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Capitulo 1 Introduccién

1. Modelado de problemas; objetivo.

Una hada le habia concedido el don de abrir cualquier
diccionario justamente en la pagina donde se hallaba la

pd]aﬁra buscaca,
Judio Torri

El hombre, desde sus inicios, ha sido curioso y desea conocer lo que le rodea y, al tratar
de explicarse el por que de lo que observa, establece modelos para tratar de representar, explicar,
ejemplificar, esquematizar ya sea un sistema, una realidad compleja, un comportamiento o un

fendmeno, de una manera tedrica.

A partir del conocimiento cientifico, la vida ha cambiado notablemente y los modelos son
generalmente representados de manera matematica. Una gran cantidad de teorias actuales se
basan en modelos tan complejos que incluso, requieren para su resolucion del uso de

herramientas de supercémputo y proyectos de grandes inversiones.

Pero lo més importante del modelado, por sencillo o complicado que éste sea, es que se
obtenga una solucidn con el menor error posible respecto a la realidad; de nada sirve un modelo
que no se ajuste a ésta. “El modelo debe obedecer a la naturaleza; dado que a la naturaleza nunca

le han importado los modelos, no los obedecera™.

Vivimos en la era de la tecnologia y la informacién, en que incluso en unas semanas o
dias se llegan a apreciar grandes cambios y lo nuevo se hace vigjo. Su importancia radica en que
permite predecir, simular, evaluar, estudiar y resolver problemas en diversas situaciones, de una
manera eficiente y en un tiempo mucho mas corto de cuando se construia fisicamente la solucién

con bases empiricas y a base de prueba y error.

En el contexto de la Ingenieria Quimica una de las tareas fundamentales es el calculo de
propiedades termodinamicas. Esta tarea implica un reto importante si se considera el nimero de
sustancias y el amplio espectro de condiciones que se involucran en los diferentes procesos
quimicos. Sobre todo si se toma en cuenta que estos procesos deben cumplir con requisitos de

calidad, economia y reduccion del impacto ecoldgico.




En las ultimas dos décadas, las ecuaciones de estado cubicas han alcanzado
preponderancia como modelo de prediccidn de equilibrio de fases. La capacidad predictiva de las
ecuaciones depende —entre otros factores— del algoritmo de calculo, por lo que existe la necesidad
de rutinas robustas, estructuradas, versatiles y de sencillo mantenimiento para el calculo de
equilibrio liquido—vapor, para cualquier conjunto de datos de composicién y propiedades del

sistema en estudio.

El objetivo, razén de ser de este trabajo, es contar con rutinas de calculo y programas de
computo eficientes, que resuelvan problemas de equilibrio de fases y que estén disponibles para
todos los estudiantes de Ingenieria Quimica del pais, asi como en otros sectores del campo
educativo y profesional procurando que estos programas sean amigables y presenten

requerimientos minimos para su optimo funcionamiento.

La informacion proporcionada por el usuario,
su interpretacion y los calculos en si, se desarrollan en
diferentes niveles (fig. 1), lo que resta complejidad al
sistema, lo hace amigable y disminuye posibles
inconvenientes para el wusuario que estudia

termodinamica.

Para el desarrollo del presente trabajo se

dispuso de una biblioteca de rutinas basicas de

F1G. 1 DIAGRAMA DEL PROYECTO DE DESARROLLO

calculos termodindmicos. La contribucion de este
trabajo consiste en la creacidn de las rutinas necesarias para construir un sistema computacional
que permita el manejo de bases de datos termodinamicos, interfaces graficas y la administracién
de las secuencias de calculos para ciertos equipos de proceso. Todo esto se desarrollo en el

lenguaje de Visual Basic V. 5.0 (ver fig. 2).

Mundo Real Modelamiento Algoritmo Mundo Real
e Docencia * Profesionales
* Problemas de disefio =g ® Construccion de .| ® Solucion de modelos || preparados

y operacién modelos » Plantas competitivas
¢ Optimizacion de * Procesos eficientes

procesos

FIG. 2 UBICACION DEL PROBLEMA RESUELTO EN ESTE TRABAIO




2. El proceso ensefianza—aprendizaje

. .y . . . . - 29
A continuacién se presenta una serie de cuestiones discutidas por Castaiieda™ al respecto

de la importancia de los medios en el proceso ensefianza-aprendizaje:

El aprendizaje es un hecho tan cotidiano que nos lleva a pensar que se aprende una nueva

habilidad o un nuevo concepto de manera fortuita; sin embargo, si se observan cuidadosamente

las situaciones en que se aprende, se apreciard que ¢l aprendizaje no es tan alcatorio como parcce:

Variables cognoscitivas del aprendizaje:

El aprendizaje siempre se obtiene de manera intencional; se aprende lo que interesa lograr o
por alcanzar una meta {como manejar un automévil, comprender un idioma, planear un
nuevo sistema de organizacidn). Las actividades que se realizan con un propdsito se
aprenden mejor (aprendizaje propositivo).

Se aprende lo que se hace, lo que se practica (porque de otra manera se corre el riesgo de
incurrir cn ¢l olvido). El aprendizaje y la retencion de material desconocido para el alumno
varia positivamente con respecto al conocimiento previo de conceptos relacionados con la
nueva informacion.

Cuando lo que se desea aprender se relaciona con lo que uno ya sabe, es mas facil que esa
informacion se maneje e integre porque resulta familiar. Conocer la relacion entre las
partes, su organizacion y su estructura contribuyen a hacer coherente el aprendizaje.
Presentar el contenido a aprender, organizado dentro de un contexto, favorece al
aprendizaje (aprendizaje jerarquico).

Aquello que es premiado (por la sociedad, por los maestros, debido a los beneficios que
reportard) se aprende mas facilmente.

Es mejor aprender poco a poco, empezando por lo facil, para después entender lo dificil.
Proporcionar al alumno datos acerca de los aciertos o las fallas de su gjecucién permite la

correccion de errores y favorece el aprendizaje (retroalimentacién).

Este conjunto de afirmaciones que surgieron del sentido comin, han sido comprobadas

experimentalmente por los estudiosos del aprendizaje.




En el proceso de comunicacion, el medio es el intermediario que transporta los mensajes a
través del espacio y el tiempo. Muchos de los aparatos de comunicacién al servicio de la
distribucion comercial han empezado a crear una revolucion, pugnando por su desarrollo
auténomo para responder a necesidades especificamente educativas. Videocasetes, peliculas
didécticas, television educativa, etc., son en la época actual cada vez mas comunes en la vida del

estudiante.

El creciente interés de los estudiantes por los medios se debe, entre otras razones, a que al
llevar al aula experiencias simuladas tan cercanas a la realidad, no sdlo vivifican la ensefianza
influyendo favorablemente en la motivacion, la retencion y la comprensién, sino que también,
dada su capacidad para vencer las barreras de la comunicacién de sucesos que se dan en tiempos
y lugares inaccesibles, ahora pueden introducirse elementos que antes no eran disponibles en la

ensefianza,

El maestro de hoy puede emplear numerosos lenguajes para trasmitir su mensaje al
alumno en dimensionecs mayores que la palabra oral o impresa. Esto ha dado lugar a que la
transferencia del aprendizaje a la vida real implique mayor sentido y provea al alumno de una
considerable variedad de experiencias. El maestro utiliza los medios para apoyar una exposicién

y/o con el fin de aumentar la motivacion.

En fin, los medios son solo un apoyo, ya que complementan los esfuerzos del maestro
para abarcar a un mayor numero de alumnos dentro y fuera del sistema escolar. Esas ventajas son
limitadas, ya que ninglin medio puede asegurar que el aprendizaje tendré lugar si el maestro o los

alumnos carecen del interés o las habilidades necesarias para enfrentarse a una materia.

Ventajas del uso de medios:

¢ (Cualquiera que sea la combinacién que se use ( maquetas y carteles, tutoriales y televisién
educativa, pantallas de proyeccién y material impreso, peliculas y diapositivas), la aplicacién
simultinea de distintos lenguajes de comunicacién proporciona al alumno la simulacién de un

ambiente original, que le permite aislarse del externo.




