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PROLOGO

El proposito de este libro es servir de guia a los estudiantes de ingenieria quimica,
en el analisis del comportamiento de los procesos quimicos, que permite construir
los modelos matematicos representativos correspondientes, para que usando
programas de coOmputo se encuentren diversas soluciones que determinen la
sensibilidad del proceso, cuando se manipulen cambios en las condiciones de
operacion del proceso, expresadas en las variables y parametros que forman parte

del modelo matemético.

El contenido de este texto estd ajustado al programa de la asignatura “Simulacion
de Procesos”, que se imparte en la carrera de ingenieria quimica del Instituto

Tecnologico Nacional; y que se desarrolla en tres unidades de estudio.

La primera unidad se denomina Fundamentos de simulacion. Donde se describen 'y
explican los conceptos basicos del campo de la simulacion; se elaboran modelos
matematicos al desarrollar balances de materia y de energia en procesos de la

industria quimica; y se plantean algoritmos para la solucion de los modelos.

La segunda unidad, Simulacién modular, es la parte del libro donde se desarrollan
modulos de simulacién para resolver modelos matematicos de procesos que
analizan en ingenieria quimica. Estos moédulos son ejemplos de simuladores; que
pueden integrar un simulador de un proceso mas complejo, si se interconectan
como operaciones unitarias. Los simuladores se construyen usando Excel como
herramienta de computo, por la facilidad de acceso que los estudiantes tienen al
paquete y por las grandes posibilidades de célculo que tiene. Se estructuran las
bases de datos que permiten el analisis de sensibilidad, a diferentes condiciones de

operacion.

La tercera unidad, que se denomina Simulacion comercial, describen las
caracteristicas y aplicaciones de simuladores comerciales usados en ingenieria
quimica. Considerando que los simuladores comerciales son de aplicacion

especifica, se presentan ejemplos de manejo.



En todo el texto, se insiste en la importancia que tiene para el ingeniero quimico el
desarrollo de modelos matematicos de procesos, porque para esto se requiere de
un andlisis detallado de cada una de las etapas que los constituyen, lo que nos lleva
al conocimiento del comportamiento de cada proceso en funcion de las condiciones

de operacion.

Las condiciones de operacion estan determinadas por los valores de todas las
variables que estan involucradas en el proceso. La influencia de cada una de ellas
se define con el analisis del proceso; ya que algunas son variables mas significativas
para el proceso, mientras que otras se pueden parametrizar, 0 sea considerarlas
como constantes, en ciertos rangos de valores de las condiciones de operacion. Y
aqui es donde la légica y el sentido comun del ingeniero intervienen para llevar a
cabo una adecuada discriminacion de las variables de proceso para que sean

consideradas en las ecuaciones que constituyen el modelo matematico.

El siguiente paso es encontrar un método de solucién del modelo matemético y
desarrollar su implementacién en un programa de cémputo para analizar, simular y

optimizar el proceso.

En el desarrollo de las tres unidades, se mantiene el criterio de que “simulacién de
procesos” es una materia integradora de todas las asignaturas previas de la reticula
de ingenieria quimica que permite, a través de la interpretacion de los resultados de

los simuladores, optimizar las condiciones de operacion de un proceso real.



INTRODUCCION

Los ingenieros quimicos pueden analizar el comportamiento de un fluido que viaja
a través de tuberias que forman parte de un proceso industrial 0 sea un proceso
artificial. Pero este analisis puede extenderse a la corriente de un rio, que es un
proceso natural. En ambos procesos, los modelos representativos estan
constituidos por ecuaciones de transporte de cantidad de movimiento, pero
aplicadas a geometrias diferentes y esto puede provocar que la solucion matemética

sea en cierto modo diferente.

Los ingenieros quimicos del siglo xx, que se ocupaban del disefio y optimizacién de
nuevos procesos industriales, previamente usaban réplicas en pequefia escala de
comportamiento analogo, para disefiar el equipo y definir las condiciones de
operacion del proceso real. Las réplicas usadas eran modelos fisicos, pequefas
plantas piloto, que en realidad constituian prototipos de las plantas de
procesamiento que se construirian a escala industrial. Estos prototipos absorbian
meses de trabajo y por el sistema de control necesario para la medicion de las

variables involucradas tenian costos significativos para el inversionista.

En la década de los afios 60 del siglo pasado, con el desarrollo de programas de
computo para ser manejados en los grandes equipos de computo de esa época, las
actividades de simulacion aprovecharon los modelos conceptuales de los procesos
que ya habian desarrollado ingenieros quimicos como William L. Luyben, aplicando
métodos numéricos de solucién y propiciando un avance considerable en el control

y optimizacién de procesos.



1.- FUNDAMENTOS DE SIMULACION
1.1. Conceptos basicos

El Diccionario de la Real Academia Espafiola define al verbo simular como
“representar algo, fingiendo o imitando lo que no es”. Entonces, los ingenieros
debemos entender que la simulacion es una técnica, con muchas ventajas, que
usamos para obtener informacion del comportamiento de un proceso real, a través
del analisis de una réplica o modelo que debe tener un comportamiento analogo del
objeto que representa. Ademas, si tomamos una de las definiciones que el
Diccionario de la Real Academia Espariola tiene de la palabra proceso: “conjunto de
las fases sucesivas de un fenomeno natural o de una operacion artificial”, podemos

formular una definicibn mas amplia del término que nos ocupa en este texto:

Simulacion de procesos es una técnica que permite representar, a través de
un modelo o réplica, las operaciones sucesivas e interrelacionadas de
cualquier proceso real, ya sea de caracter natural o artificial, para conocer el

comportamiento del sistema ante el cambio de las variables del proceso.

Los modelos conceptuales son estructuras matematicas constituidas por
ecuaciones algebraicas, ecuaciones diferenciales y bases de datos debidamente
interrelacionadas en un algoritmo de solucién, que requiere del uso de la

computadora para la simulacion.

Las ecuaciones algebraicas se obtienen del balance de materia y energia de un
proceso en estado estacionario o0 sin reaccién quimica. Las ecuaciones
diferenciales se presentan cuando se analiza el proceso en estado no estacionario,
ya que una o mas variables dependen del tiempo; es decir, es un sistema dinamico.
Las ecuaciones cinéticas son ecuaciones diferenciales que se presentan en el
modelo, cuando en un proceso multicomponente ocurren conversiones de las

sustancias involucradas.

En todo modelo matemético existen variables que forman parte del conjunto que
conforman las condiciones de operacion y que uno puede modificar para optimizar

el proceso. En el algoritmo de solucion, éstas se denominan variables de entrada.
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Las variables que dependen del valor de los pardmetros de entrada, son funciones
o relaciones que se obtienen de los balances de materia, energia o cantidad de

movimiento; 0 son ecuaciones cinéticas.

Para el caso de las funciones que se presentan en los modelos es muy importante
determinar el rango de validez de la ecuacion correspondiente; y esto debe
advertirse en el algoritmo de solucién, para que en el desarrollo de la simulacién no
se obtengan resultados erroneos porque el estado de agregacion de alguna
sustancia involucrada ha cambiado y los valores de sus propiedades fisicas

cambian drasticamente o pierden su continuidad.

Como en la simulacion se cambian las variables de entrada, para realizar el analisis
de sensibilidad que depende de las funciones del proceso, es necesario conocer los
valores de las propiedades fisicas o quimicas que intervienen en las ecuaciones
para diferentes condiciones de operacion de los procesos. Los datos de las
propiedades se requieren en valores continuos; porque resulta complicado manejar
tablas de datos; entonces, es necesario ajustar datos experimentales para
convertirlas en funciones matematicas continuas. Asi, una buena base de datos es
otro elemento fundamental del programa de simulacion. No olvidar que el ajuste de
los datos tiene validez en el rango de los parametros del estado fisico que

corresponde a las propiedades a determinar.

Los pardmetros de entrada son los valores que se fijan para un determinado
conjunto de condiciones de operacion: temperatura; presion; flujos volumétricos;
flujos de masa; composiciones de los componentes que intervienen en el proceso;

entre otros.
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1.2. BALANCES SIMPLES

Para entrar gradualmente al ambiente de la simulacion, en esta seccion se analizan
procesos cuyo comportamiento queda definido con un balance de materia. El
propésito de esta seccion es construir el modelo matematico de cada proceso. En
la seccion 1.4 del texto se elaboran los algoritmos correspondientes que permiten

desarrollar los programas de cémputo; es decir, los médulos de simulacién.

1.2.1 Proceso de evaporacion. Se aplica un balance de materia a la evaporacion
que sufre el agua de mar por la radiacion solar, en una region tropical y en
condiciones ambientales, a la temperatura promedio de 22°C. El agua se mantiene
en un recipiente a cielo abierto, con dimensiones especificas dadas: ancho a, largo
L y espesor de la pelicula h. La evaporacion se lleva a cabo para concentrar la

solucion salina hacia el punto de saturacion, donde ocurra la precipitacion de la sal.

Manzur y Cardoso en un ingenioso experimento miden la masa evaporada del agua
en funcion del tiempo y a temperatura ambiente de 22°C, reportando una velocidad
de evaporacion, Revap, igual a 0.0000293 Kg/ (s m?); resultado que se maneja para

este balance de masa (A. Manzur y J. Cardoso. 2015).

La concentracion de sales en el agua de mar Cs, en promedio es de 35 kilogramos
por metro cubico. Este es un parametro de entrada que permite calcular la masa de
sal de la corriente 1, dependiendo del volumen de solucién salina que se va a
evaporar, Vss. La cantidad de agua pura por cada metro cubico de solucién salina

es de 965 kilogramos, Ca.

En el diagrama de bloques de la figura 1, la corriente 1, que puede considerarse
como la corriente de entrada al diagrama, corresponde a la condicion inicial del
proceso (t = 0); que son datos de entrada. Donde M1 es la masa de la solucion salina
gue se coloca en el recipiente para evaporarse, msi es la masa de sal que contiene
inicialmente la solucion salina y maz es la masa de agua que conforma inicialmente

la solucion.
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Corriente 2
M2

Corriente 1 Corriente 3
M, M,
Mgy mg,
M a1 M a3

Figura 1

Por la corriente 2 solamente sale el agua que se evapora Maz; y la masa total de la
corriente M2 es igual a Maz; por lo que Msz la masa de sal que sale en esta corriente
es igual a cero. Maz se calcula como el producto de la velocidad de evaporacion del
agua, Revap, por el area superficial de la solucidn Aexp Yy €l tiempo de exposicion texp.
La velocidad de evaporacion del agua, Revap €s un parametro fijo de entrada, para
el caso que se analiza; sin embargo, tiene valores diferentes para condiciones
ambientales diversas. El tiempo de exposicién texp €s un dato de entrada que

introduce el usuario del simulador.

La corriente 3 del diagrama, corresponde a la condicion final del proceso, al tiempo
de exposicion texp que introduce el usuario del simulador. Donde M3 es la masa de
la solucién salina que queda al final del proceso de evaporacién, conteniendo una

masa disuelta de sal igual a mss, que es igual a msz1; y una masa de agua mas.

Por lo que, el modelo matemético de este balance de materia esta formado por las

ecuaciones siguientes:

M1 = M2+ Ms 1)
Ms1 = Ms2 + Ms3 (2)
Ma1 = Ma2 + MA3 3)
Ms1 = Cs Vss (4)
ma1 = Ca Vss (5)
Vss.=alh (6)
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Aexp = al

maz = Revap Aexp texp.
M1 = ms1 + ma1

M2 = ms2 + ma2

M3 = ms3 + ma3

1.2.2 Proceso de Cristalizacion. Se alimentan a un cristalizador 400 kilogramos
por hora de una solucion acuosa de nitrato de potasio al 90%, a la temperatura de
80°C. En el cristalizador se enfria a 20°C, cristaliza la sal, separandose una
disolucidn fria saturada (agua madre) con 31.6% en peso de sal y cristales humedos
con 5% en peso de agua. Se requiere calcular los flujos en kilogramos por hora de

la disolucion saturada y de cristales humedos que salen del cristalizador.

El diagrama de flujo para este proceso, tomando como base de tiempo una hora, se

presenta en la figura 2.

(7)
(8)
9)
(10)

(11)

F =400 Kg G=2
Cristalizador )
XsF=0.90 1) XsG = ?
XAF=0.10 e 1 Xag=
T = 80°C Ik T=20°C
3 XsH = 0.95 G
X a4 = 0.05
Ty=20°C Figura 2

El modelo matematico lo constituyen las tres e
Balance general de masa:

Balance de masa de sélidos salinos:

Balance de masa de agua:

Por la composicion de entrada:

14

cuaciones siguientes:
F=G+H

F Xskr=G Xsg + H XsH
F Xar= G Xac + H XaH

Xar=1 - Xsk

(12)
(13)
(14)

(15)



Los valores de F, Xsr, Tr, XsH, Xan Y T, son datos de entrada, que debe asignar
quien desea resolver el problema. Los valores de Xsc y Xac dependen de la

temperatura de saturacion, Tg; que aparecen en la tabla 1.

°C 0 10 | 20 | 30 | 40 | 50 60 70 80 90 | 100
9. KNO3/100 g. agua | 13.3 | 20.9 | 31.6 | 45.8 | 63.9 | 85.55 | 110.0 | 138.0 | 169.0 | 202.0 | 246

Tabla 1. Solubilidad del nitrato de potasio en agua.

Fuente: Perry, R. (1992). Manual del ingeniero quimico. México: McGraw-Hill.

Todos estos valores se sustituyen en el modelo para obtener las ecuaciones

simultaneas:
De la ecuacién (12) 400 kg=G +H (16)
De la ecuacién (13) (400) (0.90) = (0.316) G + (0.95) H a7

Que al resolverlas dan como resultado; 368.45 kilogramos de cristales himedos en
la corriente H y 31.55 kilogramos de agua madre en la corriente G, en un tiempo de

operacion de una hora.

