet) y asigna el resultado a fracl
Calcula bet+(z0l+epsi*bet)*(z0l+sig*bet)*fracl y asigna el resultado a zl
Calcula ABS(zl - z0l) y asigna el resultado a dif

Asigna 100 a itermax; Asigna 0 a it2
WHILE dif > 0.00001
Asigna z0l a zl
Calcula (1+bet-z0l)/(g*bet) y asigna el resultado a fracl
Calcula bet+(z0l+epsi*bet)*(z0l+sig*bet)*fracl y asigna el resultado a zl

Calcula ABS(zl - z0l) y asigna el resultado a dif
Suma 1 ait2 y el resultado lo asigna a it2
IF it2 > itermax
Sale del ciclo WHILE
END IF
END WHILE

IF itl > itermax AND it2 > itermax
Agrupa zv, zl, bet, g, sig y epsi en una lista y asigna el resultado a Iz
ELSE
Asigna 0 alz
END IF
END IF
END IF
END IF
Devuelve Iz

END FUNCTION
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prueba_sat

FUNCTION calc_phi_Iv_cubic(zcat, opn)

Asigna zcat(1) a zv
Asigna zcat(2) a zl
Asigna zcat(3) a bet
Asigna zcat(4) aq
Asigna zcat(5) a sig
Asigna zcat(6) a epsi

IF opn ==1 OR opn == 2 OR opn ==
LOG((zv+sig*bet)/(zv+epsi*bet))*1/(sig-epsi) y lo asignaa |_v
LOG((zl+sig*bet)/(zl+epsi*bet))*1/(sig-epsi) y lo asignaa | |

ELSEIF opn ==
Calcula bet/zv y lo asignaa | _v
Calcula bet/zl y lo asignaa I_|I
END IF

Calcula zv-1-LOG(zv-bet)-g*1_v y lo asigna a Inphi_v; Calcula EXP(Inphi_v) y lo
asigna a phi_v

Calcula zI-1-LOG(zl-bet)-g*1_I1 y lo asigna a Inphi_I; Calcula EXP(Inphi_I) y lo
asigna a phi_lI

Agrupa a phi_v y phi_l y asigna el resultado a tab

Devuelve tab

END FUNCTION

FUNCTION calc_pres(t, tc, pold, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac, zcat0)

Establece la carpeta “sub_file” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1;
Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo, a fv2.

Evalda calc_phi_Iv_cubic(zcat0 y opn), y asigna el resultado a tab
Almacena tab(1) en phi_v;
Almacena tab(2) en phi_I

Calcula pold * phi_l/phi_v y asigna el resultado a pnew
Calcula ABS(pnew — pold) y asigna el resultado a difp; Asigna pnew a pold

Asigna 0 a itp; Asigna 100 a itmax
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WHILE difp > 0.0001
Evalla fv2(t, tc, pnew, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac) y asigna el resultado a
zcat
Evalla calc_phi_Iv_cubic(zcat, opn), y asigna el resultado a tab
Almacena tab(1) en phi_v;
Almacena tab(2) en phi_I

Calcula pold * phi_l/phi_v y asigna el resultado a pnew
Calcula ABS(pnew — pold) y asigna el resultado a difp; Asigna pnew a pold
Suma 1 a itp y asigna el resultado a itp
IF itp > itmax
Sale del ciclo WHILE
END IF
END WHILE
Devuelve pnew

END FUNCTION

FUNCTION pres_sat_cubic(t, tc, pold, pc, op, opn, op_extra, r_prin, zcat0, fac)

Establece la carpeta “sub_file” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1;
Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a fv2

IF zcat ~= 0
Almacena zcat0O(1) en zvO0;
Almacena zcat0(2) en zI0
Calcula (ABS(zv0 - z10))"2, y asigna el resultado a difz0

IF difz0 <= 0.0001
Asigna 3 a zeval
WHILE zeval ~= 1
Calcula 0.95 * pold y el resultado lo asigna a pnew; Asigna pnew a pold
Evalda la funcién fv2(t, tc, pnew, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac) y asigna
el resultado a zcat0

IF zcat0 ~=0
Almacena zcat0(1) en zv0;
Almacena zcat0(2) y lo asigna a zI0;
Calcula (ABS(zv0 - z10))"2 y asigna el resultado a difz0
IF difzO > 0.0001
Asigna 1 a zeval
END IF
END IF
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END WHILE
Asigna pnew a pr
ELSE
Asigna pold a pr
END IF
Evalla calc_pres(t, tc, pr, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac, zcat0) y lo asigna a
pnew

ELSE
Asigna 3 a zeval
WHILE zeval ~=1
Calcula 0.95 * pold y el resultado lo asigna a pnew; Asigna pnew a pold
Evalla fv2(t, tc, pnew, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac) y asigna el resultado
a zcatO

IF zcat0 ~=0
Almacena zcat0(1) y lo asigna a zv0; Almacena zcat0(2) y lo asigna a zIO;
Calcula (ABS(zv0 - z10))"2 y asigna el resultado a difz0

IF difz0 > 0.0001
Asignar 1 a zeval
END IF
END IF
END WHILE
Asigna pnew a pr
Evalla calc_pres(t, tc, pr, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac, zcat0), y asigna el
resultado a pnew
END IF
Devuelve pnew

END FUNCTION

FUNCTION desc_region_cubic(t, tc, p, pc, op, opn, consat, r_prin)

Establece la carpeta “sub_file” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1;
Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a fv2

Asigna 83.14 ar
IF opn~=5
IF consat ==
IFt>tc
Evalla desc_region_cubic_first(t, tc, p, pc, op, opn, r_prin)
END IF
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ELSEIF consat ==
EvalGa desc_region_cubic_second(t, tc, p, pc, op, opn, r_prin)
END IF

ELSE
Asigna 3 a op_extra; Asigna 83.14 ar

INPUT factor acéntrico y asigna el resultado a fac
Evalla fv2(t, tc, p, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac), y asigna el resultado a zcat
Calcula zcat * r * t/p, y asigna el resultado a vol_vap
PRINT zcat y vol _vap
END IF

END FUNCTION

FUNCTION desc_region_cubic_first(t, tc, p, pc, op, opn, r_prin)

Establece la carpeta “sub_file” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1;
Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a fv2

Asigna 83.14 ar
Asigna 1 a op_extra

IF opn ==3 OR opn ==
INPUT factor acéntrico y asigna el resultado a fac

ELSEIF opn ==1 OR opn ==
Asigna - 100 afac
END IF

Evalla fv2(t, tc, p, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac), y asigna el resultado a zcat0

IF zcat0 ~=0
Almacena zcat0(1) y lo asigna a zv;
Almacena zcat0(2) y lo asigna a zl
Calcula (ABS(zv - zI))"2 y asigna el resultado a difz

IF difz > 0.0001
PRINT “ambos volumenes de saturacion (liquido y vapor) o s6lo el de vapor
saturado? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a op_sat

IF op sat ==
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Calcula zv * r * t/p y lo asigna a vol_vap
Calcula zl * r * t/p y lo asigna a vol_liq
PRINT zv, zl, vol_vap y vol_liq

ELSEIF op_sat ==
Calcula zv * r * t/p y lo asigna a vol_vap
PRINT zv y vol_vap
END IF
ELSE
PRINT “sustancia esta en la region de liquido comprimido”
END IF
ELSE
PRINT “”sustancia esta en la region de liquido comprimido”
END IF

END FUNCTION

FUNCTION desc_region_cubic_second(t, tc, p, pc, op, opn, r_prin)

Asigna 83.14 ar
Asigna 1 a op_extra

Establece la carpeta “sub_file” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1;

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a fv2

IFop~=2
IF opn ==3 OR opn ==
INPUT factor acéntrico y asigna el resultado a fac

ELSEIF opn ==1 OR opn ==
Asigna -100 a fac
END IF

END IF

IFt>tc
IFop~=2
Evalda fv2(t, tc, p, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac), y asigna el resultado a
zcat0
Almacena zcat0(1) y lo asigna a zv;
Almacena zcat0(2) y lo asigna a zI
Asigna p a pold
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Evalua pres_sat_cubic(t, tc, pold, pc, op, opn, op_extra, fac, r_prin, zcat0) y
asigna el resultado a pr
Evalua calc_phi_Iv_cubic(zcat0, opn) y asigna el resultado a tab

Almacena tab(1) y lo asigna a phi_v
Almacena tab(2) y lo asigna a phi_lI
Calcula p*phi_v — pr*phi_l y lo asigna a dif_fug
IF dif fug > 0.001
IFp>pr
PRINT “sustancia se encuentra en la regién de liqguido comprimido”
ELSEIF p > pr
PRINT “sustancia se encuentra en la regién de vapor sobrecalentado”
Calculazv * r * t/p y lo asigna a vol_vap.
PRINT zv y vol_vap
ELSE
Calculazv * r * t/p y lo asigna a vol_vap
PRINT zv y vol_vap
END IF
END IF
ELSEIF op ==
Evalda fv2(t, tc, p, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac), y asigna el resultado a
zcat0

IF zcat ~= 0
Almacena zcat0(1) y lo asigna a zv;
Almacena zcat0(2) y lo asigna a zl
Asigna p a pold
Evalua pres_sat_cubic(t, tc, pold, pc, op, opn, op_extra, fac, r_prin, zcat0)
y asigna el resultado a pr
Evalua calc_phi_Iv_cubic(zcatO, opn) y asigna el resultado a tab
Almacena tab(1) y lo asigna a phi_v
Almacena tab(2) y lo asigna a phi_lI

Calcula el producto p*phi_v y el producto pr*phi_lI, calcula la diferencia
p*phi_v—pr*phi_l y lo asigna a dif_fug

IF dif fug > 0.001
IFp>pr
PRINT “sustancia se encuentra en la region de liquido comprimido”
ELSEIF p > pr
PRINT “sustancia se encuentra en la region de vapor sobrecalentado”
Calcula zv * r * t/p y asigna el resultado a vol_vap.
PRINT zv y vol_vap
ELSE
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PRINT “ambos volumenes de saturacion (liquido y vapor) o s6lo el de
vapor saturado?”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a op_sat

IF op_sat ==
Calculazv * r * t/p y lo asigna a vol_vap
Calcula zl * r * t/p y lo asigna a vol_liq
PRINT zv, zl, vol_vap y vol_liq

ELSEIF op_sat ==
Calculazv * r * t/p y lo asigna a vol_vap
PRINT zv y vol_vap
END IF
END IF
END IF

ELSEIF zcat ==
Asigna p a pold
PRINT “la sustancia se encuentra en la region de liquido comprimido”
END IF
ELSE
Asigna 2 a op_extra
Evalda fv2(t, tc, p, pc, op, opn, op_extra, r_prin, fac), y asigna el resultado a
zcat0
Calcula zv * r * t/p y asigna el resultado a vol_vap
PRINT zv y vol_vap
END IF
END IF

END FUNCTION

cal_fz

Establece la carpeta “sub_file” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a r2;
Utilizando r2, llama al espacio de trabajo a desc_region

PRINT “ecuacion cubica de estado a utilizar”
INPUT numero entre 1, 2, 3, 4 0 5 y asigna el resultado a opn

WHILE %T
IFopn~=[1, 2, 3,4,5]
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PRINT “ecuacion cubica de estado a utilizar”
INPUT namero entre 1, 2, 3, 4 0 5 y asigna el resultado a opn
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

PRINT “método de resolucion para la ecuacion cubica del volumen”

INPUT numero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado a op
WHILE %T
IFop~=[1, 2, 3]
PRINT “ecuacion cubica de estado a utilizar”
INPUT namero entre 1, 2 0 3 y asigna el resultado a op
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

INPUT temperatura del fluido y asigna el resultado a t
WHILE %T
IFt>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT temperatura del fluido y asigna el resultado a t
END IF
END WHILE

INPUT presion del fluido y asigna el resultado a t
WHILE %T
IFp>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT presién del fluido y asigna el resultado a p
END IF
END WHILE

PRINT “temperatura y presion corresponden a condiciones de saturacion 1. Si, 2. No?”

INPUT numero entre 1y 2 y se asigna el resultado a consat
WHILE %T
IF consat ~=[1,2]
PRINT “temperatura y presion corresponden a condiciones de saturacion 1. Si 2.
No?”
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INPUT numero entre 1y 2 y se asigna el resultado a consat
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

INPUT temperatura critica y se asigna el resultado a tc
WHILE %T
IFtc>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT temperatura critica y se asigna el resultado a tc
END IF
END WHILE
INPUT presion critica y se asigna el resultado a pc
WHILE %T
IFpc>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT presién critica y se asigna el resultado a pc
END IF
END WHILE

Evalua desc_region_cubic(t, tc, p, pc, op, opn, consat, r_prin)
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C.3 Asignatura: Termodinamica Quimica Il

Calculo de la entalpia, entropia y energia de Gibbs residual de un gas puro, mediante la

ecuacion cubica genérica ((Problema 3°).

fv2

FUNCTION ffz(z, factl, fact2, fact3)

z"3+factl*z"2+fact2*z+fact3 y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION dffz(z, factl, fact2)

3*z"2+2*factl*z+fact2 y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION fv2(t, tc, p, pc, opn, r_prin, fac)

Establece la carpeta “Metodos numericos” como el directorio actual de trabajo, y
asigna el resultado a r;
Utilizando r, llama al espacio de trabajo, a rootNewton_cubic2 y rootRegulaFA2.

Calcula t/tc y guarda el resultado en tr
Calcula p/pc y guarda el resultado en pr

IF fac ==-100
IF opn ==
Asigna 1 a alf; Asigna 1/8 a ome; Asigna 27/64 a psi; Asigna 0 a sig
Asigna 0 a epsi

ELSEIF opn ==
Calcula tr*-0.5 y asigna el resultado a alf
Asigna 0.08664 a ome; Asigna 0.42748 a psi; Asigna 1 a sig; Asigna 0 a epsi
END IF
ELSEIF fac ~=-100
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IF opn ==
Calcula 0.48 + 1.574 * fac - 0.176*fac”2 (ecuacion de Soave-Redlich-Kwong) y
lo asigna a facf
Calcula (1+facf*(1 - tr*0.5))*2 y lo asigna a alf
Asigna 0.08664 a ome; Asigna 0.42748 a psi; Asigna 1 a sig; Asigna 0 a epsi

ELSEIF opn ==
Calcula 0.37464 + 1.5422 * fac - 0.26992 * fac”2 (ecuacion de Peng-Robinson) y
lo asigna a facf
Calcula (1+facf * (1 - tr*0.5))"2 y lo asigna a alf
Asigna 0.0778 a ome; Asigna 0.45724 a psi;
Calcula 1+270.5, y asigna el resultado a sig
Calcula 1-270.5, y asigna el resultado a epsi

END IF

END IF

Asigna 0.00001 a tol; Asigna 100 a imax

Calcula ome * pr/tr y el resultado lo asigna bet

Calcula psi * alf/(ome * tr), y el resultado lo asignaa g

Calcula epsi * bet + sig * bet — 1 - bet y asigna el resultado a factl

Calcula epsi*sig*bet"2-epsi*bet-sig*bet-epsi*bet"2-sig*bet*2+q*bet y asigna el
resultado a fact2

Calcula -epsi*sig*bet"2-epsi*sig*bet"3-q*bet"2 y asigna el resultado a fact3
Agrupa a factl, fact2 y fact3 y asigna el resultado a cof

Asigna 1 a zOv

Evalua rootNewton_cubic2(zO0v, ffz, dffz, cof, dcof, tol, imax, store = False) y
asigna el resultado a vm

Almacena vm(2) en zv

Agrupa a zv, zl, bet, q, sig y epsi y el resultado lo asigna a Iz

IFt>tc

Asigna bet a z0I

Evalua rootNewton_cubic2(z0l, ffz, dffz, cof, dcof, tol, imax,store = False) y

asigna el resultado a vm

Almacena vm(2) en zl

Agrupa a zv, zl, bet, q, sig y epsi y el resultado lo asigna a 1z
END IF
Devuelve Iz

END FUNCTION
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prueba_sat

FUNCTION calc_phi_Iv_cubic(zcat, opn)

Asigna zcat(1) a zv; Asigna zcat(2) a zl; Asigna zcat(3) a bet; Asigna zcat(4) aq
Asigna zcat(5) a sig; Asigna zcat(6) a epsi

IF opn ==2 OR opn ==3 OR opn ==
LOG((zv+sig*bet)/(zv+epsi*bet))*1/(sig-epsi) y lo asignaa |_v
LOG((zl+sig*bet)/(zl+epsi*bet))*1/(sig-epsi) y lo asignaa | |

ELSEIF opn ==
Calcula bet/zv y lo asigna a |_v; Calcula bet/zl y lo asignaa I_|I
END

Calcula zv-1-LOG(zv-bet)-g*1_v y lo asigna a Inphi_v; Calcula EXP(Inphi_v) y lo
asigna a phi_v

Calcula zI-1-LOG(zl-bet)-g*1_I y lo asigna a Inphi_I; Calcula EXP(Inphi_I) y lo
asigna a phi_lI

Agrupa a phi_v y phi_l y asigna el resultado a tab

Devuelve tab

END FUNCTION

FUNCTION calc_pres(t, tc, pold, pc, opn, fac, r_prin, zcat0)

Establece la carpeta “sat_condicion” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1,;

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo, a fv2.

Asigna 0 a itp; Asigna 100 a itmax

Evalla calc_phi_Iv_cubic(zcat0, opn), y asigna el resultado a tab

Almacena tab(1) y lo asigna a phi_v; Almacena tab(2) y lo asigna a phi_lI

Calcula pold * phi_l/phi_v y asigna el resultado a pnew
Calcula ABS(pnew — pold) y asigna el resultado a difp; Asigna pnew a pold
Asigna 0 a itp; Asigna 100 a itmax

WHILE difp > 0.0001
Evalla fv2(t, tc, pnew, pc, opn, r_prin y fac) y asigna el resultado a zcat
Evalla calc_phi_Iv_cubic(zcat, opn), y asigna el resultado a tab
Almacena tab(1) y lo asigna a phi_v; Almacena tab(2) y lo asigna a phi_lI
Calcula pold * phi_l/phi_v y asigna el resultado a pnew
Calcula ABS(pnew — pold) y asigna el resultado a difp; Asigna pnew a pold
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Suma 1 a itp y asigna el resultado a itp
IF itp > itmax
Sale del ciclo WHILE
END IF
END WHILE
Devuelve pnew

END FUNCTION

FUNCTION pres_sat_cubic(t, tc, pold, pc, opn, fac, r_prin, zcat0O)

Establece la carpeta “sat_condicion” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1;

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a fv2

IF zcat ~= 0
Almacena zcat0(1) y lo asigna a zv0; Almacena zcat0(2) y lo asigna a zI0
Calcula (ABS(zv0 - z10))"2 y asigna el resultado a difz0

IF difz0 <= 0.0001
Asigna 3 a zeval
WHILE zeval ~=1
Calcula 0.95 * pold y el resultado lo asigna a pnew; Asigna pnew a pold
Evalda fv2(t, tc, pnew, pc, opn, r_prin, fac) y asigna el resultado a zcat0

IF zcat0 ~=0
Almacena zcat0(1) y lo asigna a zv0;
Almacena zcat0(2) y lo asigna a zI0;
Calcula (ABS(zv0 - z10))"2 y asigna el resultado a difz0

IF difz0 > 0.0001
Asigna 1 a zeval
END IF
END IF
END WHILE
Asigna pnew a pr

ELSE
Asigna pold a pr
END IF
Evalla calc_pres(t, tc, pr, pc, opn, r_prin, fac, zcat0) y lo asigna a pnew
ELSE
Asigna 3 a zeval
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WHILE zeval ~=1
Calcula 0.95 * pold y el resultado lo asigna a pnew; Asigna pnew a pold
Evalla fv2(t, tc, pnew, pc, opn, r_prin, fac) y asigna el resultado a zcat0

IF zcat0 ~=0
Almacena zcat0O(1) y lo asigna a zv0;
Almacena zcat0(2) y lo asigna a zI0;
Calcula (ABS(zv0 - z10))"2 y asigna el resultado a difz0

IF difz0 > 0.0001
Asignar 1 a zeval
END IF
END IF
END WHILE

Asigna pnew a pr
Evalla calc_pres(t, tc, pr, pc, opn, r_prin, fac, zcat0), y asigna el resultado a
pnew

END IF

Devuelve pnew

END FUNCTION

FUNCTION desc_region_cubic(t, tc, p, pc, op, opn, consat, r_prin)

Establece la carpeta “sub_file” como el directorio actual de trabajo, y asigna el
resultado a dir1;
Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a fv2

IF opn ==1 OR opn ==
INPUT factor acéntrico y asigna el resultado a fac

ELSEIF opn ==1 OR opn ==
Asigna -100 a fac
END IF

Evalua fv2(t, tc, p, pc, opn, r_prin, fac) y asigna el resultado a zcatO

IFt>tc
Asigna p a pold
Evalua pres_sat_cubic(t, tc, pold, pc, opn, fac, r_prin, zcat0) y asigna el resultado
apr
Evalua calc_phi_Iv_cubic(zcat0, opn) y asigna el resultado a tab
Almacena tab(1) y lo asigna a phi_v
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Calcula p*phi_v — pr*phi_l y lo asigna a dif_fug

IF dif fug > 0.001
IFp>pr
PRINT “sustancia se encuentra en la region de liqguido comprimido”
AsignaOalz
ELSEIF p > pr
PRINT “sustancia se encuentra en la regién de vapor sobrecalentado”
Agrupa a zcat0 y fac, y asigna el resultado a Iz
ELSE
Agrupa a zcat0 y fac, y asigna el resultado a Iz
END IF
END IF

ELSE

Agrupa a zcat0 y fac, y asigna el resultado a Iz
END IF
Devuelve Iz

END FUNCTION

Hr_Sr_calc

FUNCTION |_alf_evalf(If_alf, tr, param)

Evallta If_alf(tr, param) y asigna el resultado a'y
Devuelve 'y

END FUNCTION

FUNCTION fp(tr, fun_alf, param)

Asigna 0.001 ah

Agrupa tr-2*h, tr-h, tr+h, tr+2*h y asigna el resultado a xv.
Crea un vector vacio y asigna el resultado a fxv

AsignaOai

WHILE i <=3
Evalda |_alf_evalf(fun_alf, trv(i), param) y asigna el resultado a f_xv;
Agrega f_xv como elemento de fxv
Suma 1l aiyasigna el resultado a i

END WHILE
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Calcula (-fxv(4)+8*fxv(3)-8*fxv(2)+fxv(1))/(12*h) y asigna el resultado a fun;
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION In_alf(tr, opn, fac)

IF fac ==-100
IF opn ==
Asigna 1 a alf
ELSEIF opn ==
Eleva tr™-0.5 y asigna el resultado a alf
END IF

ELSE
IF opn ==
Calcula 0.48+1.574*fac-0.176*fac"2 (ecuacion de Soave-Redlich-Kwong) y
asigna el resultado a facf
Calcula (1+facf*(1-tr0.5))"2 y asigna el alf

ELSEIF opn ==
Calcula 0.37464 + 1.5422 * fac - 0.26992 * fac"2 (ecuacion de Peng-Robinson) y
lo asigna a facf
Calcula (1+facf * (1 - tr*0.5))"2 y lo asigna a alf
END IF
END IF
Calcula LOG(alf) y lo asigna a If
Devuelve If

END FUNCTION

FUNCTION calcl(opn, zv, bet, sig, epsi)

IF opn ==2 OR opn ==3 OR opn ==
LOG((zv+sig*bet)/(zv+epsi*bet))*1/(sig-epsi) y lo asigna a fl

ELSEIF opn ==

Calcula bet/zv y lo asigna a |_v y asigna el resultado a fl
END IF
Devuelve fl

END FUNCTION
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FUNCTION calcHr(zv, dlalf, t, tc, g, I, Rcons)

Calcula t/tc y asigna el resultado a tr
Calcula (zv-1+(tr*dlalf-1)*g*1)*Rcons*t y asigna el resultado a Hr

Devuelve Hr
END FUNCTION

FUNCTION calcSr(zv, dlalf, t, tc, bet, g, I, Rcons)
Calcula t/tc y lo asigna a tr
Calcula (LOG(zv-bet)+tr*dlalf*g*l)*Rcons y asigna el resultado a Sr
Devuelve Sr

END FUNCTION

FUNCTION calcGr(Hr, Sr, t)

Calcula Hr-t*Sr y asigna el resultado a Gr
Devuelve Gr

END FUNCTION

FUNCTION Hr_Sr_imp(lz, t, tc, p, pc, opn)

IFlz~=0
Asigna 1z(2) a fac
Agrupa a opn y fac y asigna el resultado a param
Asigna Iz(1) a zcat

IF LENGTH(lz) ==
Asigna zcat(1) a zv; Asigna zcat(2) a bet; Asigna zcat(3) a q;
Asigna zcat(4) a sig; Asigna zcat(5) a epsi;

ELSEIF LENGTH(Iz) ==
Asigna zcat(1) a zv; Asigna zcat(3) a bet; Asigna zcat(4) a q;
Asigna zcat(5) a sig; Asigna zcat(6) a epsi;

END IF

Calcula t/tc y asigna el resultado a tr
Evalua calcl(opn, zv, bet, sig, epsi), y asigna el resultado a I
Evalua fp(tr, In_alf y param) y asigna el resultado a dlalf

Asigna 8.314 a Rcons
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Evalua calcHr(zv, dlalf, t, tc, g, | y Rcons)
Evalua calcSr(zv, dlalf, t, tc, bet, g, | y Rcons)
Agrupa a Hr y Sr, y asigna el resultado a res

ELSE

Asigna 0 a res
END IF
Devuelve res

END FUNCTION

Hr_Sr_prin

Establece la ruta absoluta del directorio de desc_region_cubic, y asigna el resultado a
r_prin;

Utilizando r_prin, establece la ruta del directorio de prueba_sat, y asigna el resultado a
r2

Utilizando r2, llama al espacio de trabajo a desc_region_cubic

Utilizando r_prin, establece la ruta del directorio de Hr_Sr_calc, y asigna el resultado a
r3

Utilizando r3, llama al espacio de trabajo a Hr_Sr_imp

PRINT *“ecuacion cubica de estado a utilizar”

INPUT numero entre 1, 2 30 4 y asigna el resultado a opn
WHILE %T
IF opn~=[1, 2, 3, 4]
PRINT “ecuacion cubica de estado a utilizar”
INPUT namero entre 1, 2, 3 0 4 y asigna el resultado a opn
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

INPUT temperatura y asigna el resultado a t
WHILE %T
IFt>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT temperatura y asigna el resultado a t
END IF
END WHILE
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INPUT presion y asigna el resultado a p
WHILE %T
IFp>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT presién y asigna el resultado a p
END IF
END WHILE

INPUT temperatura critica y se asigna el resultado a tc
WHILE %T
IFtc>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT temperatura critica y se asigna el resultado a tc
END IF
END WHILE

INPUT presion critica y se asigna el resultado a pc
WHILE %T
IFpc>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT presién critica y se asigna el resultado a pc
END IF
END WHILE

Evalua desc_region_cubic(t, tc, p, pc, opn, r_prin) y asigna el resultado a Iz
Evalua Hr_Sr_imp(lz, t, tc, p, pc, opn) y asigna el resultado a res

IFres~=0
Almacena res(1) a Hr; Almacena res(2) a Sr; Almacena res(3) en Gr
PRINT “propiedades residuales Hr, Sry Gr: ”
PRINT Hr; PRINT Sr; PRINT Gr