» Los medios permiten controlar el aprendizaje mediante el uso de principios de ensefianza que
cuenten con una planeacién o programacion.

* La aplicacién de medios promueve una exposicion mas significativa, porque da al alumno
mayor nimero de experiencias que no se limitan a un solo canal y se adaptan mas a la
naturaleza del objetivo: dan lugar a las comparaciones y al establecimiento de relaciones.

¢ La presentacion de multiples instancias particulares o ejemplos del tema que se expone y la
variedad de las mismas, son propicias para la generalizacion y discriminacion de conceptos.

e Se pueden presentar distintos puntos de vista acerca de un mismo tema, asi como un enfoque
interdisciplinario del mismo.

* Atiende a las diferencias individuales, dado que permite responder al medio que mejor se

adapte a las condiciones y habilidades de cada persona.

Limitaciones del uso de medios:

¢ El uso de medios no es tan comun, debido a que se puede requerir de tecnologia, equipo y
adaptadores adicionales (sincronizadores de sonido y video, integradores, etc.), asi como
condiciones especiales de instalacion en la sala de exposicion.

¢ La tarea del instructor depende de habilidades mdis especializadas, como la coordinacion
precisa y cuidadosa con que se debe llevar a cabo tanto la planificacién como la preparacioén y
uso de cada material, que a su vez requieren mayor inversion de tiempo.

o El uso excesivo de medios puede ser desfavorable al aprendizaje cuando lo vinico que se
intenta es lenar el tiempo o evitar dar explicaciones.

e Las caracteristicas inherentes del equipo que se utilice puede introducir problemas de costo,
operacidon y mantenimiento.

» El principio de operacion de cada medio puede ser tinico y su empleo puede resuitar dificil y

especializado.




3. Importancia de Ia computacién para la ensefianza y resolucién de problemas

en ingenieria quimica.

El término tecnologia educativa® ha sido asociado en gran medida con todo tipo de
maquinas empleadas para la ensefianza: equipo audiovisual, tipografico; por ejemplo, algunos
creen equivocadamente que adquirir todo un equipo técnico audiovisual para una institucidn
educativa beneficiara por si solo al aprendizaje, o bien, que la miquina desplazara al ser humano.
La tecnologia en la ensefianza no es un fin cn si mismo, sino un medio para optimizar el
aprendizaje. Pertenece al educador y al educando la libertad de decidir el contenido basico de los
temas que se desean abarcar —el qué aprender— y la tecnologia se dara a la tarea de investigar

como exponerlo mejor.

La tecnologia educativa implica el disefio, sistematizacion, ejecucion y evaluacion del
proceso global de ensefianza—aprendizaje a la luz de las teorias del aprendizaje y la
comunicacion, valiéndose de recursos humanos y técnicos. La parte medular y humana como
elemento intelectual, no debe perderse de vista que se dedica a la tarea de planear, organizar y
disefiar el proceso de la ensefianza. Asi, no es suficiente contar con todos los recursos materiales
para la ensefianza si se adolece de una estrategia de orgamzacion pedagogica fundamentada en

los conocimientos de la comunicacidn, la percepcion y el aprendizaje.

La computadora es una herramienta poderosa que se puede emplear de muy diversas
maneras como apoyo a la enseflanza, ademas de que permite realizar cidlculos de una manera
bastante rapida, lo que permite ejemplificar lo que el profesor intenta explicar. Si surgen dudas,
se puede modificar el sistema o sus condiciones de operacion en un instante, para simular muy
diversas situaciones que expongan el comportamiento del sistema en cuestion, ademas de que
permite conocer como interviene cada variable, lo que es casi imposible de hacer en un salén de

clases con los medios tradicionales, para cada tema a tratar.

La ensefianza de la termodindmica a menudo se ve limitada a calculos someros que no
permiten la apreciacion completa de los fendmenos termodinamicos porque normalmente se

resuelven problemas sencillos, introduciendo pocos efectos de comportamiento real.




4. Notacién utilizada en este trabajo.

* Literales con miniisculas se utilizan para las propiedades especificas (por unidad de masa) o

molares (por mol de mezcla).

¢ Literales con mayusculas son para denotar las propiedades totales.

* El simbolo = significa que la propiedad corresponde al comportamiento ideal.

TABLA L.
Literal | Propiedad Literal | Propiedad Literal Propiedad
U,u energia interna T Temperatura absoluta |M = {U, H, 8, | Propiedad total de la
A, G,V mezcla
H, h Entalpia p Presion absoluta m; Propiedad molar del
componente { puro
S, s Entropia V,v Volumen m = {u, h, s, a, | Propiedad molar de
g, v} la mezcla

G, g Energia libre de oy Potencial quimico del fi Fugacidad del

Gibbs componente { en la componente i en la
mezcla mezcla

Aa Energia libre de i Potenctal quimico del | £ Fugacidad del
Helmholtz componente { puro componente i puro

Z; Fraccion mol global | x; Fraccion mol del Vi Fraccién mol del
del componente { en componente i en la fase componente { en la
la mezcla liquida fase vapor

F Cantidad total de la | L Cantidad de la fase v Cantidad de la fase
mezcla de varias liquida vapor
fases

Q Calor transferido al | W Trabajo realizado sobre | N Num. total de moles
sisterna 0 por ¢l sistema en la mezela

5. Introduccién a la Termodinamica

La termodinamica estudia los procesos de transformacién del calor en otras formas de

energia y viceversa. En el estudio de la termodinamica es importante comprender el sentido

preciso de los términos termodinamicos que se emplean. Las siguientes definiciones son breves y

10
claras:

Sistema, frontera, entorno. Un sistema termodiamico es aquella parte del universo fisico cuyas

propiedades se estan investigando.

Un sistema esta confinado a un lugar definido en el espacio por la frontera que lo separa del resto

del universo, el entorno.




Un sistema es aislado cuando la frontera evita cualquier interaccion con el medio exterior. Un

sistema aislado no produce efectos observables sobre el entorno.

Un sistema es abierfo cuando pasa masa a través de la frontera, cerrado cuando no hay paso de

masa a través de la frontera.

Propiedades de un sistema. Las propiedades de un sistema son aquellos atributos fisicos que se
perciben por los sentidos o que pueden hacerse perceptibles mediante ciertos me todos
experimentales de investigacion. Las propiedades se dividen en dos clases: no medibles,
como la clase de sustancias que componen un sistema y los estados de agregacion de sus
partes; y medibles, corno presion y volumen, a las cuales se les puede asignar, por

comparacion directa o indirecta con un patrén, un valor numérico.

Estado de un sistema. Un sistema se encuentra en un estado definido cuando cada una de sus
propiedades tiene un valor determinado. Debemos saber, por ¢l estudio experimental del
sistema o por la experiencia con sistemas semejantes, que propiedades deben tenerse en
consideracion para definir el estado del sistema con precisidn suficiente para el propdsito

buscado.

Propiedad o funcion de estado, es decir, propiedad del sistema, que tiene un cierto valor definido
para cada estado y que es independiente de la manera de como se alcanza ese estado. La
presion, el volumen y la temperatura son funciones de estado, y existen cinco mas, muy
importantes para la termodinamica. Las funciones de estado tienen dos propiedades muy
importantes: primero, al asignar valores a unas cuantas funciones de estado (dos o tres), se
fijan automéaticamente los valores de las restantes; segundo, cuando cambia el estado de un
sistema, los cambios de las funciones de estado dependen solamente de los estados inicial y

final del sistema y no de cdmo se logra el cambio.

El cambio de estado esta completamente definido cuando se especifican los estados inicial y

final.




La trayectoria del cambio de estado se define especificando el estado inicial, 1a secuencia de

estados intermedios dispuestos en el orden que recorre el sistema v el estado final.