1.2.3 Proceso de mezclado de dos soluciones. Cuando se desea obtener una
cantidad definida de una solucién C, que tenga una composicion también definida
de dos componentes; y se tienen dos soluciones de los mismos componentes con
diferentes concentraciones, Ay B, se realiza un proceso simple de mezclado. Donde
es necesario conocer la cantidad de A y de B, que se combinan para obtener la
cantidad deseada de la solucion C. El diagrama de flujo representativo de este

proceso se presenta en la figura 3.

o

A B

Mezclado
X

XA x1B

X 2A ; 2B
C

X1C
X 2C Figura 3
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El modelo matematico esta formado por las siguientes ecuaciones:
Ecuacion general de balance:

A+B=C (18)
Ecuaciones de balance por componentes:

XiaA+ X18B =XicC (29)

Xoa A+ XoaB = Xoc C (20)

En la figura 3, X1a es la fraccion masa del componente 1 en la corriente A, Xza es la
fraccion masa del componente 2 en la corriente A, Xis es la fraccion masa del
componente 1 en la corriente B, Xz es la fraccion masa del componente 2 en la
corriente B, Xic es la fraccion masa del componente 1 en la corriente C; y Xzc es la

fraccibn masa del componente 2 en la corriente C.

Para ilustrar el uso de este modelo matematico, supongamos que se desean 200
kilogramos de una solucion acuosa con una fraccion masa de 0.20 de hidroxido de
potasio. Para esto se mezclan dos soluciones gque se tienen en existencia, la primera
con una fracciéon masa de 0.09 de hidroxido de potasio y la segunda con una fraccion
masa de 0.39 de hidréxido de potasio. Lo que se requiere, es determinar la cantidad
en kilogramos de cada solucion disponible, que se deben alimentar al mezclador

para obtener la solucion con la composicion deseada.

Sustituyendo los datos del caso particular en el modelo matematico, se obtienen las

ecuaciones siguientes:

A+ B =200 (21)
0.09 A + 0.39 B = (0.20) (200) (22)
0.91 A + 0.61 B = (0.80) (200) (23)

Considerando a las ecuaciones (22) y (23) como un par de ecuaciones simultaneas,
y resolviendo este sistema de ecuaciones, se deben mezclar 126.7 Kilogramos de

solucion A, con 73.3 Kilogramos de solucion B para encontrar la solucion deseada.
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1.2.4 Proceso de mezclado de tres soluciones. Cuando se mezclan tres flujos A,

B y C, de tres soluciones, cada una con tres componentes iguales; pero de

concentraciones diferentes y conocidas, Xia, Xza, Xsa, X1, X28, X3, Xic, Xac Y Xac;

con el proposito de obtener un flujo requerido S de una solucién con las

concentraciones definidas Xis, Xzs y Xss; es necesario calcular los flujos A, By C.

El diagrama de flujo de este sistema de mezclado se representa en la figura 4.

Xip
B
Xop
X3p
A
Mezclado &<— X
X4a x1c
Xa 2¢
X
Xsp s | Xis 3¢
X
2s
X3s

Figura 4

El modelo matematico de este caso son las expresiones matematicas siguientes:

Ecuacién general de balance:
A+B+C=S

Ecuaciones de balance por componentes:
Xia A + X8 B + X1c C = X1S
Xoa A+ XeB + Xoc C = X2s S

X3a A+ X3eB + XscC=X3sS

(24)

(25)
(26)

(27)

Como puede observarse, las ecuaciones (25), (26) y (27) constituyen un sistema de

tres ecuaciones simultaneas, al resolverlas por algebra de matrices, definen los

flujos requeridos A, By C.
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1.3. BALANCES SIMULTANEOS DE MASA Y CALOR

Los modelos matematicos que se presentan aplicando balances de materia y de
energia en esta seccién, son representativos de operaciones unitarias cuya
formulacion no resulta demasiado complicada; la intencidn es, que a través del
analisis fenomenoldgico, se muestre la metodologia para definir las variables de
disefio o de optimizacion del proceso, que estan en funcién de otras variables, que
también deben ser identificadas; y de los parametros que estan determinados por
las condiciones de operacion del proceso. Estos ultimos también pueden ser

modificados por el analista del proceso.

1.3.1 Ecuacién de Bernoulli. Para aplicar un balance de masa y energia se analiza
un sistema de flujo de fluidos, aplicando la ecuacion de Bernoulli para calcular la
potencia de una bomba que mueve a un fluido incompresible; asi como también

para calcular flujos de descarga de fluidos desde tanques elevados.

La ecuacion de Bernoulli representa la relacion entre la energia cinética, energia
potencial y energia de presion de un sistema de flujo. Se deduce a partir de un
balance de cantidad de movimiento de un fluido newtoniano, cuyo modelo resulta

ser la ecuacion de Navier Stokes:
ov 2
p(atJrVOVV):,uV vV-Vp+ g (28)

Que después de una serie de simplificaciones, consideraciones y correcciones

genera la ecuacion de Bernoulli:

p, W P, Vs

—+£+21+HP:E+£+ZZ+HF (29)
A9

Durante el flujo, la densidad del fluido p se considera constante y la aceleracion de

la gravedad g tiene el valor que corresponde al lugar donde se instala este sistema.

En el punto 1 del sistema de flujo, la presion del fluido es p1, la velocidad es v1 y la

altura z1; mientras que, en el punto 2, la presion pz, velocidad vz y la altura z.

18



El término Hp se conoce como cabeza de la bomba y corresponde a la altura de
columna del liquido que proporciona la potencia de la bomba. El término Hr se
denomina pérdida de carga; y se calcula como la suma de la pérdida de energia
que sufre el fluido por la friccién a lo largo de la tuberia hs, mas la pérdida de energia
que sufre el fluido por atravesar los accesorios usados en el flujo ha; que son codos,

valvulas, Tes, reducciones, expansiones, entre otros objetos.

El calculo de hr se realiza con la ecuacion de Darcy Weisbach:
L 2
h =1 (5)% (30)

Donde L es la longitud de toda la tuberia por la que circula el fluido; y D es el
diametro interno de la tuberia. El coeficiente f, se conoce como factor de friccién de
Darcy o coeficiente de rozamiento, que en general es funcion del numero

adimensional de Reynolds, Re; y de la rugosidad relativa de la tuberia: f = f(Re, €r).

El nimero de Reynolds es la relacion entre las fuerzas inerciales y las fuerzas
viscosas que experimenta un fluido, como se presenta en la ecuacion (31).

— bve
Re = p (32)

Y la rugosidad relativa, €r, es el cociente de la rugosidad absoluta que posee el
interior de la tuberia y el diAmetro interno. El valor de la rugosidad absoluta depende
del material de fabricacion de la tuberia y para tuberias comerciales aparece en

tablas proporcionadas por los fabricantes.

Si el flujo del fluido en la tuberia es laminar, el valor del coeficiente de friccion se
toma como 64/Re. Para flujo turbulento el valor de f se obtiene del diagrama de
Moody que requiere de la rugosidad relativa de la tuberia y del nimero de Reynolds;
pero para un programa de cémputo es mas conveniente usar una correlacion

matematica y se recomienda la de S. E. Haaland:

-2

f = {18109 [(£2)" + ()|} (32)
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Para calcular la pérdida de energia ha se usa la férmula:
v3
he = X Ko 5, (33)

Donde 2Ka es la suma de los valores de cada uno de los coeficientes de pérdida de
carga de los accesorios que intervienen en el sistema de flujo. Estos valores se

reportan en los libros de Mecanica de Fluidos.

1.3.2 Calculo de la potencia de una bomba. Para calcular la potencia de una
bomba se despeja de la ecuacion de Bernoulli, ecuacion (29), la cabeza de la bomba
Hp y se sustituye en la ecuacion (32):

P ="d (34)

Donde Q es el gasto volumétrico que se desea obtener; pg es el peso del fluido que
se desea mover; y n la eficiencia de la bomba, valor que proporciona el fabricante y
corresponde a la razén: (energia que capta el fluido) / (energia que consume la

bomba).

Para obtener el modelo matemético de este célculo, se analiza un sistema de flujo
como el de la figura 5. En el punto 1, la presion del fluido es p1, la velocidad es vi1 y

la altura z1. En el punto 2, la presion p2, velocidad v y la altura zo.

QA LIQUIDO QUE VA DEL PUNTO 1 AL 2

Figura S5

El punto 1, de la figura 5, representa el nivel del liquido que se encuentra dentro de

un tanque sumergido; y que debera fluir por una tuberia, representada por la linea
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gruesa del dibujo. En este punto, la presiéon p1 es la presién atmosférica; si el
volumen del tanque sumergido es grande, la velocidad vi es practicamente igual a

cero; y si este punto es el nivel de referencia z1 es igual a cero.

El punto 2, de la figura 5, se ubica a la salida de la tuberia, con un didmetro interno
D, que descarga el fluido en el tanque elevado. Ahi, la presion pz es la presion
atmosférica; zz es la atura a la que se encuentra este punto con respecto al punto
1; y vz es la velocidad que se necesita para proporcionar un flujo volumétrico Q que

llene el tanque elevado, con un volumen V, en un tiempo definido t.

Por lo tanto, el modelo matemético para el célculo de la potencia de la bomba, en
caballos de potencia hp, es:

Q=1 (35)
vy =22 (36)
F=froee ()G @
Hp=22+%[1+f<%)+21(a] (38)
pP= % (39)

Como ejercicio, se resuelve este modelo para el caso practico siguiente: Se desea
llenar con agua, en un tiempo de treinta minutos, un tanque gue tiene un volumen
de diez metros cubicos; se encuentra a una altura zz de quince metros; se usa
tuberia de hierro galvanizado cédula 40, con didmetro nominal de dos pulgadas,
rugosidad absoluta de 0.15 milimetros y diametro interno de 52.5 milimetros. La
longitud total de la tuberia es de 25 metros. La temperatura del medio ambiente es
de 20°C, la densidad del agua es de 1000 kg/m?3y la viscosidad es de 0.001 kg/(m,s).
En el arreglo de flujo de la figura 5, se utilizan cuatro codos de 90°, cada uno con

un factor de friccion de 0.75 y una valvula check con factor de fricciéon de igual a 3.
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Sustituyendo estos datos en el modelo matematico se desarrollan los siguientes
calculos: de la ecuacién (35) se obtiene el flujo volumétrico, Q = 0.0055556 m?3/s;
que sustituyendo en la ecuacion (36) da la velocidad de descarga, vz = 2.56636 m/s;
la que se sustituye junto con los datos dados necesarios en la ecuacion (37) para
obtener el factor de friccion, f = 0.0267702; la cabeza de la bomba, por la ecuacion
(38) es igual a Hp = 21.629096 metros; y Finalmente, de la ecuacion (39) se obtiene
la potencia de la bomba expresada en caballos de potencia, P = 2.1068557 hp. Lo
recomendable es usar una bomba de dos caballos de potencia que se ofrece en el

mercado.

1.3.3 Célculo de flujos de descarga de fluidos. Otra aplicacion practica de la
ecuacion de Bernoulli, es el calculo de los flujos de descarga de un fluido que desde
un tanque elevado se lleva al proceso de una planta industrial. La figura 6 es el

diagrama de flujo de este sistema.

—— -

LIQUIDO QUE VA DEL PUNTO 1 AL 2

O Figura 6

El nivel del liquido en el tanque elevado, que es el punto 1 del balance, que se
mantiene a la misma altura zi, gracias al sistema de bombeo; en ese punto la
velocidad del fluido se considera igual a cero; y la presion p:1 es igual a la presion
atmosférica. En flujo de descarga, se calcula en el punto 2; donde el fluido sale al
medio ambiente con la velocidad vz y en ese punto la presion pzes igual a la presion

atmosférica. El flujo volumétrico de descarga, Q, se calcula con la ecuacion (36);
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gue requiere el didmetro interno como dato de la tuberia y el valor calculado de la

velocidad va.

Por lo que, a partir de las ecuaciones (29), (30), (31), (32), (35), (36) y (37) se

estructura el modelo matematico de este caso, que viene a ser la rutina de calculo:

F={-1o10g ()" + ()} o)

1/2

v,= 204 (41)
{1+ f(gj+ZKa}

v =r (42)

Q=" (43)

4

Si analizamos las ecuaciones del modelo matematico, para calcular el flujo es
necesario hacer un célculo iterativo con las ecuaciones (40) y (41), hasta que la
solucién satisfaga a las dos ecuaciones en el valor de vz y entonces, con este valor,

calcular el del flujo volumétrico de descarga.

Tomando como referencia la figura 6, se aplica el modelo matematico al caso
siguiente: Se descarga de agua del tanque elevado donde Z: es igual a 15 metros;
la tuberia que se usa es de fierro galvanizado, con didmetro nominal de dos
pulgadas, diametro interno de 52.5 milimetros y una rugosidad absoluta de 0.15
milimetros. A una temperatura de descarga, la densidad del fluido es 1000 kg/m?3y
la viscosidad 0.001 kg / (m s). En la descarga el fluido se somete a una contraccion
con una contribucion a la friccion de 0.5; pasa por un codo de 90°, con una
contribucion a la friccion de 0.75 y fluye por una valvula de compuerta,

completamente abierta, con una contribucién a la friccion de 0.19.

Para iniciar el calculo, se supone un flujo turbulento con un Reynolds de 200,000;
para obtener con la ecuacion (42) una velocidad de descarga de 3.80952 m/s.

Sustituyendo esta velocidad en la ecuacion (40), se obtiene un factor de friccion “f”
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igual a 0.026482, valor que al sustituirlo en la ecuacion (41) da una velocidad de
4.84671 m/s. Como esta velocidad no es igual a la obtenida con el Reynolds
supuesto, se sustituye la velocidad de 4.8467 m/s en la ecuacion (40) para calcular
un nuevo factor de friccion “f” que es igual a 0.026352, que se sustituye en la
ecuacion (41) para obtener una velocidad de 4.8563 m/s. Nuevamente, usamos esta
altima velocidad para calcular con la ecuacion (40) un factor de friccion, que ahora
tiene un valor igual a 0.026351 y al sustituirlo en la ecuacion (41) da una velocidad
igual a 4.8564. Y después de esta iteracion de calculo, puede usarse esta velocidad
para calcular el flujo volumétrico con la ecuacion (43), que es igual a 0.010513 m?/s.