ELSE
PRINT “Introduzca nuevas condiciones de termperatura y presion”
END IF
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Calculo del punto de burbuja T utilizando la ecuacion de Raoult modificada y la formulacién

gamma-phi para mezclas binarias, ternarias y cuaternarias (Problemas 4° y 5°).

cpre_ing

FUNCTION tab_c(bk, eco)

IF bk ==
IF eco ==
Agrupa los caracteres “A”, “B”, “C” y “D” y asigna el resultado a car
ELSEIF eco ==
Agrupa los caracteres “A”, “B”, “C” y “D” y asigna el resultado a car
ELSEIF eco ==
Agrupa los caracteres “A”, “B” y “C” y asigna el resultado a car
END IF
ELSEIF bk ==
IF eco ==
Agrupa los caracteres “A”, “B” y “C” y asigna el resultado a car
ELSEIF eco ==
Agrupa los caracteres “A”, “B”, “C”, “Tc(K)”, “t0”, “n”, “E” y “F” y asigna el
resultado a car
ELSEIF eco ==
Agrupa los caracteres “Tc(K)”, “A”, “B”, “C”, “D” y “Pc(bar)” y asigna el
resultado a car
END IF
ELSEIF bk ==
Agrupa los caracteres "C1","C2","C3", “C4” y "C5" y asigna el resultado a car
ELSEIF bk ==
Agrupa los caracteres “A”, “B” y “C” y asigna el resultado a car
END IF
Devuelve car

END FUNCTION

FUNCTION ingreso_constantes(bk,eco,st1)

Evalla tab_c(bk, eco) y asigna el resultado a car
Calcula LENGTH(car) y asigna el resultado a n
Asigna 2 aind

WHILE ind ==

C-39



FOR1<i<n
INPUT valor numérico correspondiente a car(i) y asigna el resultado a cpre(i)
END FOR

PRINT “Constantes para el calculo de las capacidades calorificas correctas? 1. Si 2.
N011
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE
Devuelve cpre

END FUNCTION

FUNCTION cpre_ing(pathDir, p, t, stl, bk)

IF bk ==
PRINT “tipo de ecuacion de presién de vapor?”
INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
WHILE %T
IF eco ~=[1, 2, 3]
PRINT “tipo de ecuacion de la capacidad calorifica?”
INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
ELSE
Sale del ciclo
END IF

ELSEIF bk ==
PRINT “tipo de ecuacion de presién de vapor?”
INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
WHILE %T
IF eco ~=[1, 2, 3]
PRINT “tipo de ecuacion de la capacidad calorifica?”
INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END IF

IF bk ==
IF eco ==
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT temperatura critica y asigna el resultado a tc
WHILE %T
IFtc<0
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INPUT temperatura critica y asigna el resultado a tc
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

INPUT presién critica y asigna el resultado a pc
WHILE %T
IFpc<O
INPUT presion critica y asigna el resultado a pc
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE
PRINT “temperatura critica y presion critica correctas? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE
Agrupa cpre, tc y pc y asigna el resultado a cpre

ELSEIF eco ==

Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a cpre
ELSEIF eco ==

Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a cpre
END IF

ELSEIF bk ==
IF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a cpre
ELSEIF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a cpre
ELSEIF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a cpre
END IF
ELSEIF bk ==
Asigna 0 a eco
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a cpre
ELSEIF bk ==
Asigna 0 a eco
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a cpre
END IF

IF bk ==1OR bk ==
Agrupa a bk y eco y asigna el resultado a bec
ELSEIF bk == 3 OR bk ==
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Coloca a bk en una lista y asigna el resultado a bec
END IF
Agrupa a p, t, bec, cpre y pathDir y asigna el resultado a catgl

END FUNCTION

fpres_vap

FUNCTION ant_van_ness(t, cpre)
Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Calcula EXP(vpa-vpb/(t-273.15+vpc)) y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION ant_prausnitz_p_4ed(t, cpre)
Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Calcula EXP(vpa-vpb/(t+vpc)) y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION ant_prausnitz_p 5ed(t, cpre)
Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Calcula 10"(vpa-vpb/(t-273.15+vpc)) y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION wag_p(xp, pc, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc;

Guarda cpre(4) en vpd

Calcula EXP(((1-xp)*-1)*(vpa*xp+vpb*xp~1l.5+vpc*xp/3+vpd*xp”6))*pc y asigna
el resultado a fun

Devuelve fun

END FUNCTION
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FUNCTION antmod_p(t, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc;
Guarda cpre(4) en vpe

Guarda cpre(5) en vpn; Guarda cpre(6) en vpf; Guarda cpre(7) en vptO;
Guarda cpre(8) en vptc

Calcula (t-vpt0-273.15)/vptc y asigna el resultado a x

Calcula vpa-vpb/(t+vpc-273.15)+0.43429*x vpn+vpe*x 8+vpf*x~12 y asigna el
resultado a log_10 pv

Calcula 10"Mog_10 pv y asigna el resultado a fun

Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION wagmod_p(t, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc

Guarda cpre(4) en vpd; Guarda cpre(5) en tc; Guarda cpre(6) en pc

Calcula pc*EXP((tc/t).*(vpa*(1-t/tc)+vpb*(1-t/tc).A1.5+vpc*(1-t/tc).A2.5+vpd*
(1-t/tc).”5)) y asigna el resultado a fun

Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION riedel_p(t, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc;

Guarda cpre(4) en vpd; Guarda cpre(5) en vpe

Calcula EXP(vpa+vpb/t+vpc*LOG(t)+vpd*(t)*vpe) y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION
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FUNCTION ant_prausnitz_t_4ed(p, cpre)
Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Calcula vpb/(vpa-LOG(p_bar))-vpc y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION ant_prausnitz_t_5ed(p, cpre)
Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Calcula vpb/(vpa-LOG10(p))-vpc+273.15 y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION ant_van_ness_t(p, cpre)
Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Calcula vpb/(vpa-LOG(p))-vpc y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION wag_t(xp, p, pc, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc;

Guarda cpre(4) en vpd

Calcula LOG(p/pc)-((1-xp).~-1)*(vpa*xp+vpb*xp.~1.5+vpc*xp.~3+vpd*xp.”6) y
asigna el resultado a fun

Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION antmod_t(t, p, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Guarda cpre(4) en vpe; Guarda cpre(5) en vpn; Guarda cpre(6) en vpf
Guarda cpre(7) en vpt0; Guarda cpre(8) en vptc

Calcula LOG10(p)-vpa+vpb ./(t+vpc-273.15)-0.43429*((t-vpt0-273.15)/vptc) vpn-
vpe*((t-vpt0-273.15)/vptc)8-vpf*((t-vpt0-273.15)/vptc)*12 y asigna el resultado a
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fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION wag_mod_t(t, p, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc
Guarda cpre(4) en vpd; Guarda cpre(5) en tc; Guarda cpre(6) en pc

Calcula -LOG(p/pc)+(tc/t).*(vpa*(1-t/tc)+vpb*(1-t/tc).N1.5+vpc*
(1-t/tc).~2.5+vpd*(1-t/tc).n5) y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION riedel_t(t, p, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc;

Guarda cpre(4) en vpd; Guarda cpre(5) en vpe

Calcula LOG(p)-vpa-vpb/t-vpc*LOG(t)-vpd*(t)*vpe y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION fkt_p(p, t, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc;

Guarda cpre(4) en vpd

Calcula LOG(p)-vpa+vpb/t-vpc*LOG(t)-vpd*p /(t*2) y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION fkt_t(t, p, cpre)

Guarda cpre(1) en vpa; Guarda cpre(2) en vpb; Guarda cpre(3) en vpc;

Guarda cpre(4) en vpd

Calcula LOG(p)-vpa+vpb/t-vpc*LOG(t)-vpd*p /(t*2) y asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION
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FUNCTION t_pv(p, catgl)

Guarda catgl1(3) en bec; Guarda catgl(4) a cpre; Guarda catgl(5) a pathDir;
Guarda catgl1(2) a t0;

IF LENGTH(bec) ==

Gurada bec(1) a bk; Guarda bec(2) a eco
ELSEIF LENGTH(bec) ==

Gurada bec(1) a bk;
END IF

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de rootSecantePlus2Ap2 y guarda
el resultado en dirl_1

Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a rootSecantePlus2A

Asigna 0.00001 a tol; Asigna 100 a imax

IF bk ==
IF eco ==
Guarda cpre(1) en cpre2; Guarda el cpre(2) en tc; Guarda cpre(3) en pc
Calcula p/100 y asigna el resultado a p_bar; Asigna pc a pc_bar
Agrupa a p_bar, pc_bar y cpre2, y asigna el resultado a |
Evalua rootSecantePlus2A(x0, wag_t, I, tol, imax, store = %T), y asigna el
resultado a vm
Calcula las dimensiones de vm y asigna el resultado a s
Guardas(l)enr
Almacena vm(r,2) y asigna el resultado a x
Calcula (1-x)*tc y asigna el resultado a t

ELSEIF eco ==
Calcula p/100 y asigna el resultado a p_bar;
Agrupa a p_bar cpre, y asigna el resultado a |
Evalla rootSecantePlus2A(t0, fkt_t, I, tol, imax, store = %T), y asigna el
resultado a vm
Calcula las dimensiones de vm y asigna el resultado a s
Guardas(l)enr
Almacena vm(r,2) en t

ELSEIF eco ==

Calcula p/100 y asigna el resultado a p_bar;

Evalla ant_prausnitz_t 4 ed(p_bar,cpre), y asigna el resultado a t
END IF

ELSEIF bk ==
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IF eco ==
Calcula p/100 y asigna el resultado a p_bar;
Evalla ant_prausnitz_t 5 ed(p_bar,cpre), y asigna el resultado a t

ELSEIF eco ==
Calcula p/100 y asigna el resultado a p_bar;
Agrupa a p_bar y cpre, y asigna el resultado a |
Evalla rootSecantePlus2A(t0, ant_mod _t, I, tol, imax, store = %T), y asigna el
resultado a vm
Calcula las dimensiones de vm y asigna el resultado a s
Guardas(l)enr
Almacena vm(r,2) en t
END IF

ELSEIF bk ==
Calcula p*1000 y asigna el resultado a p_pa;
Agrupaap_pay cpre, yasigna el resultado a |
Evalla rootSecantePlus2A(t0, riedel t, I, tol, imax, store = %T), y asigna el
resultado a vm
Calcula las dimensiones de vm y asigna el resultado a s
Guardas(l)enr
Almacena vm(r,2) en t

ELSEIF bk ==
Evalua ant_van_ness_t(p, cpre) y asigna el resultado a tC
Suma 273.15 a tC y asigna el resultado a t

END IF

Devuelve t

END FUNCTION

FUNCTION Psat(t, catgl)

Asigna catgl(3) a bec; Asigna catgl(4) a cpre;
IF LENGTH(bec) ==

Guarda bec(1) a bk; Guarda bec(2) a eco
ELSEIF LENGTH(bec)==1

Guarda bec(1) a bk;
END IF

IF bk ==
IF eco ==
Guarda cpre(1) a cpre2; Guarda cpre(2) a tc; ; Guarda cpre(3) a pc
Asigna pc a pc_bar
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Calcula 1-t/tc y asigna el resultado a x0
Evalta wag_p(x0,pc_bar,cpre2) y asigna el resultado a p_bar
Calcula p_bar*100 y asigna el resultado a pv
ELSEIF eco ==
Guarda catgl1(1) en p0O; Guarda catgl(5) en pathDir;
Calcula p0/100 y asigna el resultado a pO_bar
Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de rootSecantePlus2Ap2 y
guarda el resultado en dirl_1
Asigna 0.00001 a tol
Asigna 100 a imax
Agrupa t y cpre y asigna el resultado a |
Evalla rootSecantePlus2A(p0_bar, fkt_p, I, tol, imax, store = %T) y asigna el
resultado a vm
Calcula las dimensiones de vm y asigna el resultado a s
Guardas(l)enr
Guarda vm(r,2) en pv_bar
Calcula pv_bar*100 y asigna el resultado a pv
ELSEIF eco ==
Evalua ant_prausnitz_p_4ed(t, cpre), y asigna el resultado a p_bar
Calcula p_bar*100 y asigna el resultado a pv
END IF

ELSEIF bk ==

IF eco ==
Evalua ant_prausnitz_p_5ed(t, cpre), y asigna el resultado a p_bar
Calcula p_bar*100 y asigna el resultado a pv

ELSEIF eco ==
Evalua antmod_p(t, cpre), y asigna el resultado a p_bar
Calcula p_bar*100 y asigna el resultado a pv

ELSEIF eco ==
Evalua wagmod_p(t, cpre), y asigna el resultado a p_bar
Calcula p_bar*100 y asigna el resultado a pv

END IF

ELSEIF bk ==
Evalua riedel_p(t, cpre), y asigna el resultado a p_pa
Calcula p_pa*100 y asigna el resultado a pv

ELSEIF bk ==

Evalua ant_van_ness_p(t, cpre), y asigna el resultado a pv
END IF
Devuelve pv

END FUNCTION
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BurbT

FUNCTION te2(tpr,x,pt,cof,phicf,cat_mayor,n,pathDir)

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de fpres_vap y guarda el resultado
endirl

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a Psat, desde fpres_vap

Realiza ZEROS(n) y lo asigna a sumi,

Realiza ZEROS(n) y lo asigna a presat

FOR1<i<n
Evalla Psat(tpr,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a presat(i)
Calcula x(i)*cof(i)*presat(i)/phicf(i) y asigna el resultado a sumZ1(i)
END FOR
Calcula SUM(suml) y asigna el resultado a sum2
Calcula —pt + sum2 y asigna el resultado a funct

END FUNCTION

FUNCTION yBurbt(x,p,cat_mayor,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param)

Utilizando a pathDir, establece la ruta del directorio de coac y guarda el resultado en
dirl 1

Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a coac, desde coac

Utilizando a pathDir, establece la ruta del directorio de phiCM y guarda el resultado
endir2_1

Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a phiCM, desde phiCM

Utilizando a pathDir, establece la ruta del directorio de rootSecantePlu2Ap2 y guarda
el resultado en dir3

Utilizando dir3, llama al espacio de trabajo a rootSecantePlus2A, desde
rootSecantePlus2 Ap2

Utilizando a pathDir, establece la ruta del directorio de fpres_vap y guarda el
resultado en dir4_1

Utilizando dir4_1, llama al espacio de trabajo a t_pv, desde fpres_vap

Utilizando a pathDir, establece la ruta del directorio de cpre_ing y guarda el resultado
endird 2

Utilizando dir4_2, llama al espacio de trabajo a cre_ing, desde cpre_ing

Utilizando a pathDir, establece la ruta del directorio de imp_op_tab y guarda el
resultado en dir5_1

Utilizando dir5_1, llama al espacio de trabajo a imp_op_tab, desde imp_op_tab

FOR1<i<n
Evalla t_pv(p,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a tsat(i)
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END FOR

Asigna 0 a t0
FOR1<i<n

Calcula tO+x(i)*tsat(i) y asigna el resultado a t0
END FOR

Asigna t0 a tOK

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a cof
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a phicf
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a ps
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a y

FOR1<i<n
Asigna 1.0000001 a cof(i); Asigna 1.0000001 a phicf(i);
Evalla Psat(tOK,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a ps(i)
Calcula 1/n y asigna el resultado a y(i);

END FOR

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetmal
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma2
FOR1<i<2
IFi==
Asigna 1 a coetmal(i); Asigna 1 a coetma2(i)
ELSEIFi==
Asigna tOK a coetmal(i); Asigna tOK a coetma2(i)
END IF
END FOR

Almacena coetmal(1,3:2+n) en y; Almacena coetma2(1,3:2+n) en ps;
IFop _gid~=0

Evalla coac(opa,prop,tOK,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
END IF

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma3
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma4

FOR1<i<2
IFi==
Asigna 1 a coetma3(i); Asigna 1 a coetma4(i)
ELSEIFi==
Asigna tOK a coetma3(i); Asigna tOK a coetma4(i)
END IF
END FOR
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Almacena coetma3(1,3:2+n) a cof; Almacena coetma4(1,3:2+n) a phicf;

Agrupa X, p, cof, phicf, cat_mayor, ny pathDir y asigna el resultado a |

Evalla rootSecantePlus2A(t0OK,te2,1,0.001,1,store=%T) y asigna el resultado a vri
Calcula las dimensiones de vri y asigna el resultado a sl

Almacena s1(1) en f1

Almacena vri(f1,2) en tK1

Asigna 3 en delt

Asigna 35 en imaxt

Asignalenit

WHILE delt > 0.0001
FOR 1<i<n
Evalla Psat(tK1,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a ps(i)
END FOR
Almacena coetg2(it,3:2+n) en ps
Asigna 40 en imaxc
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a yte(i)
FOR1<i<n
Calcula yte(i)/sumat y asigna el resultado a yte(i)
END FOR
Guarda coetgl(it,3:2+n) eny
Calcula p/100 y asigna el resultado en pOphi

IFop_gid~=0
Evalla coac(opa,prop,tK1,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof

IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf
END IF
END IF
Almacena coetmal(1,3:2+n) en cof; Almacena coetma2(1,3:2+n) en phicf;

FOR1<i<n

IFi==
Calcula it + 1 y asigna el resultado a coetg1(it,i);
Calcula it + 1 y asigna el resultado a coetg2(it,i)
Calcula it + 1 y asigna el resultado a coetg3(it,i)
Calcula it + 1 y asigna el resultado a coetg4(it,i)

ELSEIFi==
Asigna tK1 y asigna el resultado a coetgl(it,i);
Asigna tK1 y asigna el resultado a coetg2(it,i);
Asigna tK1 y asigna el resultado a coetg3(it,i);
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Asigna tK1 y asigna el resultado a coetg4(it,i);
END IF
Agrupa X, p, cof, phicf, cat_mayor, n y pathDir y asigna el resultado a |
Evalla rootSecantePlus2A(tK1,te2,1,0.001,2,store=%F) y asigna el resultado a
vri
Calcula las dimensiones de vri y asigna el resultado a sl
Guarda s1(1) enfl
Guarda vri(f1,2) en tK1p
Calcula ABS(tK1p - tK1) y asigna el resultado a delt
Asigna tK1p a tK1
Calcula it + 1 y asigna el resultado a it

IF it > imaxt
Sale del ciclo
END IF
END FOR

Calcula p/100 y asigna el resultado pOphi
IFop _gid~=0
Evalla coac(opa,prop,tk1,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof

IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf
END IF
END IF
END WHILE

Une coetmal y coetgl y asigna el resultado a coetfl;
Une coetma?2 y coetg2 y asigna el resultado a coetf2
Une coetma3 y coetg3 y asigna el resultado a coetf3
Une coetma4 y coetg4 y asigna el resultado a coetf4

Agrupa coetfl, coetf2, coetf3 y coetf4 y asigna el resultado a coetf _gru

Asigna “T” a carl; Asigna “y” a car2; Asigna “Tem” a car3; Asigna “\\Burbuja” a
nfile

Asigna “Burbuja T” a titulo

EvalGa imp_op_tab(coetf_gru,n,carl,car2,car3,pathDir,imp,nfile,titulo)
Agrupa "burbuja”, p, t, X, y, cof y phicf y asigna el resultado a catalog

Devuelve catalog

END FUNCTION
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coac

FUNCTION mat_val(n,car)

Asigna 2 aind

WHILE ind ==
Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resultado a vij
Crea un vector vacio y asigna el resultado a v_stv
Crea una lista vacia y asigna el resultado a sub_|

Asigna 1 a k

FOR1<i<n
FOR1<j<n
IFj~=i
INPUT parametro de interaccidn correspondiente a car y asigna el resultado
a vij(i,j)
Asigna vij(i,j) av_stv; Agrupa iy j vy asigna el resultado a sub_I(k)
Calcula k + 1 y asigna el resultado a k

ELSEIF j ==
Asigna 0 a vij(i,J)
END
END FOR
END FOR

Calcula LENGTH(v_stv) y asigna el resultado a ni
PRINT “parametros de interaccion correctos? 1. Si 2. No”
FOR1<k<ni
Almacena sub_I(K) en ij; Guarda ij(1) en i; Guarda ij(2) en j
PRINT “Pardmetro de interaccion car(i,j)”
PRINT v_st(k)
END FOR
INPUT namero de entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE
Devuelve vij

END FUNCTION

FUNCTION mat_car(n, car)

FOR1<i<n
Crea una cadena de caracteres vacia y asigna el resultado a st2A(i)

FOR1<i<n

C-53



Crea una cadena de caracteres vacia y asigna el resultado a stA
IFj~=i
IFj~=n
Utiliza car, i y j para crear una cadena de caracteres y asigna el resultado a
StA
ELSEIF j ==
Utiliza car, i y j para crear una cadena de caracteres y asigna el resultado a
StA
END IF

ELSEIFj==i
IFj~=n
Utiliza car, i y j para crear una cadena de caracteres y asigna el resultado a
StA
ELSEIF j ==
Utiliza car, i y j para crear una cadena de caracteres y asigna el resultado a
StA
END IF
END IF
Une stA y st2A(i) y asigna el resultado a st2A
END FOR
END FOR

FOR1<i<n
FOR1<j<n
Asigna una cadena de caracteres vacia a st2B(i,])
END FOR
END FOR

FOR1<i<n
Calcula STRSPLIT(st2A(i), “,”) y asigna el resultado a st2A_aux
FOR1<j<n
Almacena st2A_aux(j) a st2B(i,j)
END FOR
END FOR
PRINT st2B

END FUNCTION

FUNCTION coac(opa, prop, Tsis, x, n, pathDir)

IFopa~=0
IF opa ==
Utilizando pathDir, establece el directorio de Wcomp y asigna el resultado a |1
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Utilizando 11, llama al espacio de trabajo a Wcomp

Asigna prop(1) a v; Asigna prop(2) a aij
Evalda Wcomp(v, aij, Tsis, X, n) y asigna el resultado a cof

ELSEIF opa ==
Utilizando pathDir, establece el directorio de NRTLcomp y asigna el resultado a
11
Utilizando 11, llama al espacio de trabajo a NRTLcomp
Asigna prop(1) a alf; Asigna prop(2) a bij
Evalua NRTLcomp(alf, bij, Tsis, X, n) y asigna el resultado a cof

ELSEIF opa ==
Utilizando pathDir, establece el directorio de UNIFAC vy asigna el resultado a 11
Utilizando 11, llama al espacio de trabajo a UNIFAC
Asigna prop(1) a alf; Asigna prop(2) a bij
Evalua UNIFAC(Tsis, x, n, pathDir, prop) y asigna el resultado a cof
Utilizando pathDir, establece el directorio de Wcomp.py y asigna el resultado a

dir3
Utilizando dir3, llama al espacio de trabajo a UNIFAC
END IF
ELSEIF opa ==
Realiza ONES(LENGTH(n)) y asigna el resultado a cof
END IF

Devuelve cof

END FUNCTION

FUNCTION in_dat_cof(opa, n, name)

IF opa ==
PRINT “volimenes molares de los componentes de la mezcla”
Crea una cadena de caracteres vacia y asigna el resultado a st2
FOR1<i<n
IFi~=n
Utilizando name(i), elabora una cadena de caracteres y asigna el resultado a
st(i)
ELSEIFi==n
Utilizando name(i), elabora una cadena de caracteres y asigna el resultado a
st(i)
END IF
Une st2 y st(i) y asigna el resultado a st2
END FOR
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Calcula STRSPLIT(st2, “,”) y asigna el resultado a st2
Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y asigna el resultado a v
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
FOR1<i<n
PRINT st2(i)
INPUT propiedad definida en st2(i) y asigna el resultado a v(i)
END FOR
PRINT “volimenes molares correctos? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

PRINT “matriz de los parametros de interaccion a de Wilson?”
Asigna “a” a car

Evalla mat_car(n,car) y asigna el resultado a st2B

Evalda mat_val(n,car) y asigna el resultado a aij

Agrupa v y aij y asigna el resultado a prop

ELSEIF opa ==
PRINT “parametro(s) de interaccion alfa de NRTL”
Asigna “a”” a car

Evalla mat_car(n,car) y asigna el resultado a st2B

Asigna 2 aind

WHILE ind ==
Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resultado a alf
Crea un vector vacio y asigna el resultado a alftem_v
Crea una lista vacia y asigna el resultado a sub_|
Asigna 1 a k

FOR1<i<n
FOR1<j<n
IFj>i
INPUT parametro de interaccidn correspondiente a car y asigna el
resultado a alf_tem
Asigna alf_tem a alftem_v(k); Agrupa iy j y asigna el resultado a
sub_I(k)
Calcula k + 1 y asigna el resultado a k
Almacena alftem en alf(i,j); Almacena alf(i,j) en alf(j,i)
END
END FOR
END FOR

Calcula LENGTH(alftem_v) y asigna el resultado a ni
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PRINT “parametros de interaccion correctos? 1. Si 2. No”

FOR1<k<ni
Almacena sub_I(Kk) en ij; Guarda ij(1) en i; Guarda ij(2) en j
PRINT “Parametro de interaccion car(i,j):”
PRINT v_st(k)
END FOR
INPUT namero de entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

PRINT “matriz de los parametros de interaccion b de NRTL?”
Asigna “b” a car

Evalla mat_car(n,car) y asigna el resultado a st2B

Evalia mat_val(n,car) y asigna el resultado a bij

Agrupa alf y bij y asigna el resultado a prop

ELSEIF opa ==
Asigna n(1) a pathDir; Asigna n(2) a nv
Utilizando pathDir, establece el directorio de tablas_read y asigna el resultado a
path3
Utilizando path3, llama a path3 al espacio de trabajo
Evalla dict_mapping(path2) y asigna el resultado a Imaps
Almacena Imaps(1) en map_sg_g; Almacena Imaps(2) en tab_amkl,;
Almacena Imaps(3) en lookmap_RQ;
Guarda map_sg_g(1) en mapping_subg; Guarda map_sg_g(2) en mapping_g;
Asigna mapping_subg(1) en Icomplookupt;
Crea una lista vacia y la asigna a comp_i

Asigna 2 a ind2
WHILE ind2 ==
FOR1<i<nv
INPUT Cantidad de subgrupos SIN REPETIR del name(i) y asigna el
resultado a num_sub
WHILE %T
IF num_sub <0
INPUT Cantidad de subgrupos SIN REPETIR del name(i) y asigna el
resultado a num_sub
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE
Crea una lista vacia y la asigna a sgd
Crea un vector y asigna un sub
PRINT “subgrupos SIN REPETIR del name(i) y frecuencia de repeticion”
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FOR 1 <j<num_sub
INPUT subgrupo j SIN REPETIR del name(i) y asigna el resultado a subgt
Asigna laind
WHILE ind ==
FOR 1 < k < LENGTH(lcomplookup)
IF subgt == Icomplookup(k)
Sale del ciclo
END IF
END FOR

IF ALL(subgt ~= Icomplookup)
PRINT “no puede hallarse el subgrupo en table UNIFAC”
INPUT subgrupo j SIN REPETIR del name(i) y asigna el resultado a
subgt
ELSE
Asigna 2 aind
END IF
END WHILE
Asigna subgt a subg(j)
INPUT frecuencia de repeticion del subgrupo j del name(i) y asigna el
resultado a numsg(i)
END FOR
Asigna subg a sg
FOR 1 <j<num_sub
AsignaOaind
IF sg(j) == “CHO”
PRINT *“subgrupo j del compuesto sg(j) del compuesto i”
PRINT “1. grupo secundario 20”
PRINT “2. grupo secundario 26”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a sgdt