Un proceso es ¢l método de operacion mediante el cual se realiza un cambio de estado. La
descripcidn de un proceso consiste en establecer todo o parte de lo siguiente: la frontera; el
cambio de estado, la trayectoria o los efectos producidos en el sistema durante cada etapa del
proceso; y los efectos producidos en el entorno durante cada etapa del proceso.

Supongamos que el sistema sometido a un cambio de estado regresa su estado inicial. La
trayectoria de esta transformacién ciclica se llama ciclo y el proceso mediante el cual se

realizd la transformacion se llama proceso ciclico.

Cuando una transformacion tiene lugar sin que gane ni pierda calor, se denomina
transformacion adiabatica; en estas transformaciones adiabdticas, el trabajo realizado sobre el
cuerpo se convierte en energia interna, con lo cual un aumento de energia interna va acompafiada
de un aumento de temperatura. En caso de que el sistema fuera el que produjera trabajo,
disminuiria su energia interna en una cantidad numéricamente igual al trabajo, y iria acompariada

de una disminucion de temperatura.

a) La importancia de |la termodinamica en la Ingenieria Quimica

Es necesario un suministro de energia suficiente y a un costo razonable para el
funcionamiento de una sociedad modema ya que en afios recientes se ha observado un marcado
inter¢s para tratar de conservar los recursos energéticos (como el petrdleo), debido que pueden

escasear o volverse exageradamente caros.

Como se menciona al inicio de este capitulo, st se toma en cuenta que los procesos deben
cumplir con requisitos de calidad, economia y reduccién del impacto ecoldgico, el estudio de la
termodindmica —desde el punto de vista de la ingenieria— permite evaluar la viabilidad de
procesos y alternativas para emplear la energia de una forma mas eficiente. El proposito es lograr
una explicacion de gran variedad de observaciones fisicoquimicas a partir de un ndmero
relativamente pequefio de teorias y principios generales para comprender y emplear mejor los

recursos en todo tipo de procesos y operaciones unitarias.




b) Estado de equilibrio

Un sistema aislado tiende a un estado Unico, el estado de equilibrio. En este estado, las
propiedades del mismo permanecen en un valor inico, o sea, no cambian. Un sistema permanece
en estado de equilibrio, a menos que una interaccidn externa con el sistema lo desplace hacia otro

estado de equilibrio.

El proceso por el cual el sistema alcanza el estado de equilibrio es un proceso irreversible.
El proceso contrario, es decir, que el sistema se aleje del estado de equilibrio es imposible de una

manera espontanea.

Las sustancias, sean puras o mezclas, se pueden encontrar en la naturaleza en tres estados
de agregacidén conocidos también como fases. Aquella region en donde las fases tienen su
transicion, se llama zona de equilibrio de fases. En este punto se tiene un equilibrio dinAmico, en
donde se llevan a cabo dos procesos opuestos con la misma velocidad, al observarlo puede dar la
impresidn de que no se esta llevando a cabo, pero las moléculas pasan continuamente del estado
liquido al estado gaseoso y del estado gaseoso al estado liquido. Todos los estados de equilibrio

en la materia en diferentes fases poseen este caracter dindmico.
Las condiciones para que las fases estén en equilibrio son las siguientes (Bazia, 1995):

e La temperatura debe ser la misma. Si esto no sucede se presentaria una transferencia de calor
de la fase de mayor temperatura a la de menor temperatura.

e La presion debe ser la misma. Si las fases no estan a la misma presidn se observa un
desplazamiento de la interfase, moviéndose del lado de la fase de mayor presion a la de la
fase de menor presién.

e Los potenciales quimicos'” de las especies que se encuentran presentes simultineamente en
las fases en equilibrio debe ser el mismo para cada especie. Si esto no ocurre, el componente

presente en una fase con mayor potencial migrara a la fase de menor potencial quimico.
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Diagramas de fases

Funro
¢ritico

El estado fisico de una sustancia

depende no s6lo de las fuerzas de atraccion

Congelacitn

intermolecular inherentes, sino también de la Stildo

Yaporizacion

temperatura y la presion. La informacion,

Presidn

considerando la temperatura y la presién a la Condensacien

cual las diferentes fases de una sustancia

Gas

pueden existir, se puede resumir en un

diagrama de fases. Una forma de diagramas de

fases para sustancias puras que presentan tres

Temperatura

fases, muestra el comportamiento presion— PRESENTA TRES FASES.

temperatura (fig. 3).

Este diagrama contiene tres curvas importantes, cada una de las cuales representa la
condicién de temperatura y presion a la cual las diferentes fases pueden coexistir en equilibrio.
La temperatura arriba de la cual la sustancta no puede existir como liquido esta relacionada con la
presion que se le aplique. La linea AB es la curva de presion de vapor del liquido y representa el
equilibrio entre las fases liquida y gaseosa a diferentes temperaturas. Esta curva termina en B, el
punto critico, que es el ultimo punto de equilibrio donde coexisten las fases liquida y vapor. La
temperatura en este punto es la temperatura critica. A esta temperatura las fases liquidas y

gaseosas s¢ vuelven indistinguibles. La presién a temperatura critica es la presion critica.

Mas alla del punto critico, la sustancia se describe como un liquido supercritico. Se
denomina como punto de ebullicion normal, donde la presién de vapor en equilibrio es igual a 1
atm; se encuentra en algun punto de la curva 4B. La linea AC representa la variacién en la
presion de vapor del sélido en funcién de la temperatura. La linea 4D representa el cambio en el
punto de fusion del sélido con el aumento de presion. Para la mayoria de las sustancias, esta linea
se inclina ligeramente hacia la derecha a medida que la presién aumenta; la mayoria de los
solidos se expanden por encima de su punto de fusiéon y aumentando la presién se favorece la
formacién de la fase sélida mas densa. En esta forma se necesitan temperaturas mas altas para
fundir los sélidos a presiones mayores. El punto de fusion a latm de presion es el punto de fusion

nornicl.
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El punto 4, donde se juntan las tres curvas, se conoce como punto triple, donde coexisten
las tres fases y se encuentran en equilibrio a esta temperatura y presién. Cualquier otro punto en
las tres curvas representa un equilibrio entre dos fases. Cualquier punto en el diagrama que no
loque otra linea corresponde a la condicion en la cual solo esta presente una fase. Obsérvese que
la fase gaseosa es la fase estable a baja presion y altas temperaturas. Las condiciones en las

cuales la fase s6lida es estable se extiende a bajas temperaturas y altas presiones.

El comportamiento p-T de mezclas difiere del de componentes puros (fig. 4), donde la
linea 48 de transicién liquido—vapor se convierte en una regién que se denomina envolvente de
equilibrio, limitada por dos curvas, la curva de puntos de burbuja y la curva de puntos de rocio,

las cuales se unen en el punto critico. 1 Bunt
unto

critico
et

. Curva de puntos de
La curva de puntos de burbuja, es donde en P burbuja

un liquido aparece la primera burbuja de vapor en
equilibrio, es decir, cuando el liquido empieza a

hervir. La curva de puntos de rocio, representa la

Zona de equilibrio

. ‘ d 1 LV Curva de
situacién en que un vapor condensa y aparece la puntos de
) ;. creg e rocio
primera gota de liquido en equilibrio. A estos puntos
también se les conoce como puntos incipientes de vV
equilibrio. >
FIG. 4 DIAGRAMA PRESION-TEMPERATURA T

PARA UNA MEZCLA MULTICOMPONENTE
En el caso de componentes puros, la curva de puntos de burbuja coincide con la curva de
puntos de rocio. Para mezclas también se observa que ¢l punto critico ya no se encuentra
necesariamente en el maximo, como ocurre en componentes puros. La localizacién del punto

critico depende de la mezcla en particular y de su composicidn.

En las figuras 4 y 5 se ejemplifican los puntos criticos para dos mezclas diferentes. Como
¢l punto critico no se encuentra en el miximo de la curva liquido—vapor, se presentan zonas
retrogradas'’. Por ejemplo, habra zonas retrégradas donde a una misma presién se tienen dos
temperaturas de rocio, o donde a una misma temperatura se presentan dos presiones de rocio, o
los casos similares con la presencia de dos puntos de burbuja o de rocio (fig. 5). Las zonas

retrogradas presentan dificultades para el calculo de puntos de burbuja o rocio.
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Otra zona en donde hay comportamientos dificiles de predecir es la que se halla en las

cercanias del punto critico, debido a que las propiedades son altamente dependientes de la

composicidn y las propiedades del liquido y vapor son muy parecidas.