Actividad 1.- Analizando el proceso de descarga de un fluido, a partir de la
ecuacion de Bernoulli, obtener la ecuacién (41), que forma parte del modelo

matematico.

1.3.4 Flujo de calor en las paredes de un horno. Cuando un horno es de paredes
rectangulares construidas con los mismos materiales, basta con analizar el
transporte de calor en una de las paredes cuando estad en funcionamiento, para

conocer el comportamiento del transporte de calor en todas ellas.

Figura 7

La figura 7, representa la pared de un horno, formada por tres capas de materiales

diferentes, que servird como modelo grafico para desarrollar el modelo matematico
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de la transferencia de calor a traves de ellas. El interior del horno esta caliente a
una temperatura global igual a Ti; mientras que, la temperatura del medio ambiente
que rodea al horno es igual a Te. La primera capa de la pared esta hecha con un
material solido que tiene conductividad térmica ki, su espesor es AX1 y la superficie
interna de ella tiene la temperatura T1. La segunda capa de la pared es un material
aislante que tiene conductividad térmica kz, con espesor AXz y la superficie de esta
capa que esta en contacto con la primera capa se encuentra a la temperatura Ta.
La tercera capa de la pared tiene un espesor AXs, estd hecha con un material de
conductividad térmica ks; la superficie de esta capa que esta en contacto con la
segunda capa se encuentra a la temperatura T3; mientras que, la superficie de esta

capa que, a su vez, es la parte exterior del horno esta a la temperatura Ta.

Como el valor de la temperatura Ti es mayor que la temperatura Te, el calor fluye en
direccidn x, del interior del horno hacia el medio ambiente, a través de las capas de
la pared con area transversal At = a b, donde “a” es el ancho de las placas y “b” es

la altura de ellas.

El flux de calor del ambiente interior a la superficie interior de la pared se calcula

con la ecuaciéon de enfriamiento de Newton:
Q
Gx = 5 = hi(T; = T1) (44)

Donde hi es el coeficiente local de transferencia de calor, que se calcula con el
namero de Nusselt, cuando se desarrolla transferencia de calor entre un fluido en

movimiento y una placa plana:

h;L
Nu =-*-
k

(45)

Donde L es la longitud de la altura de la pared y k es igual a la conductividad térmica
del fluido a la temperatura del fluido que transfiere calor con la pared. Como el
enfriamiento o calentamiento de una placa depende del movimiento del fluido con
el que transfiere calor, hi es funcion del valor del nimero de Reynolds y del valor del
namero de Prandtl. Por lo que, para el célculo de hi se usa una de las dos

correlaciones siguientes:
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Para flujo laminar Nu = % = 0.664Re5Pri/3 (46)

Para flujo turbulento Nu = % = 0.037Re8Pr1/3 (47)

Donde el niumero de Reynolds para el flujo de un fluido alrededor de una placa es:
Re = — (48)

En esta ecuacion, p y y son propiedades del fluido que llega a la pared con una

velocidad v.

Y el numero de Prandtl para este proceso de transferencia de calor es:

pr =" (49)

Donde Cp, p y k son propiedades del fluido que transfiere calor con la pared del

horno.

Por lo que, una vez calculado hi, despejandolo de la ecuaciéon (44) se calcula el

calor transferido del interior de horno a la primera pared:
Q =Arhy(T; = Ty) (50)

Para obtener la expresion matematica que calcula el flujo de calor transportado por
conduccién a través de la primera capa, se parte de la ecuacién de energia, en

coordenadas rectangulares:

(51)

a o ﬂ]—l{ﬁzT o°T ﬁsz

TV, 4V, Y, | = + +
pcp( X Of‘x y @ z éZ @(2 @2 0»'22

En este caso se analiza el transporte de calor en un solido, unidireccional y a
régimen permanente; con estas consideraciones se simplifica la ecuacion (51), para

generar la ecuacion siguiente:

(O;Ij =0 (52)
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Esta ecuacion se integra bajo las condiciones frontera de la pared, el resultado se
sustituye en la ecuacion de la ley de conduccion de Fourier, para obtener la

expresion del flux de calor a través de la primera placa:

Q (T1—T2)
Ge =L =k B (53)

De donde, el flujo de calor que pasa a través de la primera placa es:

Q= kaAr(Th—T3) (54)

Ax1

Con un procedimiento de deduccion similar al usado para llegar a la ecuacién (54),

se obtiene la ecuacion de flujo de calor para la segunda placa:

Q= k2 Ar(T2—T3) (55)

AXZ

Y de igual manera, se deduce la ecuacién del flujo de calor para la tercera placa:

Q= ksAr(T3—Ts) (56)

AX3

El flux de calor que se desarrolla de la pared exterior de la tercera placa al medio

ambiente que rodea al horno se calcula con la ecuacién de enfriamiento de Newton:
Q = Arh, (T4 - Te) (57)

Donde he es el coeficiente local de transferencia de calor entre la superficie de la
ltima capa de la pared compuesta y el aire que rodea al horno, que se calcula con

el nUmero de Nusselt:
Nu === (58)

Donde L es la longitud de la altura de la pared y k es igual a la conductividad térmica
del aire a la temperatura que transfiere calor con la pared. Para el célculo de he se
usa una de las dos correlaciones (46) o (47), dependiendo de la velocidad con que

aire llegue a la superficie exterior del horno.

Para calcular la transferencia de calor que se desarrolla desde el interior del horno
al medio ambiente, se despejan las diferencias de temperaturas de las ecuaciones

de flujo de calor, para dar las expresiones siguientes:

27



De la ecuacién (50): (T, — T, = Ai% (59)
T h

L

De la ecuacion (54): (T, —T,) = Ai% (60)
T R1
i : _ _ QA%
De la ecuacién (55): (T, —Tz) = o (61)
T K2
i6 - N R
De la ecuacion (56): (T;—T,) = o (62)
T 3
De la ecuacién (57): (T, —T,) = Ai% (63)
T

e

Sumando las ecuaciones (59), (60), (61), (62) y (63); factorizando y despejando el
flujo de calor Q, se obtiene la ecuacion que calcula el flujo de calor que atraviesa la
pared de un horno compuesta por tres capas:

AT(Ti_Te)

Q= 1 Axq Axpy Ax3z 1
hi ki  kz ' k3 he

(64)

Para este célculo de este calor se requiere tener como datos de entrada: las

dimensiones de la pared, ancho “a”, altura “b” para calcular At; la temperatura del
interior del horno, Ti; la temperatura del medio ambiente que rodea al horno, Te. los
espesores de las paredes AX1, AXz y AX3. Ademas de los datos necesarios para
calcular los valores de hiy he. Sin embargo, la utilidad practica de esta ecuacién es
gue permite calcular el espesor Optimo del aislante, que en este analisis se ha
denominado AXz, para que el flujo de calor sea minimo. Por lo que, para el mejor
disefio de un horno se pueden calcular los flujos de calor Q, para diferentes valores
del espesor del aislante que se usa, lo que constituye un proceso de simulacion muy

practico.

Para desarrollar el programa de simulacion con valor practico de este caso, es
necesario considerar que el modelo matematico esta constituido por las ecuaciones
(64), (48), (49), (46) y (47).
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Actividad 2.- Establecer las condiciones frontera necesarias e integrar la
ecuacion (52), sustituir el resultado obtenido en la ecuacion de la ley de
conduccion de Fourier, para obtener la ecuacion (53) que forma parte del

modelo matemaético.

1.3.5 Flujo de calor a través del aislante de una tuberia. Cuando por un tubo
circula vapor es necesario aislarlo para evitar pérdidas de calor, que impactan en
los costos de operacién de los procesos. Para construir el modelo matemético de
este caso, se analiza el transporte de calor en un tramo L de la tuberia aislada.

Como se observa en la figura 8, se representa un tramo de tuberia con radio interno
R1, recubierto con un aislante de espesor R2 — R1 y un recubrimiento para proteger
el aislante de espesor R4 — R3. La temperatura del medio ambiente que rodea a la
tuberia es Te. Por el interior de la tuberia fluye un fluido caliente, vapor o liquido,
con una temperatura global igual a Ti; de manera que, Ti es mayor que Te. Asi, por
esta diferencia de temperaturas, el calor fluye desde el interior del tubo hacia el
medio ambiente, a través de las tres capas de diferente material que conforman la
tuberia aislada. La superficie interna de la tuberia se considera que siempre esta a
la temperatura T1; mientras que, la superficie externa de la tuberia que forma la
interfase con la superficie del aislante se mantiene a la temperatura Tz, la superficie

del aislante que esta en contacto con la capa del recubrimiento externo tiene una
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temperatura Ts; y la superficie exterior del recubrimiento se mantiene a la

temperatura Ta.

El flujo de calor del fluido que va del interior de la tuberia hacia la pared interior del

tubo se calcula con la ecuacion de enfriamiento de Newton, expresada asi:

Q
ar = = = (T, = Ty) (65)
Por lo que: Q = 2nR,Lh;(T; — Ty) (67)

Donde hies el coeficiente de transferencia de calor, cuando se transporta calor por
conveccién entre un fluido en movimiento y las paredes internas del tubo, su valor

se obtiene a partir del nimero de Nusselt:

Nu =2 (68)
Donde D es el diametro interno de la tuberia y k es a la conductividad térmica del
fluido caliente que fluye por la tuberia. Como el enfriamiento o calentamiento de la
pared de la tuberia depende del movimiento del fluido que transfiere el calor, hi es
funcion del valor del nimero de Reynolds y del valor del nimero de Prandtl. Por lo

que, para el célculo de hi se usa una de las dos correlaciones siguientes:

o

Para flujo laminar Nu =22 =436 (69)

=

Para flujo turbulento Nu = h"TD = 0.023Re%8prn (70)

Si el fluido que fluye produce calentamiento sobre la pared del tubo el valor de n es

0.4; mientras que, produce enfriamiento el valor de n es 0.3.

El nimero de Reynolds para el flujo en una tuberia es:

Dvp

Re = (72)
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Donde p y p son propiedades del fluido que se mueve con una velocidad promedio

v. Y el numero de Prandtl para este proceso de transferencia de calor es:

pr =" (72)

Aqui Cp, 1y k son propiedades del fluido.

Para encontrar la ecuacion de transporte de calor a través de cada capa se usa la

ecuacion de energia en coordenadas cilindricas:

——+V, —+-2 "ty - St
pcp( ra\ &) o8 a’

A, v A [LE( ) 15T o7
a 'a ro Ca

j (73)

Como el transporte de calor es unidireccional y ocurre en solidos, a régimen
permanente, la ecuacion (73) se simplifica:

5(rﬂ)=o (74)

a\ a
Una vez integrada la ecuacion diferencial (69), bajo las condiciones frontera del

caso, se sustituye en la ecuacién de la ley de conduccion de Fourier para obtener

las ecuaciones del flujo de calor. Para la primera placa se tiene:

_ 9 _ (T1-T2)

= = R (@) (73)

De donde: Q= MQ—TZ) (76)
ln(R—l)

Para la segunda placa: Q= MQJS) (77)
ln(R—z)

Para la tercera placa: Q= % (78)
(Fx
R3

Y el flujo de calor de la superficie exterior del recubrimiento al medio ambiente que
la rodea, por la ley de enfriamiento de Newton, es:

Q = 2nLR4h (T, — T,) (79)
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Donde he es el coeficiente de transferencia de calor entre el aire del medio ambiente
y la superficie externa de la tercera capa del sistema. Su valor se obtiene a partir de

la ecuacion de Churchill y Bernstein:

4/5

Nu = heD _ 03+ 0.62Re1/2Pr1/13/4[ ( Re )5/8]
k [1+(0.4/PT)2/3] 282000

(80)

Para calcular el numero de Reynolds, se considera el diametro externo de la pared
compuesta, la velocidad de aproximacion del aire en flujo cruzado con la tuberia
aislada, la densidad y la viscosidad del aire a la temperatura del medio ambiente
gue rodea a este sistema. En el calculo del Prandtl, también se consideran las
propiedades del aire a la temperatura del medio ambiente que rodea a la pared

compuesta.

Por lo que, despejando las diferencias de temperatura de cada una de las
ecuaciones (67), (76), (77), (78) y (79); sumandolas; y factorizando, se obtiene la
expresion del flujo de calor a través de la pared de una tuberia aislada:

27L(T;—Te)

O ) ) )

R1 Ra R3
hiR1' ki ' kz = k3 heRa

(81)

Esta ecuacidon permite, considerando valores practicos, obtener el espesor éptimo
del aislante para la tuberia, variando el radio R3 hasta que, desde el punto de vista

ingenieril, el flujo de calor se pueda considerar como un minimo.

Actividad 3.- Establecer las condiciones frontera necesarias e integrar la
ecuacion (74), sustituir el resultado obtenido en la ecuacion de la ley de
conduccion de Fourier, para obtener la ecuacion (75) que forma parte del

modelo matemaéatico.

1.3.6 Balance de energia en un calentador. Para desarrollar este balance de
energia se considera el proceso que se representa en la figura 9, donde un flujo de
0.15 kg/s de aire entra al calentador con temperatura de 25°C y presién de 20 psia,

para recibir calor de un flujo de 0.65 kg/s de vapor de agua saturado, a una presion
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de 143.27 kpa. El vapor de agua se condensa y se envia a una trampa de vapor.

Se requiere conocer la temperatura de salida del aire.

Vapor de agua

Fy= 0.6 kg/s
Alre Pg=143.27 kpa
Fa =0.15 kg/s
Tag = 25°C Aire
Pe =20 psia Tag="
S
Liquido = agua
Figura 9

El balance de energia es: “Calor cedido por el vapor = Calor absorbido por el aire”;

y el modelo matematico es:
thfg = Fana(Tas — Tyr) (82)

De donde se despeja Tas, que es el valor requerido:

Tos = Tar + iy} (83)
FaCpa

Parra resolverlo, se toman los datos de las tablas de propiedades termodinamicas,
Cengel (2004). El valor del calor especifico del aire a 25°C igual a 1.007 kJ /(kg°C);
y el calor latente que cede el agua al condensarse a la presion de 143.57 kPa es de
hig = 2.23 kJ /(kg°C). Con estos datos y la informacion del caso, por la ecuacion (61),

la temperatura del aire a la salida del calentador es igual a 34.6 °C.