IF sgdt ==
Asigna 10 a ns; Asigna 20 a npr; Asigna “CHO” a g
ELSEIF sgdt ==
Asigna 13 a ns; Asigna 26 a npr; Asigna “CHO” a g
END IF
Agrupa npr, nsy gy asigna el resultado a sgd(j)
ELSE
Crea una lista vacia y asigna el resultado a sgd(j)
END IF
END FOR

Agrupa sg, numsg en una lista, se agrupa esta lista y sgd en una nueva lista y
asigna el resultado a comp_i(i)
END FOR
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Crea un vector con elementos entre 1 y LENGTH(comp _i) y asigna el resultado
aclv
FOR 1 <i<LENGTH(clv)
Almacena clv(i) a clave(i)
END FOR
Crea un struct vacio® y asigna el resultado a |_c(i)

FOR 1 <i<LENGTH(clv)
Almacena comp_i(i) como |_c(clv(i))
END FOR

Evalla tabs_ RQ_av(path2,l_c,clave) y asigna el resultado a prop
PRINT “Nombres de compuestos, subgrupos y frecuencia de subgrupos para
estos compuestos, correctos?”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind2
END WHILE
ENDIF
Devuelve prop

END FUNCTION

Wcomp

FUNCTION Wcomp(v, aij, Tsis, X, n)

Asigna 1.987 aR
Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resultado a lamb
FORO<i<n
FORO<j<n
Calcula v(j)*EXP(-aij(i,J)/(R*Tsis))/v(i) y asigna el resultado a lamb(i,j)
END FOR
END FOR

Realiza ZEROS(LENGTH(n)), y lo asigna a sl
Realiza ZEROS(LENGTHY(n)), y lo asigna a sk
Realiza ZEROS(LENGTH(n)), y lo asigna a In_coef_act
FORO<in
Realiza ZEROS(LENGTHY(n)) y lo asigna a p1
FORO<i<n
Calcula x(j)*lamb(i,j) y asigna el resultado a p1(j)
END FOR

20 En Python, la funcién del “struct” es cumplida por el “diccionario”.
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Calcula 1l - LOG(SUM(p1)) y asigna el resultadoa a s1(i)
Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y lo asigna a rk

FOR k se encuentraentre 0y n
Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y lo asigna a p3
FOR1<j<n
Calcula x(k)*lamb(k,i)/SUM(p3) y asigna el resultado a rk(k)
END FOR
Calcula x(k)*lamb(k,i)/SUM(p3) y asigna el resultado a rk(k)
END FOR

Calcula -SUM(rk) y asigna el resultado a sk(i)
Calcula s1(i) + sk(i) y asigna el resultado a In_coef_act(i)
END FOR

Realiza ZEROS(LENGTHY(n)) y asigna el resultado a Cof
FORO<i<n

Calcula EXP(In_coef_act(i)) y asigna el resultado a Cof(i)
END FOR
Devuelve Cof

END FUNCTION

NRTLcomp

FUNCTION NRTLcomp(alf, bij, Tsis, X, n)

Asigna 1.987 aR
Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resutlado a tauij
Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resutlado a G

FORO<i<n
FORO<j<n
Calcula bij(i,))/(R * Tsis) y asigna el resultado a tauij(i,j)
Calcula EXP(alf(i,j) *tauij(i,j)) y asigna el resultado a G(i,j)
END FOR
END FOR

Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y asigna el resultado a frac3
Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y asigna el resultado a In_coef_act
Realiza ZEROS(LENGTHY(n)) y asigna el resultado a sfrac2

FORO<i<n
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Realiza ZEROS(LENGTHY(n)) y asigna el resultado a frac
Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y asigna el resultado a frac2

FORO<j<n
Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y asigna el resultado a p11
Realiza ZEROS(LENGTH(n)) y lo asigna a p12

FORO<k<n
Calcula x(k) * tauij(k,j) * G(k,j) y asigna el resultado en p11(k)
Calcula G(k,j) * x(k) y asigna el resultado en p12(k)

END FOR

Calcula tauij(i,J) — SUM(p11)/SUM(p12) y asigna el resultado a frac(j)
Calcula x(j) * G(i,j) * frac(j)/SUM(p12), y asigna el resultado a frac2(j)
END FOR

Calcula SUM(frac?) y asigna el resultado en sfrac2(i)
Realiza ZEROS(LENGTHY(n)) y guarda el resultado en p31
FORO<j<n

Calcula tauij(j,i) * G(j,i) * x(j) y asigna el resultado a p31
END FOR

Realiza ZEROS(LENGTHY(n)) y guarda el resultado en p32
FORO<k<n

Calcula G(k,i) * x(K) y asigna el resultado p32(k)
END FOR

Calcula SUM(p31)/SUM(p32) y asigna el resultado a frac3(i)
Calcula frac3(i) + sfrac2(i) y asigna el resultado a In_coef _act(i)
END FOR

Realiza ZEROS(LENGTHY(n)) y asigna el resultado a Cof
FORO0<i<n

Calcula EXP(In_coef_act(i)) y asigna el resultado a Cof(i)
END FOR
Devuelve Cof

END FUNCTION
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UNIFAC

FUNCTION UNIFAC(Tsis, x, n, dir3, prop)

Almacena prop(1) en tabRk_QKk; Almacena prop(2) en amk;
Almacena prop(3) en vki; Almacena prop(4) en sv;

IF LENGTH(sv) ~= 0
PRINT “Pruebe otro método para el célculo de los y;”

FOR 1 <i<LENGTH(sv)
PRINT sv(i)
END FOR
Realiza ONES(LENGTH(vki)) y asigna el resultado a coeti
ELSE
Calcula las dimensiones de tabRk_Qk y asigna el resultado a vdfil
Almacena vdfil(1) en dfil
Calcula 3 + n y asigna el resultado a dcol
Guarda dfil en nk
Almacena tabRk_QKk(:,1) en Rk; Almacena tabRk_QK(:,2) en QKk;
Guardanienn
Crea una lista vacia y la asigna a ri; Crea una lista vacia y la asigna a qi

FOR1<i<ni
Crea una lista vacia y la asigna a sri; Crea una lista vacia y la asigna a sqi
FOR 1< k< nk
Calcula vki(k,i) * Rk(Kk) y asigna el resultado a sri(k)
Calcula vki(k,i) * Qk(k) y asigna el resultado a sqi(k)
END FOR
Calcula SUM(sri) y asigna el resultado a ri(i)
Calcula SUM(sqi) y asigna el resultado a qi(i)
END FOR

Realiza ZEROS(nk, ni) y asigna el resultado a eki
FOR 1< k< nk
FOR1<i<ni
Calcula vki(k,i) * Qk(k)/qi(i) y asigna el resultado a eki(k,i)
END FOR
END FOR

Realiza ZEROS(nk, nk) y asigna el resultado a tau_mk
FOR1<m<nk
Asigna amk(m) aamk m
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FOR 1< k< nk
Calcula EXP(-amk(k)/Tsis) y asigna el resultado a tau_amk(m,k)
END FOR
END FOR

Realiza ZEROS(ni, nk), y asigna el resultado a bik
FOR1<i<ni
FOR 1 <k <nk
Crea una lista vacia y la asigna smk
FOR1<m<nk
Calcula eki(m,i) * tau_mk(m,k), y asigna el resultado a smk(m)
END FOR
Almacena SUM(smk) en bik(i,k)
END FOR
END FOR

Crea una lista vacia y la asigna a tek
FOR 1 <k <nk
Crea una lista vacia y la asigna a sn
FOR1<i<ni
Calcula x(i) * (i) * eki(k,i), y el resultado lo asigna a sn
END FOR

Calcula SUM(sn) y el resultado lo asigna a num
Crea una lista vacia y la asigna a sd

FOR1<i<ni
Calcula x(i) * q(i), y el resultado lo asigna a sd
END FOR
Calcula num/SUM(sd), y asigna el resultado a tek
END FOR

Crea una lista vacia y la asigna a sk
FOR 1 <k < nk
Crea una lista vacia la asigna a suk

FOR m se encuentra entre 0 y nk
Calcula tek(m) * tau_mk(m,k) y asigna el resultado a suk(m)
END FOR
Calcula SUM(suk) y asigna el resultado a sk(k)
END FOR

Realiza ZEROS(LENGTH(ni)) y lo asigna a Ji
FOR1<i<ni
Crea una lista vacia y la asigna a sd
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FOR1<j<ni
Calcula ri(j) * x(j) y asigna el resultado a sd(j)
END FOR

Calcula ri(i)/SUM(sd), y asigna el resultado a Ji(i)
END FOR

Realiza ZEROS(LENGTHY(ni)) y asigna el resultado a Li
FOR1<i<ni

Crea una lista vacia y la asigna a sd

FOR j se encuentra entre 0 y ni

Calcula qi(j) * x(j), y asigna el resultado a sd(j)

END FOR

Calcula qi(i)/SUM(sd) y asigna el resultado a Li(i)
END FOR

Crea una lista vacia y la asigna a In_coetiC; Crea una lista y la asigna a In_coetiR
Crea una lista y la asigna a fc

FOR1<i<ni
1-Ji(i)+LOG(Ji(i))-5*qi(i)*(1-Ji(i)/Li(i))+LOG(Ji(i)/Li(i))) y asigna el resultado
a In_coetiC(i)
Crea una lista vacia y la asigna a sfi
FOR 1< k<nk
Calcula tek(k)*bik(i,k)/sk(k)-eki(k,)*LOG(bik(i,k)/sk(k)) y asigna el
resultado a sfi(k)
END FOR
Calcula SUM(sfi) y asigna el resultado a fc(i)
Calcula qi(i) * (1-fc(i)) y asigna el resultado a In_coetiR(i)
END FOR

Calcula In_coetiC + In_coetiR y asigna el resultado a In_coeti
Calcula EXP(In_coeti) y el resultado lo asigna a coeti

END IF

Devuelve coeti

END FUNCTION

phiCM

FUNCTION phisat(catgl, Bii, Tsis, pathDir)

Utilizando a pathDir, establece la ruta del directorio de fpres_vap y asigna el
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resultado adir2_1
Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a Psat desde fpres_vap

Evalua Psat(Tsis, catgl), y asigna el resultado a PsatKpa
Calcula PsatKpa/100 y asigna el resultadoa a Psatbar

Calcula EXP(BIi * Psatbar/(Tsis * 83.14)), y luego asigna el resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION phiCM(Tsis, Psis, cat_mayor, B, opi, opB, n, pathDir, param)

IFopBesiguaal
Asigna B(:,1) a tc; Asigna B(:,2) a pc; Asigna B(:,3) a vc; Asigna B(:,4) a zc;
Asigna B(:,5) aw
Elimina B

Realiza ONES(LENGTH(n)) * Tsis y asigna el resultado a T
Calcula T/Tc y asigna el resultado a tr

Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a wm;

Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a tcm

Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a vem

Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a zcm

Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a trm

Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a pcm

FOR1<i<n
FOR1<j<n
IFi==j
Almacena w(j) en wm(i,j)
Almacena tc(j) en tcm(i,j)
Almacena vc(j) en vem(i,j)
Almacena zc(j) en zcm(i,j)
Almacena pc(j) en pcm(i,j)
Almacena tr(j) en trm(i,j)

IFi~=j
Calcula 0.5*(w(i)+w(j)) y asigna el resultado a wm(i,j);
Almacena wm(i,j) en wm(j,i)
Calcula (tc(i)+tc(j))"0.5 y asigna el resultado a tcm(i,j);
Almacena tcm(i,j) en tcm(j,i)
Calcula (((ve(1))M(1/3)+(ve(j))N(1/3))/2)73 y asigna el resultado a vem(i,j);
Almacena vem(i,j) en vem(j,i)
Calcula 0.5*(zc(i)+zc(j)) y asigna el resultado a zcm(i,]);
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Almacena zcm(i,j) en zecm(j,i)
Calcula zem(i,j)*83.14*tcm(i,j)/vem(i,j) y asigna el resultado a pcm(i,j);
Almacena pcm(i,j) en pcm(j,i)
END IF
END FOR
END FOR

Realiza ZEROS(n, n), y asigna el resultado a Bn_r
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a Bn_i
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a BO
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a B1

FOR1<i<n
FOR1<j<n
IF opi ~=1

Calcula 0.083-0.422/((trm(i,j))"1.6) y asigna el resultado en BO(j)
Calcula 0.139-0.172/((trm(i,j))"4.2) y asigna el resultado en B1(j)
Calcula (BO(j)+B1(j)*wm(i,j))*83.14*tcm(i,j)/pcm(i,j) y asigna el
resultado en Bn_r(i,j)

Almacena Bn_r(i,j) en Bn_r(j,i)

ELSEIF opi ==
IFi==j
Calcula 0.083-0.422/((trm(i,j))"1.6) y asigna el resultado a BO(j)
Calcula 0.139-0.172/(trm(i,j)"4.2) y asigna el resultado a B1(j)
Calcula (BO(j)+B1(j)*wm(i,j))*83.14*tcm(i,j)/pcm(i,j) y asigna el
resultado a Bn_i(j)
END IF
END IF
END FOR
END FOR
END

IF opi ==
IF opB ==
AsignaBn_iaB
END IF

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a In_phi_solid
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a phi_solid
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a phis

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a phiM

FOR1<i<n
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Calcula Psis * B(j)/(83.14 * Tsis) y asigna el resultado a In_phi_solid
Calcula EXP(In_phi_solid(j)) y asigna el resultado a phi_solid(j)
Evalla phisat(cat_mayor(j),B(j), Tsis) y asigna el resultado a phis(j)

END FOR

Asigna phiM a tabl_calc;

ELSEIF opi ~=1

IF opB ==
AsignaBn_raB

END IF

Asigna paramay

Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resultado a delta_ji
Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resultado a delta_jk
Realiza ZEROS(n, n) y asigna el resultado a pro
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a sp_k
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a sp_i
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a expr_corch
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a In_phi_sol
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a phi_sol
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a phis
Realiza ZEROS(n), y asigna el resultado a phiM

FOR1<i<n
FOR1<j<n
IFj==i
Asigna 0 a delta_ji(j,j)
ELSEIF | >i
Calcula 2 * B(j,i) — B(j,j) — B(i,i) y asigna el resultado delta_ji(j,1)
Asigna delta_ji(j,i) a delta_ji(i,j)
END IF
END FOR
END FOR
FOR1<j<n
FOR1<k<n
IF k ==j
Asigna 0 a delta_jk(k,J)
ELSEIF k> j
Calcula 2 * B(jJ,k) — B(j,j) — B(k,k)
Asigna delta_ji(j,k) a delta_ji(k,j)
END IF
END FOR
END FOR

FOR1<i<n
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FOR1<j<n
FOR1<k<n
Calcula y(j)*y(k)*(2*delta_ji(j,i)-delta_jk(j,k)) y asigna el resultado a
pro(j,k)
END FOR
Calcula SUM(pro(j,:)) y asigna el resultado a sp_k(j)
END FOR
Calcula SUM(sp_K) y asigna el resultado a sp_i(i)
Calcula B(i,i) + 0.5 *sp_i(i), y asigna el resultado a expr_corch(i)
Calcula Psis * (expr_corch(i)/(83.14 * Tsis)) y asigna el resultlado a
In_phi_sol(i)
Calcula EXP(In_phi_sol(i)) y asigna el resultado a phi_sol
Evalua phisat(cat_mayor(i), B(i,i), Tsis, pathDir), y asigna el resultado a
phis(i)
Calcula phi_sol(i)/phis(i) y asigna el resultado a phiM(i)
END FOR
Asigna phiM a tabl_calc
END IF
Devuelve tabl_calc

END FUNCTION

tablas_read

FUNCTION tab_split(tab)

Calcula las dimensiones de tab y asigna el resultado a vitab

Guarda vltab(1) en Itab

Crea una lista vacia y la asigna a tab2

FOR1<i<lItab
Realiza STRSPLIT(tab(i),”,”) y asigna el resultado a tab_tem
Almacena tab_tem en tab2(i,:)

END FOR

Devuelve tab?2

END FUNCTION

FUNCTION tab_eval(tab)

Crea un vector vacio y asigna el resultado a tab_res
Calcula las dimensiones de tab y asigna el resultado a vitab
Almacena vitab(1) en Itab; Almacena vitab(2) en coltab
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Almacena tab(1:Itab,1:2) en th1; Almacena tab(1:Itab,4:coltab) en th2;

FOR1<i<lItab
Asigna th2(i,:) en taux; Calcula LENGTH(taux) y asigna el resultado a Itaux
Crea un vector vacio y lo asigna a fil_aux1; Crea un vector vacio y lo asigna a
fil_aux2;

FOR1<j<2
Realiza EVSTR(th1(i,j)) y asigna el resultado a fil_aux1(j)
END FOR

FOR 1 <j < Itaux
IF th2(i,j) ~= “NA”
Realiza EVSTR(th2(i,j)) y asigna el resultado a fil_aux2(j)
END IF
END FOR

Une fil_auxl y fil_aux2 y asigna el resultado a tab_res(i,:)
END FOR
Devuelve tab_res

END FUNCTION

FUNCTION col_extract(tab, idc)

Crea un vector vacio y asigna el resultado a col
Calcula las dimensiones de Itab y asigna el resultado a vitab; Asigna vitab(1) a ltab
FOR1<i<lItab
Asigna tab(i,idc) a col(i)
END FOR
Devuelve col

END FUNCTION

FUNCTION take_once_adjacent_dups2(xs)

Crea un vector vacio y lo asigna a result; Crea un vector vacio y lo asigna a el
Asigna “None” a most_recent_elem
Calcula LENGTH(xs) y asigna el resultado a Ixs
Asigna 1 ae_aux
FOR 1<e<Ixs
IF xs(e) ~= most_recent_elem
Almacena xs(e) en result(e_aux); Asigna xs(e) en most_recent_elem;
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Calcula e_aux + 1 y asigna el resultado en e_aux; Asigna0ac
ELSEIF xs(e) == most_recent_elem
Calculac + 1 yasigna el resultado a ¢
IFc==
Asigna xs(e) en el
END IF
END IF
END FOR
Agrupa result y el y asigna el resultado a tab_res
Devuelve tab_res

END FUNCTION

FUNCTION sg_mod(In_comp, map_subg, cl, idtsec, idtpriml)

Calcula LENGTH(cl) y asigna el resultado a le_cl
Evalla dict_create(map_subg(2),map_subg(1)) y asigna el resultado a map_nsg
FOR1<i<le_cl
Alamacena In_comp(cl(i)) en com_i
Almacena com_i(1) en sg; Almacena com_i(2) en sgd
Almacena sg(1) en ingcomp_el; Almacena idtsecl(EVSTR(cl(i)) en idtsec_i
Almacena idtpriml(EVSTR(cl(i))) en idtprim_i

IF LENGTH(sgd) ~= 0
FOR 1 <j < LENGTH(incomp_el)
IF sgd(j) ~= lista vacia
Asigna sgd(j) asgd_j
IF sgd_j(3) == search_value(map_nsg,idtsec_i(j))
Asigna sgd_j(1) a idtsec_i(j); Asigna sgd_j(2) a idtprim_i(j)
END IF
END IF
END FOR
Asigna idtsec_i a idtsecl(i); Asigna idtprim_i a idtprimi(i)
END IF
END FOR
Crea una lista vacia y asigna el resultado a idtsecn
Crea una lista vacia y asigna el resultado a idtprimn

FOR 1 <i< LENGTH(idtsecl)
Une idtsecn e idtsecl(i) y asigna el resultado a idtsecn
Une idtprimn e idtpriml(i) y asigna el resultado a idtprimn
END FOR
Agrupa idtsecn, idtprimn, idtsecl, idtpriml y asigna el resultado a Isp
Devuelve Isp
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| END FUNCTION

FUNCTION id_comp_Rk_Qk(map_subg,map_g,I_gcomp,In_comp,cl)
Crea una lista vacia y asigna el resultado a idtsecl
Crea una lista vacia y asigna el resultado a idtpriml

FOR 1 <i<LENGTH(l_gcomp)
Asigna |_gcomp(i) a |_gcomp_i
Crea una lista vacia y asigna el resultado a filaux1;
Crea una lista vacia y asigna el resultado a filaux2;

FOR 1 <j<LENGTH(l_gcomp_i)
Evalla search_value(map_subg,l_gcomp_i(j)) y asigna el resultado a filaux1(j)
Evalla search_value(map_g,I_gcomp_i(j)) y asigna el resultado a filaux2(j)
END FOR
Asigna filaux1 a idtsecl(i); Asigna filaxu2 a idtprimi(i);
END FOR

Evalda sg_mod(In_comp,map_subg,cl,idtsecl,idtpriml) y asigna el resultado a Isp
Asigna Isp(1) a idtsec; Asigna Isp(2) a idtprim; Asigna Isp(3) a idtsecl

Evalla SORT (idtsec) y asigna el resultado a idtsec

Evallia SORT (idtprim) y asigna el resultado a idtprim

Evalla dict_create(map_subg(2),map_g(2)) y asigna el resultado a map_itdsp
Evalla take_once_adjacement_dups2(idtsec) y asigna el resultado a idtsec_el
Asigna idtsec_el(1) a idtsec_ab

FOR 1 <i< LENGTH(idtsec_ab)
Evalla search_value(map_idtsp,idtsec_ab(i)) y asigna el resultado a
idtprim_nab(i)

END FOR

Evalla dict_create(map_subg(2), map_subg(1)) y asigna el resultado a map_nsg
Crea una lista vacia y asigna el resultado a Isc_ab
FOR 1 < i< LENGTH(idtsec)

Evalla search_value(map_nsg,idtsec(i)) y asigna el resultado a Isc_ab(i)
END FOR
Agrupa a idtprim_nab, idtsec_ab, Isc_ab e idtsecl y asigna el resultado a res_Ipsc
Devuelve res_Ipsc

END FUNCTION
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FUNCTION val_amk(lkp_amk,idt)

Calcula LENGTH(idt) y asigna el resultado a n
Crea una lista vacia y asigna el resultado a tab_amk
FOR1<i<n
Crea un vector vacio y asigna el resultado a tab_amk_aux
FOR1<j<n
Asigna idt(j) a c; Asigna idt(i) a f
Asigna lkp_amk(f,c) a tab_amk_aux(j)
END FOR
Asigna tab_amk_aux a tab_amk(i)
END FOR

Crea una lista vacia y la asigna a tab2; Crea un vector vacio y lo asigna a loc
FOR 1 <i<LENGTH(tab_amk)
Asigna tab_amk(i) a taux; Crea un vector vacio y lo asigna a fil_aux
FOR 1 <j < Itaux
IF taux(j) ~= “NA”
Asigna EVSTR(taux(j)) y asigna el resultado a fil_aux(j)
ELSE
Agrupa en una listaa iy jyasigna el resultado a loc
END IF
END FOR
Asigna fil_aux a tab2(i)
END FOR

Asigna tab2 a tab_amk
Calcula LENGTH(tab_amk(1)) y asigna el resultado a If
Crea un vector vacio y asigna el resultado a Ifs
Calcula las dimensiones de tab_amk y asigna el resultado a vitab
Asigna vitab(1) a Itab; Asigna LENGTH(tab_amk) a Itab
FOR1<i<lItab

Calcula LENGTH(tab_amk(i)) y asigna el resultado a Ifs(i)
END FOR

IF AND(Ifs) == If
Asigna 1 a amk_vl
ELSE
Asigna 2 a amk_vl
END IF
Agrupa tab_amk, amk_vl y loc y asigna el resultado a t_ amk_vl_loc
Devuelve t amk_ vl _loc

END FUNCTION
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FUNCTION dict_create(field_col, value_col)

Agrupa field_col y value_col y asigna el resultado a map
Devuelve map

END FUNCTION

FUNCTION dict_mapping(pathDir)

Utilizando pathDir, establece la carpeta de trabajo

Utilizando pathDir, establece el directorio de tab_Rk_Qk.csv y asigna el resultado a
direc2

Utilizando pathDir, establece el directorio de tab_amk.csv y asigna el resultado a
direc3

Realiza csvRead(direc2)? y asigna el resultado a tabRk_QkO

Realiza csvRead(direc3) y asigna el resultado a tab_amkO

Evalla tab_split(tabRk_QkO0) y asigna el resultadoa tabRk Qk1

Evalla tab_eval(tabRk_Qk1) y asigna el resultadoa lookupRk_Qk

Evalla tab_split(tab_amkO0) y asigna el resultadoa tab_amk1

Evalla col_extract(tabRk _Qk1, 3) y asigna el resultado a sub_g

Evalla col_extract(lookup_Rk_QKk, 1) y asigna el resultado a num_prim

Evalla col_extract(lookup_Rk_QKk, 2) y asigna el resultado a num_sec

Crea un vector con elementos entre 1 y 108 y asigna el resultado a num_sec2
Evalla dict_create(num_sec,num_sec?2) y asigna el resultado a mapping_RQ
Evalla dict_create(sub_g,num_sec) y asigna el resultado a mapping_subg
Evalla dict_create(sub_g,num_prim) y asigna el resultado a mapping_g
Agrupa mapping_subg y mapping_g Yy asigna el resultado a map_sg_g

Agrupa lookupRk_Qk y mapping_RQ y asigna el resultado a lookmap_RQ
Agrupa map_sg, tab_amk1 y lookmap_RQ y asigna el resultado a map3

END FUNCTION

FUNCTION search_value(tab,key)

Asigna tab(1) y asigna el resultado a field_value_col,;
Asigna tab(2) y asigna el resultado a value_col;
Calcula LENGTH(value_col) y asigna el resultado a longt
FOR 1 <i<longt

IF key ==field_value_col(i)

21 En Python, fue necesaria la utilizacion de una funcién adicional para la lectura de los archivos csv
tab Rk _Qk.csv y tab_amk.csv
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Asigna value_col(i) a value
END IF
END FOR

END FUNCTION

FUNCTION tabs_RQ_av(pathDir, 12_comp,cl)

Crea una lista vacia y asigna el resultado a ingcomp;
Crea una lista vacia y asigna el resultado a nt; Crea una lista vacia y asigna el
resultado a sgd

FOR 1<i<LENGTH(cl)
Asigna 12_comp(cl(i)) a comp_i
Asigna comp _i(1) a sg; Asigna comp_i(2) a sgd(i)
Asigna sg(1) a ingcomp(i); Asigna sg(2) a nt(i)
END IF

Evalla dict_mapping(pathDir) y asigna el resultado a map3

Asigna map3(1) a map_sg_g; Asigna map3(2) a tab_amkli,;

Asigna map3(3) a lookup_Rk_Qk

Asigna lookmap_RQ(1) a lookup_Rk_Qk; Asigna lookmap_RQ(2) a mapping_RQ
Asigna map_sg_g(1) a mapping_subg; Asigna map_sg_g(2) a mapping_g

Evallda id_comp_Rk_Qk(mapping_subg,mapping_g,ingcomp,l2_comp,cl) y asigna
el resultado a Ipsg

Asigna Ipsg(1) a |_prim_nab; Asigna Ipsg(2) a |_sec_ab;

Asigna Ipsg(3) a g_ab; Asigna Ipsg(4) a num_gru;

Realiza ZEROS(LENGTHY(l_sec_ab),LENGTH(ingcomp)) y asigna el resultado a
vki
FOR 1 <i<LENGTH(l sec_ab)
FOR 1 <k < LENGTH(cl)
Asigna num_gru(k) a num_gru_k; Asigna nt(k) a nt_k
FOR 1<j<LENGTH(num_gru_Kk)
IF |_sec_ab(i) == num_gru_Kk(j)
Asigna nt_k(j) a vki(i,k)
END IF
END FOR
END FOR
END FOR

Evallda val_amk(tab_amkl, |_prim_nab) y asigna el resultado at_amk_vl_loc
Asignat_amk_ vl _loc(1) y asigna el resultado a tab_amk?2
Asignat amk vl loc(2) y asigna el resultado a amk vl
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Asigna t_amk_vl_loc(3) y asigna el resultado a loc
Crea un vector vacio y lo asigna a sv