Presion de vapor

La vaporizacion y la condensacion a T y p
constantes son procesos en equilibrio, y la p de
equilibrio se denomina presién de vapor (p°). Los
liquidos varian mucho sus presiones de vapor con
la temperatura. La volatilidad aumenta a medida
que aumenta la temperatura y también a medida
que aumenta la energia cinética promedio de las
moléculas en relacion con las  fuerzas
intermoleculares. Se dice que un liquido ebulle
cuando el vapor hace burbujas en el interior del

liguido; esta condicidn se presenta cuando la

Dos presiones de burbuja

a la misma temperatura

p L

Dos temperaturas
de burbuja a la
misma presion

Region
retrograda

Pc

Punto
y / critico
L-V M
-
FiG. 5 DiAGRAMA PRESION-TEMPERATURA T T

PARA UNA MEZCLA MULTICOMPONENTE:
REGION RETROGRADA

presion de vapor es igual a la presidn externa que actua sobre la superficie del liquido. En

consecuencia, el punto de ebullicién del liquido depende de la presion.

Temperatura critica y presion critica

A medida que sube la temperatura, la energia cinética de las moléculas aumenta en

relacion con la atraccién intermolecular y el gas se vuelve mas dificil de licuar. En consecuencia,

la presién necesaria para condensar un gas a liquido aumenta a medida que se tenga una

temperatura mayor. La temperatura mas alta en la cual una sustancia puede existir como liquido

se conoce con el nombre de temperatura critica. La presion critica es la presion necesaria para

hacer que se produzca la licuefaccion a esta temperatura critica. La temperatura critica y la

presion critica de las sustancias son de mucha importancia prictica para los ingenieros y otras

personas que trabajan con gases. Los valores relativos de estas cantidades entre diferentes

sustancias son también un indicador de la magnitud relativa de las fuerzas intermoleculares.
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C) Ecuaciones de estado.

Un sistema se encuentra en un estado o condicién definidos cuando todas sus propiedades
tienen valores definidos, determinados por ¢l estado del sistema, que se describe especificando
los valores de algunas o de todas sus propiedades. La cuestion es si se precisa especificar los
valores de 50 propiedades diferentes o 20 o 3, para asegurar que el estado estd totalmente
descrito. Afortunadamente, incluso en experimentos muy depurados, se necesitan solo 4

propiedades: masa, presion, volumen y temperatura.

La ecuacion de estado, es la relacidn matematica que existe entre los valores de la masa,
presion, volumen y temperatura de un sistema. Solo se necesitan tres de éstas para describir el
estado; la cuarta puede calcularse a partir de la ecuacién de estado, que se obtiene al conocer el

comportamiento experimental del sistema.

En 1662, Robert Boyle realizo las primeras medidas cuantitativas del comportamiento de
los gases en relacion con la presion y el volumen. Sus resultados indicaron que el volumen es
inversamente proporcional a la presion, solo se aplica a una masa fija de gas a temperatura

constante y a presiones bajas (comportamiento de gas ideal).

Posteriormente, numerosos investigadores encontraron muy diversas relaciones, que en un
principio fueron empiricas, pasando por las semiempiricas y en la busqueda de ecuaciones
analiticas. Las ecuaciones de estado se contimian estudiando y generando nuevas, de muy
diversos grados de complejidad. Cada ecuacién, presenta pros y contras, y funciona con diversas
condiciones, por lo que en ocasiones es importante decidir que ecuacion se utilizard para ciertas

condiciones y sustancias con que se esté trabajando.

Una ecuacion de estado muy importante es la del gas ideal, y considera que las moléculas
carecen de volumen y no existe la interacciéon entre moléculas; ademas de ser la mas sencilla,
toda ecuacién de estado —por compleja que sea— se simplifica a la ecuacién del gas ideal a
temperaturas elevadas y presiones bajas, en que se tienden a cumplirse las consideraciones de

esta ecuacion.
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pV = nRT ey

donde p = presion (absoluta)
V = volumen
n = numero de moles
R = constante universal de los gases

T = temperatura (absoluta)

Aun cuando esta ecuacidén no proporciona resultados confiables para la mayoria de las
condiciones y sustancias, si proporciona una primera estimacion que puede funcionar como

valores iniciales para comenzar un calculo iterativo con ecuaciones mas sofisticadas.

d) Fdrmula general para el célculo de propiedades ecuaciones de estado.

La primera ley de la termodindmica aplicada a un sistema cerrado de composicidn

constante con el que se interacciona mediante un proceso reversible es:

dU=dQ+dw (2)

donde U es la energia interna, dQ y dW son las cantidades de calor y trabajo respectivamente,
que se proporcionan al sistema desde sus alrededores. La cantidad de trabajo es dW = — pdV,
pero como ¢l proceso es reversible, las presiones del sistema y de los alrededores son

virtualmente iguales. La segunda ley de Ia termodinamica aplicada al proceso es:

= 3)

Nuevamente, como el proceso es reversible, las temperaturas del sistema y alrededores
son virtualmente iguales, y como el proceso ocurre lentamente, no existe generacion de entropia

y la ecuacién anterior es exacta para este proceso.

15




Al conjuntar las ecuaciones anteriores, se obtiene la ecuacién fundamental de la

termodinamica para sistemas cerrados:

dU =TdS - pdV (4)
donde U =Energia interna

S = Entropia
Desde el punto de vista matematico, las propiedades de un sistema (U, S, T y P) son

funciones continuas y diferenciables y por tanto es una ecuacion diferencial exacta. A partir de la

ecuacion anterior, la ecuacién fundamental para sistemas abiertos es:
dU=TdS-pdV + 3 gdN, (5)

Utilizando las reglas de calculo diferencial, las definiciones de las diferentes propiedades
termodinamicas y las relaciones de Maxwell, a partir de la ecuacion (5) se obtienen las relaciones

que se encuentran en la tabla 2 y constituyen la base para el célculo de propiedades.

Las derivadas de propiedades molares parciales que se muestran en la tabla 2 (Bazia,

1995), parten de la forma general de la ecuacion (6), donde M = {U H, S, 4,G. ...}

M= (@i} (6)
oN; TPV,

]

El soporte fundamental del célculo de propiedades termodindmicas en este trabajo es una

L . 12 .y . . .
ecuacion cubica de estado™. En otras palabras, es una ecuacion explicita en la presion del tipo:

p=p(T, V,N;, Ny, ...)
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TABLA 2. DERIVADAS DE LAS FUNCIONES TERMODINAMICAS

or PN oP T.N or v.N oV TN
P
BB - | B
T Jpy oT PN OP Jrn T Jy.n
H c V—T(a—V] cvw(a_”j T[é'i] +V(ﬁ5)
P oT Jpn T )y n T Jy n O Jrw
| 2 ) 7 &
T oT Jo n T oT )y x
oP oP
- -S+V|-— V| —
¢ > g (arjm [aV)m
L E | - [ -
T Jpy P )r y
A - 7 B} 6_SJ (@J
, ' l \aN:' TN oN; TN =i
i — hi* Vi Y . 1 (oP
" T w7 (@), | )
RT RT L i TV N =i i T,V.Njﬁll

Para deducir las formas mediante la cual se calculan las propiedades termodinamicas, se

parte de las derivadas de U y S con respecto a V, y manteniendo T constante, de la tabla 2. Se

restan las derivadas correspondientes para un gas real menos las del gas ideal y se integran desde

el volumen real del gas hasta un volumen infinito. En el limite de V— las propiedades del gas

real se aproximan a las del gas ideal. Con el procedimiento descrito, se llega a las expresiones:

(7

(&)
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Para obtener la expresion de la entalpia se utiliza su definicion H = U + pV llegando a la

expresion:

(H—H*):f[_T[g—‘;J +p}dV+pV—NRT (9)

en la expresién presentada para la entropia, se tiene que S corresponde a la entropia del
gas ideal a la misma T y V del gas real. Pero en la expresién final se desea tener $” a la misma T

y p del gas real. Un gas ideal a la misma T y V que el gas real tendra una presion.
p* = NRT (10)

la diferencia de entropia esta dada por:

S‘(T,V)—S’(T,p):—NRlni=NR1n%:NRlnz (11)
p p

donde z es ¢l factor de compresibilidad:

Pv
S 12
2= o (12)
que, por tanto:
(s-s)=T ﬂ—(éﬂj dV + NRln z (13)
v \aT), .,

en las ecuaciones anteriores, tanto H y S como H* y S estan evaluadas a las mismas condiciones

de temperatura, presion y composicion.
Calculo de fugacidades.