Este ejemplo, a pesar de lo sencillo, es muy ilustrativo para efectos de simulacion;
ya que, las condiciones de entrada pueden variar y en consecuencia los valores de
salida son diversos. Para responder a las variaciones del sistema, en este caso y
en los anteriores analizados es necesario contar con bases de datos de
propiedades, que respondan a valores de acuerdo a las condiciones de operacion

gue se presenten en los sistemas de analisis.
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Esto debe considerarse al elaborar el algoritmo de solucion. Y es importante que la
estructura computacional permita respuestas inmediatas ante solicitudes de entrada

diferentes.

1.3.7 Intercambiador de calor de doble tubo. Es un equipo que permite la
transferencia de calor entre dos corrientes en un proceso. Cuando un
intercambiador se usa para calentar fluidos de proceso se usa vapor como un fluido
de servicio; en ocasiones dependiendo del proceso, un fluido caliente recirculado
puede usarse como un medio de calentamiento. Si el intercambiador se opera como
un enfriador, el equipo solamente elimina calor sensible del fluido caliente; y
generalmente, para este caso, el fluido de servicio es agua de enfriamiento.
Mientras que, los condensadores son equipos de transferencia de calor donde
ocurren cambios de fase en el fluido que se enfria; por lo que, se elimina calor
sensible y calor latente. Para el analisis de este equipo y el establecimiento del
modelo matematico, se debe considerar si se tiene construido el intercambiador de

calor o si se esta disefiando.

-~ T‘
Fluido f‘ 1
caliente _ .
T I l T,
I"':s
Fluido
frio
Figura 10

En el primer caso se conocen las dimensiones, la longitud L del intercambiador,
diametro interno Di1 y didmetro externo De1 del tubo interior, el diametro interno del
tubo exterior Di2. Se desea disminuir la temperatura de un fluido, que puede
introducirse en el tubo interior como el de la figura 10, se conoce el flujo masico mg,
la temperatura T1 a la que entra y se requiere que la temperatura de salida T2 sea
la minima con este equipo; por lo que se hace variar el flujo masico y la temperatura
de entrada del agua de enfriamiento, en el rango permitido por las condiciones de

operacion, hasta alcanzar el maximo calor transferido.
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El modelo matematico del sistema de enfriamiento, se obtiene del sistema de
transferencia de tres capas cilindricas que se presenta en la figura 11; aunque la
capa metélica del tubo no ofrece gran resistencia a la transferencia, es conveniente

considerarla.

Figura 11

La transferencia de calor ocurre desde el fluido caliente que fluye por el anulo que
forman los tubos concéntricos a la pared exterior del tubo de menor diametro y se
calcula con la ley de enfriamiento de Newton; después el calor pasa a través de la
primera pared metalica, a pesar de ser una resistencia al flujo pequefia conviene
considerarla; y el calor que se transmite de la pared interior del tubo de menor
diametro al fluido que circula por él, se calcula también con la ley de enfriamiento

de newton. De acuerdo a la figura 11, se obtienen las ecuaciones siguientes:

Q =[ ] l (84)

heRe1 ki Ry

ATy, = ‘l‘:(g) (85)
AT, =T, — T, (86)
AT, =T, —T; (87)
h; = 0.023D;,k;Re®8Pr05 (88)
Re = D% (89)
Pr =2 (90)

ki
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h, = 0.027D,,k,Re®805pr0-333 (91)

Re = —tee (92)
Df,—Dg

Deq == - (93)

pr = SPii (94)

En el disefio de un intercambiador de doble tubo se requiere calcular la longitud del
equipo, que ofrezca la superficie de transferencia de calor adecuada. EI modelo

matematico es el mismo, s6lo cambia la ecuacion (84):

Del)
[ 1 ln(Dill 1

heRe1' ki hiRj;

L= (95)

2mAT v,

Y se manipulan las variables de disefio para encontrar el tamafio del equipo, sin

olvidar las reglas heuristicas de disefo.

1.3.8 Reactor de tanque agitado continuo no isotérmico. Considerando que en
este reactor perfectamente agitado se lleva a cabo una reaccién exotérmica
irreversible de orden n: A — B. Para remover el calor de la reaccion A se usa una
chaqueta de enfriamiento, por donde entra un flujo Fj de agua de enfriamiento a una
temperatura Tj. El volumen de agua V;j en el recipiente de enfriamiento se mantiene

constante.

Figura 12 3
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Balance global en el reactor: i Fy—F (96)

Balance por componente en el reactor:

T8 = FCay — FCu — VG (97)

Ecuacion de energia en el reactor:

p =2 = p(Fohg — Fh) — AVKC} — UAR(T —T;)  (98)

Ecuacion de energia en el reactor:
dh
piVy L= Fipy(Folyo — by) = UAW(T = T)) (99)

Las ecuaciones (96), (97), (98) y (99) constituyen el modelo matematico del CSTR
considerado. Donde a través de consideraciones practicas se puede establecer un

algoritmo de solucidén para sistemas de reaccion especificos.

1.4. ALGORITMOS DE SOLUCION DE MODELOS

1.4.1 Definiciones y clasificacion. Algoritmo es una serie de actividades
secuenciales que se deben seguir para resolver un problema especifico. Es muy
importante definir con la mayor precision al algoritmo, para evitar rutas equivocadas
de solucion. Ademas, la secuencia debe tener un nimero finito de pasos para evitar
caer en una cadena sinfin. Los algoritmos usados en la simulacién de procesos

constan de tres partes fundamentales:

- Entrada de informacion;
- Procesamiento de la informacion; y
- Resultados de salida.
Para elaborar un algoritmo de solucibn es recomendable seguir los pasos

siguientes:

1. Analizar detenidamente el problema para entender lo que se pretende

resolver y con qué informacion se cuenta;
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Elaborar un Diagrama de Flujo de Proceso (DFP), donde se consigne toda la
informacion disponible sobre el proceso, como: flujos volumétricos, masicos
o molares; concentraciones de todos los componentes involucrados;
temperaturas de entradas, de salidas o internas de las operaciones unitarias;
presiones en las corrientes y equipos que se consideren necesarias;
entradas y salidas de flujos de calor; y relaciones cinéticas, segun sea el
caso. Facilita la tarea, en la medida de lo posible, unificar las unidades y
sistemas de medida.

Rotular los equipos y las operaciones que intervienen en el proceso. Numerar
y nombrar las corrientes y de ser necesario los equipos y las sustancias
guimicas que intervengan.

Elaborar una tabla de andlisis que contenga las posibles ecuaciones de
balance de materia y energia a plantear, nUmero de tales ecuaciones
independientes disponibles, ecuaciones adicionales de equilibrio, relaciones
de operaciéon, condiciones de operacion, entre otras, niumero de otras
ecuaciones independientes disponibles Ne, numero de variables-incdgnitas
Ni, para determinar los grados de libertad (Ni — Ne).

A partir de la tabla de analisis determinar un mapa de solucién de los
balances, seleccionando primero uno de los sistemas de proceso que tenga
sélo un grado de libertad; o sean los mas determinados, que resultan solubles
usando una adecuada base de célculo.

Solucionar secuencialmente los sistemas establecidos para el proceso, en el

orden determinado en el mapa de solucién y explicitar el vector solucion.

En ingenieria de procesos se manejan dos tipos de algoritmos, cuyo uso depende

del usuario, a saber:

Los algoritmos que pueden representarse a través de un conjunto de
palabras por medio de las cuales se puede representar la l6gica de un
programa, este conjunto de palabras se conoce como pseudocodigo. Son
muy populares en ingenieria quimica, porque resultan bastantes explicitos

para el programador y de facil construccion para el ingeniero; y
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- Los diagramas de flujo que representan graficamente la secuenciay la l6gica
del programa de computo a construir. Manejados con regularidad por los
ingenieros en sistemas.

La diferencia entre algoritmo para el método modular secuencial y el algoritmo para
el método orientado a ecuaciones se debe a la aplicacion que tendra. Para un
proceso en operacion que se desea analizar y optimizar se construye un simulador
orientado a ecuaciones, que se construye con los balances de materia y energia,
las ecuaciones cinéticas y de transporte, en forma global, considerando al proceso
como todo un sistema. Por el contrario, para diseflar nuevos procesos es
conveniente crear médulos de simulacion de diferentes operaciones unitarias, que
pueden constituir un proceso y se pueden enlazar secuencialmente, haciendo los

arreglos necesarios y conectandolos con las corrientes de proceso necesarias.
1.4.2 Algoritmo del modelo matematico del proceso de evaporacion.

1.- Elaborar una pequefia base de datos, con el valor de la velocidad de evaporacion
del agua, Revap A = 0.0000293 Kg/ (s m?); la concentracion promedio de sales en el
agua de mar, Cs = 35 kg/(m?3); y la cantidad de agua pura por cada metro ctbico de

solucién salina, Ca = 965 kg/(m?3).

2.- Introducir como datos de entrada las dimensiones del evaporador, ancho en
metros, a; largo en metros, L; y el espesor de la pelicula de la solucion, h. Y el

tiempo que dure el proceso de evaporacion, texp.

3.- Calcular el volumen de la solucion salina a evaporar, Vss = a L h. Con este
resultado calcular la masa de la sal en el estado inicial, ms1 = Cs Vss; la cantidad de
agua pura por cada metro cubico de solucién salina, ma1 = Ca Vss; ¥ la masa de la

solucion salina que se coloca en el recipiente para evaporarse, M1 = ms1 + mai.

4.- Calcular el area de exposicion del evaporador, Aexp = a L, con este resultado se
calcula la masa que se evapora en el tiempo seleccionado y que se sefiala en la
corriente 2, ma2 = Revap Aexp texp. EN esta corriente no hay salida de sal, ms2 = 0. Por

lo tanto, M2 = ma2.
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5.- Para definir la corriente 3, se considera que mss = Ms1; Ma3 = Ma1 - Ma2; Yy en

consecuencia, Mz = msz + mas.

6.- En la misma hoja donde se introducen los datos de entrada, se deben presentar
los resultados del balance, colocados en los lugares que corresponden en el

diagrama de flujo.
1.4.3 Algoritmo del modelo matematico del proceso de cristalizacién.

1.- Elaborar una pantalla de entradas y salidas, donde se haga la presentacion del
programa de simulacion, explicando en forma breve el proceso de cristalizacion.
Dibujando el diagrama de flujo del proceso, donde se selecciona estratégicamente
las celdas para introducir los datos de entradas que debe dar el usuario; y las celdas
donde se recibirdn y se desplegaran los resultados que se obtengan al resolver el

modelo matematico.

2.- Con los datos de la tabla 1 ajustar a una ecuacion los valores de la concentracién
de la solucion saturada de nitrato de potasio, a diferentes temperaturas; asi al
introducir la temperatura del cristalizador, Tc, se obtiene Xsc y con este valor se

calcula Xac.

3.- En una base de tiempo una hora, solicitar se introduzcan los datos de entrada
siguientes: flujo requerido en H; cantidad en kilogramos de solucién que se introduce
al cristalizador, F; composicion de la solucién salina alimentada y expresada como
fraccion masa Xsr y Xar; la temperatura de la solucion salina alimentada, Tr; el grado
de humedad a que se desean cristalizar el nitrato de potasio, en un rango del 3% al
5%, expresada en la fraccién Xsn, la temperatura a la que se enfria la solucion salina

en el cristalizador, T, que es igual a Th.

3.- Sustituir F, Xsr, Xsc Y XsH, en las ecuaciones (12) y (13); y resolver las
ecuaciones simultaneas resultantes para calcular los flujos en masas en las

corrientes de salida Gy H.

4.- Enviar los valores calculados a sus celdas correspondientes en el diagrama de

flujo de la pantalla de entradas y salidas.
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1.4.4 Algoritmo del modelo matematico del proceso de mezclado.

1.- Elaborar una pantalla de entradas y salidas, donde se haga la presentacion del
programa de simulacion, explicando en forma breve el proceso de mezclado que se
realiza. Dibujando el diagrama de flujo del proceso, donde se selecciona
estratégicamente las celdas para introducir los datos de entradas que debe dar el
usuario; y las celdas donde se recibirdn y se desplegaran los resultados que se

obtengan al resolver el modelo matematico.

2.- Solicitar introduzcan como datos de entrada: la cantidad deseada en kilogramos

de la solucién C. los valores de Xia, X2a, X3a, X1, X2B, X3B, X1c, X2c Y Xac.

3.- Sustituir los datos de entrada en las ecuaciones (17) y (18); para resolver las
ecuaciones simultaneas resultantes para calcular cantidades requeridas de las

soluciones flujos en masas en las corrientes de salida Ay B.

4.- Para darle mayor rigueza a este algoritmo, con una base de datos de pesos
moleculares y factores de conversion, se elabora una pantalla de entradas y salidas
que despliega diversas formas de expresion para las concentraciones de las

corrientes; ver figura 13.

Alimentacion 1= 5700 Kg/h Alimentacion 2 = 3300 Kg/h

Mezclado

Fracodn

Comoceente Taty
KOH $12 | 0.09
Ho0 51871 0.91 |[0.969
Total |S700| 1.00 |1.00

< mase ol

h287 | 039 | 017
2013} 081 0.829
3300 1.00 1.00

Salida = 9000 Kg/h

Feacon | Feaccon

Componsate masa mol
KOH |[1800] 020 | 0.074
Ho0 |7200] 080 |0.928
Totsl |S000] 1.00 1.00

Figura 13

Actividad 4.- Analizando el modelo matematico del proceso de mezclado de
tres soluciones, elaborar el algoritmo que se requiere para construir el

programa de simulaciéon de este proceso.
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1.4.5 Algoritmo del modelo matematico para el célculo de la potencia de una

bomba.

1.- Elaborar una pantalla de entradas y salidas, donde se haga la presentacion del
programa de simulacion, explicando en forma breve que permite calcular la potencia
de una bomba necesaria para desarrollar un flujo que llene un tanque elevado a un
tiempo deseado. Dibujando el diagrama de flujo del proceso, donde se selecciona
estratégicamente las celdas para introducir los datos de entradas que debe dar el
usuario; y las celdas donde se recibirdn y se desplegaran los resultados que se

obtengan al resolver el modelo matematico.