IF amk vl ==
Calcula LENGTH(loc) y asigna el resultado a |
FOR1<i<I
Asigna loc(i) a ub; Asigna ub(1) a ubf; Asigna ub(2) a ubc;
Asigna “El parametro a(ubf,ubc) no se encuentra disponible” a s1
Asigna “,ubf,ubc” a s2; Agrupa a sl ys2y asigna el resultado a sv(i)
END FOR
Asigna “Pruebe otro metodo para el calculo de los coeficientes de actividad” a
tab_amk
END IF

FOR 1 <i<LENGTH(l sec_ab)
Evalla search_value(mapping_RQ,l sec_ab(i)) y asigna el resultado a idl
Asigna lookup_Rk_Qk(idl,3:$) a tab_Rk_Qk

END FOR

Agrupa tab_Rk_Qk, tab_amk?2, vki y sv y asigna el resultado a |_tabs

END FUNCTION

opc

FUNCTION mat_carB(n,car,opi)

FOR1<i<n
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st2A(i)
FOR1<j<n
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a stA
Utilizando stA, crea una cadena de caracteres a ser impresa
Une stA y st2A(i) y guarda el resultado a en st2A(i)
END FOR
END FOR

FOR1<i<n
FOR1<j<n
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st2B(i,j)
END FOR
END FOR

FOR1<i<n
Calcula STRSPLIT(st2A(i), “, ) y asigna el resultado a st2A_aux
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FOR1<j<n
Almacena st2A_aux(j) en st2B(i,j)
END FOR
END FOR
PRINT st2B

END FUNCTION

FUNCTION ingreso_constantesB(car,car2,stl,tpc)

Calcula LENGTH(car) y asigna el resultado a n
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
FOR1<i<n
IF tpc ~=0
IFi==
Asigna tpc(1) a prop_c(i)
ELSEIFi ==
Asigna tpc(2) a prop_c(i)
ELSE
INPUT propiedad correspondiente a car(i) del compuesto stl y asigna el
resultado a prop_c(i)
END IF
ELSEIF tpc ==
INPUT propiedad correspondiente a car(i) del compuesto stl y asigna el
resultado a prop_c(i)
END
END FOR
PRINT “propiedades correctas del compuesto st1? 1. Si 2. No”
PRINT *“car(i) = prop_c(i)?”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

END FUNCTION

FUNCTION mat_valB(n,car,opi)

Asigna 2 aind

WHILE ind ==
Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a Bcof
Crea un vector vacio y asigna el resultado a B_stv
Crea una lista vacia y asigna el resultado a sub_|
Asigna 1 a k
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FOR1<i<n
FOR1<j<n
IFj==i
INPUT coeficiente del virial B(i,j) y asigna el resultado a B_stv(k)
Agrupa iy jy asigna el resultado a sub_I(k)
Calcula k + 1 y asigna el resultado a k
Asigna B_stv(k) a Bcof(i,j); Asigna Bcof(i,j) a Bcof(j,i)
END IF
IF opi ==
IFj>i
INPUT coeficiente del virial B(i,j) y asigna el resultado a B_stv(k)
Agrupa iy jy asigna el resultado a sub_I(k)
Calcula k + 1 y asigna el resultado a k
Asigna B_stv(k) a Bcof(i,j); Asigna Bcof(i,j) a Bcof(j,i)
END IF
END IF
END FOR
END FOR

Calcula LENGTH(ni) y asigna el resultado a ni

PRINT “Datos correctos? 1. Si 2. No”

FOR 1 <k < ni
Guarda sub_I(k) y asigna el resultado a ij; Asigna ij(1) a i; Asigna ij(1) a j;
PRINT “Coeficiente del virial B(i,j)”
PRINT B_stv(k)

END FOR

INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE

END FUNCTION

FUNCTION B_tab(n, name, opi, opB, catalog)

IF opB ==
Asigna “La temperatura critica (tc) en K” a cad(1)
Asigna “La presion critica (pc) en bar” a cad(2)
Asigna “El volumen critico (vc) en cm”3/mol” a cad(3)
Asigna “El factor de compresibilidad critico (zc)” a cad(4)
Asigna “El factor acéntrico (o) a cad(b)
Asigna “(Tc K)” a cad(1)
Asigna “(Pc bar)” a cad(2)
Asigna “(Vc en cm”3/mol)” a cad(3)
Asigna “?” a cad(4)
Asigna “?” a cad(5)
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FOR1<i<n
Asigna catalog(i) a catalog_i
Asigna catalog_i(3) a bec

IF LENGTH(bec) ==
Asigna bec(1) a bk; Asigna bec(2) a eco
IF bk ==
IF eco ==
Asigna catalog_i(4) a cpre
Asigna cpre(2) a tc; Asigna cpre(3) a pc
Agrupa a tcy pc y asigna el resultado a tpc
Evalla ingreso_constantesB(cad,cad2,name(i),tpc) y asigna el resultado
a prBt
END IF
END IF
ELSE
Asigna 0 a tpc
Evalla ingreso_constantesB(cad,cad2,name(i),tpc) y asigna el resultado a
prBt
END IF
Asigna prB(i,:) a prBt
END FOR
Asigna prB(:,:) aB

ELSEIF opB ==
IF opi ==
Asigna “B” a car
Evalla mat_carB(n,car,opi)
Evalla mat_valB(n,car,opi) y asigna el resultado a B
ELSEIF opi ==
Asigna “B” a car
Evalla mat_carB(n,car,opi)
Evalla mat_valB(n,car,opi) y asigna el resultado a B
END IF
END
Devuelve B

END FUNCTION

FUNCTION opc(op_gid,n,names,pathDir,p,t,x,imp,param_sr)

Utilizando pathDir, establece el directorio de coac y asigna el resultado a dirl
Utilizando a dirl, llama al espacio de trabajo a coac, desde coac
Utilizando pathDir, establece el directorio de cpre_ing y asigna el resultado a dir2_1

C-78




Utilizando a dir2_1, llama al espacio de trabajo a cpre_ing, desde cpre_ing

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
FOR 1<i<n
PRINT “Libro a ocupar en la busqueda de las constantes para el calculo de las
presiones de vapor, del compuesto names(i)”
INPUT namero entre 1, 2, 36 4 y asigna el resultado a bk(i)
END FOR

PRINT “Opcion correcta para la busqueda de las constantes para el calculo de las
presiones de vapor”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE
Crea una lista vacia y asigna el resultado a catalog

FOR1<i<n
PRINT “Ingreso de constantes para el compuesto names(i), opcion bk(i)”
Evalla cpre_ing(pathDir,p,t,names(i),bk(i)) y asigna el resultado a catalog(i)
END FOR

IFop _gid~=0
PRINT “método para el calculo de los coeficientes de actividad”
INPUT namero entre 1, 2 0 3 y asigna el resultado a opa

IFopa~=3
Evalla in_dat_cof(opa,n,names) y asigna el resultado a prop
ELSEIF opa ==
Agrupa pathDir y n y asigna el resultado a dirnum
Evalla in_dat_cof(opa,dirnum,names) y asigna el resultado a prop
END IF
ELSE
Asigna 0 a opa; Asigna 0 a prop
END IF

Utilizando pathDir, establece el directorio de BurbT y asigna el resultado dirl_1
IF op_gid ==
Asigna 0 a param
ELSEIF op_gid ==
Asigna param_sr(1) a opi; Asigna param_sr a opB
Evalla B_tab(n,names,opi,opB,catalog) a B; Agrupa B, opi, opB y asigna el
resultado a
param
END IF
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yBurbt(x,p,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el resultado a
catl

END FUNCTION

imp_tab

FUNCTION phitab_imp(n, carl, car3)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3

Crea una lista vacia y la asigna a stl

FOR1<i<n+2
Utiliza carl e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna a st1(i)

Une st1(i) y st3 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st3
END FOR

Utiliza car3 en una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a st4
Agrupa st3 y st4 en una lista y devuelve dicha lista

END FUNCTION

FUNCTION coactab_imp(n, carl, car3)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3
Crea una lista vacia y la asigna a st1

FOR1<i<n+2
Utiliza carl e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna a st1(i)
Une st1(i) y st3 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st3
END FOR

Utiliza car3 en una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a st4
Agrupa st3 y st4 en una lista y devuelve dicha lista

END FUNCTION
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FUNCTION pstab_imp(n, carl, car3)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3
Crea una lista vacia y la asigna a stl

FOR1<i<n+2
Utiliza carl e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna a st1(i)
Une st1(i) y st3 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st3
END FOR

Utiliza car3 en una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a st4
Agrupa st3 y st4 en una lista y devuelve dicha lista

END FUNCTION

FUNCTION comptab_imp(n, carl, car2 ,car3)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3
Crea una lista vacia y la asigna a st1

FOR1<i<n+2
Utiliza carl y car2 e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y
la asigna a st1(i)
Une st1(i) y st3 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st3
END FOR

Utiliza car3 en una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a st4
Agrupa st3 y st4 en una lista y devuelve dicha lista

END FUNCTION

imp_op_tab

FUNCTION imp_op_tab(coetf g2, n, carl, car2, car3, pathDir, imp, nfile, namel)

IF LENGTH(imp) ==

Asigna imp(1) a op_imp; Asigna imp(2) a datn
ELSE

Asigna imp(1) a op_imp
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END IF

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de imp_tab y asigna el resultado a
dirl

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a phitab_imp, coactab_imp, pstab_imp
y comptab_imp desde imp_tab

Evalua comptab_imp(n, carl, car2, car3), y asigna el resultado a tabl

Evalua pstab_imp(n, carl, car3), y asigna el resultado a tab2

Evalua coactab_imp(n, carl, car3), y asigna el resultado a tab3

Evalua phitab_imp(n, carl, car3), y asigna el resultado a tab4

Guarda tab1(1) y asigna el resultado a st3c; Guarda tab2(1) y asigna el resultado a
SGtSErda tab3(1) y asigna el resultado a st3a; Guarda tab4(1) y asigna el resultado a
SGtS;rda tabl(2) y asigna el resultado a st4c; Guarda tab2(2) y asigna el resultado a
Sthzfl)rdal tab3(2) y asigna el resultado a st4a; Guarda tab4(2) y asigna el resultado a
,S;\g:upa st3c, st3p, st3a y st3f en una lista y la asigna a st3_g
Agrupa st4c, stdp, stda y st4f en una lista y la asigna a st4 g

IF op_imp ==
PRINT “Tablas de célculo del punto de namel”

PRINT st3c; PRINT st4c; PRINT coetf_g2(1);
PRINT st3p; PRINT st4p; PRINT coetf_g2(2)
PRINT st3a; PRINT st3a; PRINT coetf_g2(3)
PRINT st3f; PRINT st3f; PRINT coetf_g2(4)

ELSEIF op_imp ==

Utilizando pathDir, crea o utiliza la carpeta “Archivos_usuario” y guarda el

resultado en dirl

Utiliza dirl, datn y nfile para formar una ruta especifica segun nfile, y guarda el

resultado en dir2

Utilizando dir2, crea una carpeta

Agrupa “comp”, “Psat”, “coet_act” y “Phi” y la guarda en cad

FOR1<i<4
Utiliza cad(i) y datn para elaborar parte del nombre de un archivo .csv y lo
guarda en name2
Utiliza dir2 y name2 para formar la ruta completa del archivo csv donde se
guardaran los datos y lo almacena en filename
Utiliza tabB(i) y de tabC(i) y coetf_g2(i) para crear titulos y escribir los datos de
coetf g2(i) en el archivo filename
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END FOR

END IF
PRINT “los archivos del punto de namel estan guardados en:”
PRINT dir2

END FUNCTION

calc ELV

FUNCTION names(n,st)

FOR1<i<n

INPUT nombre del compuesto st y asigna el resultado a idn(i)
END FOR
Devuelve idn

END FUNCTION

FUNCTION cad_comp_imp(car,n,idn)

Crea un vector vacio y asigna el resultado a st1;
Crea un vector vacio y asigna el resultado a st2
Crea una cadena de caracteres vacia y asigna el resultado a st3
Crea una cadena de caracteres vacia y asigna el resultado a st4

FOR1<i<n
Utiliza car e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna st1(i)
Utiliza car e i para construir parte de una cadena de caracteres a evaluar y la asigna
al st2(i)
Une st3 y st1(i) en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st3
Une st4 y st2(i) en una cadena de caracteres a evaluar y asigna el resultado a st4
END FOR

END FUNCTION

FUNCTION com_ing(n, name, car, sf_auxl, sf_aux2, sf_aux3)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st2
Crea un vector vacio y lo asigna a st

FOR1<i<n
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Utiliza car e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna a st(i)
Une st(i) y st2 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st2
END FOR
Realiza STRSPLIT(st2, “ ) y asigna el resultado a st2
IFn==
PRINT sf_aux1(1); PRINT sf_aux1(2);
ELSEIF n ==
PRINT sf_aux1(1); PRINT sf_aux1(2); PRINT sf_aux1(3);
ELSEIF n ==
PRINT sf_aux1(1); PRINT sf_aux1(2); PRINT sf_aux1(3); PRINT sf_aux1(4)
END IF

Asigna laind
WHILE ind ==
FOR1<i<n-1
INPUT propiedad correspondiente a st2(i) y asigna el resultado a c_st(i)
END FOR

Calcula 1 — SUM(c_st) y asigna el resultado a c_st
IFc_ comp>0
Asigna 2 aind
ELSEIF c_comp <=0
Asigna laind
PRINT sf_aux3
END IF
END WHILE

Une c_st yc_comp y asigna el resultado a c_st
Asigna c_st(:) y asigna el resultado a c(:)
Devuelve ¢

END FUNCTION

FUNCTION Calc_ELV(r_prin)

Asigna 2 aind

WHILE ind ==
PRINT “Seleccién del nimero de componentes: 2, 30 4”
INPUT namero entre 2, 3 0 4 y asigna el resultado a opC
PRINT “Seleccién de la ecuacién para el calculo ELV”
INPUT namero entre 1 0 2 y asigna el resultado a op_gid
PRINT “Ingreso de los nombres de los compuestos”
Asigna “compuesto” a st
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Evalla names(opC,st) y asigna el resultado a nameco
IF op_gid ==
PRINT “Cuenta con coeficientes del virial? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opB
IF opB ==
Asigna 2 a opB
ELSEIF opB ==
Asigna 1 a opB
END IF
PRINT *“fase vapor en estado ideal? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opi
ELSE
Asigna 1 a opB; Asigna 1 a opi
END IF

PRINT “namero y nombres de componentes, ecuacion a utilizar e informacién
ingresada de lo coeficientes del virial, correcta?”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT Presion en Kpa y asigna el resultado a p
WHILE %T
IFp<O
INPUT Presion en Kpa y asigna el resultado a p
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

INPUT Temperatura en K y asigna el resultado a t
WHILE %T
IFt<O0
INPUT Presion en Kpa y asigna el resultado a t
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

Utilizando r_prin, establece el directorio de opc y asigna el resultado a rl
Utilizando r1, llama al espacio de trabajo a opc desde opc

Asigna “x” a car

C-85




IFn==
Asigna “Ingrese la composicion molar car del nameco(1)” a sf_auxl
ELSEIF n ==
Asigna “Ingrese la composicion molar car del nameco(1) y nameco(2)” a
sf_auxl
ELSEIF n ==
Asigna “Ingrese la composicion molar car del nameco(1), nameco(2) y
nameco(3)” a sf_auxl
END IF

Asigna “Ingrese una cantidad numérica positiva” y asigna el resultado a sf_aux2
Asigna “La suma de las composiciones car debe ser igual a 1” y asigna el resultado
a sf_aux3
Evallda com_ing(n,nameco,car,sf_auxl,sf aux2,sf aux3) y asigna el resultado a x
PRINT “Presion, temperatura y composiciones correctas? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE

PRINT “imprimir los resultados iterativos del célcylo de punto de burbuja”
PRINT “1. Consola de Scilab 2. Archivo .csv 3. Ultimos célculos realizados”
INPUT namero entre 1, 2 0 3 y asigna el resultado a op_imp

IF op_imp ==

Calcula INT(RAND())*10000 y asigna el resultado a nw
ELSE

Coloca a op_imp en una lista y asigna el resultado a imp
END IF

IF op_gid ==0O0R op_gid ==

Asigna 0 a param

Evallda opc(op_gid,n,nameco,r_prin,p,t,x,imp,param) y asigna el resultado a ct
ELSEIF op_gid ==

Agrupa a opi y opB y asigna el resultado a param

Evallda opc(op_gid,n,nameco,r_prin,p,t,x,imp,param) y asigna el resultado a ct
END IF

IF op_imp ==
FOR1<i<n
PRINT “el componente i es nameco(i)”
END FOR
END IF

Asigna ct(3) at; Asigna ct(b) ay
PRINT “Temperatura del punto de Burbuja T”; PRINT t
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Asigna “y” a car; Evalta cad_comp_imp(car,n,nameco) y asigna el resultado a una
lista formada por stycar y styimp
PRINT “Composiciones y son: ”;
PRINT stycar y EVSTR(styimp)

END FUNCTION

FUNCTION rep(r_prin)

Asigna 1 a flag
WHILE flag ==
Evalda Calc_ELV/(r_prin)
PRINT “continuacion de los calculos de composiciones de equilibrio? 1 Si 2 2.
No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a flag
END WHILE
END FUNCTION

Establece la ruta del directorio de Calc_ELV y guarda el resultado en r_prin

Evalla rep(r_prin)

Composicion de equilibrio en reacciones para mezclas de gases ideales (Problema 6°).

CalcDH_DS

FUNCTION cpH_SVN(, I1)

Almacena 11(1) y lo asigna a ccp; Almacena 11(2) y lo asigna a Rcons
Almacena ccp(1) y lo asigna a A; Almacena ccp(2) y lo asigna a B
Almacena ccp(3) y lo asigna a C; Almacena ccp(4) y lo asignaa D
Calcula (A+B*t+C*t"2+D*t"-2)*Rcons y lo asigna a y

Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION cpH_Prausnitz_4ed(t, 11)

Almacena 11(1) y lo asigna a A; Almacena 11(2) y lo asigna a B
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Almacena 11(3) y lo asigna a C; Almacena 11(4) y lo asigna a D
Calcula A+B*t+C*t"2+D*t"3 y lo asigna a 'y
Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION cpH_Prausnitz_5ed(t, 11)

Almacena 11(1) y lo asigna a ccp; Almacena 11(2) y lo asigna a Rcons
Almacena ccp(1) y lo asigna a a0; Almacena ccp(2) y lo asigna a al
Almacena ccp(3) y lo asigna a a2; Almacena ccp(4) y lo asigna a a3
Almacena ccp(5) y lo asigna a a4

Calcula (a0+al*t+a2*t"2+a3*t"3+ad*t"4)*Rcons y asigna el resultado a y
Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION cpH_Perry7_1(t, 11)

Almacena I11(1) y lo asigna a C1; Almacena I1(2) y lo asigna a C2

Almacena 11(3) y lo asigna a C3; Almacena I11(4) y lo asigna a C4

Almacena I11(5) y lo asigna a C5

Calcula (C1+C2*((C3/t)/SINH(C3/t))"2+C4*((C5/t)/COSH(C5/t))"2)/1000 y asigna
el resultado a 'y

Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION cpH_Perry7_2(t, 11)

Almacena I11(1) y lo asigna a C1; Almacena I1(2) y lo asigna a C2
Almacena 11(3) y lo asigna a C3; Almacena I11(4) y lo asigna a C4
Almacena I11(5) y lo asigna a C5

Calcula (C1+C2*t+C3*t"2+C4*t"3+C5*t"4)/1000 y asigna el resultado a y
Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION cpH_Perry7_3(t, 11)

Almacena I11(1) y lo asigna a C1; Almacena I1(2) y lo asigna a C2
Almacena 11(3) y lo asigna a C3; Almacena I11(4) y lo asigna a C4
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Calcula (C1+C2*LOG(1)+C3/t+C4*t)/1000 y asigna el resultado a y
Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION cpH_Perry8_1(t, 11)

Almacena I11(1) y lo asigna a C1; Almacena I1(2) y lo asigna a C2
Almacena 11(3) y lo asigna a C3; Almacena I11(4) y lo asigna a C4
Almacena I11(5) y lo asigna a C5

Calcula (C1+C2*t+C3*t"2+C4*t"3+C5*t"4)/1000 y asigna el resultado a y
Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION cpH_Perry8 2(t, 11)

Almacena I11(1) y lo asigna a C1; Almacena I1(2) y lo asigna a C2

Almacena 11(3) y lo asigna a C3; Almacena I11(4) y lo asigna a C4

Almacena I11(5) y lo asigna a C5

Calcula (C1+C2*((C3/t)/SINH(C3/t))"2+C4*((C5/t)/COSH(C5/1))"2)/1000 y asigna
el resultado a 'y

Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION Int_cpH_evalf(t, If cpH, numc, pathDir)

IF numc ==
Evalua If_cpH(1)(t, If_cpH(2)) y asigna el resultado a 'y

ELSEIF numc > 1
Utilizando pathDir, llama al espacio de trabajo a func_def y a func_cad_impH
desde func_cad
Asigna “func” a car
Asigna If_cpH(1) a If; Asigna If_cpH(2) a Ic; Asigna If cpH(3) alv

Evalua func_def(car, numc) y asigna el resultado a vf
Ejecuta vf
Evalua func_cad_impH(car, Iv y numc), y asigna el resultado a sum_fun
Une “y = “ysum_fun y el resultado lo asigna a instr
Evalua instr
END IF
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Devuelve y

END FUNCTION

FUNCTION Int_cpS_evalf(t, If_cpS, numc, pathDir)

IF numc ==
Evalua If_cpS(1)(t, If_cpS(2)/ty asigna el resultado a 'y

ELSEIF numc > 1
Utilizando pathDir, llama al espacio de trabajo a func_def y a func_cad_impH
desde func_cad
Asigna “func” a car
Almacena If_cpS(1) en If; Almacena If_cpS(2) a lc
Almacena If_cpS(3) alv
Evalua func_def(car, numc) y asigna el resultado a vf
Ejecuta vf
Evalua func_cad_impH(car, lv, numc), y asigna el resultado a sum_fun
Une “y = “ysum_fun y el resultado lo asigna a instr
Evalua instr

END IF
Devuelve y

END FUNCTION

cK

FUNCTION conseEq(numc, T, TO, If cpH, If_cpS, pathDir, itemRom, delHO, delGO0)

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de RomberT, y asigna el resultado
adir2

Utilizando dir2, llama al espacio de trabajo a Romberg desde RomberT

Asigna 8.314 a Rcons

Agrupa a Int_cpH_evalf, If_cpH y pathDir y asigna el resultado a If_cpH_evalf
Agrupa a Int_cpS_evalf, If_cpS y pathDir y asigna el resultado a If_cpS_evalf
Asigna 0.0001 a tol

Evalua Romberg(numc, TO, T, If_cpH_evalf, itemRom, tol), y asigna el resultado a
IntH

Calcula IntH(1)/Rcons y asigna el resultado a delH

Evalua Romberg(numc, TO, T, If_cpS_evalf, itemRom y tol), y asigna el resultado a
IntS
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Calcula IntH(2)/Rcons y asigna el resultado a delS

Calcula EXP(-delG0/(Rcons*T0)) y asigna el resultado a KO

Calcula EXP(delHO*(1-TO/T)/(Rcons*T0)) y asigna el resultado a K1
Calcula EXP(-delH/T+delS) y asigna el resultado a K2

Calcula KO*K1*K2 y asigna el resultado a K

Devuelve K

END FUNCTION

FUNCTION comEq(e, mol_ini, lv, K, P)

Calcula LENGTHY(lv) y la asignaan
Crea un vector vacio y la asigna a molv
FOR1<i<n

Calcula molv(i)=mol_ini(i)+lv(i)*e
END FOR

Calcula SUM(molv) y el resultado lo asigna a molT
Crea un vector vacio y la asigna a compv; Asigna 1 a fc
FOR1<i<n

Calcula molv(i)/molT, y asigna el resultado a compv(i)

IF Iv(i) ~=0
Calcula (compv(i))Mv(i) * fc
ELSEIF Iv(i) ==
Calcula fc * 1, y el resultado lo asigna a fc
END IF
END FOR

Calcula SUM(Iv) y lo asigna a v

Calcula -K*(P~(-v))+fc y asigna el resultado a fun.
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION RIlimit( mol_ini, lv, K)

Calcula LENGTH(mol_ini) y la asignaan
Asigna 0 a cont

Crea un vector vacio y la asigna a e_limit
Crea un vector vacio y la asigna a iv
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FOR1<i<n
IFIv(i) >0
IF ABS(lv(i)) >0
Suma 1 a cont y asigna el resultado a cont
Calcula (0-mol_ini(i))/(Iv(i)) y guarda el resultado en e_limit(cont)
Guarda i en iv(cont)
END IF
END IF
END FOR

Asigna 0 a cont

Calcula LENGTH(e_limit) y lo asigna a Inr

Realiza ZEROS(Inr,n) y asigna el resultado a mol_rxn
Crea un vector vacio y lo asigna a e_res

Crea una vector vacio y lo asigna a iv2

FOR1<i<n
IF ANY(i == iv)
Suma 1 a cont y asigna el resultado a cont

FOR1<j<n
Calcula mol_ini(j)+lv(j)*e_limit(cont) y asigna el resultado a
mol_rxn(cont,j)
(cont equivale al numero de reactivos y/o productos y j al numero de especies)
END FOR

IF ALL(mol_rxn(cont,:) >0
Calcula 1 + cont2 y asigna el resultado a cont2
Almacena e_limit(cont) en e_res(cont2)
Almacena cont2 en iv2(cont)
END IF
END IF
END FOR
Almacena e_res(iv2(1)) en e_max
Devuelve fun

END FUNCTION

defK

FUNCTION ing_delHG(op_Kri, T0O,v,names)

Calcula LENGTH(v) y asigna el resultado a n
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Asigna 2 aind
WHILE ind ==

FOR1<i<n
IF v(i)~=0
INPUT calor de formacion de names(i) y asigna el resultado a delHf(i)

IF op_Kri ==
INPUT calor de formacion de names(i) y asigna el resultado a delGf(i)
END IF

END IF
END FOR

PRINT “calores de formacidn y energias de Gibbs de formacion correctos? 1. Si 2.
N011
INPUT namero entre 1y 2, y asigna el resultado a ind
ENDWHILE

Asigna 0 a delHrxn y a delGrxn
FOR1<i<n
IF v(i)~=0
Calcula delHrxn0 + v(i)*delHf(i) y asigna el resultado a delHrxn0

IF op_Kri ==
Calcula delGrxn0 + v(i)*delGf(i) y asigna el resultado a delGrxn0
END IF
END IF
END FOR
Agrupa delHrxn0 y delGrxn0 y asigna el resultado a del[HGrxn0
Devuelve del[HGrxn0

ENDFUNCTION

FUNCTION defConsEq(datc, T, P, v, pathDir)

Calcula LENGTH(v) y asigna el resultado a n
PRINT *“disponibilidad de la constante de equilibrio: Si (1) No(2)?”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a op_vK

IFop_VvK ==
INPUT constante de equilibrio y asigna el resultado a K
WHILE %T
IFK>0
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Sale del ciclo
ELSE
INPUT constante de equilibrio y asigna el resultado a K
END IF
END WHILE
ELSEIF op_VvK ==
PRINT “cambio de entalpia, funcién independiente de la temperatura? 1. Si 2. No*
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a op_Kri

IF op_Kri ==
INPUT temperatura de referencia TO y asigna el resultado a TO
WHILE %T
IFTO>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT temperatura de referencia TO y asigna el resultado a TO
END IF
END WHILE

INPUT constante de equilibrio a la temperatura de referencia TO y asigna el
resultado a KO
WHILE %T
IFKO>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT constante de equilibrio a la temperatura de referencia TO y asigna el
resultado a KO
END IF
END WHILE

INPUT cambio de entalpia de reaccion a la temperatura de referencia TO y asigna
el resultado a delHrxn0

Evalla ing_delHG(op_Kri, TO,v,names) y asigna el resultado a del[HGrxn0
Asigna delHGrxn0(1) a delHrxn0

Asigna 8.314 a Rcons

Calcula KO*EXP(-(delHrxn0/Rcons)*(1/T-1/T0)) y asigna el resultado a K

ELSEIF op_Kri ==
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de ccp_ing y lo asigna a
ring
Utilizando ring, llama al espacio de trabajo a ccp_ing, desde ccp _ing
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Establece la ruta del directorio de cK y lo asigna a rcK
Utilizando rcK, llama al espacio de trabajo a consEq, desde cK

INPUT temperatura de referencia TO y asigna el resulato a TO
WHILE %T
IFTO>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT temperatura de referencia TO y asigna el resulato a TO
END IF
END WHILE

INPUT cambio de entalpia de reaccion a TO y asigna el resultado a delHrxn0
Evalla ing_delHG(op_Kri, TO,v,names) y asigna el resultado a del[HGrxn0
Asigna delHGrxn0(1) a delHrxn0; Asigna del[HGrxn0(2) a delGrxn0;
Asigna 8.314 a Rcons

Asigna datc(1) a numR,; Asigna datc(2) a numP; Asigna datc(3) a numl
Calcula numR + numP y asigna el resultado a numP2

Calcula numP2 + numl y asigna el resultado a numl2

Crea una lista vacia y la asigna a bk

PRINT “libro a utilizar para el calculo de las capacidades calorificas ...”