La fugacidad’ f, define al coeficiente de fugacidad ¢, mediante la siguiente expresion:

fi=po, (14)
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Para una ecuacion explicita en la presidn, la ecuacion que define al coeficiente de
fugacidad se deduce a partir de derivada del In f, con respecto al volumen (mostrada en la tabla

T

2), al restarle la misma derivada aplicada al gas ideal, y reacomodando términos se obtiene:

1 L av -1 15
ne: = -EV RT(&N,J”N ne (13)

6. Célculo de propiedades con ecuaciones cuibicas de estado.

La ecuacion cubica de estado en el volumen, es el modelo de prediccion de propiedades
que se emplea en este trabajo. Se utilizan dos tipos, la ecuaciéon de Peng-Robinson—Stryjek—Vera
(PRSVY y la ecuacion de Redlich—-Kwong-Soave-Mathias (RKSM)'. Estas ecuaciones pueden
ser representadas de la forma semigeneral®:

RT a
P= - 16
v—b vi+ubv+wh® (16)

Las constantes a y b estan en funcién de la composicion, y a también esta en funcién de la
temperatura. Las propiedades extensivas (H, V, S, etc.), pueden manejarse como intensivas al
dividirse por cantidad de sustancia (masa o moles). Para calcular la entalpia, la entropia y el

coeficiente de fugacidad con las ecuaciones (9), (13) y (15) es necesario evaluar las derivadas:

ap] { o J

g y (17)
e integrando se obtiene:
B, A
Ing. =—In{z - B+ -+ 1 18
¢, (z—-B) ( )+ (B 3 )3 (18)
h=h" +RT[2—1+(£;;—A]S] (19)
. A

§=35 +R|:ln(z—B)+(EJS] (20)
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donde se tienen cantidades adimensionales que se definen a continuacion:

=£2, zb_P, szllnM, A =Ju? - 4w 1)
(RT) RT A | 2z+B(u—A)

Para introducir diferentes formas para las reglas de mezclado y dependencia de la
constante a con la temperatura, la derivada de las constantes a y b con respecto a la composicién

y a la derivada de a con respecto a la temperatura, se han dejado implicitas estas derivadas:

2
a=rd) g [LoaN) g (0BN 22)
dT N aN, oN,

Al calculo de los parametros A y B en una mezcla, se le denomina cdlculo de constantes

de componentes puros, debido a que corresponden a la contribucién de todos los componentes y a
que es necesario evaluar las contribuciones que vierte individualmente cada componente sobre

los pardmetros.

Datos: T, p, X1, X13 «eey Xpcy fase

(= D)
\

Cilculo de constantes

de componente puros |

Calculo de constantes

de la mezcla |

Calculo del factor de

compresibilidad |

FIG.6 ESTRUCTURA DE CALCULO DE PROPIEDADES Calculo de propiedades
TERMODINAMICAS CON ECUACIONES CUBICAS DE ESTADQ termodinamicas

3 )

La contribucién individual se calcula con las expresiones:

A4 =Q(PIP)T, /TYa,, B,=Q,(P/P)XT,IT), (23)

'

donde a; contiene la dependencia de a con la temperatura y usando el modelo de Mathias’

se tiene:

Para <T,;: a; =[1+m,.(1—\jT/Td)—q,.(l—T/T;,.)(O.Tf'—T/T“.) 2, (24)
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Para >T;:

donde

q; es el parametro de Mathias' y m es una funcién del factor acéntrico @

Las constantes correspondientes a las ecuaciones anteriores son:

&; =cXp ?

2(C, -1)

i

{1—(T/7:,-)”'}]

Ci = 1+0.5m;+0.3q;

2 3
m=rn+ne +trne, +ro,

TABLA 3.

Constante RKSM PR3V
u 1 2
W 0 -1
Q, 0.42748023 0.45723553
Q, 0.08664035 0.07779607
T 0.48508 0.378893
I3 1.55171 1.48971
13 -0.15613 -0.17131
1, 0 0.01965

17,

(25)

(26)

@7

Por ultimo, una vez conocidas las constantes de la mezcla, es necesario poner la ecuacion

Z'-[1-(u-1)B]Z*+|A-uB-uB’+ wB? Z - [AB + wB* + wB*} = 0

propiedades estan en términos de esta variable, con lo que se obtiene:

cubica en términos del factor de compresibilidad, dade que las ecuaciones de calculo de

(28)

Esta forma cubica convencionalmente se resuelve por medio del método de Newton—

Raphson, sin embargo, en este trabajo se propone la solucion analitica de la ecuacidn cilibica, ya
que resulta mas ventajosa debido a que solo se resuelve una vez, sin rastrear todas las posibles

raices y discriminarlas. Con todos los resultados anteriores, las propiedades se calculan con las

ecuaciones (18), (19) y (20).
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Reglas de mezclado.

Para predecir propiedades termodinamicas de sustancias puras, por medio de ecuaciones
cubicas de estado, se requiere de ciertas propiedades para la sustancia. Esto es temperatura
critica, presion critica, factor acéntrico'’ y parametro polar de Mathias, pero existe un problema

inherente. ;Cémo deberin combinarse estas propiedades en una mezcla de varias sustancias?

La forma como se haga incide en el valor de las constantes a y b de la ecuacién cubica. La
manera tradicional que se plantea para dar respuestas a esta interrogante es, promediar las

propiedades individuales usando la cantidad de cada especie quimica como factor de peso.

Tomando en cuenta que en la mezcla las moléculas interaccionan entre si, y considerando
términos que involucren solamente interacciones entre pares de moléculas, la propiedad de la
mezcla, ya sea la @ o b de la ecuacion cubica de estado, se puede calcular por la siguiente
expresion:

ne  nc

mzzz:x,.xjmij (29)

=t j=l

donde x; es la fraccion mol del componente i y m; representa la contribucion a la
propiedad m por la pareja i—j. Esta contribucién en la regla clasica de van der Waals® se toma

COmo:
1
b‘.j=§(b,.+bj), a;=ya;a;(1-k;) (30)
dando como resultado:
b=Y xb, (31)

ne ne

a:ZZx,.xjﬁ(a,.aj(l—ky) (32)

=l j=1

en donde k; corresponde a un parametro de ponderacién que modifica el efecto de la media
geométrica, especialmente cuando la mezcla se compone de sustancias con ciertas asimetrias. A
las ecuaciones (31) y (32) se les conoce como reglas de mezclado. Para el caso de la ecuaciéon

(32) se puede demostrar que k;=k; y ki=k;=0 necesariamente.
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Esta regla funciona adecuadamente para hidrocarburos, pero se introduce un error
mayusculo cuando la mezcla se forma con sustancias polares. La experiencia parece indicar que
el parimetro responsable de las imprecisiones predictivas de las ecuaciones ciibicas es el
parametro a. Por tal motivo la mayoria de los esfuerzos se orientan a generar mejores patrones de

mezclado para este.

Una modificacién importante en la forma de concebir a las reglas de mezclado ha sido
introducida recientemente, mediante reglas que incluyen modelos de energia de Gibbs™ en
exceso (g”) que al parecer ha sido una innovacién que fortalece notablemente ¢l modelo de

prediccion de ecuaciones cubicas.