2.- Con los valores que el usuario del simulador introduzca del volumen del tanque
V y el tiempo de llenado que se desea, calcular el flujo volumétrico con la ecuacion

(35) del modelo matematico, en otra hoja del programa.

3.- Se construye la primera base de datos del simulador, que contiene los didmetros
internos de los tubos que se necesita para el siguiente calculo, en funcion de los
didmetros nominales y namero de cédula, que son datos que el usuario del

programa debe proporcionar.

4.- Con el flujo volumétrico calculado y el diametro interno conocido, se calcula la

velocidad de descarga, usando la ecuacién (36) del modelo matematico.

5.- Se construye la segunda base de datos del simulador, que contiene las
rugosidades relativas de los tubos usados; y una tercera base de datos con las
densidades y viscosidades del fluido que se transporta, ambas, en funcion de la
temperatura de operacion. Para que con estos valores se calcule el factor de friccion
con la ecuacién (37) del modelo matematico. Para recuperar estos valores, el
usuario debe proporcionar el material con que esta hecho el tubo usado y el fluido

gue se maneja.

6.- Se construye la cuarta base de datos del simulador, que contiene las pérdidas
de friccidn por el uso de accesorios en las tuberias, como codos, uniones, valvulas,
reducciones o0 expansiones. Con estos valores se calcula la suma de las

contribuciones de cada accesorio usado, 2Ka, que se requiere; junto con la longitud
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de la tuberia, L, y la altura de descarga, Z2, que deben introducirse; y los valores ya
calculados de la velocidad de descarga, vz; y el valor dado del diametro interno de

la tuberia, D, se calcula la cabeza de la bomba, Hp, usando la ecuacion (38).

4.- Con el valor calculado de la cabeza de la bomba, Hp, usando los valores ya
calculados de las variables requeridas y manejando una eficiencia de bomba, n,

igual a 0.75, se calcula la potencia en Hp’s de la bomba requerida.

Actividad 5. - Analizando el modelo matematico del proceso de descarga de
un fluido, elaborar el algoritmo que se requiere para construir el programa de

simulacion de este proceso.

1.4.6 Algoritmo del modelo mateméatico para el célculo del flujo de calor en la

pared de un horno.

1.- Elaborar una pantalla de entradas y salidas (E/S), donde se haga la presentacion
del programa de simulacion, explicando en forma breve que permite calcular el flujo
de calor que se desarrolla desde el interior del horno al medio ambiente, cuando se

varia el espesor del aislante.

2.- Presentar en la pantalla (E/S), el diagrama de flujo del proceso, seleccionando
de manera estratégica las celdas donde se deberan introducir los datos de entradas
gue debe proporcionar el usuario y la ubicacién de las celdas que presentaran los

resultados de salida.

3.- Solicitar se introduzcan en la pantalla (E/S) los datos de entrada: dimensiones
de la pared del horno; temperatura global del interior del horno; temperatura global
del aire que rodea al horno; espesores de las placas que conforman la pared, el tipo
de material de que esta hecha cada placa para extraer los valores de las
conductividades de la base de datos de propiedades del material. Requerir como
datos de entrada: la humedad, temperatura y velocidad del aire que se mueve
dentro del horno y entrega calor por conveccion a la pared interna del horno; para
extraer de una base de datos la densidad, viscosidad, calor especifico y

conductividad de este fluido. En la misma pantalla (E/S), se solicita como datos de
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entrada: la humedad, temperatura y velocidad del aire que rodea al horno y recibe
calor por conveccion de la pared externa del horno; para extraer de una base de

datos la densidad, viscosidad, calor especifico y conductividad del aire.

4.- Con los datos de entrada, calcular el nUumero de Reynolds y el numero de Prandtl
y dependiendo de los resultados, usar la ecuacion (46) o (47), para calcular el valor
de hi. Repetir este procedimiento con los datos y las ecuaciones correspondientes

para calcular el valor de he.

5.- Con los valores calculados de hi y he, mas los datos de entrada introducidos

calcular el flujo de calor a través de una pared del horno, usando la ecuacion (64).

6.- Como el propoésito de este programa de simulacion es encontrar el espesor
optimo del aislante, se deben realizar al menos diez corridas variando el espesor
del aislante desde 0.5 a 5 centimetros, para que los resultados del flujo de calor se
grafiquen contra el espesor del aislante y se visualice el punto donde la variacion de
la pendiente ya no tenga un valor practico significativo, punto que indica el espesor

optimo de la pendiente.

1.4.7 Algoritmo del modelo matematico que calcula el espesor 6ptimo del

aislante, en unatuberia que transporta fluido caliente.

1.- Disefar y construir la pantalla de entradas y salidas (E/S), ahi presentar el
programa de simulacion, explicando el objetivo de éste, explicando como la
variacion del espesor del aislante cambia el flujo de calor que se transfiere a través
de las capas cilindricas, y la simulacién permite determinar el espesor 6ptimo del

aislante que se debe usar.

2.- Dibujar el diagrama del proceso en la pantalla (E/S), indicando en que celdas se
deben introducir los datos de entrada que proporciona el usuario y cuales son las

celdas que daran los resultados de salida.

3.- Solicitar en la pantalla (E/S), como datos de entrada: diametro de la tuberia;
cédula de la tuberia; material de que esta hecha; temperatura global del interior de
la tuberia; temperatura global del aire que rodea a la tuberia aislada; espesor de la

capa de aislante; espesor del recubrimiento.
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4.- Disefiar y construir una base de datos, con las conductividades de las capas que
conforman la tuberia aislada; los didmetros internos y espesor de la tuberia;
densidades, viscosidades, calores especificos y conductividad de los fluidos que se

involucran en este proceso de transferencia de calor.

4.- Con los datos de entrada, calcular el nUumero de Reynolds y el numero de Prandtl
y dependiendo de los resultados, usar las ecuaciones (69) o (70), para calcular el
valor de hi. Usando los datos de entrada correspondientes, calcular el nUmero de
Reynolds y el numero de Prandtl para el aire que fluye alrededor de la tuberia

aislada; y sustituirlos en la ecuacion (80) para encontrar el valor de he.

5.- Con los valores calculados de hi y he, més los datos de entrada introducidos y
requeridos en la ecuaciéon (81), se determina el calor que fluye en una tuberia

aislada, desde el interior al medio ambiente.

6.- Para cada sistema con condiciones definidas, desarrollar calculos de calor para
diferentes espesores desde 0.1 centimetros hasta 5 centimetros, con el propdsito

de estimar el espesor 6ptimo del aislante.

Actividad 6. - Analizando el modelo matematico del proceso de transferencia
de calor en un intercambiador de doble tubo, elaborar el algoritmo que se

requiere para construir el programa de simulacion.
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2.- SIMULACION MODULAR

2.1 Desarrollo de moédulos de simulacion

2.1.1 Introduccién

Desarrollar un modulo de simulacién, para resolver el modelo matematico de una
operacion unitaria de un proceso que se estudia en ingenieria quimica, es una tarea
compleja para el docente por las actividades relacionadas con este propdsito. Se
debe desarrollar, en los alumnos, la capacidad de andlisis de procesos para
establecer los modelos matematicos correspondientes. Comprometer a los alumnos
para que elaboren un algoritmo, con claridad y detalle, que permita resolver el
modelo matematico, de manera que se desarrolle adecuadamente el analisis de
sensibilidad con las variables del proceso. Justificar el uso de Excel, como un
paquete accesible en costo, con facilidad de manejo, alta capacidad de céalculo y
versatilidad de programacion, que permite desarrollar la simulacion modular en el
breve tiempo asignado en la instrumentacion didactica de la materia de simulacion

de procesos.

2.1.2 Bases de datos

En el desarrollo de un médulo de simulacion es de importancia fundamental, para
los analisis de sensibilidad, construir las bases de datos de las propiedades
involucradas en el médulo. Para esto se desarrolla una investigacion bibliografica
de fuentes confiables y se ajustan los datos obtenidos mediante métodos
numericos, para obtener valores a cualquier condicidén de operacién del sistema que

se va a simular.
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A B (@ D £ f G H | J I
1 T('C) Viseo.(cp) Wisco.Ajus. Visco=-0.000002T+0.00057°-0.0447T+1.7196

2 1 1.731 1.675398 Y=AX'+BX +CX+D _

3 2 1.674 1.632184 A: -0.000002 Visco. (cp)

4 3 1.62 1.589946 8 0.0005

5 4 1.569 1.548672 c -0.0447 T i st ooty bl
6 5 1.52 1.50835 D: 1.7196 W

7 6 1.473 1.463968 1 .

8 7 1.429 1.430514 : S —

g 8 138  1.392976 ‘ e —
10 g 1.346 1.356342

1 10 1.308 1.3206

12 11 1.271 1.285738
13 12 1.236 1.251744

Figura 14

Estos ajustes no se tienen que hacer a mano, Excel nos permite ajustar los datos a
expresiones matematicas polinomiales, logaritmicas o exponenciales. Nos
proporciona la ecuacion matemaética y el indice de correlacion, que debe ser uno o
cercano a la unidad para que se considere un buen ajuste. Pero, lo mas importante,
es que el ingeniero de procesos sepa el rango de validez de sus datos, para no caer
en zonas de cambio de estado que darian resultados erréneos.

La viscosidad del agua se presenta como tablas en muchos libros de texto y
manuales de propiedades fisicas; para usarla en un programa de simulacién es
necesario contar con una ecuacion matematica que calcule la propiedad a cualquier
temperatura deseada, la figura 14, presenta el ajuste realizado en Excel. El indice
de correlaciébn es muy bueno; pero generalmente se requiere tener una base de
datos con propiedades de varios fluidos y entonces se ajustan a un modelo
algebraico similar; por ejemplo, una ecuacién cuadrética, sacrificando precision que
en la practica no es tan necesaria. Para la viscosidad del agua se observa que el
modelo de ecuacion cuadratica da un indice de correlacion menor, véase figura (15);
pero los valores calculados son aceptables en los rangos mas frecuentes de

operacion.

47



A B C D E F G H 1 ) K

1 T{°C) Visco: [cp) ViscoAjustada Modelo algebraico Y=AX +8X+C

2 1 1.731 1.5637 Modelo real VISCO=AT +BT+C

3 2 1674 15342 A 0.0002 Titulo del grafico
E 3 1.62 1.5051 B: -0.0301

5 4 1.569 14764 C: 1.5936 La

6 5 1.52 1.4481 1

7 6 1.473 1.4202

8 7 1.429 1.3927

9 8 1.386 1.3656 1

10 9 1.346 1.3389 on

n 10 1.308 1.3126 n&

12 11 1.271 1.2867 04

13 12 1.236 1.2612 0.2

14 13 1,202 1.2361 1

15 1 117 1,2114 C 20 0 0 no 100 120
16 15 1,139 11871

17 16 1.109 1.1632

18 17 1.081 11397

19 18 1.054 1.1164

Figura 15

Si ajustamos los datos de la viscosidad del aceite de soya, a una ecuacién

cuadratica se obtiene la expresion que se presenta en la figura 16.

A 8 C D E f G H 1 )
1 T{°C) Visco. (cp) ViscoAjustada Modelo algebraico Y=AX"+BX+C
2 40 32.4 32.4004 Modelo real VISCO=AT +BT+C » L
3 50 25.34 28,346 A D.000008 Titulo del grafico
4 60 24.29 24.2924 B: -0.4058 25 z
5 70 20.24 20.2396 C: 48626 el . i O AT S
f 80 16.18 16.1876 - ft=1
7 %0 12.13 12.1364 20 oS
8 100 8.08 8.086 15 e~
9 10 NG
10 :
1 ? e
0 )| (U] IC (
12
Figura 16

Esto permite construir una base de datos mas amplia en Excel, con la opcién de
seleccionar el fluido que participa en el programa de simulacion. Como se aprecia

en la hoja de Excel de la figura 17.
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ESTE PROGRAMA TE CALCULA LA VISCOSIDAD DE UN FLUIDO QUE SELECCIONA DE LA LISTA
DESPLEGABLE EN B8, DEBES INTRODUCIR LA TEMPERATURA EN GRADOS CENTIGRADOS EN G7
TE DA ELVALOR CALCULADO EN LA CELDA G9

SELECCIONA TU FLUIDO | TEmpERATURA:] a0|
AGUA

-

L= D == B = T, B SR TH R L B

[ wviscosipap:|  o0.7096|

ACEITE DE 50YA
AT
SELECCIONA
TU FLUIDO

o
S |e

— | -t
L ra

Figura 17

Una vez seleccionado el fluido de trabajo, Excel va a la hoja de parametros de las
ecuaciones que resultaron de los ajustes, véase figura 18, calcula la viscosidad

requerida y la envia a la hoja de salida de la base de datos, de la figura 17.

A B C D E F G H | J
1 PARAMETROS
2 FLUIDOS A B C FLUIDO: AGUA
3 AGUA 0.0002 -0.0301 1.5936 A 0.0002 B: -0.0301 C: 1.5936
4 ACEITEDESOYA 0.000004 -0.4058 48.626 VISCOSA*T +B*T+C
5 TEMPERATURA: 40
6 VISCOSIDAD: 0.7096

Figura 18

En la carpeta de ProgsExcel que se anexa en este texto, se incluye esta base de
datos correspondiente a las figuras anteriores, para que se utilice como un programa
guia y elaborar bases de datos mas completas, como actividades de evaluacién
formativa. Los alumnos deberan elaborar bases de datos para diferentes
propiedades que se usan en los médulos de simulacion; para comprender que éstas

constituyen un elemento fundamental y necesario para un simulador.
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2.1.3 Proceso de evaporacion de agua de mar

Se desarrolla un médulo de simulacion sencillo, cuya elaboracion permite visualizar
las posibilidades de hacerlo mas completo, incluyendo la opcién de trabajar en
ambientes de diferentes temperaturas, considerar la humedad del ambiente y la

presion atmosférica como factores que favorecen o inhiben el proceso.