FOR1<i<n
if v(i)~=0
PRINT “compuesto names(i)? ”
INPUT numero entre 1, 2, 3, 4 0 5y asigna el resultado a bk(i)
END FOR

PRINT “temperatura de referencia TO y libros a usar correctos?”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE

Crea una lista vacia y la asigna a catalog

FOR1<i<n

IFv(i)~=0
PRINT “constantes para el calculo del cp del compueto names(i)”
Evalla ccp_ing(pathDir,names(i),bk(i),Rcons) y asigna el resultado a
catalog(i)

END IF

END FOR

Crea una lista vacia y asigna el resultado a vn

FOR1<i<n
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IFv(@)~=0
Almacena v(i) en vn(i)
ENDIF
END FOR

Calcula LENGTH(vn) y asigna el resultado a nw
Crea una lista vacia y la asigna a Ic; Crea una lista vacia y la asigna a If

FOR1<i<nw

Guarda catalog(i) en compt; Guarda compt(1) en valc; Guarda compt(2) en

valf
IF LENGTH(compt) ==
Agrupa a valc y Rcons y guarda el resultado en valc
END IF
Almacena valc en Ic(i); Almacena valf en If(i)
END FOR

Agrupa If, Ic y vn en If_cpH; Agrupa If, Icy vn en If_cpS
Asigna 10 a itemRom
Evalta conseq(nw, T,TO,If cpH,If cpS,pathDir,itemRom,delHrxn0,
delGrxn0) y asigna el resultado a K
END IF
END IF
Devuelve a K

END FUNCTION

ccp_ing

FUNCTION tab_c(bk, eco)

IF bk ==

Agrupa los caracteres “A”, “B”, “C” y “D” y asigna el resultado a car
ELSEIF bk ==

Agrupa los caracteres "a0","al","a2","a3" y"a4" y asigna el resultado a car

ELSEIF bk ==
IF eco ==

ELSEIF eco ==

ELSEIF eco ==
Agrupa los caracteres "C1","C2","C3" y "C4" y asigna el resultado a car

Agrupa los caracteres "C1","C2","C3","C4" y"C5" y asigna el resultado a car

Agrupa los caracteres "C1","C2","C3","C4" y"C5" y asigna el resultado a car
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END IF
ELSEIF bk ==

IF eco ==
Agrupa los caracteres "C1","C2","C3","C4" y"C5" y asigna el resultado a car

ELSEIF eco ==
Agrupa los caracteres "C1","C2","C3","C4" y"C5" y asigna el resultado a car

END IF

ELSEIF bk ==
Agrupa los caracteres "A","B","C" y"D" y asigna el resultado a car

END IF
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION ingreso_constantes(bk,eco,st1)

Evalla tab_c(bk, eco) y asigna el resultado a car
Calcula LENGTH(car) y asigna el resultado a n
Asigna 2 aind

WHILE ind ==
FOR1<i<n
INPUT valor numérico correspondiente a car(i) y asigna el resultado a ccp(i)

END FOR

PRINT “Constantes para el calculo de las capacidades calorificas correctas? 1. Si 2.

N011
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE
Devuelve ccp

END FUNCTION

FUNCTION ccp_ing(pathDir, st1, bk, Rcons)

Establece la ruta del directorio de CalcDH_DS.sci y lo guarda en dirl
Utilizando dirl llama al espacio de trabajo a CalcDH_DS

IF bk ==
PRINT “tipo de ecuacion de la capacidad calorifica?”

INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
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WHILE %T
IF eco ~=[1, 2, 3]
PRINT “tipo de ecuacion de la capacidad calorifica?”
INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
ELSE
Sale del ciclo
END IF

ELSEIF bk ==
PRINT “tipo de ecuacion de la capacidad calorifica?”

INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
WHILE %T
IF eco ~=[1, 2]
PRINT *“tipo de ecuacion de la capacidad calorifica?”
INPUT namero entre 1, 2 y 3 y asigna el resultado en eco
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE
END IF

IF bk ==
Asigna 0 a eco
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a ccp
Agrupa a ccp y cpH_Prausnitz_4ed y asigna el resultado a catgl

ELSEIF bk ==
Asigna 0 a eco
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a ccp
Agrupa a ccp y cpH_Prausnitz_5ed y asigna el resultado a catgl

ELSEIF bk ==
IF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a ccp
Agrupa a ccp y cpH_Perry7_1 y asigna el resultado a catgl

ELSEIF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a ccp
Agrupa a ccp y cpH_Perry7_2 y asigna el resultado a catgl

ELSEIF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a ccp
Agrupa a ccp y cpH_Perry7 3y asigna el resultado a catgl
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END IF
ELSEIF bk ==
IF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,st1) y asigna el resultado a ccp
Agrupa a ccp y cpH_Perry8 1 y asigna el resultado a catgl

ELSEIF eco ==
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,stl) y asigna el resultado a ccp

Agrupa a ccp y cpH_Perry8 2 y asigna el resultado a catgl
END IF

ELSEIF bk ==
Asigna 0 a eco
Evalla ingreso_constantes(bk,eco,st1) y asigna el resultado a ccp

Agrupa a ccp, cpH_SVN y Rcons y asigna el resultado a catgl
END IF

Devuelve catgl

END FUNCTION

func_cad

FUNCTION lab_imp(name,car)

Calcula LENGTH(name) y asigna el resultado a In
FOR1<i<lIn

Une car y name(i) y asigna el resultado a Icar(i)
END FOR

Devuelve Icar

END FUNCTION

FUNCTION names(n,st)

FOR1<i<n

INPUT nombre del compuesto st y asigna el resultado a idn(i)
END FOR

Devuelve idn

END FUNCTION
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FUNCTION cad_comp_imp(car, car2, car3, n)

Evalla lab_imp(car2,car3) y asigna el resultado a car2
Crea un vector vacio y la asigna a stl1

Crea un vector vacio y la asigna a st2

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4

FOR1<i<n
Utiliza car2(i) para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna st1(i)

Utiliza i y car para construir parte de una cadena de caracteres a evaluar y la asigna
al st2(i)

Une st3 y st1(i) en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st3
Une st4 y st2(i) en una cadena de caracteres a evaluar y asigna el resultado a st4
END FOR
Agrupa a st3 y st4 y devuelve el resultado

END FUNCTION

(En esta funcion se toman en cuenta la posibilidad de que n sea igual o mayor de 2
elementos, o que i se encuentre al principio, medio o final de la cadena de caracteres
final)

FUNCTION com_ing(n, car, car2, sf_auxl, sf_aux2, sf_auxextra)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st2
FOR i se encuentraentre 1y n
Utiliza car y car2(i) para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna al st(i)
Une st(i) y st2 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a
st2
END FOR

PRINT sf_auxl
IF LENGTH(sf_auxextra) ~=0
FOR 1 <i< LENGTH(sf_auxextra)
PRINT sf_auxextra(i)
END FOR
END IF
FOR1<i<n
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PRINT st2(i)

INPUT valores numéricos y asigna el resultado c(i)
WHILE %T
IFc(i)<O
PRINT sf _aux2
PRINT sf auxl
PRINT st2(i)
INPUT valores numéricos y asigna el resultado c(i)
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE
END FOR
Devuelve ¢

END FUNCTION

FUNCTION func_def(car, n)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4
FOR1<i<n
Utiliza car e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna a st2(i)
Une st2(i) y st4 en una cadena de caracteres a evaluar y asigna el resultado a st4
END FOR
Devuelve st4

END FUNCTION

FUNCTION func_cad_impH(car, lv, n)
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4

FOR1<i<n
Utiliza car, Iv e i para construir parte de una cadena de caracteres a evaluar y la
asigna a st2(i)
Une st2(i) y st4 en una cadena de caracteres a evaluar y asigna el resultado a st4
END FOR
Devuelve st4

END FUNCTION
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FUNCTION func_cad_impS(car, v, n)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st4
Crea una lista vacia y la asigna a st2

FOR1<i<n
Utiliza car, Iv e i para construir parte de una cadena de caracteres a evaluar y la
asigna a st2(i)
Une st2(i) y st4 en una cadena de caracteres a evaluar y asigna el resultado a st4
END FOR
Devuelve st4

END FUNCTION

Calc_EqC

FUNCTION Calc_EqC(r_prin)

Establece la ruta del directorio de cK y guarda el resultado en dirl
Utilizando a dirl, llama al espacio de trabajo a defConsEq, desde cK
Establece la ruta del directorio de func_cad y guarda el resultado en dir2
Utilizando a dir2, llama al espacio de trabajo a names, com_ing y
cad_comp_imp, desde func_cad

Establece la ruta del directorio de defK y guarda el resultado en dir3

Utilizando a dir3, llama al espacio de trabajo a defConsEq, comEq y Rlimit, desde
defkK

Establece la ruta del directorio de rootRegulaFA_mod y guarda el resultado en dir4
Utilizando a dir4, llama al espacio de trabajo a rootRegulaFA_mod, desde
rootRegulaFA_mod

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT namero de reactivos y asigna el resultado a numR
WHILE %T
IFnumR <0
INPUT nimero de reactivos y asigna el resultado a numR
ELSE
Sale del ciclo
END
END WHILE

Asigna “reactivos” a st
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Evalla names(numR,st) y asigna el resultado a nameR

Asigna “n0_" a car

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux1

Crea una lista vacia y la asigna a sf_auxextra

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux2

Evalda com_ing(numR,car,nameR,sf_auxl,sf_aux2,sf_auxextra) y asigna el
resultado a CantR

Asigna “v_" a car
Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux1
Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux1B
Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux1C
Agrupa sf_aux1B y sf_aux1C y asigna el resultado a sf_auxextra
Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux2
Evalda com_ing(numR,car,nameR,sf_auxl,sf_aux2,sf_auxextra) y asigna el
resultado a vR
Calcula vR * -1y asigna el resultado a VR
PRINT “nGmero de reactivos, nombres, cantidades molares iniciales y nimeros
estequiométricos correctos? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT numero de productos y asigna el resultado a numP
WHILE %T
IF numP <0
INPUT numero de productos y asigna el resultado a numP
ELSE
Sale del ciclo
END
END WHILE

Asigna “productos” a st

Evalda names(numP,st) y asigna el resultado a nameP

Asigna “n0_" a car

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux1

Crea una lista vacia y la asigna a sf_auxextra

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux2

Evalda com_ing(numP,car,nameP,sf_aux1,sf_aux2,sf_auxextra) y asigna el
resultado a CantP

Asigna “v_" a car
Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_auxl
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Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux1B

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux1C

Agrupa sf_aux1B y sf_aux1C y asigna el resultado a sf_auxextra

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux2

Evalda com_ing(numP,car,nameP,sf_aux1,sf_aux2,sf_auxextra) y asigna el
resultado a vP

PRINT “ntmero de productos, nombres, cantidades molares iniciales y nimeros
estequiometricos correctos? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

Une nameR y nameP y asigna el resultado a namT
Une CantR y CantP y asigna el resultado a Cant

Une VR y VP y asigna el resultado a v

PRINT “presencia de compuestos inertes? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a Cml

Asigna 0 a numl
IF Cml ==
WHILE ind ==
INPUT nimero de compuestos inertes y asigna el resultado numl
Asigna “compuesto inerte” a st
Evalda names(numl,st) y asigna el resultado a namel

Asigna “n_" a car

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_auxl

Crea una lista vacia y la asigna a sf_auxextra

Crea una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a sf_aux2

Evalda com_ing(numP,car,nameP,sf_aux1,sf_aux2,sf_auxextra) y asigna el
resultado a Cantin

Realiza ZEROS(LENGTH(numl)) y asigna el resultado a vl
Une namT y namel y asigna el resultado a namT
Une Cant y Cantln y asigna el resultado a Cant
PRINT “ntmero, nombres y cantidades molares de compuestos inertes correctos?
1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE
END IF

Calcula LENGTH(Cant) y asigna el resultado a n
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
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INPUT temperature de reaccion y asigna el resultado a T
INPUT presién de reaccion y asigna el resultado a P

PRINT “temperatura y presion correctas? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

Agrupa numR, numP y numl y asigna el resultaldo a datc
Evalla defConsEq(datc, T,P,v,r_prin,namT) y asigna el resultado a K
Evalda Rlimit(Cant,v,K) y asigna el resultado a e0

Asigna 0.00001 a tol; Asigna 100 a imax;

Agrupa Cant, v, Ky P y asigna el resultado a param

Asigna 0.0000005 a h; Calcula e0 — h y asigna el resultado a e0;

Agrupa 0+h y e0 y asigna el resultado bracket

Evalla rootRegulaFA_mod(e0,comEq,param,tol,imax,store=%T ,bracket) y asigna
el resultado a vm1l

Calcula las dimensiones de vm1 y asigna el resultado a s; Guarda s(1) a fil

Guarda vm1(fil,2) ene_eq

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a molv;
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a compv;
FOR1<i<n

Calcula Cant(i)+v(i)*e_eq y almacena el resultado en molv(i)
END FOR
Calcula SUM(molv) y asigna el resultado a molT

FOR1<i<n
Calcula molv(i)/molT y almacena el resultado en compv(i)
END FOR

Calcula numR + numP y asigna el resultado a numP2
Almacena molv(1:numR) en R; Almacena molv(numR+1:numP2) en P
Almacena compv(1:numR) en cR; Almacena compv(numR+1:numP2) en cP

PRINT constante de equilibrio
PRINT grado de avance de reaccion

Asigna “R” a car; Asigna “n_" a car3

EvalGa cad_comp_imp(car,nameR,car3,numR) y asigna el resultado a una lista
formada por stRcar y stReval

Utiliza stRcar para crear una cadena de caracteres y asigna el resultadoa a stRc

Asigna “P” a car; Asigna “n_" a car3
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EvalGa cad_comp_imp(car,nameP,car3,numP) y asigna el resultado a una lista
formada por stPcar y stPeval
Utiliza stRcar para crear una cadena de caracteres y asigna el resultadoa a stPc

PRINT “cantidades molares de reactivos: “; PRINT stRc y EVSTR(stReval)
PRINT “cantidades molares de productos: *“; PRINT stPc y EVSTR(stPeval)

Asigna “cR” a car; Asigna “c_" a car3

EvalGa cad_comp_imp(car,nameR,car3,numR) y asigna el resultado a una lista
formada por stRcar y stReval

Utiliza stRcar para crear una cadena de caracteres y asigna el resultadoa a stRc

Asigna “cP” a car; Asigna “c_" acar3

EvalGa cad_comp_imp(car,nameP,car3,numP) y asigna el resultado a una lista
formada por stPcar y stPeval

Utiliza stPcar para crear una cadena de caracteres y asigna el resultadoa a stPc

PRINT “composiciones molares de reactivos: “; PRINT stRc y EVSTR(stReval)
PRINT “composiciones molares de productos: “; PRINT stPc y EVSTR(stPeval)

IF Cml ==
Calcula numP2 + numl y asigna el resultado a numl2
Almacena molv(numP2+1:numl2) en I; Almacena compv(numP2+1:numli2) en
cl
Asigna “I” a car; Asigna “n_" a car3
Evalta cad_comp_imp(car,namel,car3,numl) y asigna el resultado a una lista
formada por stlcar y stleval
Utiliza stlcar para crear una cadena de caracteres y asigna el resultadoa a stlc

PRINT “cantidades molares de compuestos inertes: “; PRINT stic y
EVSTR(stleval)

Asigna “cl” a car; Asigna “c_" a car3

Evalta cad_comp_imp(car,namel,car3,numl) y asigna el resultado a una lista
formada por stlcar y stleval

Utiliza stlcar para crear una cadena de caracteres y asigna el resultadoa a stlc

PRINT “composiciones molares de compuestos inertes: “; PRINT stlc y
EVSTR(stleval)
END IF

END FUNCTION

C-106




FUNCTION rep(r_prin)

Asigna 1 a flag
WHILE flag ==
Evalta Calc_EqC(r_prin)
PRINT “continuar con los calculos de ”
PRINT “continuacion de los calculos de composiciones de equilibrio? 1 Si 2 2.
No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a flag
END WHILE

END FUNCTION

Establece la ruta del directorio de Cal_EqC y guarda el resultado en r_prin
Evalla rep(r_prin)
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C.4 Asignatura: Operaciones Unitarias |

f_fric

FUNCTION FD_flujo_laminar(Re)

Calcula 64/Re, y asigna el resultado a fd
return fd

END FUNCTION

FUNCTION FD_flujoturc_tub_rug VK(D, rug)

Calcula 1.14 -0.869 * LOG(rug/D) (ecuacion de Von Karman) y asigna el resultado a
res_par

Calcula (res_par**-1)**2 y asigna el resultado a fd

Devuelve fd

END FUNCTION

FUNCTION FD_flujotr_Col(fd, rug, Re, D)
Calcula - 1/(fd**0.5)-0.869 * LOG(rug/(3.7*D)+2.523/(Re*(fun**0.5))) y asigna el
resultado a fun
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION Reynolds(v, D, vis_c)

Calculav * D/ vis_c, y asigna el resultado a Re
Devuelve Re

END FUNCTION

FUNCTION vel(Q, D)

Calcula 4 * Q/(r * D"2), y lo asigna a v.
Devuelve v
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| END FUNCTION

FUNCTION Q_calc(veloc, D)

Calcula 0.25 * © * D2 * veloc, y asigna el resultado a g
Devuelve g

END FUNCTION

FUNCTION calc_fdarcy_col(parRe, Q, D, rug, fdir, op)

Utilizando fdir, establece la ruta del directorio de rootSecantePlus2Ap2, y asigna el
resultado a dir_metnum;

Utilizando dir_metnum, llama al espacio de trabajo, a rooSecantePlus2A desde
rooSecantePlus2 Ap2.

IF la LENGTH(op) ==
Asigna op(1) a oph, y op(2) a opv

IF oph ==
IF opv ==
Asigna parRe(1) a ro, y parRe(2) a visd
Calcula visd/ro, y asigna el resultado a vis_c
ELSEIF opv ==
Asigna parRe(1) a ro, y parRe(2) avis_¢
END IF

ELSEIF oph ==
IF opv ==
Asigna parRe(1) a ro, y parRe(2) a visd
Calcula visd/ro, y asigna el resultado a vis_c
ELSEIF opv ==
Asigna parRe a vis_c
END IF
END IF

ELSE
Asigna op a opv

IF opv ==
Asigna parRe(1) a ro, y parRe(2) a visd
Calcula visd/ro, y asigna el resultado a vis_c
ELSEIF opv ==
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Asigna parRe a vis_c
END IF
END IF

Evalla vel(Q, D), y asigna el resultado a veloc.
Evalla Reynolds(veloc, D, vis_c), y asigna el resultado a Re.

IF Re <2300
Evalia FD_flujo_laminar(Re), y el resultado lo asigna a f1D.
Devuelve f1D

ELSEIF Re >= 2300
Evalta FD_flujoturc_tub_rug_VK(D, rug), y asigna el resultado a fO
Agrupa rug, Re y D y asigna el resultado a param_fD;
Asigna 20 a imax

Evalla rootSecantePlus2A(f0, FD_flujotr_col, param_fD, tol = 0.001, imax = 20,
store = %T), y asigna el resultado a vri
Calcula LENGTH(vri), y asigna el resultado a s1;
Almacena s1(1) y lo asigna a f1; Almacena vri(f1,2) en f1D
Devuelve a f1D
END IF

END FUNCTION

Calculo del didmetro de tuberia (Problema 7°)

D_TS calc

FUNCTION D_fun(D, parRe, L, par_calcd, Q, rug, g, oph, dirl)

Utilizando dirl, establece la ruta del directorio de f_fric, y asigna el resultado
adir_fric;
Utilizando dir_fric, llama al espacio de trabajo a vel y a calc_fdarcy_col desde f_fric

IF op ~= None
Asigna op(1) a oph; Asigna op(2) a opv
IF oph ==
IF opv ==
Asigna parRe(1) a ro, y parRe(2) a visd
END IF
IF opv ==
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Asigna parRe(1) a ro, y parRe(2) avis_¢
END IF

Asigna par_calcd(1) a p1;

Asigna par_calcd(2) a p2;

Asigna par_calcd(3) a z1

Asigna par_calcd(4) a z2

Calcula (p1/(ro * g) - p2/(ro * g)) + (z1 - z2) y asigna el resultado a hDar

ELSEIF oph ==
Asigna par_calcd a hDar

END IF
END IF
Evalla calc_fdarcy col(parRe, Q, D, rug, dirl, op), y asigna el resultado a f1D.
Evalda vel(Q, D), y asignando el resultado a v2
Calcula -hDar + f1D * (L/valor inicial de D) * (v272)/(2*g) y asigna el resultado a
fun.
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION calc_DTs(hDar, parRe, L, Q, rug, g, dirl, op)

Utilizando dirl, establece la ruta del directorio de rootSecantePlus2Ap2, y asigna el

resultado a dir_metnum;

Utilizando dir_metnum, llama al espacio de trabajo a rootSecantePlus2A desde
rootSecantePlus2 Ap2

Asigna hDar a par_calcd

Asigna 20 a imax

Agrupa a parRe, L, par_calcd, Q, rug, g, dirl y op en un vector y asigna el resultado
a param_hDar

Asigna 2.54E-2 a DO
Evalla rootSecantePlus2A(DO, D_fun, param_hDar, tol = 0.001, imax, store =
%T), y asigna el resultado a vri

Devuelve vri

END FUNCTION

C-111



Calc_D

Establece la ruta del directorio de Calc_D, y asigna el resultado a dirl
Asigna 1 a flag

WHILE flag ==
Establece la ruta del directorio de D_TS _calc, y asigna el resultado a dir2
Utilizando a dir2, llama al espacio de trabajo a calc_DTs, desde D_TS calc
INPUT nombre del fluido y asigna el resultado a nameco

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT rugosidad de la tuberia, y asigna el resultado a rug
WHILE %T
IFrug>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT rugosidad de la tuberia, y asigna el resultado a rug
END IF
END WHILE

INPUT longitud de la tuberia, y asigna el resultado a L
WHILE %T
IFL>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT longitud de la tuberia, y asigna el resultado a L
END IF
END WHILE
PRINT “rugosidad y longitud de la tuberia estan correctos? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

ENDWHILE

PRINT “hay disponibilidad pérdidas del sistema equivalente en metros? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a oph

IF oph ==
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT pérdidas del sistema equivalente en metros y asigna el resultado a hDar
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WHILE %T
IF hDar >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT pérdidas del sistema equivalente en metros, y asigna el resultado a
hDar
END IF
END WHILE

PRINT “hay disponibilidad de la viscosidad dinamica y de la densidad o de
viscosidad cinemética? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opv

IF opv ==
INPUT densidad del fluido, y asigna el resultado a ro
WHILE %T
IFro>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT densidad del fluido y asigna el resultado a ro
END IF
END WHILE

INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
WHILE %T
IF visd >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
END IF
END WHILE
Agrupa a ro y visd, y asigna el resultado a parRe
ELSEIF opv ==
INPUT viscosidad cinematica del fluido y asigna el resultado a vis_c
WHILE %T
IFvis ¢c>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a vis_c
END IF

END WHILE
Asigna vis_c a parRe
END IF
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PRINT “pérdidas del sistema correctas? 1. Si 2. No”
IF opv ==

PRINT “viscosidad dindmica y densidad correctas”
ELSEIF opv ==

PRINT *“viscosidad cinematica correcta”
ENDIF
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE

ELSEIF oph ==

ind=2

WHILE ind ==
Crea un vector de 2 columnas y asigna el resultado a p
PRINT “presion inicial, p(1) y presion final, p(2)? ”

INPUT presién en Kpa para cada columna de p
WHILE %T
IF los valoresde p > 0
Sale del ciclo
ELSE
PRINT “presion inicial, p(1) y presion final, p(2)? ”
INPUT presién en Kpa para cada columna de p
END IF
END WHILE

Calcula p * 1000, para convertir las presiones en Kpa a Pa y asigna el resultado a
p

Asigna el primer elemento de p a p1; Asigna el segundo elemento de p a p2
Crea un vector de 2 columnas y asigna el resultado a z

PRINT “nivel de altura inicial, z(1) y nivel de altura final, z(2)? ”

INPUT nivel de altura en metros para cada columna de z
WHILE %T
IF los valoresde z >0
Sale del ciclo
ELSE
PRINT “nivel de altura inicial, z(1) y nivel de altura final, z(2)? ”
INPUT nivel de altura en metros para cada columna de z
END IF
END WHILE

Asigna el primer elemento de z a z1; Asigna el segundo elemento de z a z2
Agrupa a pl, p2, z1, z2 en un vector y asigna el resultado a prop_fl
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INPUT densidad y asigna el resultado a ro
WHILE %T
IFro>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT densidad y asigna el resultado a ro
END IF
END WHILE

PRINT “hay disponibilidad de la viscosidad dinamica (1) o de viscosidad
cinematica(2)?”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opv

IF opv ==
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
WHILE %T
IF visd >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
END IF
END WHILE
Agrupa a ro y visd, y asigna el resultado a parRe

ELSEIF opv ==
INPUT viscosidad cinematica y asigna el resultado a vis_c
WHILE %T
IFvis ¢c>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad cinematica y asigna el resultado a vis_c
END IF
END WHILE
Agrupa a ro y vis_c y asigna el resultado a parRe
END IF

PRINT “presion inicial (p1), presion final (p2) correctas?”
PRINT *“altura inicial (z1), altura final (z2) correctas?”
IF opv ==
PRINT *“viscosidad dindmica correcta?”
ELSEIF opv ==
PRINT *“viscosidad cinematica correcta?”
ENDIF
INPUT nimero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
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END WHILE
ENDIF
Asigna9.8ag

INPUT caudal del fluido, y asigna el resultado a Q
WHILE %T
IFQ>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT caudal del fluido y asigna el resultado a Q?
END IF
END WHILE
Agrupa a oph y opv y asigna el resultado a op

Evalta calc_DTs(prop_fl, parRe, L, Q, rug, g, dirl, op), y asigna el resultado a vri
Calcula el nimero de filas y columnas de vri, y asigna el resultado a s1;
Almacena s1(1) en f1;

Almacena vri(fl, 2) y asigna el resultado a D
PRINT “diametro de tuberia: ”
PRINT D
PRINT “continuacion de los calculos del diametro de tuberia? 1 Si 2 No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a flag
END WHILE

Célculo del flujo volumétrico a través de una tuberia (Problema 8°).