Problemas en las reglas de mezclado.

Los modelos que se han propuesto para las diferentes reglas de mezclado presentan ciertas
imprecisiones implicitas en su estructura empirica. Los principales problemas de los que pueden
adolecer las reglas de mezclado son: el problema de la no—invariancia, o sindrome de Michelsen—
Kistenmacher, y el problema de no predecir un segundo coeficiente virial cuadratico®™®®. En
segundo término se puede sefialar como caracteristicas a observar, que la regla no debe tener
demasiados parametros de ajuste, y que pueda predecir con igual precisién mezclas binarias o

multicomponentes, tanto en equilibrio liquido—vapor como liquido-liquido.

El problema de la no invariancia.

La no invariancia es la prediccion andémala o incorrecta de las propiedades
termodinamicas debido a la dependencia inapropiada de la composicién de la regla de mezclado
y esto se ejemplifica con el siguiente ejercicio: cuando un algoritmo de calculo de una mezcia
binaria se divide uno de sus componentes en dos al nombrarlos de manera diferente pero
respetando las propiedades y proporciones en la mezcla, si se observa que las propicdades de la
mezcla binaria y la hipotética mezcla ternaria no son las mismas, entonces se dice que la mezcla
es no-invariante o que padece del Sindrome de Michelsen-Kistenmacher °. A medida que se
dividan en mds partes este componente, se observarin propicdades diferentes. Esta situacién no
es agradable, pues crea desconfianza en las propiedades de mezclas multicomponentes predichas

con reglas que presenten este sindrome.
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El segundo coeficiente virial cuadratico.

Se sabe que la ecuacién virial es tedricamente correcta, inclusive en el calculo del
segundo coeficiente B de esta ecuacion para mezclas. El segundo coeficiente virial depende en
forma cuadratica de la composicidn. Se puede demostrar que si se arregla la ecuacién cibica de

estado se puede llegar a una expresion que equivale al segundo coeficiente virial.

Algunos autores consideran deseable que los parametros agrupados sean dependientes
cuadraticamente de la composicion. Esto haria a la ecuacién de estado cumplir con una exigencia
de legitimidad tedrica en este aspecto, que en sentido estricto es cuestionable pues las ecuaciones

cubicas, con excepcion de la ecuacion de van der Waals, son semiempiricas.

Principales reglas de mezclado.

Se eligieron estas reglas de mezclado en funciéon de los resultados obtenidos por
Solérzano’, en donde se utilizaron rutinas de puntos incipientes del presente trabajo. Estas reglas

son.

Regla de van der Waals o regla clasica’

b= xb,, a=Y">xx, Jaa, -k, kj=kj (33)
i=1 =1 j=l
Invariancia:  Si.
Segundo coeficiente virial cuadratico: Si.

Numero de parametros 1 (k;).

Regla clasica de dos parametros!'®*

b= iix,.ij‘.(l—gij > a =iix,.xﬂ/aiaj (=%},  ki=ki g=g  (34)
=1 j=1 i=l j=1

Invariancia:  Si.
Segundo coeficiente virial cuadratico: Si.

Numero de parametros 2, (kij, €;).
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Regla de Panagiotopoulos—Reid''”

b= ixib; » a= "Zcixixj\/?af[l ~k; +xi(kr]' _kji)]’ kij = k;i (35)
i=1 =1 =l

Invariancia:  Si.
Segundo coeficiente virial cuadratico: no.

Nimero de parametros- 2 (kj;, kj).

Regla de Sandoval, Wilczek—Vera, y Vera'?”’

RC AC

b=ix,.b,., a =Zinxjﬁ;j[l—kg —x,0k — x, Ak, —aﬁ(x,. —x}+x, +xj)] (36)

i=l i=1 j=1

k,=—0—3, Ak, =k,—k,» Ak, =k,~k, kizki, =g (37)

Invariancia: no.
Segundo coeficiente virial cuadrético: no.

Nimero de parametros: 3 (ki , kji, & ).
Regla de Mathias, Klotz y Prausnitz’®

ac ne  ae nec nc 3
b=Zx‘.b,., a= _ x,.xj,/a,.aj(l—kﬁ)+zx‘.[ (a.-aj)%( ,—,-*kj;)%] .k ki (38)

Invariancia:  Si.
Segundo coeficiente virial cuadratico: no.

Nuamero de pardmetros: 2 (kj;, k;).
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Regla de Huron y Vidal'®

Esta regla emplea una configuracion tal que considera que los parimetros de la ecuacién

de estado son a/b (energia) y b (volumen). Introduce el concepto de energia de Gibbs en exceso.

ne He E
b=Sxb 2 N4 _8a 39
;xr i b ;xl b A ( )

La contante A depende de la ecuacion de estado (no confundir con el parametro de la
ecuacion de Wilson). Para la ecuacidon de van der Waals su valor es la unidad. Para la ecuacién

Redlich-Kwong—Soave—Mathias, A= In 2 y para la ecuacién Peng-Robinson-Stryjek—Vera,

1 (2442
A—Zﬁln(z_ﬁ] (40)

El modelo de energia de Gibbs en exceso que se emplee determinard si la regla es

invariante, ast como el numero de parimetros binarios a utilizar.

TABLA 4.
Modelo de g® | Invariancia | Segundo coeficiente virial cuadratico | Nimero de parimetros
NRTL SI NO 203
Wilson st NO 2
UNIQUAC SI NO 2
Redlich-Kister NO NO 203
Regla de Wong y Sandler'*'%®

Esta regla considera la energia de Helmholtz molar (Ai) en exceso como ingrediente. Se
pueden emplear las mismas ecuaciones utilizadas para representar a la energia de Gibbs en
exceso. El niimero de pardmetros binarios requeridos es igual al del modelo de Gibbs mds uno.
La regla de mezclado es invariante dependiendo del modelo empleado. Produce siempre un

segundo coeficiente viral cuadratico en composicion.
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Capitulo 2 Metodologia.

1. Antecedentes.

Para la realizacion de este sistema informatico, se tomé como base la metodologia de

calculo propuesta por Barragén (1995).

Para mayores detalles, se debe consultar la referencia mencionada, dado que en este
capitulo se realizard un muy breve resumen de los aspectos empleados en ese trabajo, con la
adicion de algunas caracteristicas con los que se obtiene una mayor versatilidad (como con el
calculo de trayectorias), que son independientes de las rutinas bésicas a las que se hace

referencia.

2. Método de convergencia, inicializacién de variables y extrapolacion de fases.

Una vez planteadas las funciones a resolver, el problema se reduce a la solucién de un
sistema de ecuaciones no lineales. Asi, se utilizan los métodos Newton—Raphson y de aceleracién
de Wegstein. En el proceso iterativo, es necesario evaluar derivadas de las funciones objetivo con

respecto a la temperatura, presion, etc.

Es necesario contar con una rutina de inicializaciéon'® para el proceso iterativo. Cada
problema de equilibrio requiere una inicializacidn especial segin sus caracteristicas. De manera
general se recurre al modelo ideal que se adapta a las necesidades de cada problema, utilizandose

asi la ley Raoult'”:

Kp=2i =P (43)
X r
La presidn de vapor p; se calcula'® con:
P = p, exp[s 37271 +0,)A-T, /T)] @4)
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Con la expresion (43) se tiene un estimado para la presién total del sistema por medio de:

Puntos de burbuja:  p,, = pix} (43)
) 1
Puntos de rocio: Pt = 42 (46)
D7 p7)

En cada problema de equilibrio se aplican de alguna forma las ecuaciones escritas, aunque
para el problema del equilibrio liquido—liquido se introduce una estrategia fundamentada en

conceptos mas compiejos y su explicacién detallada se realiza en trabajos previos a este

(Barragan 1995).

Las rutinas de inicializacion'® Gnicamente son utilizadas como estimado inicial del primer
punto de equilibrio. Los puntos de equilibrio subsiguientes seran obtenidos aprovechando la

estructura secuencial de calculos de equilibrio con las ecuaciones cibicas.