Como lo sugiere el algoritmo, primero se debe construir la base de datos. En el caso
gue se presenta, se tiene la informacion para la temperatura ambiente de 22°C; pero
para una simulacién mas cercana a la realidad, se deben ajustar los valores de los
parametros que dependen de la temperatura para que se tenga la disponibilidad de

la informacién que permita hacer una simulacion mas completa.

E F G H

BASE DE DATOS DEL MODULO DE SIMULACION

El usuario puede modificarlos si tiene la informacion correspondiente

a otra temperatura de operacion.

Datos conocidos Unidades
Temperatura del medio ambiente 22 °C
Velocidad de evaporacion (Re,z,) 0.0000293 Kg/(s m?)
Concentracion promedio de sal (C;) 35 kg/m3
Concentracion de agua en el mar (C,) 965 kg/m”
Concentracion Saturacidn a 22°C 36 g de sal/100g de agua
Concentracion Saturacidn a 22°C 360 kg de sal/m’ de agua

Inicio Calculos

Figura 19

Con esta base de datos se elabora la pantalla de entradas y salidas, (E/S), del
modulo de simulacion, figura 20. Aqui el usuario, tiene como opciones definir el
tiempo de exposicion a la radiacion solar de la masa de agua, que se determina

automaticamente al introducir las dimensiones del recipiente.
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En la pantalla (E/S), al introducir los datos de entrada se despliegan de inmediato

las condiciones de operacion iniciales, la masa de agua que se evapora durante

tiempo de exposicidn y la concentracién de la solucién salina después del tiempo

de exposicion. Todo esto es el resultado de las operaciones que se desarrollan en

base al modelo matematico en la hoja “Calculos” de la figura 21. Este programa de

simulacion se anexa en la carpeta ProgsExcel.

-

Fan S aee dianelunae

T T Ty
ea S a o

8 < D £
Tamparstura Ambisnte 22 X
Velocdad de evaperacién (R0 | 02000293 ¥glis my
Concentracsdn Sal (C,) 35 hg/m2
Conceraracsdn de agua en e mal | 965 kg/m’
Concaneracstn Saturacion 36 cn 441/ 100g de agun
Concernracsdn Saturacion 360 kg o sal/m’ de agua
Tiempo de exposition (o) o seguNGos
Largo del Reciplente (L 1 metros
Ancho {8) 04 metos
Prefundidad (b 01 mewoes
Voluman de solucsbin sading (v,) 004 m' V,=uih
Mass (ruciel de 38l (m,) 14 0 my, v GV,
Masa iniciel de agua (my,| %6 0 my 2 G Ve
Acen epuests (A 04 m Aemnl
Masa de agud que 2 evapors (m, | 0.0007032 g My * R Ay Lo

Figura 21
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Vater  Uttisatdey

fruacicnes

Mass Corenta 1 (M)

M, =m,, +my

Mhasa de sal [y} 14 " my =G Y,
Mase de sgua (m,) 386 “w my=CV,
Masa Cortiernte 2 (M) 0.0007 “w M, =m,,
Masa dw anl (my) 0 “w my=0
Masa de agua (my,) 0.0007 " M= At |
Mans Corarte 3 (M) w6 N My = my, sy,
Maza de sal im,,) 14 g My = My
Mazs de agua (my,) 335953 s Myy & My, ~ My
Volumen ce agua que s= evapor} 0.038¢ m'
| concaneacion final de Sat 00363 | ag/m'

Base de datos




2.1.4 Intercambiador de calor de doble tubo

Se desarrolla un médulo de simulacién tipo, que debe ser guia para que el alumno
elabore, cuando menos, un programa modular que simule el comportamiento de
uno de los procesos que se consideraron en los subtemas 1.2 y 1.3; partiendo de la
necesidad de resolver el modelo matematico de cada caso. La simulacion de un
intercambiador de doble tubo permite explicar, paso a paso, la construccion de cada
componente del médulo; sin embargo, el programa completo se entrega en la
carpeta ProgsExcel, anexa a este texto. Estos se construyeron con estilo personal
y practico; y puede resultar en el trabajo de grupo, que los alumnos desarrollen
modulos de simulacion elaborados con mas creatividad, mejor apariencia y

enlazados con Visual Basic.

Este mddulo de simulacién es un libro de Excel formado por cinco hojas de calculo:
la pantalla Entradas — Salidas; la base de datos Diametros; la hoja denominada
Célculos; la hoja de conversiones; y otra base de datos llamada Tablas.

“ B C D E ¥ G b K L M N 0 E Q

INTERCAMBIADOR DE CALOR DE DOBLE TUBO EN CONTRACORRIENTE.

- )

" uido Glicsring
1S Flujo 0.04

L) vl 0

Nesultacon
o

TH2 150.00
As 0630395459 m’
L 25.37337139 m

Temp salida hguedo caliente
™ I 150 '

U | 3025027336 |wifm*C

Figura 22

La pantalla Entradas — Salidas tiene cuatro ventanas de datos que el usuario debe
proporcionar. En la corriente donde el fluido caliente entra, la celda para introducir
el fluido que se va a enfriar tiene un selector, C14, tiene un selector con los fluidos

gue se pueden enfriar, en este estan disponibles solo dos, Metanol y Glicerina, como
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se aprecia en la figura 23. La insercion de los selectores se hace con la herramienta

“Validacion de datos” de opcién Datos de la barra de herramientas de Excel.

A B C 0 E e -
1
.
3 | INTERCAMBEI
4
5
]
.
.
9
10 |
11 |
12
13 Datos
14 Fluido Glicerina E”F’?‘da *
13 Flujo Metarol caliente
16 | TH1
17

Figura 23

En las celdas D15 y D16, se seleccionan de un menu las unidades de los datos que

se van a introducir y el modulo hace las conversiones necesarias para realizar los

calculos del modelo matematico, a través de la hoja “Conversiones”.

(== - R R SN T L

= o
e B R R SRR =]

—,
[==]

IN-

Fluido Glicerina Ent

cali
Flujo 0.04 Kgis |+
TH1 200
Ibis

th
Is

Figura 24
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El flujo expresado en masa por unidad de tiempo, puede introducirse en
kilogramos/segundo (Kg/s), libras/segundo (lb/s), toneladas/hora (t/h) o
gramos/segundo (g/s), segun como se tenga el dato. El valor de la temperatura
como dato de entrada puede darse en grados centigrados (°C), grados farenheit
(°F), grados Kelvin o grados Rankine, figura 24.

En la ventana central superior, el usuario del programa debe seleccionar los
diametros nominales de las dos tuberias que conformaran el intercambiador de
calor. “Di nom:” de la celda K10 corresponde al diametro nominal del tubo interno
del intercambiador y “De nom:” de la celda K9 es el didmetro del segundo tubo del
intercambiador, véase figura 25. Ambas celdas despliegan un mena de diametros
que pueden usarse para conformar el intercambiador de calor. La hoja denominada
“Diametros”, figura 26, es una base de datos de las caracteristicas de la tuberia

usada en el intercambiador.

A B C D E F G H | J K |
1
2
3 INTERCAMBIADOR DE CALOR DE DOBLE TUB
4
5
b
7
8
9 De nom: 2-172
10 Di nom: 1/8
i
A ] c o £ F o H | J ’ 8 M N a
1
2 L Mernalcls tamshonomnal delasberalougl g SEV8H0 norrinal de la |
3 i O e Daarvc esssce Dharrean rrence | A o il | I hubers loudg)- Caduds
. | G ) -Ve 1 1 [P0 |+ W r | BYCEs) £ 1PL] 0 0ReS WS- Ced 30T W
5 | ] 0 2 raLso FALTSO 4 R b e Q.002% v Wi -ICés-a0n L
L] 3 FALSO FaLsO 3 L] d L mE T - Ced-401 ECN
[Baneorimibacu] 4 FALSO | Fas0 | @ -3 2 R .
9 Y I B IR < FALSD FaLslh 5 W @ K] ey B ad-40) N
9 Foomes [ o6 [ FaLSo T AL S 3 i 0 1 3360 T - IL &g~ T
» 7 FALSO FALSO 7 =W i W 2% TIWEr-Cad—40) 10T
n 8 FALSD FALSO 8 . | Fi2 as2% T[¥2r-1Ced40)_ 11003
u | r—3 FALSD FALSD 9 2 3 p o 3% Fleaal) 2
" f % FALSD w000 v L | e v (03 - 100 L1V
" n raLso FaLsD n 3 n 3 53.%0 dd-404 3
" re [ Faso | Faso el 3w [ml e [EG 3 EE M EN
w A <) FALSO FaLS0 13 4 ) 4 (R 1% 3 & i ed-40) Kl
n “ FaLs FAS0 “ 5 ) s R Ml ST ed-40| 2
] -3 FALSD FALSD n [ q 3 07546 633 - WAd-401 [
L2} % FALSO FALSO L 8 8 0.20270 n 5~ ed-401 | &
=
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Con los datos que el usuario proporciona, con la informacion necesaria aportada
por las bases de datos, las instrucciones programadas en la hoja de Excel
denominada “Calculos”, figura 27, realizan todas las operaciones numéricas que el
algoritmo indica, para encontrar el area de transferencia de calor, As, expresada en
metros cuadrados, de donde se calcula la longitud del intercambiador, que se

reporta en la hoja de Entradas — Salidas.

A E [ u] E F G H | J K L [yl
1
2
3 Datos de entrada Tubao interior Contracorriente
4 Arreglo jonkracorrients T promedio 175 ATl 9.5626
5 M 266005 ATZ 120
E Ubicacidn del Fluidd  Interior B 1795726 ATy 104.040%
1 Fluidointerno [ Glicerina Cp 33614 Asint 0LE30:395
[ Fluido externo Agua k 02122
El Flujo interno 0.04 Egls [u]] 000683
10 Flujo externo 0.0z Kals Wi 0. 925563905 Faralelo
n | TcF 200 TH1 200 C Pr 421.370974H ATl 170
12 |THF 15000 THz 150 C Fe 0280323564 aTE 396626
13 i 20 TC1 30 C hi larminar 137118694 AT, £3.4685
14 E 0.00 TC2 1 c 0] hiturbulento | 158335963 B en paralelo 0733068
15 hi 13.7118594
16 THI 200 [= [Area de transferencid 0630395 |
1 F 1 THE 160.0000 [ Tubi exterior [Langitud | FEEEE|
15 TC 30 C T promedio Ti.2156956
13 F z TCz 104374 C 0 0000379672
20 p A7T.3E13306
21 Sidan THz2 Cp 4192638874
22 [THITH2)2 175 k. 0283542947
23 | CpH 336 . D 0.003885395
24 CpaTl 4175302 e 1725416344
25 Qoed SiHestain]  B.7228 Pr 0.00SEIZEES
26 [ TCz 11044 Re 17264 5264
27 he de_4-4 320.554515
28 Sidan TCZ2 he de 4-40 A05.4443213
23 [TCLTC2)2 | FO.213699 he de 40-4000 | 8351506161
30 Cpi 41926953 he de 4000-40000 103384 TEEE
| CpaTHI 362 [ he de 40000 [ a0tz2eram
32 Clabs B. 7443957 [ he 1039.847EEG
33 THZ 152.08
G4 [P EF2z.8 w
35 e E.72z8 K
36 u 028037396 |0 7 o
%0 Wim® - °C)

Figura 27

Las formulas requeridas para cada operacion numérica, que indica el modelo
matematico, se aplican en cada celda de la hoja de calculo. Estan pueden analizarse
en el programa completo que se anexa en la carpeta ProgsExcel. Se recomienda
analizar este modulo muestra para desarrollar otros modulos de simulacion, como

actividades de evaluacion formativa del curso.
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2.2 Construccién de un simulador.

2.2.1 Calculo de la potencia de una bomba. Este es el ejemplo mas sencillo de
un proceso de flujo de fluidos que para simularse, se conecta la pantalla de entradas
y salidas, con los calculos que indica el modelo matematico, apoyandose en una
base de datos. Debe servir de guia para una simulacién orientada a ecuaciones,

que sea complementada con la opcién de seleccionar mayor cantidad de fluidos.

A B C D E F G H | J K
1 CALCULO DE LA POTENCIA DE UNA BOMBA PARA TRANSPORTE DE UN FLIUIDO
2 Seleccione el fluido
3 INTRODUCIR DATOS L5 Agua -
4 DE LA INSTALACION Ls g
5 L1=] 370 |m E T
6 L2=| 150 |m fluido que
deseas llevar al
7 L3=] 500 |m L4 tanque elevado
8 L4=| 12.00 |m
g L5=] 250 |m Z; I Temperatura de operacidn:l 20|“C I
10 L= 0.30 |m
1 z2=| 15.00 |m L.Z—ﬁ Densidad: 998.066 |kg/m”
12 Volumen del tanque L1 | Viscosidad: 0.0010716|kg/{m s)
13 elevado:
14 10,000]litros o Potencia de Bomba:|  2.10377635(hp |
15 Tiempo de llenado
16 deseado: Diametro nominal de tuberia
17 30 |minutos 2 |pulgadas
18
Figura 28

Aqui se incluyen dos fluidos, agua y aceite de soya, toca al alumno ampliar la

seleccion, desarrollando las ecuaciones de ajuste en la base de datos, figura 29.

[T=R-- . T T R PR T

A =

B i D E F G H | J
PROPIEDADES DE LOS FLUIDOS CONSIDERADOS EN ESTE SIMULADOR
Densidad|Densi= AT*+BT+C Viscosidad |Visco= AT+BT+C
Coeficientes Coeficientes
Fluidos A B C A B C
Agua -0.0037 -0.0677 1000.9 Agua 0.0002 -0.0301 1.5936
Aceite de soya -0.0036 -0.3182 926.09 Aceite de soya 0.000004 -0.4058 48.620
Temperatura de 0peracidn:| 20|
Densidad de:|Agua 998.066|kg/m>
Al -0.0037 B: -0.0677) C: 1000.9
Viscosidad de:|Agua 0.0010716|kg/(m s)
Al 0.0002 B: -0.0301| C: 1.5936|
Figura 29
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En la figura 28, la pantalla Entradas — Salidas se observan celdas sombreadas
donde se introducen longitudes diferentes de los tramos de tuberia, segun
convenga, esto provoca que el valor de Z: tiene que ser diferente y es necesario
proporcionarlo. En la celda B14 se debe introducir el volumen del tanque que desea
llenarse, en un tiempo deseado en minutos que se debe indicar en la celda B17.
La temperatura de operacién se introduce en la celda J9, con este valor, las
correlaciones de la base de datos de la figura 29 calculan la densidad y la viscosidad

del fluido, que se requieren en las ecuaciones del modelo matemaético.