FI_vol_TubS_calc

FUNCTION fl_vol_fun(v2, parRe, par_calcd, prop_tub, g, dirl, op)

Utilizando dirl, establece la ruta del directorio de f_fric, y asigna el resultado
adir_fric;

Utilizando dir_fric, llama al espacio de trabajo a Q_calc y a calc_fdarcy col desde
f fric

Asigna prop_tub(1) a D; Asigna prop_tub(2) a rug; Asigna prop_tub(3) a L;
Asigna prop_tub(4) a sumK

IF LENGTH(op) ==
Asigna op(1) a oph; Asigna op(2) a opv
IF oph ==
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IF opv ==

Asigna parRe(1) a ro, y parRe(2) a visd
IF opv ==

Asigna parRe(1) a ro
END

Asigna prop_fl(1) a p1; Asigna prop_fl(2) a p2; Asigna prop_fl(3) a z1
Asigna prop_fl(4) a z2; Asigna prop_fl(5) avl
Calcula (p1/(ro * g) - p2/(ro * g)) + (z1 - z2) y asigna el resultado a hDar

ELSEIF oph ==
Asigna hDar a prop_fl
END IF
END IF

Evalua Q_calc(v2, D) y asigna el resultado a caudal
Evalla calc_fdarcy_col(parRe, caudal, D, rug, dirl, op), y asigna el resultado a
f1D.

Calcula -hDar + f1D * (L/valor inicial de D + sumK) * (v2°2)/(2*g) y asigna el
resultado a fun.
Devuelve fun

END FUNCTION

FUNCTION calc_fl_vol(parRe, prop_fl, prop_tub, g, dirl, op)

Utilizando dirl, establece la ruta del directorio de rootSecantePlus2Ap2, y asigna el
resultado a dir_metnum;

Utilizando dir_metnum, llama al espacio de trabajo a rootSecantePIu2A desde
rootSecantePlus2 Ap2

Asigna prop_tub(1) a D; Asigna prop_tub(2) a rug;

Asigna prop_tub(3) a L; Asigna prop_tub(4) a sumK

IF LENGTH(op) ==
Asigna op(1) a oph; Asigna op(2) a opv

IF oph ==
Asigna prop_fl(3) a z1; Asigna prop_fl(4) a z2; Asigna prop_fl(5) a vl
IFz1>2z2
Calcula (2 * 9.8*(z1 - z2) + v1"2)"0.5 y asigna el resultado a v20
END IF

ELSE IF oph ==

C-117




Asigna prop_fl a hDar
Calcula (2 * 9.8*hDar)"0.5 y asigna el resultado a v20
END IF
END IF
Agrupa a parRe, prop_fl, prop_tub, g, dirl, op y asigna el resultado a
param_hDar; Asigna 20 a imax

Evalla rootSecantePlus2A(v20, fl_vol_fun, param_hDar, tol = 0.001, imax, store =
%T) y asigna el resultado a vri
Devuelve vri

END FUNCTION

Calc_fl_vol

Establece la ruta del directorio de Calc_fl_vol, y asigna el resultado a dirl

Asigna 1 a flag

WHILE flag ==
Utilizando dirl, establece la ruta del directorio de FI_vol_TS_calc, y asigna el
resultado a dir2
Utilizando dir2, llama al espacio de trabajo a calc_fl_vol, desde FI vol TS
INPUT nombre del fluido y asigna el resultado a nameco

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT rugosidad de la tuberia, y asigna el resultado a rug
WHILE %T
IF rug>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT rugosidad de la tuberia, y asigna el resultado a rug
END IF
END WHILE

INPUT longitud de la tuberia, y asigna el resultado a L
WHILE %T
IFL>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT longitud de la tuberia, y asigna el resultado a L
END IF
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END WHILE

INPUT suma de los coeficientes K de pérdidas secundarias, y asigna el resultado a
sumK
WHILE %T
IF sumK >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT suma de los coeficientes K de pérdidas secundarias, y asigna el
resultado a sumK
END IF
END WHILE

PRINT “rugosidad y longitud de la tuberia y suma de los coeficientes K de pérdidas
secundarias de la tuberia estan correctos? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

PRINT “hay disponibilidad pérdidas del sistema equivalente en metros? 1. Si 2. No?”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a oph

IF oph ==
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT pérdidas del sistema equivalente en metros y asigna el resultado a
prop_fl
WHILE %T
IF prop_fl >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT pérdidas del sistema equivalente en metros, y asigna el resultado a
prop_fl
END IF
END WHILE

PRINT “hay disponibilidad de la viscosidad dinamica y de la densidad o de
viscosidad cinemética? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opv

IF opv ==
INPUT densidad del fluido, y asigna el resultado a ro
WHILE %T
IFro>0
Sale del ciclo
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ELSE
INPUT densidad del fluido y asigna el resultado a ro
END IF
END WHILE

INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
WHILE %T
IF visd >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
END IF
END WHILE
Agrupa en un vector a ro y visd, y asigna el resultado a parRe

ELSEIF opv ==
INPUT viscosidad cinematica del fluido y asigna el resultado a vis_c
WHILE %T
IFvis ¢c>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad cinematica y asigna el resultado a vis_c
END IF
END WHILE
Asigna vis_c a parRe
END IF

PRINT “pérdidas del sistema correctas?”

IF opv ==
PRINT “viscosidad dindmica y densidad correctas? 1. Si 2. No”
ELSEIF opv ==
PRINT “viscosidad cinematica correcta? 1. Si 2. No”
ENDIF
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

ELSEIF oph ==
Asigna 2 aind

WHILE ind ==
Crea un vector de 2 columnas y asigna el resultado a p
PRINT “presion inicial, p(1) y presion final, p(2)? ”
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INPUT presién en Kpa para cada columna de p
WHILE %T
IF los valoresde p > 0
Sale del ciclo
ELSE
PRINT “presion inicial, p(1) y presion final, p(2)? ”
INPUT presién en Kpa para cada columna de p
END IF
END WHILE

Calcula p * 1000, para convertir las presiones en Kpa a Pa y asigna el resultado a
p

Asigna el primer elemento de p a p1; Asigna el segundo elemento de p a p2
Crea un vector de 2 columnas y asigna el resultado a z

PRINT “nivel de altura inicial, z(1) y nivel de altura final, z(2)? ”

INPUT nivel de altura en metros para cada columna de z
WHILE %T
IF los valoresde z >0
Sale del ciclo
ELSE
PRINT “nivel de altura inicial, z(1) y nivel de altura final, z(2)? ”
INPUT nivel de altura en metros para cada columna de z
END IF
END WHILE
Asigna el primer elemento de z a z1; Asigna el segundo elemento de z a z2

INPUT velocidad inicial y asigna el resultado a v1
WHILE %T
IFv1i>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT velocidad inicial y asigna el resultado a v1
END IF
END WHILE
Agrupa a pl, p2, z1, z2 y v1 y asigna el resultado a prop_fl

INPUT densidad y asigna el resultado a ro
WHILE %T
IFro>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT densidad y asigna el resultado a ro
END IF
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END WHILE
PRINT “hay disponibilidad de la viscosidad dindmica o de viscosidad
cinematica? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opv
IF opv ==
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
WHILE %T
IF visd >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
END IF
END WHILE
Agrupa a ro y visd, y asigna el resultado a parRe

ELSEIF opv ==
INPUT viscosidad cinematica y asigna el resultado a vis_c
WHILE %T
IFvis ¢c>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad cinematica y asigna el resultado a vis_c
END IF
END WHILE
Agrupa a ro y vis_c y asigna el resultado a parRe
END IF

PRINT “presion inicial (p1), presion final (p2) correctas?”
PRINT *“altura inicial (z1), altura final (z2) correctas?”

IF opv ==
PRINT “viscosidad dindmica y densidad correctas? 1. Si 2. No”
ELSEIF opv ==
PRINT “viscosidad cinematica? 1. Si 2. No”
END IF
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
ENDWHILE
ENDIF

Asigna9.8ag
INPUT diametro de la tuberia y asigna el resultado a D

WHILE %T
IFD>0
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Sale del ciclo
ELSE
INPUT Diametro de la tuberia yasigna el resultado a D
END IF
END WHILE
Agrupa a D, rug, L, sumK vy asigna el resultado a prop_tub
Agrupa a oph y opv y asigna el resultado a op
Evalla calc_fl vol(parRe, prop_fl, prop_tub, g, dirl, op), y asigna el resultado a vri
Calcula el nimero de filas y columnas de vri, y asigna el resultado a s1;
Almacena s1(1) y lo asigna a f1;
Almacena vri(fl, 2) y asigna el resultado a v2

Calcula 0.25 * = * D 2 * v2 y asigna el resultado a fl_vol
PRINT “flujo volumétrico: ”
PRINT fl_vol

PRINT “continuacion de los calculos del diametro de tuberia? 1 Si 2 No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a flag
END WHILE

Célculo de los flujos volumétricos a través de tuberias en paralelo (Problema 9°).

FI_vol_par_calc

FUNCTION ftot(fd, L, D, sumK)

Calcula fd * (L/D) + sumK (el coeficiente de friccion total = pérdidas primarias méas
secundarias) y asigna el resultado a res
Devuelve res

END FUNCTION

FUNCTION h(fric_t, v, g)

Calcula fric_t.*(v.~2)/(2*g) y asigna el resultado h_v
Devuelve h_v

END FUNCTION
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FUNCTION desvh(h_v)

Promedia los elementos de h y asigna el resultado a h_prom
Calcula SUM((h_v - h_prom).”2) y asigna el resultado a desv
Calcula (desv/(LENGTH(h_v)))**0.5 y asigna el resultado a dh
Devuelve dh

END FUNCTION

FUNCTION vel_hf(g, h_prom, fric_t, D)

Calcula (2 * g * h_prom ./(fric_t)) .~0.5 y asigna el resultado a vel_hfv
Devuelve vel_hfv

END FUNCTION

FUNCTION tab(i, fd, veloc_v2, Qs)

Define tabsl, tabs2 y tabs3 como variables globales
IFi==
Agrupa iy fd y asigna el resultado a tabsl
Agrupa iy veloc_v2 y asigna el resultado a tabs2
Agrupa iy Qsy SUM(Qs) vy lo asigna a tabs3
ELSEIFi>1
Agrupa iy fd y el resultado lo asigna a tabslt; Agrega tabslt a tabs
Agrupa iy veloc_v2 y el resultado lo asigna a tabs2t;
Agrega tabs2t a tabs2; Agrupa i, Qs y SUM(Qs), y los agrega a tabs3t
Agrega tabs3t a tabs3
END IF
Agrupa a tabsl, tabs2, tabs3 en una lista y la devuelve

END FUNCTION

FUNCTION Qs_calc(Di, L, sumK, rug, caudal, parRe, g, dirl, op, imp)

Utilizando dirl, establece la ruta del directorio de imp_op_tab, y asigna el resultado a
dir2

Utilizando dir2, llama al espacio de trabajo a imp_op_tab desde imp_op_tab
Utilizando dirl, establece la ruta del directorio de f_fric, y asigna el resultado a
dir_fric

Utilizando dir_fric, llama al espacio de trabajo a vel y a calc_fdarcy_col, desde f_fric
Asigna 20 a n_max

Calcula caudal/LENGTH(Di), y asigna el resultado a QO
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Almacena el valor de QO en cada uno de los elementos de un vector de longitud igual
al de Di y asigna el resultado a Qs

FOR 0 <in_max

Realiza ZEROS(LENGTH(D1)) y asigna el resultado a fd

Realiza ZEROS(LENGTH(Di)) y asigna el resultado a veloc_v1

FOR 0< j <LENGTH(Di)
Evalda vel(Qs(j), Di(j) y asigna el resultado a veloc_v1(j)
Evalla calc_fdarcy_col(parRe, Qs(j), D(j), rug(j), dir, op), y asigna el
resultado al elemento fd(j)

END FOR

Evalua ftot(fd, L, Di, sumK), y asigna el resultado a fric_t

Evalua h(fric_t, veloc_v1, g) y asigna el resultado a h_tub

Calcula el promedio de los elementos de h_tub y asigna el resultado a h_prom
Evalua desh(h_tub) y asigna el resultado a delh

Evalua vel_hf(g, h_prom, fric_t, Di) y asigna el resultado a veloc_v2

FOR 0 < j < LENGTH(Di)
Evalua Q_calc(veloc_v2(j), Di(j)) y asigna el resultado a Qs(j)
END FOR

Calcla SUM(Qs) y lo asignaa Q_t
Calcula ABS(Q_t — caudal), y lo asigna a delQ
Evalua tablas(i, fd, veloc_v2 y Qs) y asigna el resultado a tabsl, tabs2 y a tabs3

IF delQ > 0.001 y delh > 0.001
Sale del ciclo FOR
ELSE
FOR 0 < j < LENGTH(Di)
Calcula (Qs(j) / Q_t) * caudal
END FOR

IF i ==n_max
Sale del ciclo FOR
END IF
END IF
END FOR

Obtiene LENGTH(Di) y asigna el resultado a n

Agrupa a tabsl, tabs2 y tabs3 y asigna el resultado a tab_g2
Asigna “\Sistema_Paralelo” a nfile

EvalGa imp_op_tab(tab_g2, n, dirl, imp, nfile)

Agrupa tabsl, tabs2, tabs3, tabs4 y asigna el resultado a It
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| END FUNCTION

imp_tab

FUNCTION fac_fric_imp(n)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3

Crea una lista vacia y la asigna a stl

FORO<i<n+1
Construye parte de una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a stl
Une el elemento i de st1 y st3 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el
resultado a st3

END FOR

Devuelve st3

END FUNCTION

FUNCTION vel_imp(n)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3

Crea una lista vacia y la asigna a st1

FORO<i<n+2
Construye parte de una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a stl
Une el elemento i de st1 y st3 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el
resultado a st3

END FOR

Devuelve st3

END FUNCTION

FUNCTION caudales_imp(n)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st3
Crea una lista vacia y la asigna a st1

FORO<i<n+2
Construye parte de una cadena de caracteres a imprimir y la asigna a stl
Une el elemento i de st1 y st3 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el
resultado a st3

END FOR

Devuelve st3
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| END FUNCTION

imp_op_tab

FUNCTION imp_op_tab(tab_g2, n, pathDir, imp, nfile)

IF LENGTH(imp) ==

Asigna imp(1) a op_imp; Asigna imp(2) a datn
ELSE

Asigna imp(1) a op_imp
END IF

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de imp_tab y asigna el resultado a
dirl

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a fac_fric_imp, vel_imp, caudales_imp
desde imp_tab

Evalua fac_fric_imp(n), y asigna el resultado a st3A

Evalua vel_imp(n), y asigna el resultado a st3B

Evalua caudales_imp(n), y asigna el resultado a st3C

Agrupa st3A, st3B, st3C en una lista y la asigna a st3_g

IF op_imp ==
PRINT st3A; PRINT tab_g2(1);
PRINT st3B; PRINT tab_g2(2)
PRINT st3C; PRINT tab_g2(3)

ELSEIF op_imp ==
Utilizando pathDir, crea o utiliza la carpeta “Archivos_usuario” y guarda el
resultado en dir3
Utiliza dir3, datn y nfile para formar una ruta especifica segun nfile, y guarda el
resultado en dir4
Utilizando dir4, crea una carpeta
Agrupa “fac_fric”, “veloc” y “caudales” y la guarda en cad
FOR1<i<4
Utiliza cad(i) y datn para elaborar parte del nombre de un archivo .csvy lo
guarda en name2
Utiliza dird y name2 para formar la ruta completa del archivo csv donde se
guardaran los datos y lo almacena en filename
Utiliza tab_g2(i) para escribir los datos de tab_g2(i) en el archivo filename
END FOR
END IF
PRINT dir4
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| END FUNCTION

Calc_tub_par

Establece la ruta del directorio de Calc_tub_par, y asigna el resultado a dirl
Asigna 1 a flag

WHILE flag ==
Establece la ruta del directorio de FI_vol _par_calc, y asigna el resultado a dir2
Utilizando dir2, llama al espacio de trabajo a Qs_calc, desde Fl_vol par_calc
INPUT nombre del fluido y asigna el resultado a nameco

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT namero de tuberias, y asigna el resultado a num
WHILE %T
IF num >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT namero de tuberias, y asigna el resultado a num
END IF
END WHILE

Realiza ZEROS(num) y el resultado lo asignaa D
FORO<i<num
INPUT diametro de tuberia (i) y asigna el resultado a D(i)
WHILE %T
IF D(i) >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT diametro de tuberia (i) y asigna el resultado a D(i)
END IF
END WHILE
END FOR

FORO<i<num
INPUT longitud de tuberia (i) y asigna el resultado a L(i)
WHILE %T
IF L(>i) >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT longitud de tuberia (i) y asigna el resultado a L (i)
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END IF
END WHILE
END FOR

PRINT “ntmero, didmetro y longitud de tuberias estan correctos? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
ENDWHILE

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
FORO<i<num
PRINT “rugosidad de tuberia (i)?”

INPUT rugosidad de tuberia (i) y asigna el resultado a rug(i)
WHILE %T
IF rug(i) >0
Sale del ciclo
ELSE
PRINT “rugosidad de tuberia (i)?”
INPUT rugosidad de tuberia (i) y asigna el resultado a rug(i)
END IF
END WHILE
END FOR

Realiza ZEROS(num) y el resultado lo asigna a sumK
FORO<i<num
INPUT suma de los coeficientes K de pérdidas secundarias, y asigna el resultado
a sumK

WHILE %T
IF sumK(i) >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT suma de los coeficientes K de pérdidas secundarias, y asigna el
resultado a sumK
END IF
END WHILE
END FOR
PRINT “rugosidad y longitud de la tuberia y suma de los coeficientes K de pérdidas
secundarias de la tuberia estan correctos? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
ENDWHILE
PRINT “hay disponibilidad de la viscosidad dinamica y de la densidad o de viscosidad
cinematica? 1. Si 2. No”
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INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opv

IF opv ==
Asigna 2 aind

WHILE ind ==
INPUT densidad del fluido, y asigna el resultado a ro
WHILE %T
IFro>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT densidad del fluido y asigna el resultado a ro
END IF
END WHILE

INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
WHILE %T
IF visd >0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad dindmica y asigna el resultado a visd
END IF
END WHILE

Agrupa a ro y visd, y asigna el resultado a parRe

PRINT “viscosidad dindmica y densidad correctas? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
ENDWHILE

ELSEIF opv ==
Asigna 2 aind

WHILE ind ==
INPUT viscosidad cinematica y asigna el resultado a visd
WHILE %T
IFvis ¢c>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT viscosidad cinematica y asigna el resultado a vis_c
END IF
END WHILE
Asigna vis_c a parRe
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PRINT “viscosidad cinematica correcta? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
ENDWHILE
END IF

INPUT caudal del fluido, y asigna el resultado a Q
WHILE %T
IFQ>0
Sale del ciclo
ELSE
INPUT caudal del fluido y asigna el resultado a Q?
END IF
END WHILE

Asigna 9.8 a g; Asigna opv a op

PRINT “Imprimir resultados: 1. en la consola, 2. archivos.csv, 3 imprimir ultima
iteracion”
INPUT namero entre 1, 2 0 3 y asigna el resultado a op_imp

Evalla a Qs_calc(D, L, sumK, rug, caudal, parRe, g, dirl, op, imp) y guarda el
resultado en cau_tubs.

PRINT “caudales para las tuberias en paralelo: ”

PRINT cau_tubs

PRINT “continuacion de los calculos de caudal en sistemas de tuberias en paralelo? 1
Si 2 No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a flag

ENDWHILE
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C.5 Asignatura: Operaciones Unitarias 111

Calculo de las composiciones de los productos de liquido y vapor, en procesos de destilacién

instantanea de mezclas multicomponentes (Problema 10°).

Algunos de los programas elaborados para el problema de célculo del punto de burbuja T
utilizando la ecuacion de Raoult modificada y la formulacion gamma-phi (mezclas binarias,

ternarias y cuaternarias, problema 4° y 5°) fueron reutilizados y fueron:

e cpre_ing e UNIFAC

o fpres_vap e phiCM

e BurbT e tablas read
e coac e oOpC

e Wcomp e imp_tab

e NRTLcomp e imp_op_tab

Los seudocddigos descritos en esta seccion corresponden a:

e BurbP e opdK
e RoOP e Vapor_ins
e RoT e imp_op_tab Kcal
e opcK e Kdatos
BurbP

FUNCTION pres(x,tpr,cof,phicf,cat_mayor,n,pathDir)

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de fpres vap y guarda el resultado

C-132



endirl
Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a Psat, desde fpres_vap

Realiza ZEROS(n)
FOR1<i<n
Calcula x(i)*cof(i)*Psat(tpr,cat_mayor(i))/phicf(i)
END FOR
Evalia SUM(p_par) y asigna el resultado a pt

END FUNCTION

FUNCTION yBurbp(x,t,cat_mayor,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param)

Utilizando pathDir, establece el directorio de coac y asigna el resultado a dirl_1
Utilizando pathDir, establece el directorio de phiCM vy asigna el resultado a dir2_1
Utilizando pathDir, establece el directorio de fpres_vap y asigna el resultado a dir3_1
Utilizando pathDir, establece el directorio de cre_ing y asigna el resultado a dir3_2
Utilizando pathDir, establece el directorio de imp_op_tab y asigna el resultado a

dird 1

AsignatatK

FOR1<i<n
Asigna 1.0000001 a cof(i); Asigna 1.0000001 a phicf(i);
Asigna Psat(tK,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a ps(i)
Calcula 1\n y asigna el resultado a 'y

END FOR

IFop _gid~=0
Evalla coac(opa,prop,tK,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
END IF

Evalla pres(x,tK,cof,phicf,cat_mayor,n) y asigna el resultado a p0
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetmal

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma2

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma3

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma4

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetgl

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetg2

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetg3

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetg4

FOR1<i<2
IFi==
Asigna 1 a coetmal(i); Asigna 1 a coetma2(i)
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Asigna 1 a coetma3(i); Asigna 1 a coetmad(i)

ELSEIFi ==
Asigna p0 a coetmal(i); Asigna p0 a coetma2(i)
Asigna p0 a coetma3(i); Asigna p0 a coetmad(i)
END IF
END FOR

Almacena coetmal(1,3:2+n) en y; Almacena coetma2(1,3:2+n) en ps;
Almacena coetma3(1,3:2+n) en cof; Almacena coetma4(1,3:2+n) en phicf;
Asigna 3 a delp; Asigna 40 a imaxp; Asigna 1l aip

WHILE delp > 0.000001
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a yte
FOR1<i<n
Calcula x(i)*cof(i)*ps(i)/(phicf(i)*p0) y asigna el resultado a yte(i)
END FOR
Evalia SUM(yte) y asigna el resultado a sumat

FOR1<i<n

Calcula yte(i)/sumat y asigna el resultado a yte(i)
END FOR
Asigna yte a y; Elimina yte

Calcula p0/100 y asigna el resultado a pOphi

IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf

END IF

Evalla pres(x,tK,cof,phicf,cat_mayor,n) y asigna el resultado a pO

Evalia ABS(pOp-p0) y asigna el resultado a delp

FOR1<i<2
IFi==
Asigna ip + 1 a coetgl(ip + 1); Asigna ip + 1 a coetg2(i)
Asigna ip + 1 a coetg3(ip + 1); Asigna ip + 1 a coetg4(i)

ELSEIFi ==
Asigna p0 a coetgl(i); Asigna p0 a coetg2(i)
Asigna p0 a coetg3(i); Asigna p0 a coetg4(i)
END IF
END FOR
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Almacena coetgl1(1,3:2+n) en y; Almacena coetg2(1,3:2+n) en ps;
Almacena coetg3(1,3:2+n) en cof; Almacena coetg4(1,3:2+n) en phicf;
Calculaip+1aip
IF ip > imaxp
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

Calcula p0/100 y asigna el resultado a pOphi

IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf

END IF

Calcula las dimensiones de coetgl y asigna el resultado a scl;

Asigna sc1(1) a filscl; Asigna sc1(2) a colscl

Almacena coetmal en coetf1(1,1:colscl)

Almacena coetgl en coetfl(2:filsc1+1,1:colscl)

Almacena coetmaz2 en coetf2(1,1:colscl)

Almacena coetg2 en coetf2(2:filsc1+1,1:colscl)

Almacena coetma3 en coetf3(1,1:colscl)

Almacena coetg3 en coetf3(2:filsc1+1,1:colscl)

Almacena coetma4 en coetf4(1,1:colscl)

Almacena coetg4 en coetf4(2:filsc1+1,1:colscl)

Agrupa coetfl, coetf2, coetf3 y coetf4 y asigna el resultado a coetf _gru

Asigna “P” a carl; Asigna “y” a car2; Asigna “Pre” a car3; Asigna “\\Burbuja” a
nfile

Asigna “Burbuja P” a name

EvalGa imp_op_tab(coetf_gru,n,carl,car2,car3,pathDir,imp,nfile,name)
Agrupa "burbuja”, p0, tK, x, y, cof y phicf y asigna el resultado a catalog
Devuelve catalog

END FUNCTION

RoP

FUNCTION pres(x,tpr,cof,phicf,cat_mayor,n,pathDir)

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de fpres_vap y guarda el resultado
endirl

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a Psat, desde fpres_vap

Realiza ZEROS(n)
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FOR1<i<n

Calcula x(i)*cof(i)*Psat(tpr,cat_mayor(i))/phicf(i)
END FOR
Evalia SUM(p_par) y asigna el resultado a pt

END FUNCTION

FUNCTION xRop(y,t,cat_mayor,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param)

Utilizando pathDir, establece el directorio de coac y asigna el resultado a dirl_1
Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a coac, desde coac

Utilizando pathDir, establece el directorio de phiCM vy asigna el resultado a dir2_1
Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a phiCM, desde phiCM

Utilizando pathDir, establece el directorio de fpres_vap y asigna el resultado a dir3_1
Utilizando dir3_1, llama al espacio de trabajo a Psat, desde fpres_vap

Utilizando pathDir, establece el directorio de cre_ing y asigna el resultado a dir3_2
Utilizando dir3_2, llama al espacio de trabajo a cre_ing, desde cpre_ing

Utilizando pathDir, establece el directorio de imp_op_tab y asigna el resultado a
dird 1

Utilizando dir4_1, llama al espacio de trabajo a imp_op_tab, desde imp_op_tab

AsignatatK

FOR1<i<n
Asigna 1.0000001 a cof(i); Asigna 1.0000001 a phicf(i);
Asigna Psat(tK,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a ps(i)
Calcula 1\n y asigna el resultado a x

END FOR

Evalla pres(x,tK,cof,phicf,cat_mayor,n) y asigna el resultado a p0
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetmal

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma2

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma3

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma4

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm1

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm2

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm3

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm4

FOR1<i<2
IFi==
Asigna 1 a coetmal(1,i); Asigna 1 a coetma2(1,i)
Asigna 1 a coetma3(1,i); Asigna 1 a coetma4(1,i)