Un problema que siempre esta presente en la prediccion del equilibrio de fases es que,
como se trata de un proceso interactivo partiendo de una suposicién inicial, es probable que en la
secuencia de calculo se transite en condiciones para las cuales no exista una fase especifica,
aunque en la solucién buscada si exista la fase. Existen fundamentalmente dos regiones: una en
donde se encuentran tres posibles raices para la ecuacion cubica; otra donde solamente existe una

raiz, es decir, un liquido o un vapor solamente (fig. 7).

P zona de una raiz (fase liquida)

zona de tres raices

/ zona de una raiz (fase vapor)

z
FIGURA 7. DESCRIPCION DEL COMPORTAMIENTO DE LA ECUACION CUBICA
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Para evitar que el programa no encuentre la solucién, o que converja hacia la solucidn
trivial (donde ambas fases tienen la misma composicién y las mismas propiedades
termodindmicas), existe una funcion artificial que evita la inexistencia de una fase en una
situacién dada, que se denomina extrapolacién de Mathias por ser el nombre del autor que la
propuso'’. La extrapolacion consiste en construir artificialmente una funcién que simule la

existencia de una pseudofase en las regiones donde existe una fase real.

3. Clasificacién de los problemas de equilibrio

Se pueden clasificar los problemas de equilibrio de una manera general, en funcién de las
ecuaciones a las que se recurre’®:

a) Calculos donde no es necesario el balance de materia y solamente se emplean las ecuaciones
de equilibrio, es decir, que no importa la proporcion de las fases. Se conocen como
problemas de determinacién de puntos incipientes.

b) Calculos donde es necesario establecer las ecuaciones del balance de materia ademés de las
ecuaciones de equilibrio, es decir, que importa la proporcion de las fases. Se les denomina

como problemas flash®'#.

TABLA 5. EL SIMBOLO ' INDICA QUE EL TIPQ DE CALCULO PERMITE OBTENER TRAYECTORIAS

Equilibrio

Tipo de Calculo Liquido—Vapor | Ligquido—Liquido

Propiedades de una fase Se especifican temperatura, presion y la fase deseada (liquidoe o vapor)

Puntos incipientes v Temperatura de burbuja ' v/ Temperatura de
¥ Presi6n de burbuja * segunda fase liquida
¥ Temperatura de rocio ' incipiente
¥ Presion de rocio *

Flash v Tsotérmico a presién dada * v Isotérmico a presién
v’ Isobérico a temperatura dada ' dada’

v’ Isotérmico a fraccién de vapor dada ' v/ Isobarico a
v’ Fraccién de vapor constante a temperatura dada ' temperatura dada '

v’ Isobarico a fraccion de vapor dada

v’ Fraccion de vapor constante a presion dada '
v’ Isoentalpico a presién dada®

v Isobarico a entalpia dada

v Isoentrépico a temperatura dada '

v’ Isotérmico a entropia dada ©

v Isoentrépico a presion dada '

v Isobirico a entropia dada '

Equipos
v Compresor, Turbina o Bomba Involucra mas de un calculo flash, dependiendo del tipo de calculo a realizar
v’ Vilvula
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En algunos problemas flash se requiere, ademads, de las ecuaciones del balance de energia
0 de entropia. Los problemas planteados en este trabajo, se presentan en la tabla 5. Las opciones
disponibles de calculo en los problemas descritos, permiten obtener resultados para calculos

puntuales, y en trayectorias cuando asi se indica en la tabla con el simbolo .

4. Célculo de problemas de equilibrio.
a) Puntos incipientes Liquido—Vapor

En un sistema que consta de dos fases en equilibrio, una liquida y otra vapor, una de las
cuales estd en proporcion tan pequefia que resulta despreciable su contribucién al balance de
materia, se desea conocer cuales son las variables que intervienen en el fendmeno y cuantas

deben ser especificadas para que el sistema este bien planteado.

Para este sistema con un niimero “n” de componentes (nc) se calculan los grados de
libertad (). Si se tiene que el numero “n” de fases es igual a 2 (nf = 2 liquido y vapor), y
aplicamos la regla de las fases:

Y=nc 47

Es decir, deben especificarse ne vanables intensivas para que el sistema tenga una

solucién unica. En este caso las variables son T, p, X4, X;Y. Donde:

X" = fraccién mol de i en el liquido; i = 1,2, ..., ne (ne-1 variables).
X;¥ = fraccién mol de i en el vapor; i = 1,2, ..., ne (nc-1 variables).
p = presion absoluta (1 variable).

T = temperatura absoluta (1 variable).

Las composiciones se contabilizan como ne-1 variables puesto que la suma de dichas
fracciones mol es igual a la unidad. Luego, el total de variables que se involucran en este calculo

es de 2nc¢. Las ecuaciones que en el fenémeno del equilibrio deben cumplirse son:

Fr=p i=12, . nc (48)
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El numero de ecuaciones es igual a nc y el nimero de grados de libertad es 2ne-ne=ne,
por lo que se deben especificar nc variables para asegurar el planteamiento adecuado del
problema y tenga una solucién unica. Esto significa especificar la composicién de una fase mas la
temperatura T o la presién p. Las diferentes configuraciones que se estudian en este trabajo para

este problema se muestran en la Tabla 6.

TABLA 6,

CASO DATOS INCOGNITAS
Temperatura de burbuja Poxi, x5 ., Xy T ye. ¥y oo Ve
Presion de burbuja T, xp, X, v, Xnc DYL Y2V o Yoo
Temperatura de rocio Py Vavi oy Vue T Xy, x5 ., Xpe
Presién de rocio T, ¥1, V3, s Ve DXy, X3, e

En este tipo de problemas, se conoce T o p y la composicién de una de las fases. En
funcién de datos, se busca p o T y la composicidn de la fase incipiente. Por tanto, el nimero de
datos y el nimero de incognitas son iguales a ne, lo que indica que el problema esti bien

planteado.

b) Problemas Flash Liquido—Vapor

Es el caso donde una determinada mezcla de composicion conocida se lleva a condiciones
de T y p tales que se separa en dos fases en equilibrio, una liquida y otra vapor. La pregunta es
¢ Cuales y cuantas variables intervienen y deben ser especificadas para resolver adecuadamente el
problema? Para este tipo de problemas de equilibrio deben tomarse en cuenta los balances de
materia ademas de las ecuaciones de equilibrio. Las variables que caracterizan a estos problemas
son: T, p, composicion de cada fase y la proporcion o cantidad de cada fase (VIF), como se

muestra en la figura 8. Vapor

\4
V, Xi

Alimentacion

L, xiL
FIGURA & Liquido
La fraccion vaporizada (V/F) es cero si las condiciones de operacién sitiian al proceso a la
izquierda de la curva de puntos de burbuja, los calculos flash a estas condiciones deben reportar
que no existe fase vapor. Por otro lado, la fraccidn vaporizada toma valor de uno si las
condiciones de proceso ubican al sistema a la derecha de la linea de puntos de rocio, y el caleulo

flash debe reportar que existe una fase vapor exclusivamente.
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En la zona de dos fases (dentro de la regién que limitan las curvas de rocio y burbuja), los

valores de la fraccién vaporizada varian en el intervalo 0 £ (V/F) £ 1 (fig. 9).

V/F P
___________ L N

I
I V/F=0
I
I
| L~V
[
' /F=0.5 v

0 ] V/F=1

i
FIGURA9  Tyaruja Trocic T FIGURA 10 T

La vaporizacién constante dentro de la regidn de dos fases se presenta en forma de curvas
que tienen comportamiento paralelo a las curvas de rocio y burbuja convergiendo todas e¢n el
punto critico, ver la figura 10. La fraccidn vaporizada se relaciona con la cantidad de fase liquida
presente L por medio de la relacién:

V/F+L/F=1 (49)

De esta manera se le otorga a la fraccidon vaporizada la caracteristica de variable

adimensional y acotada entre cero y uno.