En la pantalla Entradas — Salidas, de la figura 28, aparece sombreada la celda E17,
indicando que el usuario proporcione el diAmetro nominal de la tuberia; sin embargo,
el diametro interno y la rugosidad para esta tuberia esté definida en los célculos. Lo
que no debe ser asi en un simulador; pero esto se hace asi para que el alumno
construya una base de datos, con la informacion necesaria para que el usuario
pueda seleccionar didmetros nominales, cédulas y materiales diferentes de la
tuberia que use en este sistema de llenado de tanque elevado. Esta es una actividad
de evaluacion importante y permitird encontrar otras opciones de capacidad y
refinamiento de este sencillo simulador, que modificara el enlace con la hoja de

calculos de la figura 30. El programa en Excel se anexa en la carpeta ProgsExcel.

A B C D E F G H
1 HOJA DE CALCULOS PARA LA SIMULACION
2
3 Datos de entrada: Calculos
4 Volumen del tanque: 10,000|Litros metros cubicos: 10
5 Didmetro Nominal tuberia Ced 40: 2|pulgadas Tiempo de llenado: 30|{minutos
6 Longitud de tramos de tuberia: 1800 |segundos
7 L1: 3.70|m Flujo volumétrico:| 0.00555556|metros cubicos/segundo
8 L2: 1.50|m Velocidad de descarga V,:| 2.56636244|m/s
g L3: 5.00|m Longitud total de tuberia L: 25|m
10 L4: 12.00|m Rugosidad absoluta 0.15|mm
1 L5: 2.50|m Temperatura de operacién 20(°C
12 L6: 0.30|m Densidad del fluido: 998.066 | kg/m”
13 Distancia entre niveles Z,: 15.00|m Viscosidad del fluido:| 0.0010716|kg/(m s)
14 Didmetro interno Tuberia 52.5/mm Didmetro interno Tuberia: 0.0525|m
15 Factor de friccion f:| 0.0268343
16 Contribucion por accesorios: Fka: 6
17 Codos: 0.75 Cabeza de bomba Hp:| 21.6393343
18 Vilvula Check: 3 Potencia de bomba hp:| 2.10377635|hp

Figura 30
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2.2.2 Destilacion Flash. En la destilacién instantanea o flash una parte de una
mezcla liquida se vaporiza mediante la reduccion de presion. Este método de
separacion se puede aplicar a mezclas binarias y mezclas multicomponentes. La
mezcla a separar debe estar entre los puntos de rocio y de burbuja; y se deja que
alcance el equilibrio para que se separe la fraccién vapor de la fraccion liquida. La
concentracion de los componentes mas ligeros es mayor en la fase vapor y los

componentes mas pesados se concentran en la fase liquida.

El equipo de separacion flash consiste de un intercambiador de calor, una valvula
de control y un tanque de separacion. El diagrama del proceso se presenta en la
figura 31.

Yi
Tv
F Pv
Zi
Tf

cp M\ Separador

Calentador Valvula

Xi
TL
PL

Figura 31

Se ha desarrollado en Excel el programa de simulacion del separador flash, que se

anexa en la carpeta ProgsExcel, de acuerdo al modelo matematico:

F=V+L (100)
ZiIF=YiV+XiL (101)
FHE+Q=VHv+LHL (102)
Yi = Ki Xi (103)
Tv=TL (104)
Pv=PL (105)
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YiZi=1 (1086)
YrYi=1 (107)
YrXi=1 (108)

La pantalla de Entrada — Salidas, que se presenta en la figura 32, muestra las celdas
sombreadas donde el usuario del programa debe introducir los datos de entrada. El
programa despliega en las celdas de salida las respuestas que se procesan en la

hoja de calculos. La hoja BaseDatos tiene los parametros necesarios para el

balance de energia.

Figura 32

Este programa de la carpeta ProgsExcel, denominado SEPARADOR-FLASH, debe
ser un elemento de apoyo para que el alumno, desarrolle una simulacion mas
completa. Considerando que deben incluirse mas componentes, lo que obligara a
elaborar una base de datos mas amplia. La constante de equilibrio Ki se ha
calculado usando un método gréfico, que debe sustituirse por un método numérico
programado que de versatilidad al programa. Falta desarrollar el balance entalpico
de todo el proceso. Por lo que, el docente debe analizar este programa y apoyar a
sus alumnos, para que la actividad de desarrollo del simulador sirva como un buen

elemento de evaluacién formativa del curso.
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2.3 Interpretacion de resultados.

Esta etapa es la parte mas importante del proceso de simulacién, que justifica el
tiempo empleado en el analisis del proceso real, la elaboracion detallada del modelo
matematico, el planteamiento del algoritmo que llevard a la construccion del
programa de computo y las corridas de prueba del simulador. En la fase de la
interpretacion de resultados, se analizan las salidas del simulador con criterio
ingenieril, aprovechando las reglas de dedo que se encuentran en la bibliografia de
ingenieria quimica y sobre todo el usuario debe desarrollar un sentido critico, para

verificar si las salidas del simulador tienen un caracter logico.

El analisis de sensibilidad que se desarrolle con un simulador construido para un
propésito particular, sirve para retroalimentar todo el proceso de construcciéon del
programa, modificando o restructurando subrutinas de célculo, ampliando bases de

datos o cambiando métodos de estimacion de propiedades.

Para el propdsito anterior, pueden usarse los programas de la carpeta ProgsExcel,
gque se han elaborado dejando todas las posibilidades de modificacion, de
ampliacion o de restructuracion de ellos. Por lo que se sugiere que se analicen con
detalle y sirvan como elementos de actividades de evaluacion formativa para el

Curso.
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3.- SIMULACION COMERCIAL
3.1 Manejo de simuladores comerciales
3.1.1 Bosquejo histérico de los simuladores en Ingenieria quimica

La simulacion de procesos es un instrumento de trabajo de los ingenieros quimicos,
que nacié lentamente, en paralelo con la aparicion de las computadoras y de los
lenguajes de programacion orientados a procedimientos como Fortran. En la
década de los 60s del siglo XX, se desarrollan los primeros paquetes de simulacion
de procesos. Un antecesor de los actuales simuladores de procesos es el programa
PACER, que fue elaborado para calculos de balances de materia y de energia en
redes de procesos a régimen permanente y realizé su primera prueba practica en
1964. PACER es un acrénimo para Process Assembly Case Evaluator Routine y es
el primer programa de simulacion de procesos desarrollado por Paul T. Shannon,
profesor de la Escuela de Ingenieria Quimica de la Universidad de Purdue,
Lafayette, Indiana; a solicitud de la Humble Oil and Refining Company. De esa

época es el paquete de simulacion FLOWTRAN, desarrollado por Monsanto.

En 1967 se fund6 el Winter Simulation Conference, que es un centro donde se
archivan los lenguajes de simulacién y aplicaciones derivadas. En la década de los
70’s, se refinaron los modelos de estimacion de propiedades fisicoquimicas, se

incluyeron:

+ Criterios de rasgado y convergencia en corrientes de recirculacion.

X/
o

Se aumentaron las unidades de proceso.
+ Se flexibilizo la sintesis de variadas redes de proceso.
%+ Se incluyeron criterios de optimizacion.

Aparecieron entonces, los paquetes de simulacion: CONCEPT, SYMBOL,
CHEMSHARE, CHEMTRAN, PROSPRO, GEMCS, GEPOS, PDA, y FLOWPACK.

A finales de los afios 80°s da inicio el desarrollo de paquetes de simulacién
interactivos: CHEMCAD, MICROCHESS, HYSYS y ASPEN.
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A partir de 1991 se inicia la comercializacion de paquetes de simulacion dinAmica y
de integracion de energia. Su comercializacion marco el comienzo de un uso mas

intensivo y generalizado en la industria y en las universidades.
3.1.2 Simuladores comerciales tipicos

El manejo del simulador ASPEN-HYSYS y el manejo del simulador DWSIM se
describen resolviendo casos de estudio en la seccion 3.2. El simulador ASPEN-
HYSYS es usado en algunos tecnoldgicos del Tecnologico Nacional de México, a
pesar de que su licencia tiene un costo elevado para la comunidad académica. El
simulador DWSIM es gratuito y esta disponible al ingresar a la pagina web

www.ingenieriaguimica.org. Este sitio web fue creado por el ingeniero quimico

Federico Scodelaro en 2006 y se recomienda visitarlo y suscribirse a la mayor
comunidad de ingenieros quimicos en espafol de la web, para descargar el
simulador y obtener articulos, resefias de software, recursos, noticias, y eventos

orientados a profesionales y estudiantes de ingenieria quimica.

3.2 Casos de estudio de disefio, analisis y optimizacién de procesos en

ingenieria quimica
3.2.1 Simulador ASPEN-HYSYS

Aspen-Hysys es un software comercial de simulaciébn de procesos quimicos
perteneciente a la comparfia Aspen Tech. Su facil manejo puede, a primera vista,
ocultar su gran potencia de calculo bajo un interfaz grafico muy intuitivo, capaz de
acercar comodamente al usuario hasta los datos reales de los equipos reales. Sin
embargo, puede ocurrir en ocasiones que el uso de este software sin el apoyo del
docente o de algunos textos que son excelentes manuales, puede ser una actividad
tediosa que lleve a la frustracion o confusion en la interpretacién de resultados. Por
lo que, en esta seccion de manejo del HYSYS solamente se presentan pasos claves
para simular un proceso y se pide al lector utilice el libro de Santana J. y Mena V.
(2016), que se refiere en nuestra bibliografia, como un manual para el manejo de
HYSYS.
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Es conveniente advertir, que el uso correcto y completo de este paquete de
simulacién, solo se consigue si se tienen conocimientos solidos de operaciones
unitarias, fisicoquimica y termodinamica, que permiten realizar el andlisis de los
procesos, verificar la aproximacion a la realidad de los resultados y llevar a cabo el
andlisis de sensibilidad de las variables involucradas.

Como en todo paquete de cdmputo, el proceso de instalacion del software genera
autométicamente un acceso directo al programa, que se usa para para acceder al
simulador. Una vez que se teclea el acceso directo, se despliega en la pantalla de
la computadora la ventana principal de HYSYS, como se presenta en la figura 33.
En esta pantalla se puede acceder a simulaciones realizadas anteriormente o crear
una nueva simulacién. Para iniciar el manejo del simulador HYSYS, se recomienda
explorar detalladamente su entorno grafico, la barra de herramientas que conserva
un ambiente de trabajo similar en las versiones nuevas del paquete que la compafiia
va ofreciendo. Se sugiere la secuencia de exploracion: Iniciar el programa -

Familiarizarse con su escritorio - Reconocer las barras de herramientas.

l LS IR <No Documenc> - Aspen HYSYS VB8 - aspen ONE - O x
R File Customize Resources Seasch aspenONE Exchange m CE
. ® [24] 5@ -
=32 h n (e @/ l 3 o A _*
B | B S by i & B e

wWnat ¢ Exaniples  aspsnONE  TrainIng  Moaels  Events  Announcements All Community | Suppomt (neckctor Live  Sendte  =elp
1 New Drive Content Center Updates Chat  Support '

APENONE Exchangs

Open Recent Models
2| New r‘\ Armosphenc Clude Tower hsc
\?'7 febrero 03 2015
, |
|
Figura 33
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Para crear una nueva simulacién, oprimir el botdbn New de la pantalla dela figura 33,
que abrira la ventana de Component List, que se presenta en la figura 34. Donde se
debera seleccionar los componentes involucrados en la nueva simulacion; asi como

el paquete de propiedades de los fluidos seleccionados.

LK Untitled - Aspen HYSYS V8.8 - aspenONE - X 3

m]
Search aspenONE Exchange BEle @ ‘
L

View Customize Resources

& Cut | T &' Methods Assistant .'Q Map Components |+ | Hypotheticals Manager b __; -
43Copy* = ’ X ‘,& Reactions 4 Update Properties - ] % Convert g-
Component Fluid : Petrofeum
I8 Paste l?._‘f‘ Packages -f User Properties Assays Iy Remove Duplicates :)
Clipboard Navigate Components Retining '« Hypotheticals Ou Options| PVT Data
- g - po g e S Ledalads - =
roperties < l Component Lists +

IAII Items . > = .
l List Name Source Associated Fluid Packai Status
«» Component Lists |

J I « Fluid Packages
% Petroleum Assays
I & Reactions
& Component Maps

I =8 User Properties

i ————

" Properties

=

Add >

Import v
1) Simulation 4

Ja satety Analysis i > 1 x|

Y Energy Analysis

0% © @

Figura 34

No se ha mencionado, pero resulta obvio que cuando vamos a usar el HYSYS, ya
tenemos un diagrama de flujo del proceso, con las entradas y salidas de los

componentes involucrados y las condiciones de operacién que son datos.

De esta manera, usamos la opcién Component List, procedemos a seleccionar los
componentes que se incluyen en nuestro proceso y que forman parte del banco de
datos del HYSYS. Una vez terminado el proceso de seleccion, la barra de status de
la pantalla se pone en color verde para indicar que el procedimiento fue correcto,

como se observa en la figura 35.
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Figura 35

El siguiente paso es abrir la opcion Fluid Package y seleccionar el paquete de
propiedades que se ajuste a la simulacion. Se despliega la pantalla de la Figura 36.