ELSEIFi ==
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Asigna p0 a coetmal(l,i); Asigna p0 a coetma2(1,i)

Asigna p0 a coetma3(1,i); Asigna p0 a coetma4(1,i)
END IF
END FOR

Almacena coetmal(1,3:2+n) en x; Almacena coetma2(1,3:2+n) en ps;
Almacena coetma3(1,3:2+n) en cof; Almacena coetma4(1,3:2+n) en phicf;

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a xte
FOR1<i<n
Calcula y(i)*phicf(i)*p0/(cof(i)*ps(i)) y asigna el resultdo a xte
END FOR
Calcula SUM(xte) y asigna el resultado a sumat
FOR1<i<n
Calcula xte(i)/sumat y asigna el resultado a xte
END FOR
Asigna xte a x; Elimina a xte

IFop _gid~=0

Evalla coac(opa,prop,tK,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
ELSE

Asigna cof a cofp
END IF
Evalla pres(x,tK,cof,phicf,cat_mayor,n) y asigna el resultado a p0O
Evalia ABS(pOp-p0) y asigna el resultado a delp

FOR1<i<n

Evalta ABS(cof(i)-cofp(i)) y asigna el resultado a delcoet(i)
END FOR
Calcula NORM(delcoet) y asigna el resultado a delc

FOR1<i<n
Asigna cofp(i) a cof(i)
END FOR

FOR1<i<2
IFi==
Asigna 2 a coetmal(2,i); Asigna 2 a coetma2(2,i)
Asigna 2 a coetma3(2,i); Asigna 2 a coetma4(2,i)

ELSEIFi ==
Asigna p0 a coetmal(2,i); Asigna p0 a coetma2(2,i)
Asigna p0 a coetma3(2,i); Asigna p0 a coetma4(2,i)
END IF
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END FOR

Almacena coetmal(2,3:2+n) en x; Almacena coetma2(2,3:2+n) en ps;
Almacena coetma3(2,3:2+n) en cof; Almacena coetma4(2,3:2+n) en phicf;

Asigna 50 a imaxp; Asignalaip

WHILE delp > 0.000001
Calcula p0/100 y asigna el resultado a pOphi

IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf

END IF

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetgl
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetg2
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetg3
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetg4
Asigna 40 a imaxc; Asigna 1 a i; Asigna 1 a delc
WHILE delc > 0.001

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a xte

FOR1<i<n

Calcula y(i)*phicf(i)*p0/(cof(i)*ps(i)) y asigna el resultado a xte(i)
END FOR
Evalia SUM(xte) y asigna el resultado a sumat

FOR1<i<n

Calcula xte(i)/sumat y asigna el resultado a xte(i)
END FOR
Asigna xte a x; Elimina xte

IFop_gid~=0

Evalla coac(opa,prop,tK,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
ELSE

Asigna cof a cofp
END IF

FOR1<i<n

Evalta ABS(cof(i)-cofp(i)) y asigna el resultado a delcoet(i)
END FOR
Calcula NORM(delcoet) y asigna el resultado a delc
FOR1<i<n
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Asigna cofp(i) a cof(i)
END FOR

Almacena coetgl(i,2:1+n) en y; Almacena coetg2(i,2:1+n) en ps;
Almacena coetg3(i,2:1+n) en cof; Almacena coetg4(i,2:1+n) en phicf;
Almacena i en coetg1(i,1) en x; Almacena coetg2(i,1) en ps;
Almacena i en coetg3(i,1) en cof; Almacena coetg4(i,n) en phicf;
Calculai + 1 y asigna el resultado a i

IF i > imaxc
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

Calcula las dimensiones de coetgl y asigna el resultado a scl
Asigna sc1(1) a filscl; Asigna sc1(2) a colscl
FOR1<i<2
IFi==
Asigna ip + 2 a coetm1(ip,i); Asigna 2 a coetma2(ip,i)
Asigna ip + 2 a coetm3(ip,i); Asigna 2 a coetma4(ip,i)

ELSEIFi ==
Asigna p0 a coetmal(ip,i); Asigna p0 a coetma2(ip,i)
Asigna p0 a coetma3(ip,i); Asigna p0 a coetmad4(ip,i)
END IF
END FOR

Almacena coetgl(filscl,2:colscl) en coetm1(ip,3:colscl+1)
Almacena coetg2(filsc1,2:colscl) en coetm2(ip,3:colscl+1)
Almacena coetg3(filscl,2:colscl) en coetm3(ip,3:colscl+1)
Almacena coetg4(filscl,2:colscl) en coetm4(ip,3:colscl+1)

Evalla pres(x,tK,cof,phicf,cat_mayor,n) y asigna el resultado a p0O
Evalia ABS(pOp-p0) y asigna el resultado a delp

Realiza ZEROS(n) a coetgl; Realiza ZEROS(n) a coetg2

Realiza ZEROS(n) a coetg3; Realiza ZEROS(n) a coetg4

IF i >imaxc
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

IFop_gid~=0
Evalla coac(opa,prop,tK,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
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IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf
END IF
END IF

Calcula las dimensiones de coetm1l y asigna el resultado a sc3;
Asigna sc3(1) a filsc3; Asigna sc3(2) a colsc3

Almacena coetmal a coetfl1(1:2,1:colsc3)

Almacena coetm1 a coetf1(3:filcs3+2,1:colsc3)

Almacena coetmaz2 a coetf2(1:2,1:colsc3)

Almacena coetm2 a coetf2(3:filcs3+2,1:colsc3)

Almacena coetmad a coetf3(1:2,1:colsc3)

Almacena coetm3 a coetf3(3:filcs3+2,1:colsc3)

Almacena coetma4 a coetf4(1:2,1:colsc3)

Almacena coetm4 a coetf4(3:filcs3+2,1:colsc3)

Agrupa coetfl, coetf2, coetf3 y coetf4 y asigna el resultado a coetf _gru

Asigna “P” a carl; Asigna “X” a car2; Asigna “Pre” a car3; Asigna “\\RocioP” a
nfile

Asigna “Rocio P” a name

EvalGa imp_op_tab(coetf_gru,n,carl,car2,car3,pathDir,imp,nfile,name)
Agrupa "rocio", p0, tK, x, y, cof y phicf y asigna el resultado a catalog
Devuelve catalog

END FUNCTION

RoT

FUNCTION te2(tpr,x,pt,cof,phicf,cat_mayor,n,pathDir)

Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de fpres_vap y guarda el resultado
endir3

Utilizando dir3, llama al espacio de trabajo a Psat, desde fpres_vap

Realiza ZEROS(n) y lo asigna a sum1,;

Realiza ZEROS(n) y lo asigna a presat

FOR1<i<n

Evalla Psat(tpr,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a presat(i)

Calcula y(i)*phicf(i)x(i)/(cof(i)*presat(i)) y asigna el resultado a sumte(i)
END FOR
Calcula SUM(sumte) y asigna el resultado a sum2
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Calcula —pt + sum2 y asigna el resultado a funct

END FUNCTION

FUNCTION xRot(y,p,cat_mayor,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param)

Utilizando pathDir, establece el directorio de coac y asigna el resultado a dirl_1
Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a coac, desde coac
Utilizando pathDir, establece el directorio de phiCM vy asigna el resultado a dirl 2
Utilizando dirl_2, llama al espacio de trabajo a phiCM, desde phiCM
Utilizando pathDir, establece el directorio de fpres_vap y asigna el resultado a dir2_1
Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a Psat, desde fpres_vap
Utilizando pathDir, establece el directorio de rootSecantePlus2Ap2 y asigna el
resultado adir3_1
Utilizando dir3_1, llama al espacio de trabajo a rootSecantePlus2A, desde
rootSecantePlus2 Ap2
Utilizando pathDir, establece el directorio de imp_op_tab y asigna el resultado a
dird 1
Utilizando dir4_1, llama al espacio de trabajo a imp_op_tab, desde imp_op_tab
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a tsat
FOR1<i<n

Evalla at_pv(p,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a tsat(i)
END FOR

Asigna 0 a t0
FOR1<i<n

Calcula tO+y(i)*tsat(i) y asigna el resultado a t0
END FOR

Asigna t0 a tOK

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a cof

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a phicf
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a ps

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a xte

Asigna 1.0000001 a cof(i); Asigna 1.0000001 a phicf(i);

FOR1<i<n
Asigna Psat(tK,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a ps(i)
END FOR

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetmal
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma2
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma3
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetma4
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FOR1<i<?2
IFj==
Asigna 1 a coetmal(1,j); Asigna 1 a coetma2(1,j)
Asigna 1 a coetma3(1,j); Asigna 1 a coetmad(1,j)

ELSEIF j ==
Asigna tOK a coetmal(1,j); Asigna tOK a coetma2(1,j)
Asigna tOK a coetma3(1,J); Asigna tOK a coetma4(1,j)
END IF
END FOR

Almacena coetmal(1,3:2+n) en cx; Almacena coetma2(1,3:2+n) en ps;

Almacena coetma3(1,3:2+n) en cof; Almacena coetma4(1,3:2+n) en phicf;
Agrupay, p, cof, phicf, cat_mayor, n y pathDir y asigna el resultado a |

Evalla rootSecantePlus2A(t0K, te2,1,0.001,2,store=%T) y asigna el resultado a vri
Calcula las dimensiones de vri y asigna el resultado a sl

Asigna s1(1) a f1;

Asigna vri(f1,2) a tK1

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a ps
FOR1<i<n

Evalla Psat(tK1,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a ps(i))
END FOR

Calcula p/100 y asigna el resultado a pOphi

IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf

END IF

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a xte
FOR1<i<n
Calcula y(i)*phicf(i)*p0/(cof(i)*ps(i)) y asigna el resultado a xte(i)
END FOR
Evalla SUM(xte) y asigna el resultado a sumat

FOR1<i<n
Calcula xte(i)/sumat y asigna el resultado a xte(i)
END FOR
Asigna xte a x; Elimina xte
FOR1<j<2
IFj==

C-142




Asigna 2 a coetmal(2,j); Asigna 2 a coetma2(2,j)
Asigna 2 a coetma3(2,j); Asigna 2 a coetma4(2,j)

ELSEIF j ==
Asigna tK1 a coetmal(2,j); Asigna tK1 a coetma2(2,j)
Asigna tK1 a coetma3(2,j); Asigna tK1 a coetma4(2,j)
END IF
END FOR

Almacena coetmal(2,3:2+n) en xte; Almacena coetma2(2,3:2+n) en ps;
Almacena coetma3(2,3:2+n) en cof; Almacena coetma4(2,3:2+n) en phicf;

IFop_gid~=0

Evalla coac(opa,prop,tK,cx,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
ELSE

Asigna cof a cofp
END IF

Agrupay, p, cof, phicf, cat_mayor, n y pathDir y asigna el resultado a |
Evalla rootSecantePlus2A(t0K, te2,1,0.001,2,store=%T) y asigna el resultado a vri
Calcula las dimensiones de vri y asigna el resultado a s1
Asigna s1(1) a f1;
Asigna vri(f1,2) a tK1p
Evalla ABS(tK1p-tK1) y asigna el resultado a delt; Asigna tK1p a tK1
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a delcoet
FOR1<i<n
Evalta ABS(cof(i)-cofp(i)) y asigna el resultado a delcoet(i)
END FOR

FOR1<j<2
IFj==
Asigna 3 a coetmal(3,j); Asigna 3 a coetma2(3,j)
Asigna 3 a coetma3(3,j); Asigna 3 a coetma4(2,j)

ELSEIF j ==
Asigna tK1 a coetmal(3,j); Asigna tK1 a coetma2(3,j)
Asigna tK1 a coetma3(3,J); Asigna tK1 a coetma4(3,j)
END IF
END FOR

Almacena coetmal(3,3:2+n) en x; Almacena coetma2(3,3:2+n) en ps;
Almacena coetma3(3,3:2+n) en cof; Almacena coetma4(3,3:2+n) en phicf;
Evalia NORM(delcoet) y asigna el resultado a delc; Asigna cofp a cof
Asigna 60 a imaxt; Asigna 1 a it
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Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm1l
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm?2
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm3
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a coetm4

WHILE delp > 0.000001
Calcula p0/100 y asigna el resultado a pOphi

IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf

END IF

Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a ps
FOR1<i<n

Evalla Psat(tK1,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a ps(i))
END FOR

Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetgl
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetg2
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetg3
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetg4

Asigna 20 a imaxc; Asigna 1 a it2; Asigna 1 a delc
WHILE delc > 0.001
Realiza ZEROS(n) y asigna el resultado a xte
FOR1<i<n
Calcula y(i)*phicf(i)*p0/(cof(i)*ps(i)) y asigna el resultado a xte(i)
END FOR
Evalla SUM(xte) y asigna el resultado a sumat

FOR1<i<n

Calcula xte(i)/sumat y asigna el resultado a xte(i)
END FOR
Asigna xte a x; Elimina xte

IFop gid~=0

Evalla coac(opa,prop,tK,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
ELSE

Asigna cof a cofp
END IF

FOR1<i<n
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Evalta ABS(cof(i)-cofp(i)) y asigna el resultado a delcoet(i)
END FOR
Calcula NORM(delcoet) y asigna el resultado a delc

FOR1<i<n
Asigna cofp(i) a cof(i)
END FOR

Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetglt
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetg2t
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetg3t
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetg4at

FOR1<i<2
IFit2 ==
IFi==
Asigna 3 a coetg1(1,i); Asigna 3 a coetg2(1,i)
Asigna 3 a coetg3(1,i); Asigna 3 a coetg4(1,1)

ELSEIFi==
Asigna tK1 a coetgl(1,i); Asigna tK1 a coetg2(1,i)
Asigna tK1 a coetg3(1,i); Asigna tK1 a coetg4(1,i)

END IF

IFit2>1

IFi==
Asigna 3 a coetglt(1,i); Asigna 3 a coetg2t(1,i)
Asigna 3 a coetg3t(1,i); Asigna 3 a coetg4t(1,i)

ELSEIF i ==
Asigna tK1 a coetglt(1,i); Asigna tK1 a coetg2t(1,i)
Asigna tK1 a coetg3t(1,i); Asigna tK1 a coetg4t(1,i)
END IF
END IF
END FOR

IFit2 ==
Almacena coetgl1(1,3:2+n) en y; Almacena coetg2(1,3:2+n) en ps;
Almacena coetg3(1,3:2+n) en cof; Almacena coetg4(1,3:2+n) en phicf;
ELSEIF it2 ==
Almacena coetglt(1,3:2+n) en y; Almacena coetg2t(1,3:2+n) en ps;
Almacena coetg3t(1,3:2+n) en cof; Almacena coetg4t(1,3:2+n) en phicf;
Une coetgl y coetglt y asigna el resultado a coetgl
Une coetg? y coetg2t y asigna el resultado a coetg2
Une coetg3 y coetg3t y asigna el resultado a coetg3
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Une coetg4 y coetg4t y asigna el resultado a coetg4
END

Calcula it2 + 1 y asigna el resultado a it2

IF it2 > imaxc
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

Calcula las dimensiones de coetgl y asigna el resultado a scl
Asigna sc1(1) a fscl

IF fscl ==
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetm1t
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetm2t
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetm3t
Realiza ZEROS(n+2) y asigna el resultado a coetm4t

FOR1<i<2
IFit==
IFi==
Asigna it + 4 a coetm1(1,i); Asigna it + 4 a coetm2(1,i)
Asigna it + 4 a coetm3(1,i); Asigna it + 4 a coetm4(1,i)

ELSEIFi==
Asigna tK1 a coetm1(1,i); Asigna tK1 a coetm2(1,i)
Asigna tK1 a coetm3(1,i); Asigna tK1 a coetm4(1,i)
END IF
IFit2>1
IFi==
Calcula it + 4 y asigna el resultado a coetm1t(1,i);
Calcula it + 4 y asigna el resultado a coetm2t(1,i);
Calcula it + 4 y asigna el resultado a coetm3t(1,i);
Calcula it + 4 y asigna el resultado a coetm4t(1,i);
ELSEIFi==
Asigna tK1 a coetm1t(1,i); Asigna tK1 a coetm2t(1,i)
Asigna tK1 a coetm3t(1,i); Asigna tK1 a coetm4t(1,i)
END IF
END IF
END FOR

Asigna coetgl(fscl,3:n+2) a coetgl; Asigna coetg2(fscl,3:n+2) a coetg2;
Asigna coetg3(fscl,3:n+2) a coetg3; Asigna coetg4(fscl,3:n+2) a coetg4;

END
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IFit==
Asigna coetgl a coetml(1,3:n+2); Asigna coetg2 a coetm2(1,3:n+2);
Asigna coetgl a coetm3(1,3:n+2); Asigna coetg4 a coetm4(1,3:n+2);

ELSEIF it>=2
Asigna coetgl a coetm1t(1,3:n+2); Asigna coetg2 a coetm2t(1,3:n+2);
Asigna coetgl a coetm3t(1,3:n+2); Asigna coetg4 a coetm4t(1,3:n+2);
Une coetml y coetmlt y asigna el resultado a coetm1
Une coetm2 y coetm2t y asigna el resultado a coetm2
Une coetm3 y coetm3t y asigna el resultado a coetm3
Une coetm4 y coetmd4t y asigna el resultado a coetm4

END IF

Agrupay, p, cof, phicf, cat_mayor, n y pathDir y asigna el resultado a |

Evalla rootSecantePlus2A(t0K, te2,1,0.001,2,store=%T) y asigna el resultado a
vri

Calcula las dimensiones de vri y asigna el resultado a s1

Asigna s1(1) a f1;

Asigna vri(f1,2) a tK1p

Evalla ABS(tK1p-tK1) y asigna el resultado a delt; Asigna tK1p a tK1

Calcula it + 1 y asigna el resultado a it

IF it > imaxt
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

Calcula p/100 y asigna el resultado a pOphi

IFop _gid~=0
Evalla coac(opa,prop,tK,x,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
IF op_gid ==
Guarda param(1) en B; Guarda param(2) en opi; Guarda param(3) en opB
Calcula phiCM(tK1,p0phi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el
resultado a phicf
END IF
END IF

Calcula las dimensiones de coetm1l y asigna el resultado a sc3;

Asigna sc3(1) a fsc3;

IF fsc3 ==
Realiza ZEROS(1:3,1:n+2) y asigna el resultado a coetfl
Realiza ZEROS(1:3,1:n+2) y asigna el resultado a coetf2
Realiza ZEROS(1:3,1:n+2) y asigna el resultado a coetf3
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Realiza ZEROS(1:3,1:n+2) y asigna el resultado a coetf4

Almacena coetmal a coetfl1(1:3,1:n+2)
Almacena coetma?2 a coetf2(1:3,1:n+2)
Almacena coetmad a coetf3(1:3,1:n+2)
Almacena coetma4 a coetf4(1:3,1:n+2)

Almacena coetml a coetfl(4,1:n+2); Almacena coetm?2 a coetf2(4,1:n+2)
Almacena coetm3 a coetf3(4,1:n+2); Almacena coetm4 a coetf4(4,1:n+2)

ELSEIF fsc3 >=2
Realiza ZEROS(fsc3+3,1:n+2) y asigna el resultado a coetfl
Realiza ZEROS(fsc3+3,1:n+2) y asigna el resultado a coetf2
Realiza ZEROS(fsc3+3,1:n+2) y asigna el resultado a coetf3
Realiza ZEROS(fsc3+3,1:n+2) y asigna el resultado a coetf4

Almacena coetmal a coetfl1(1:3,1:n+2)
Almacena coetma?2 a coetf2(1:3,1:n+2)
Almacena coetmad a coetf3(1:3,1:n+2)
Almacena coetma4 a coetf4(1:3,1:n+2)

Almacena coetml a coetfl(4:fsc3+3,1:n+2);

Almacena coetm?2 a coetf2(4:fsc3+3,1:n+2)

Almacena coetm3 a coetf3(4:fsc3+3,1:n+2);

Almacena coetm4 a coetf4(4:fsc3+3,1:n+2)
END

Agrupa coetfl, coetf2, coetf3 y coetf4 y asigna el resultado a coetf _gru
Asigna “t” a carl; Asigna “X” a car2; Asigna “Tem” a car3; Asigna “\\RocioT” a

nfile

Asigna “Rocio T” a name

EvalGa imp_op_tab(coetf_gru,n,carl,car2,car3,pathDir,imp,nfile,name)
Agrupa "rocio", p, t, xte, y, cof y phicf y asigna el resultado a catalog
Devuelve catalog

END FUNCTION

opcK

FUNCTION mat_carB(n,car,opi)

FOR1<i<n
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Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st2A(i)
FOR1<j<n
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a stA
Utilizando stA, crea una cadena de caracteres a ser impresa
Une stA y st2A(i) y guarda el resultado a en st2A(i)
END FOR
END FOR

FOR1<i<n
FOR1<j<n
Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st2B(i,j)
END FOR
END FOR

FOR1<i<n
Calcula STRSPLIT(st2A(i), “, ”) y asigna el resultado a st2A_aux
FOR1<j<n
Almacena st2A_aux(j) en st2B(i,j)
END FOR
END FOR
PRINT st2B

END FUNCTION

FUNCTION ingreso_constantesB(car,car2,st1,tpc)

Calcula LENGTH(car) y asigna el resultado a n
Asigna 2 aind
WHILE ind ==
FOR1<i<n
IF tpc ~=0
IFi==
Asigna tpc(1) a prop_c(i)
ELSEIFi ==
Asigna tpc(2) a prop_c(i)
ELSE
INPUT propiedad correspondiente a car(i) del compuesto stl y asigna el
resultado a prop_c(i)
END IF
ELSEIF tpc ==
INPUT propiedad correspondiente a car(i) del compuesto stl y asigna el
resultado a prop_c(i)
END
END FOR
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PRINT “propiedades correctas del compuesto st1? 1. Si 2. No”
PRINT *“car(i) = prop_c(i)?”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE

END FUNCTION

FUNCTION mat_valB(n,car,opi)

Asigna 2 aind

WHILE ind ==

Realiza ZEROS(n,n) y asigna el resultado a Bcof
Crea un vector vacio y asigna el resultado a B_stv
Crea una lista vacia y asigna el resultado a sub_|
Asigna 1 a k
FOR1<i<n
FOR1<j<n
IFj==i
INPUT coeficiente del virial B(i,j) y asigna el resultado a B_stv(k)
Agrupa iy jy asigna el resultado a sub_I(k)
Calcula k + 1 y asigna el resultado a k
Asigna B_stv(k) a Bcof(i,j); Asigna Bcof(i,j) a Bcof(j,i)
END IF
IF opi ==
IFj>i
INPUT coeficiente del virial B(i,j) y asigna el resultado a B_stv(k)
Agrupa iy jy asigna el resultado a sub_I(k)
Calcula k + 1 y asigna el resultado a k
Asigna B_stv(k) a Bcof(i,j); Asigna Bcof(i,j) a Bcof(j,i)
END IF
END IF
END FOR
END FOR

Calcula LENGTH(ni) y asigna el resultado a ni

PRINT “Datos correctos? 1. Si 2. No”

FOR 1 <k < ni
Guarda sub_I(k) y asigna el resultado a ij; Asigna ij(1) ai; Asigna ij(1) a j;
PRINT “Coeficiente del virial B(i,j)”
PRINT B_stv(k)

END FOR

INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE
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| END FUNCTION

FUNCTION B_tab(n, name, opi, opB, catalog)

IF opB ==
Asigna “La temperatura critica (tc) en K” a cad(1)
Asigna “La presion critica (pc) en bar” a cad(2)
Asigna “El volumen critico (vc) en cm”~3/mol” a cad(3)
Asigna “El factor de compresibilidad critico (zc)” a cad(4)
Asigna “El factor acéntrico (o) a cad(b)
Asigna “(Tc K)” a cad(1)
Asigna “(Pc bar)” a cad(2)
Asigna “(Vc en cm”3/mol)” a cad(3)
Asigna “?” a cad(4)
Asigna “?” a cad(5)

FOR1<i<n
Asigna catalog(i) a catalog_i
Asigna catalog_i(3) a bec

IF LENGTH(bec) ==
Asigna bec(1) a bk; Asigna bec(2) a eco
IF bk ==
IF eco ==
Asigna catalog_i(4) a cpre
Asigna cpre(2) a tc; Asigna cpre(3) a pc
Agrupa a tcy pc y asigna el resultado a tpc
Evalla ingreso_constantesB(cad,cad2,name(i),tpc) y asigna el resultado
a prBt
END IF
END IF
ELSE
Asigna 0 a tpc
Evalla ingreso_constantesB(cad,cad2,name(i),tpc) y asigna el resultado a
prBt
END IF
Asigna prB(i,:) a prBt
END FOR
Asigna prB(:,:) aB

ELSEIF opB ==
IF opi ==
Asigna “B” a car
Evalla mat carB(n,car,opi)
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Evalla mat_valB(n,car,opi) y asigna el resultado a B
ELSEIF opi ==
Asigna “B” a car
Evalla mat_carB(n,car,opi)
Evalla mat_valB(n,car,opi) y asigna el resultado a B
END IF
END
Devuelve B

END FUNCTION

FUNCTION opcK(op_gid,op_p,n,names,pathDir,p,t,z,imp,param_sr)

Utilizando pathDir, establece el directorio de coac y asigna el resultado a dirl
Utilizando a dirl, llama al espacio de trabajo a coac, desde coac

Utilizando pathDir, establece el directorio de cpre_ing y asigna el resultado a dir2_1
Utilizando a dir2_1, llama al espacio de trabajo a cpre_ing, desde cpre_ing

FOR 1<i<n
PRINT “Libro a ocupar en la busqueda de las constantes para el calculo de las
presiones de vapor, del compuesto names(i)”
INPUT namero entre 1, 2, 36 4 y asigna el resultado a bk(i)
END FOR

Crea una lista vacia y asigna el resultado a catalog

FOR1<i<n
PRINT “Ingreso de constantes para el compuesto names(i), opcion bk(i)”
Evalla cpre_ing(pathDir,p,t,names(i),bk(i)) y asigna el resultado a catalog(i)
END FOR

IFop_gid~=0
PRINT “método para el calculo de los coeficientes de actividad”
INPUT namero entre 1, 2 0 3 y asigna el resultado a opa

IFopa~=3
Evalla in_dat_cof(opa,n,names) y asigna el resultado a prop
ELSEIF opa ==
Agrupa pathDir y n y asigna el resultado a dirnum
Evalla in_dat_cof(opa,dirnum,names) y asigna el resultado a prop
END IF
ELSE
Asigna 0 a opa; Asigna 0 a prop
END IF
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Asigna zax; Asignazay

IFop p==
Utilizando pathDir, establece el directorio de BurbP y asigna el resultado dirl 1
Utilizando pathDir, establece el directorio de RoP y asigna el resultado dir2_1

IF op_gid ==00R op_gid ==
Asigna 0 a param
Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a yBurbp, desde BurbP
Evalla yBurbp(x,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a catl

Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a xRop, desde RoP
Evalla xRop(y,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a cat2

Agrupa catl, cat2, catalog, opay prop y asigna el resultado a catalog2

ELSEIF op_gid ==
Asigna param_sr(1) a opi; Asigna param_sr a opB
Evalla B_tab(n,names,opi,opB,catalog) a B; Agrupa B, opi, opB y asigna el
resultado a param

Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a yBurbp, desde BurbP
Evalla yBurbp(x,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a catl

Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a xRop, desde RoP
Evalla xRop(y,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a cat2

Agrupa catl, cat2, catalog, opa, prop y B y asigna el resultado a catalog2
END IF

ELSEIF op_p ==
Utilizando pathDir, establece el directorio de BurbP y asigna el resultado dirl_1
Utilizando pathDir, establece el directorio de RoP y asigna el resultado dir2_1

IFop_gid ==0OR op_gid ==
Asigna 0 a param
Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a yBurbt, desde Burbt
EvalUa yBurbt(x,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a catl
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Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a xRot, desde Rot
Evalla xRot(y,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a cat2

Agrupa catl, cat2, catalog, opay prop y asigna el resultado a catalog2

ELSEIF op_gid ==
Asigna param_sr(1) a opi; Asigna param_sr a opB
Evalla B_tab(n,names,opi,opB,catalog) a B; Agrupa B, opi, opB y asigna el
resultado a param

Utilizando dirl_1, llama al espacio de trabajo a yBurbt, desde BurbT
Evalla yBurbt(x,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a catl

Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a xRot, desde RoT
Evalla xRot(y,t,catalog,opa,prop,op_gid,pathDir,n,imp,param) y asigna el
resultado a cat2

Agrupa catl, cat2, catalog, opa, prop y B y asigna el resultado a catalog2
END IF
END IF

END FUNCTION

opdK

FUNCTION opdK(op_gid, ,op_p, ct)

Asigna ct(1) a Ibur; Asigna ct(2) a lroc
IF op_gid ==
IFop_p==
Asigna Ibur(2) a pbur; Asigna lroc(2) a proc
Agrupa pbury proc y asigna el resultado a vp
Asigna ct(3) a cat_mayor; Agrupa vp y cat_mayor y asigna el resultado a IpK
ELSEIF op_p ==
Asigna Ibur(2) a tbur; Asigna Iroc(2) a troc
Agrupa tbur y troc y asigna el resultado a vt
Asigna ct(3) a cat_mayor; Agrupa vt y cat_mayor y asigna el resultado a IpK
END IF
ELSEIF op_gid ==
IFop_p==
Asigna lbur(2) a pbur; Asigna lroc(2) a proc
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Agrupa pbur y proc y asigna el resultado a vp

Asigna ct(3) a cat_mayor;

Asigna Ibur(6) a cofbur; Asigna Iroc(6) a cofroc

Agrupa cofbur y cofroc y asigna el resultado a vcof

Asigna ct(4) a lopa_cact; Asigna ct(5) a Iprop_cact;

Agrupa lopa_cact y Iprop_cact y asigna el resultado a Ipar_cact

Agrupa vt, cat_mayor, Ipar_cact y vcof y asigna el resultado a IpK
ELSEIF op_p ==

Asigna Ibur(2) a tbur; Asigna Iroc(2) a troc

Agrupa tbur y troc y asigna el resultado a vt

Asigna ct(3) a cat_mayor;

Asigna Ibur(6) a cofbur; Asigna Iroc(6) a cofroc

Agrupa cofbur y cofroc y asigna el resultado a vcof

Asigna ct(4) a lopa_cact; Asigna ct(5) a Iprop_cact;

Agrupa lopa_cact y Iprop_cact y asigna el resultado a Ipar_cact

Agrupa vt, cat_mayor, Ipar_cact y vcof y asigna el resultado a IpK
END IF

ELSEIF op_gid ==
IFop_p==

Asigna Ibur(2) a pbur; Asigna lroc(2) a proc
Agrupa pbur y proc y asigna el resultado a vp
Asigna ct(3) a cat_mayor;
Asigna Ibur(6) a cofbur; Asigna Iroc(6) a cofroc
Agrupa cofbur y cofroc y asigna el resultado a vcof
Asigna ct(4) a lopa_cact; Asigna ct(5) a Iprop_cact;
Agrupa lopa_cact y Iprop_cact y asigna el resultado a Ipar_cact
Agrupa phibur y phiroc y asigna el resultado a vphi
Asigna ct(6) a Ipar_phi;

Agrupa vt, cat_mayor, Ipar_cact, vcof, Ipar_phi y vphi y asigna el resultado a
IpK

ELSEIF op_p ==
Asigna Ibur(2) a tbur; Asigna Iroc(2) a troc
Agrupa tbur y troc y asigna el resultado a vt
Asigna ct(3) a cat_mayor;
Asigna Ibur(6) a cofbur; Asigna Iroc(6) a cofroc
Agrupa cofbur y cofroc y asigna el resultado a vcof
Asigna ct(4) a lopa_cact; Asigna ct(5) a Iprop_cact;
Agrupa lopa_cact y Iprop_cact y asigna el resultado a Ipar_cact
Agrupa phibur y phiroc y asigna el resultado a vphi
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Asigna ct(6) a Ipar_phi;

Agrupa vt, cat_mayor, Ipar_cact, vcof, Ipar_phi y vphi y asigna el resultado a
IpK
END IF
END IF
END FUNCTION

Vaporz_ins

FUNCTION vpsat(t,cat_mayor, pathDir)

Utilizando pathDir, establece el directorio de fpres_vap y asigna el resultado a dirl
Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a Psat, desde fpres_vap

Calcula las dimensiones de cat_mayor y asigna el resultado a s1

Asigna lasl

WHILE i <=5l
Evalla Psat(t,cat_mayor(i)) y asigna el resultado a psat(i)
Calculai + 1 y asigna el resultado a i

END WHILE

END FUNCTION

FUNCTON cx(z,K,v)

Calcula la dimensiones de z y asigna el resultado a s1
Asigna s1(2) acol; Asignalai

Calcula 1 + v. *(K-1) y asigna el resultado a denx
Calcula z ./denx y asigna el resultado a valorx

Evalia SUM(valorx) y asigna el resultado a sum_x
FOR 1<i<col
Calcula valorx(i)/sum_x y asigna el resultado a valorx
END FOR
END FUNCTION

FUNCTION valini(op_gid,prsis,prburb,prroc,param)

Calcula (prsis-prburb)/(prroc-prburb) y asigna el resultado a frac; Asigna frac a v
IF op_gid ==
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Coloca en una lista a v y asigna el resultado a est_ini

ELSEIF op_gid ==
Asigna param(1) a coets; Asigna coets(1) a coet_burb; Asigna coets(2) a coet_roc
Calcula frac.*(coet_roc-coet_burb)+coet_burb y asigna el resultado a coini
Agrupa v, coini y phini y asigna el resultado a est_ini

ELSEIF op_gid ==
Asigna param(1) a coets; Asigna coets(1) a coet_burb; Asigna coets(2) a coet_roc
Asigna param(1) a phis; Asigna phis(1) a phi_burb; Asigna phis(2) a phi_roc
Calcula frac.*(coet_roc-coet_burb)+coet_burb y asigna el resultado a coini
Calcula frac.*(phi_roc-phi_burb)+phi_burb y asigna el resultado a phi_burb
Agrupa v, coini y phini y asigna el resultado a est_ini

END IF

END FUNCTION

FUNCTION obtK(op_gid,psis,tsis,psat,n,pathDir,param)

Utilizando pathDir, establece el directorio de coac y asigna el resultado a dirl_1
Utilizando pathDir, llama al espacio de trabajo a coac, desde coac

Asigna param(1) a Ipar_act
Asigna Ipar_act(1) a opa; Asigna Ipar_act(2) a prop; Asigna Ipar_act(3) a valorx

IF op_gid ==
Agrupa a opa, prop y xant y asigna el resultado a Ipar_cat?2
Evalla coac(opa,prop,tsis,valorx,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
Calcula cof.*psat/psis y asigna el resultado a K;

ELSEIF op_gid ==
Utilizando pathDir, establece el directorio de phiCM y asigna el resultado a dir2_1
Utilizando dir2_1, llama al espacio de trabajo a phiCM, desde phiCM
Asigna param(2) a Ipar_phi
Asigna Ipar_phi(1) a cat_mayor; Asigna Ipar_phi(2) a B; Asigna Ipar_phi(3) a
opi
Asigna Ipar_phi(4) a opB; Asigna Ipar_phi(5) ay
Evalla coac(opa,prop,tsis,valorx,n,pathDir) y asigna el resultado a cof
Calcula psis/100 y asigna el resultado a pOphi
Evalda phiCM(tsis,pOphi,cat_mayor,B,opi,opB,n,pathDir,y) y asigna el resultado
a phi
Calcula cof.*psat/(phi*psis) y asigna el resultado a K;
END IF

END FUNCTION
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FUNCTION fK(v,0op_gid,K,2)

Asignalai
WHILE i <= col
IFi==
Calcula 1+v*(K(i) — 1) y asigna el resultado a den
Calcula z(i)*(K(i) — 1) y asigna el resultado a num
Calcula num/den y asigna el resultado a funK
ELSE
Calcula 1+v*(K(i) — 1) y asigna el resultado a den
Calcula z(i)*(K(i) — 1) y asigna el resultado a num
Calcula num/den y asigna el resultado a funK
END IF
Calculai + 1 y asigna el resultado a i
END WHILE

END FUNCTION

FUNCTION vi(op_gid,op_p,psis,tsis,z,Ipk,n,pathDir,imp,param)

Asigna tsis a tsisK
Asigna Ipk(1) a vprop; Asigna vprop(1) a vprbur; Asigna vprop(2) a vprroc
Asigna Ipk(2) a cat_mayor

IF op_gid ==
IFop_p==
Asigna vprbur a pbur; Asigna vprroc a proc
IF psis < pbur
IF psis>proc
Asigna 0 a paraml
Evalla valini(op_gid,psis,pbur,proc,paraml) y asigna el resultado a
est_ini
Asigna 0 a param2
Evalla calc_int(op_gid,psis,tsisK,z,cat_mayor,est_ini,n,pathDir,
imp,param2) y asigna el resultado a res
ELSE
PRINT “El sistema existe como vapor sobrecalentado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSE
PRINT “El sistema existe como liqudio subenfriado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSEIF op_p ==
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Asigna vprbur a tbur; Asigna vprroc a troc
IF tsisK > tbur
IF tsisK < troc
Asigna 0 a paraml
Evalla valini(op_gid,tsisK,tbur,troc,paraml) y asigna el resultado a
est_ini
Asigna 0 a param2
Evalla calc_int(op_gid,psis,tsisK,z,cat_mayor,est_ini,n,pathDir,
imp,param2) y asigna el resultado a res
ELSE
PRINT “El sistema existe como vapor sobrecalentado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSE
PRINT “El sistema existe como liqudio subenfriado”
Asigna 0 a res
END IF
END IF

ELSEIF op_gid ==
Asigna Ipk(3) a Ipar_act; Asigna Ipk(4) a vcof;
Coloca a vcof en una lista y asigna el resultado a paraml
Coloca a Ipar_act en una lista y asigna el resultado a param2
IFop_p ==
Asigna vprbur a pbur; Asigna vprroc a proc
IF psis < pbur
IF psis>proc
Evalla valini(op_gid,psis,pbur,proc,paraml) y asigna el resultado a
est_Ini
Evalla calc_int(op_gid,psis,tsisK,z,cat_mayor,est_ini,n,pathDir,
imp,param2) y asigna el resultado a res
ELSE
PRINT “El sistema existe como vapor sobrecalentado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSE
PRINT “El sistema existe como liqudio subenfriado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSEIF op_p ==
Asigna vprbur a tbur; Asigna vprroc a troc
IF tsisK > tbur
IF tsisK < troc
Evalla valini(op_gid,tsisK,tbur,troc,paraml) y asigna el resultado a
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est_Ini
Evalla calc_int(op_gid,psis,tsisK,z,cat_mayor,est_ini,n,pathDir,
imp,param2) y asigna el resultado a res
ELSE
PRINT “El sistema existe como vapor sobrecalentado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSE
PRINT “El sistema existe como liqudio subenfriado”
Asigna 0 a res
END IF

END IF
END IF

ELSEIF op_gid ==
Asigna Ipk(3) a Ipar_act; Asigna Ipk(4) a vcof; Asigna Ipk(5) a Ipar_phi
Asigna Ipk(5) a vphi; Asigna param(1) a opi; Asigna param(2) a opB
Agrupa Ipar_phi, opi y opB vy asigna el resultado a Ipar_phi2
Agrupa vcof y vphi y asigna el resultado a paraml
Agrupa Ipar_act y Ipar_phi2 y asigna el resultado a param2
IFop_p ==
Asigna vprbur a pbur; Asigna vprroc a proc
IF psis < pbur
IF psis>proc
Evalla valini(op_gid,psis,pbur,proc,paraml) y asigna el resultado a
est_Ini
Evalla calc_int(op_gid,psis,tsisK,z,cat_mayor,est_ini,n,pathDir,
imp,param2) y asigna el resultado a res
ELSE
PRINT “El sistema existe como vapor sobrecalentado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSE
PRINT “El sistema existe como liqudio subenfriado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSEIF op_p ==
Asigna vprbur a tbur; Asigna vprroc a troc
IF tsisK > tbur
IF tsisK < troc
Evalla valini(op_gid,tsisK,tbur,troc,paraml) y asigna el resultado a
est_Ini
Evalla calc_int(op_gid,psis,tsisK,z,cat_mayor,est_ini,n,pathDir,
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imp,param2) y asigna el resultado a res
ELSE
PRINT “El sistema existe como vapor sobrecalentado”
Asigna 0 a res
END IF
ELSE
PRINT “El sistema existe como liqudio subenfriado”
Asigna 0 a res
END IF

END IF
END IF
END FUNCTION

FUNCTION calc_int(op_gid,psis,tsisK,z,cat_mayor,estini,n,pathDir,imp,param)

Utilizando pathDir, establece el directorio de rootSecantePlus2Ap2 y asigna el
resultado a dir2

Utilizando dir2, llama al espacio de trabajo a rootSecantePlus2A, desde
rootSecantePlus2 Ap2

Utilizando pathDir, establece el directorio de imp_op_tab_Kcal y asigna el
resultado a dir2

Utilizando dir2, llama al espacio de trabajo a imp_op_tab_Kcal, desde
imp_op_tab_Kcal

Calcula las dimensiones de z y asigna el resultado a s1
Realiza ONES(col) y asigna el resultado a delx;
Realiza ONES(col) y asigna el resultado a dely
Evalia ONES(col) y asigna el resultado a delKg

IFop _gid~=0
Asigna param(1) a Ipar_act; Asigna Ipar_act(1) a opa; Asigna Ipar_act(2) a prop

IF op_gid ==
Asigna param(2) a Ipar_phi; Asigna Ipar_phi(1) a B; Asigna Ipar_phi(2) a opB
END IF
END IF
Evalla vpsat(tsiskK,cat_mayor,pathDir) y asigna el resultado a psat
Asigna 1 a iw; Asigna 1 a opw
WHILE opw ==
IFiw ==
Asigna estini(1) a v; Asigna 1 a delv
IF op_gid ==
Realiza ONES(n) y asigna el resultado a coet
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Realiza ONES(n) y asigna el resultado a phi
ELSEIF op_gid~=0
Asigna estini(2) a coet; Asigna ONES(n) a phi
IF op_gid ==
Asigna estini(3) a phi
END IF
END IF
Calcula psat.*coet./(phi*psis) y asigna el resultado a Knuevo
Evalla cx(z,Knuevo,v) y asigna el resultado a xnuevo
Calcula Knuevo.*xnuevo y asigna el resultado a ynuevo
Asigna xnuevo a xant; Asigna ynuevo a yant; Asigna Knuevo a Kant
Une iw, v, xnuevo y asigna el resultado a tabx
Une iw, v, ynuevo Y asigna el resultado a taby
Une iw, vy Knuevo y asigna el reultado a tabk
ELSE
IF op_gid ==
Calcula psat/psis y asigna el resultado a Knuevo
ELSEIF op_gid ==
Agrupa opa, prop y xant y asigna el resultado a param
Evallda obtK(1,psis,tsisK,psat,n,pathDir,param) y asigna el resultado a
Knuevo
ELSEIF op_gid ==
Agrupa opa, prop y xant y asigna el resultado a Ipar_cat2
Agrupa cat_mayor, B, opi, opB y yant y asigna el resultado a Ipar_phi2
Evallda obtK(2,psis,tsisK,psat,n,pathDir,param) y asigna el resultado a
Knuevo
END IF
Agrupa a op_gid, Knuevo y z y asigna el resultado a 11; Asigna 0.0001 a tol
Asigna 30 a imax
Evalla rootSecantePlus2A(v,fK,I1,tol,imax,store=%T) y asigna el resultado a
vril
Calcula las dimensiones de vril y asigna el resultado a s1
Asigna s1(1) a f1; Almacena vril(f1,2) a vl
Evalia ABS(v1-v) y asigna el resultado a delv; Asigna vl av
Evalla cx(z,Knuevo,v) y asigna el resultado a xnuevo
Calcula xnuevo — xant y asigna el resultado a delx
Calcula Knuevo.*xnuevo y asigna el resultado a ynuevo
Calcula ynuevo — yant y asigna el resultado a dely
Calcula Knuevo — Kant y asigna el resultado a delK
Evalia NORM(delx) y asigna el resultado a delxg;
Evalia NORM(dely) y asigna el resultado a delyg
Evalia NORM(delK) y asigna el resultado a delKg
Asigna xnuevo a xant; Asigna ynuevo a yant; Asigna Knuevo a Kant
Une iw, v, xnuevo y asigna el resultado a tabx
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Une iw, v, ynuevo Y asigna el resultado a taby
Une iw, vy Knuevo y asigna el reultado a tabk
END IF
IFv>0&vVv<l1
IF delxg > 0.0001 AND delxg > 0.0001 AND delxg > 0.0001 AND delxg >
0.0001
Asigna 1 a opw
ELSE
Asigna 2 a opw
END IF
END IF
Calcula iw + 1 y asigna el resultado a iw
IF iw > 50
Sale del ciclo
END IF
END WHILE
Agrupa tabx, taby y tabk y asigna el resultado a tab_gru
Asigna “V” a carl; Asigna “x” a car2_1; Asigna “y” a car2_2; Asigna “K” acar2_3
Asigna “\Vaplnst” a nfile; Asigna “Vap Inst” a name
EvalGa imp_op_tab_Kcal(tab_gru,n,carl,car2_1,car2_2,pathDir,imp,nfile,name)
Agrupa v, xnuevo, ynuevo y Knuevo y asigna el resultado a results

END FUNCTION

imp_op_tab_Kcal

FUNCTION
imp_op_tab_Kcal(tab_g2,n,carl,car2_1,car2_2,car2_3,car3,pathDir,imp,nfile,
namel)

IF LENGTH(imp) ==
Asigna imp(1) a op_imp; Asigna imp(2) a datn
ELSE
Asigna imp(1) a op_imp
END IF
Utilizando pathDir, establece la ruta del directorio de opcionesK y asigna el resultado
adirl

Utilizando dirl, llama al espacio de trabajo a comptab_impK desde imp_tab
Evalua comptab_impK(n, carl, car2_1, car3), y asigna el resultado a una lista
formada por tablA y tab1C

Evalua comptab_impK(n, carl, car2_2, car3), y asigna el resultado a una lista
formada por tab2A y tab2C
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Evalua comptab_impK(n, carl, car2_3, car3), y asigna el resultado a una lista
formada por tab3A y tab3C

Agrupa tablA, tab2A y tab3A y asigna el resultado a tabA
Agrupa tab1C, tab2C y tab3C y asigna el resultado a tabC

IF op_imp ==
PRINT “Tablas de calculo del punto de namel” a st_titulo
PRINT tablA, tab1C; PRINT tab_g2(1)
PRINT tab2A, tab2C; PRINT tab_g2(2)
PRINT tab3A, tab3C; PRINT tab_g2(3)

ELSEIF op_imp ==
Utilizando pathDir, crea o utiliza la carpeta “Archivos_usuario” y guarda el
resultado en dirl
Utiliza dirl, datn y nfile para formar una ruta especifica segun nfile, y guarda el
resultado en dir2
Utilizando dir2, crea una carpeta

Agrupa “valores_x”,”valores_y”,”valores_K” y asigna el resultado a cad

FOR1<i<4
Utiliza dir2 y name2 para formar la ruta del archivo csv donde se guardaran los
datos y lo almacena en filename
Utiliza tabB(i) y de tabC(i) y coetf_g2(i) para crear titulos y escribir los datos de
coetf_g2(i) en el archivo filename

END IF
PRINT “los archivos del punto de namel estan guardados en:”
PRINT dir2

END FUNCTION

Kdatos

FUNCTION names(n,st)

FOR1<i<n

INPUT nombre del compuesto st y asigna el resultado a idn(i)
END FOR
Devuelve idn

END FUNCTION
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FUNCTION cad_comp_imp(car,n,idn)

Crea un vector vacio y asigna el resultado a st1;
Crea un vector vacio y asigna el resultado a st2
Crea una cadena de caracteres vacia y asigna el resultado a st3
Crea una cadena de caracteres vacia y asigna el resultado a st4

FOR1<i<n
Utiliza car e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna st1(i)
Utiliza car e i para construir parte de una cadena de caracteres a evaluar y la asigna
al st2(i)
Une st3 y st1(i) en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st3
Une st4 y st2(i) en una cadena de caracteres a evaluar y asigna el resultado a st4
END FOR

END FUNCTION

FUNCTION com_ing(n, name, car, sf_auxl, sf_aux2, sf_aux3)

Crea una cadena de caracteres vacia y la asigna a st2
Crea un vector vacio y lo asigna a st

FOR1<i<n
Utiliza car e i para construir parte de una cadena de caracteres a imprimir y la
asigna a st(i)
Une st(i) y st2 en una cadena de caracteres a imprimir y asigna el resultado a st2
END FOR
Realiza STRSPLIT(st2, “ ) y asigna el resultado a st2
IFn==
PRINT sf_aux1(1); PRINT sf_aux1(2);
ELSEIF n ==
PRINT sf_aux1(1); PRINT sf_aux1(2); PRINT sf_aux1(3);
ELSEIF n ==
PRINT sf_aux1(1); PRINT sf_aux1(2); PRINT sf_aux1(3); PRINT sf_aux1(4)
END IF

Asigna laind
WHILE ind ==
FOR1<i<n-1
INPUT propiedad correspondiente a st2(i) y asigna el resultado a c_st(i)
END FOR

Calcula 1 — SUM(c_st) y asigna el resultado a c_st
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IFc_ comp>0
Asigna 2 aind
ELSEIF c_comp <=0
Asigna laind
PRINT sf_aux3
END IF
END WHILE

Une c_st yc_comp y asigna el resultado a c_st
Asigna c_st(:) y asigna el resultado a c(:)
Devuelve ¢

END FUNCTION

FUNCTION Kdatos(r_prin)

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
PRINT “Seleccién del nimero de componentes: 2, 30 4”
INPUT namero entre 2, 3 0 4 y asigna el resultado a opC
PRINT “Seleccién del tipo de célculo a realizar: 1. Puntos de Burbuja y de Rocio P
2. Puntos de Burbuja y Rocio T”
INPUT namero entre 2, 3 0 4 y asigna el resultado aop_p
PRINT “Seleccién de la ecuacién para el calculo de vaporizacion instantanea”
INPUT namero entre 1 0 2 y asigna el resultado a op_gid
PRINT “Ingreso de los nombres de los compuestos”
Asigna “compuesto” a st
Evalla names(opC,st) y asigna el resultado a nameco
Calcula op_gid — 1y asigna el resultado a op_gid

IF op_gid ==
PRINT “Cuenta con coeficientes del virial? 1. Si 2. No”
INPUT namero entre 1y 2 y asigna el resultado a opB
IF opB ==
Asigna 2 a opB
ELSEIF opB ==
Asigna 1 a opB
END IF
PRINT *“fase vapor en estado ideal? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a opi
ELSE
Asigna 1 a opB; Asigna 1 a opi
END IF
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PRINT “namero y nombres de componentes, ecuacion a utilizar e informacién
ingresada de lo coeficientes del virial, correcta?”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind
END WHILE

Asigna 2 aind
WHILE ind ==
INPUT Presion en Kpa y asigna el resultado a p
WHILE %T
IFp<O
INPUT Presion en Kpa y asigna el resultado a p
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

INPUT Temperatura en K y asigna el resultado a t
WHILE %T
IFt<O0
INPUT Presion en Kpa y asigna el resultado a t
ELSE
Sale del ciclo
END IF
END WHILE

Asigna “z” a car
IFn==
Asigna “Ingrese la composicion molar car del nameco(1)” a sf_auxl
ELSEIF n ==
Asigna “Ingrese la composicion molar car del nameco(1) y nameco(2)” a
sf_auxl
ELSEIF n ==
Asigna “Ingrese la composicion molar car del nameco(1), nameco(2) y
nameco(3)” a sf_auxl
END IF

Asigna “Ingrese una cantidad numérica positiva” y asigna el resultado a sf_aux2
Asigna “La suma de las composiciones car debe ser igual a 1” y asigna el resultado
a sf_aux3
Evallda com_ing(n,nameco,car,sf_auxl,sf aux2,sf aux3) y asigna el resultado a z
PRINT “Presion, temperatura y composiciones correctas? 1. Si 2. No”
INPUT numero entre 1y 2 y asigna el resultado a ind

END WHILE
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PRINT “imprimir los resultados iterativos del célcylo de punto de burbuja”
PRINT “1. Consola de Scilab 2. Archivo .csv 3. Ultimos célculos realizados”
INPUT namero entre 1, 2 0 3 y asigna el resultado a op_imp

IF op_imp ==

Calcula INT(RAND())*10000 y asigna el resultado a nw
ELSE

Coloca a op_imp en una lista y asigna el resultado a imp
END IF

Utilizando r_prin, establece el directorio de opcK y asigna el resultado a rl
Utilizando r1, llama al espacio de trabajo a opcK desde opcK

IF op_gid ==0O0R op_gid ==

Asigna 0 a param
ELSEIF op_gid ==

Agrupa a opi y opB y asigna el resultado a param
END IF

EvalGa opcK(op_gid,op_p,n,nameco,r_prin,p,t,z,imp,param) y asigna el resultado a
ct

Utilizando r_prin, establece el directorio de opdK y asigna el resultado a r3
Utilizando r3, llama al espacio de trabajo a opdK desde opdK
Evalla opdK(op_gid,op_p,ct) y asigna el resultado a Ipk

Utilizando r_prin, establece el directorio de Vaporz_ins y asigna el resultado a r4
Utilizando r4, llama al espacio de trabajo a vi desde Vaporz_ins

Evalda vi(op_gid,op_p,p,t,z,Ipk,n,r_prin,imp,param) y asigna el resultado a
resultados
IF TYPE(resultados) ==
PRINT “Pruebe diferentes condiciones de presiones y temperaturas”
ELSE
Asigna resultados(1) a v; Asigna resultados(2) a x; Asigna resultados(3) ay
Asigna resultados(4) a K
PRINT *“Las moles de vapor son”; PRINT v

Asigna “x” a car

Evalta cad_comp_imp(car,n,nameco) y asigna el resultado a una lista formada por
stxcar y stximp

Utilizando stxcar, construye una cadena de caracteres y asigna el resultado a stxc
Asigna “y” a car

Utilizando stxcar, construye una cadena de caracteres y asigna el resultado a styc
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Evalta cad_comp_imp(car,n,nameco) y asigna el resultado a una lista formada por
stycar y styimp

Utilizando stkcar, construye una cadena de caracteres y asigna el resultado a stkc
Asigna “K” a car

Utilizando stkcar, construye una cadena de caracteres y asigna el resultado a stkc
Evalta cad_comp_imp(car,n,nameco) y asigna el resultado a una lista formada por
stkcar y stkimp

Utilizando stkcar, construye una cadena de caracteres y asigna el resultado a styc

PRINT stxc, EVSTR(stximp)

PRINT styc, EVSTR(styimp)

PRINT stkc, EVSTR(stkimp)
END IF

END FUNCTION
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