® W nnn'_\l Unditled - Aspen HYSYS VB4 - aspenONE - o X
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Figura 36
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El Fluid Package calcula las propiedades de los fluidos y propiedades
termodinamicas de los componentes y mezclas en la simulacién. Al definir el Fluid
Package se puede iniciar la simulacién. Para ingresar a la ventana donde se
construira el diagrama de flujo del proceso, se presiona el botén Simulation, que se
encuentra en la parte inferior izquierda de la pantalla mostrada en la figura 35y
aparece la ventana de la figura 36.
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Figura 37

En el lado derecho de la pantalla de la figura 37 se encuentra una barra vertical de
herramientas, denominada paleta de objetos. De donde se seleccionaran los iconos
y simbolos que representan los equipos, operaciones unitarias, corrientes de
materia y de energia, que seran arrastradas con el raton de la computadora al area

de simulacion para construir el diagrama de flujo del proceso.
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Se sugiere que los alumnos usen el HYSYS para simular el comportamiento
separador Flash, debido a que ya conocieron el modelo matematico del proceso y
es una separacion sencilla que al obtener resultados satisfactorios motivara la

aplicacion a procesos mas desarrollados. Debiendo llegar a un diagrama de flujo
como el de la figura 38.
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Figura 38

Considerando la corriente de entrada a una temperatura de 25°C, con una presion
de 300 kPa, flujo molar de 100 kgmole/h, los componentes y sus respectivas
fracciones molares son: etano, 0.05; propano, 0.15; n-butano, 0.25; n-pentano, 0.2;
y n-Hexano, 0.35. Se selecciona le paquete de fluido Peng Robinson y sistema de
unidades SlI. Introducir una corriente de energia Q-100. La valvula es del tipo Joule-
Thompson y se debe introducir sobre ella una caida de presion de 7 kPa.
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Figura 39

Si todo el procedimiento es correcto se despliega en la pantalla el status de color
verde, como se presenta en la figura 39. Y se oprime el botén worksheet para

observar los resultados en los flujos de productos.

3.2.1 Simulador DWSIM

Los grandes simuladores de procesos comerciales, como el Aspen-HYSYS, si bien
son muy potentes, tienen un precio que queda fuera del presupuesto de pequefias
empresas, universidades, tecnolégicos y de los estudiantes. DWSIM es un
simulador de procesos, de cédigo abierto y descarga libre. Se dice que es de cédigo
abierto, porque cualquier persona interesada puede acceder al codigo fuente de la
aplicacién, adaptarlo a sus necesidades o corregir errores. Y como muchas

aplicaciones de codigo abierto su descarga es totalmente gratuita.

DWSIM fue desarrollado originalmente por Daniel Medeiros, un ingeniero de
procesos brasilefio, en 2006, al que luego se le sumé Gregor Reichert. DWSIM tiene
una interfaz grafica intuitiva y facil de usar, con muchas de las funciones que

encuentras en simuladores comerciales. Permite usar una lista completa de
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operaciones unitarias, modelos termodinamicos avanzados, soporte para sistemas

reactivos y herramientas de caracterizacion de crudos.

Al instalarlo genera en el escritorio un acceso directo, que al pulsarlo con el raton

despliega la pantalla de entrada que se presenta en la figura 40.
(F g

File Edit Tools Windows View Help
ZB0DBE 406 H

Welcome to DWSIM nl

Tasks Quick Access

l — | Create New Simulation Recent Files  Samples FOSSEE Flowsheets Recent Folders Resources

Creates a new steady-state simulation

i- ; Open File
Opens an existing simulation, compound or regression case

Create a New Compound

w Opens a new Compound Creator Utility window

e | Create a New Data Regression Study

lee==d | Opens a new Data Regression Utility window

If you've downloaded DW SIM for free, please consider

purchasing a support ticket for USD 10 or more and get 6‘9\ Q
unlimited priority support for this version and associated A«
updates. No PayPal account required. Y 3§

Mobile Versions (iOS/Android)

# Download on the

¢ App Store | P> Godéle Play

Figura 40

Para una nueva simulacion se selecciona la opcion de Create New Simulation, que
nos lleva a una ventana de bienvenida, de la figura 41. Donde presenta un menu de

opciones:

Introductién (Lugar donde nos encontramos)

Compounds (Opcion para seleccionar los componentes involucrados)
Property Packages (Para seleccionar el paquete de propiedades del fluido)

System of Units (Seleccion del sistema de unidades a usar)
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Simulation Configuration Wizad

* Introduction Veicome to the simubation configuraton wizard
» Compounds

Click "Nest" to cortinge

» Progerty Packages

» System of Units

Clave Wizerd snd go to the Simulstion Configurstion Window
Neat > Cancel

Figura 41

Se sugiere usar, como estrategia didactica el mismo caso que se propuso para
resolver con el simulador ASPEN-HYSYS: Se desea separar, usando un separador
flash, una corriente de entrada a una temperatura de 25°C, con una presion de 300
kPa, flujo molar de 100 kgmole/h, los componentes y sus respectivas fracciones
molares son: etano, 0.05; propano, 0.15; n-butano, 0.25; n-pentano, 0.2; y n-
Hexano, 0.35. Se selecciona le paquete de fluido Peng Robinson y sistema de
unidades SI. Introducir una corriente de energia Q-100. La valvula es del tipo Joule-

Thompson y se debe introducir sobre ella una caida de presion de 7 kPa.

Para iniciar con la introduccion de datos; en primer lugar, se selecciona la opcion
Compounds, oprimiendo el boton del ratén de la computadora sobre esta palabra.
El programa despliega la ventana de la figura 42, donde se buscan de una lista los
componentes: etano, propano, butano, pentano y hexano. Y se agregan (Add) al

proceso a simular, como se muestra en la figura 43.
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<« Simulation Configuration Wizard

—

Compounds

» Introduction
+ Compounds
» Property Packages

Select the compounds that you want to add to the simulation. Use the textbox to search and select a compound in the list. Click

"Mext" to continue,

Added

b System of Units search
MName CAS# Formula  Database P~ Add =
32259- ChemSep || < Remove
Argon T7440-37-1 Ar ChembSep
Bromine 7726-95-6 | BrBr ChemSep O Clear List
Carbon tetrachloride | 56-23-5 CCl4 ChembSep ] < View Data
Carbon monoxide 630-08-0 co ChembSep View Data >
Carbon dioxide 124-38-9 0co ChembSep
Carbon disulfide 75-15-0 SCS ChembSep ]
Phosgene 73-44-5 COocCi2 ChembSep ]
Trichloroacetyl chlori... | 76-02-8 CCI3COCI | ChemSep [}
Hydregen chloride 7647-01-0 HCI ChemSep @
Chlorine 7782505 |2 ChemSep O Import (Online)
Hydrogen iodide 10034-85-2  |HI ChemSep [} O
Hydrogen 1333-74-0 H2 ChemSep Import (JSON)
\Water 7737.18.5 HOH ChernSen w2l
Figura 42
€ . Simulation Configuration Wizard
Compounds

+ Introduction

+ Compounds

¥ Property Packages
¥ System of Units

Cancel

Select the compounds that you want to add to the simulation. Use the textbox to search and select a compound in the list. Click

"Mext" to continue.

Search | propang|

Added

Name Formula  Database P~
Propane CH3CH2... | ChemSep
1-nitropropane 108-03-2 CH3CH2... | ChemSep [}
2-nitropropane 79-46-9 CH3CH(... |ChemSep [}
1,2-propanediol 57-55-6 C3H802 | DWSIM O
CycloPropane 73-19-4 C3HG CoolProp
n-Propane 74-93-6 C3H8 CoolProp
1,3-bis(chloranyl)pro... |142-28-9 C3HeCI2 | ChEDL Thermo O
propanenitrile 107-12-0 C3H3N ChEDL Thermo | []
1,3-bis(chlorany)-2-(... | 1067-09-0 C5H8CI3 | ChEDL Thermo | [
2-chloranylpropane 75-29-6 C3HTCI ChEDL Thermo | []
1-methoxypropane 557-17-5 C4H100 | ChEDL Thermo | []
1,2-bis(chloranyl)pro... | 78-87-5 C3H6CI2 | ChEDL Thermo O
1-chloranyl-2,2-dime... | 733-89-9 C5H11CI | ChEDL Thermo O
2-methl e 75-28-5 CAHIN ChEN Thermno A ¥

Figura 43
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Se marca con el raton el boton Next, de la ventana para seleccionar el paquete de
propiedades. En este caso se sugiere Peng Robinson, véase la figura 44.

s Simulaton Configuration Wizard

Property Packages
¢ Introduction | Select andt Add the Property Packages that you wint to use i your simulition, The first on the list will be used by default by o8
» Compounds flowsheet objects. Click “Next” to continue,
+ Property Packag Avatable Property Packag Added Property Packages
* % of Units Coc®rop v NHTL Name Type
Coo®rop (ncompressible Fluids) UNKAC

: CocProp (incompressible Midures) Chao-Seader

* Sour Water Grayson-Streed

- Stesm Tables (MPWS-IFST) Racult’s Law

| IAPWS-08 Semwater Lee-Kesler-Plocks

| Peng-Robinzan (PR) Extended UNIGU]

| Peng-Robinson-Stryjek-Vera 2 (PRSVZ-M)  Black Oil
:Peng-Robinzon-Stryjek-Vera 2 (PREV2VL]  CAPE-OPEN
| Soave-Redhich-Kwong (SRK)
| Peng-Robinson / Lee-Kesler (PR/LK)

UNIFAC
| UNIFAC-LL
Modfied UNFAT (Dostmwnd)

Modified UNIFAC (NIST)
|ed 3 >
| o ]
Click here ta get help on selecting the best Thermodynamic Model/Property Package for your system.

Click here to learn which methods and comelations are being used by the packages 1o calculate fluid properties.

| Net> || Cancel
Figura 44
& o Simulstion Configutation Wizerd
System of Units
¢ Inteduction Select the desired System of Unas for your simulation. You can change indwidual unds by selecting & system (other
« Compounds than 51 TGS or ENG).
# Property Pacrages Click "Finizh® to et the wizard and start designing the smulsbon model,
: System of Unlts SpremctUnits 8 v | Clone || Creste |
Property Unit Property Unit et
x | Preswore Pa iv{E
Mass Flow Rate ' | Mot Fow Rate ks i
Volumetes: fiow rate mi/s | Specific Enthalpy g |
Specific Entropy kg ) - | Molecular Vieighe Kg/emal vl
Density [rgimi ~ | Sarface Tension (N/m |
bt Copoty ok el Contony Wi |
Kanematic Viscosity mi/ | Dyrmic Visconity (Pas el
Dets-T " ~ | Delta-p P v
Length/Head m ~ | Energy Flow lew -
| Time = | Volume m3 -
Molar Volume m3/kmol | Ares m v
~a T 2 S pe « {Force N v
| Feh | [
Figura 45
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El altimo paso de la configuracion del programa es definir el sistema de unidades a
manejar, a traves de la opcidén System of Units, como se observa en la figura 45. Se
marca con el ratdn el boton Finish y el programa nos lleva al espacio donde se crea

el diagrama de flujo del proceso, (Flowsheet), de la figura 46.

File £t  Inset  Tooh Ublities Optimszation  Scopts  Resulls  Pluges Wendows Vies  Help

1= A= | vyan B Settings | & ['57 4 Sobve Flowsheet (F5)  « Abort Sobver (Pause/Sresk) | O | 1« M+
- = o
Fluwsheet Materal Streams Spreadheet -
s 100% a4 ¥ & I
Stmems  Pressue Cranges  Seposion/Tanks  Moen/Spimers  Dxchangen Reacton Colsmrs  Schds  CAPEOPEN  User Modes  Logical Ope  Other
Cosler Paster Mast Lrchanger
Information ool v 0 Wetch Paned - 0
Date Type Messaze o -~ ‘ =
¢ V201595559 To ¥ some wirdows o mesang, dhok on Vew' > Restore Layout - o o [ Sropert Ve

El Flowsheet tiene en la parte horizontal inferior una barra de elementos que se
usan para construir el diagrama de flujo del proceso: Streams (corrientes de
materiales y de energia); Pressure Changers (modificadores de presion, como
valvulas o compresores); Separators/tanks (separadores); y Exchangers
(intercambiadores de calor); entre otros, como se aprecia en la figura 46. Con estos
elementos seleccionados con el raton los equipos, arrastrandolos y conectandolos
en el campo de disefo, se construye el diagrama de flujo del separador flash, como

se presenta en la figura 47.
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Figura 47

Una vez eaborado el diagrama de flujo, se sefialan cada uno de los equipos, asi
como sus entradas y salidas correspondientes, para que el programa despliegue las
ventanas que indican las conecciones entre las operaciones del proceso; y presenta
las celdas que son destino de los datos necearios para desarrollar la simulacion.
Como las condiciones de operacion y las composiciones de las corrientes. Se deben
explorar todos los elementos del diagrama para no omitir ninguna informacion
necesaria para que se desarrollen las corridas de calculo. Esta ventana tiene un
cuadro en la parte inferior, donde se pueden leer los mensajes del simulador, de
exito o de error, o de falta de informacién. Como ejemplo se presenta la ventana de
la figura 48. Es actividad de evaluacion formativa del alumno, llenar todas las

ventanas de informacion que requiera el programa.
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Figura 48

Cuando se ha introducida toda la informacién requerida por el programa de
simulacién, se presentara el mensaje: The Flowsheet was calculated sucessfuly. Lo
gue significa que se ha desarrollado la simulacion y entonces se puede posicionar

el raton en las salidas que nos daran los resultados.

Se deja como una actividad de evaluacion formativa para el estudiante elaborar un
manual de manejo del simulador DWSIM, tomando como base los tutoriales

publicados en internet.
3.3 Interpretacién de resultados

Como el uso de simuladores del tipo de HYSYS permite hacer corridas diferentes,
es conveniente desarrollar analisis de sensibilidad en moédulos de simulacién y en
procesos sencillos, para que el alumno comprenda la aplicacion ingenieril de estas

herramientas.

Como una ultima actividad de evaluacion formativa, que puede ser en algunos casos
la actividad principal cuando no se cuente con el HYSYS, se pide al alumno usar el
DWSIM como una herramienta de simulacion, para proceso que desee analizar.
Esto le permitira comparar resultados de simulaciéon con el ASPEN-HYSYS; y en
caso de ser la Unica herramienta aprovechar este simulador gratuito.
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