Planteamiento del problema general del Flash

Para este problema se tienen las siguientes variables: T, p, F, z;, V, L, x;", x;v, donde i =
1, 2, ..., nc. Dando como resultado un total de variables de 3ne +2, segtin Gibbs—Duhem?®. Hay

nc ecuaciones de equilibrio que deben cumplirse y son:
Ecuaciones de equilibrio: ff = ff ; i=1,2,...nc (50)

Para este tipo de problemas debe recurrirse al balance de materia, tanto el balance de
materia total: F = L + V como el balance de materia por componente: Fz; = Vx,¥ + L xiL donde
i=1,2, ..., ne. Al tomar la ecuacion de balance de materia total la ecuacion correspondiente al
componente me no sera linealmente independiente. Por tanto se tienen nec ecuaciones

correspondientes al balance de materia. El nimero total de ecuaciones es 2ne.
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Para que el problema se halle bien planteado el nimero de variables de dato debe ser ne+2
que resulta de la resta de 3me+2 menos 2ne. Con este resultado se puede establecer que el
problema flash est4 bien planteado cuando se especifican ne+2 variables.

23,24

En problemas de un flash adiabatico o isoentropico se debe cumplir adicionalmente

una de las ecuaciones siguientes, dependiendo del problema de que se trate:
h =h" [1-(V/F)] + hY(V/F) (51)

s =s"[1-(V/F)] + s¥(V/F) (52)

Donde h y s representan la entalpia y entropia global de la mezcla, respectivamente. Las
variables a especificar seran: composicion global de la mezcla (zy, 2y, ..., Za), la cantidad global

de la mezcla (F) y dos de las siguientes: T, p o V/F.

TABLA 7.
Problema Flash Variables Varllables Incégnitas Ecuaciones
especificadas
— Y
Isotf’:rrm.co a p dada. T, p, F, z, VIF, T, p, F, z; V/F, L/F, x. s xl ft=
Isotérmico a F/F dada. L/F. x\ %" T, V/IF, F, z; p, L/F, X" E x, F=L+V
Isobarico a V/F dada. Yo p, V/F,F, z; T, L/F, x;", ;' Fz=Lx"+Vx,"
j‘_L =j'_V
s T, p, h, F, z,,V/F, LV F=L+V
Isoentalpico a p dada. L/F, x*, x," h,p,F, z T,V/F,L/F, x;", x; Fz=Lx“+Vx,"
h = h" [1(V/F)] + WY (V/F)
Isoentropico a T dada. s,p, F. z; T, V/¥, LIF, ", x;' JE=7r
T,p,s, F, Lzls V"rF F=L+V
Isoentropico a p dada. L/F, x", x;" T,s, F, z p, V/F, L/F, x*, x;* Fz=Lx"+Vx,"

s =s" [1-(V/F)] +5"(V/F)

¢) Problemas de equilibrio Liquido-Liquido

Este es el caso de sistemas donde se presenta equilibrio entre dos fases liquidas®. Los

problemas que se abordan en este trabajo son los siguientes:

s El problema flash liquido-liquido.

e La temperatura incipiente liquido—liquido.
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En estos problemas existe una pareja de componentes responsable de la separacion de
fases, es decir aquella pareja de componentes que son mas inmiscibles entre si, a tal pareja se le

: 1
denomina componentes clave'®.

En la figura 11 se muestra un diagrama de fases para una mezcla ternaria que presenta
inmiscibilidad en la fase liquida. En este caso los componentes clave son B 'y C. Si la
composicién corresponde al punto a se tendréi la presencia de una fase liquida solamente. Por el
contrario, si la composicidn corresponde al punto b se formaran dos fases liquidas dadas por los

puntos e y 4, que corresponden a los extremos de las lineas de unidn correspondiente.

FIGURA 11 A FIGURA 12 Liquido 1
: Li, x;'
Alimentacion
Ly, xi*
Liquido 2

En el problema flash liquido—liquido se desea saber si, una mezcla cuya composicién esta
dada por Z;, se separa o no en dos fases liquidas, como se ilustra en la Figura (11). En el
problema de la temperatura incipiente liquido-liquido, se desca averiguar a que temperatura

comenzara a formarse una segunda fase liquida.

Planteamiento del problema de temperatura incipiente liquido-liquido

Este es un caso analogo al problema de puntos incipientes ya desarrollado en el equilibrio
liquido—vapor. En este problema la composicién global de la mezcla corresponde a la
composicion del liquido que se halla en proporcién mayoritaria y del cual se desprende la fase
inmiscible. Al liquido mayoritario se le llamara como el /iguido I. A la fase inmiscible, la que
apenas empieza a manifestarse y se halla en préporcic’m despreciable, se le denominara como el

liquido 2.

En este caso las variables que se especifican como dato son: presién, composicion del

liquido 1. Las incognitas son la temperatura T y la composicion de la fase incipiente.
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d) Problemas Flash Liquido-Liquido

En este problema se tienen como variables de dato: temperatura, presion, la cantidad
global de la mezcla y la composicion global de la mezcla. Las incognitas son las fracciones que
corresponden a las fases liquidas (L,/F y L,/F), la composicion de cada una de las fases liquidas

LI L2 . . D,
(X~ ¥ xi %), por lo que se tienen 2nc variables como incégnitas.

Las ecuactones 2mc necesarias para que el problema esté bien planteado y que deben

cumplirse en este problema de equilibrio son:

Ecuaciones de equilibrio: £*' = £**; i=1,2,..,nc (53)
Ecuaciones del balance de materia global: F=1L;+ L, (54)
Ecuaciones del balance de materia por. componente: Fz; = Lix"! + Lox;"? (55)

e) Estrategia de solucion

Combinando la ecuacion de la constante de equilibrio, junto con la del balance de materia

o del balance de entropia, segun sea el caso, se obtienen las siguientes expresiones:

TABLA 8
Equilibrio Fase 1 Fase 2 Relacidn de equilibrio

. L Z; 4 z,K!” Ly ¢’-L

Li d x,’ == X = L K =1l
HaucoTvapor b+ (7 FKE -1 | T s VT RKE 1) Y

. . Ll Z; L2 Z-K-u' LL ¢'“
Liguido-liquido | X; = X = i K =7
andeT 1+(L2/ FYKX -1) 1+ (L2/ F)K™E 1) Y

1. Lasincognitas se agrupan en dos conjuntos:
s Primer conjunto: T, p, V/F o L2/F

+ Segundo conjunto: composiciones desconocidas de las fases involucradas
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2. Para las variables del primer conjunto se escoge una fincion error que debe ser satisfecha
cuando se alcanza la convergencia. En los problemas donde se involucra al balance de
materia o entropia, se tienen dos incdgnitas del primer conjunto de variables. En esos casos se
utiliza una estrategia de ciclos anidados para la convergencia. En el ciclo interno se emplea el
Método de Newton—Raphson, y en consecuencia se resuelve como un problema flash de 1a
tabla (3.1). En el ciclo externo se utiliza el Método de Régula—Falsi para encontrar los valores
subsecuentes de la variable involucrada. Para cada problema flash de este tipo se

construyeron dos rutinas donde se intercambia la variable de los ciclos interno y externo.

El método de Newton—Raphson se resume en la siguiente ecuacion:

xn+l = xu - f(xﬂ) (56)
/%)

Pero al aplicarle la derivada por método numérico, queda:

erl = xn - f(xﬂ )Ax (57)
fx, +Ax) - f(x,)

3. Para las variables del segundo conjunto se emplean las ecuaciones de la tabla (8), segun el
problema del que se trate. Al calcular las composiciones, se normalizan para satisfacer el
requerimiento de que las fracciones mol deben sumar la unidad. Para este conjunto de

262728 que emplea un factor como

variables se utiliza le Método de aceleracion de Wegstein
medio de extrapolacion lineal para las composiciones, este factor estd en términos de la

funcion error con que se calculan las variables del primer conjunto.

4, La funcion objetivo’” que es aplicada para todos los tipos de problemas de equilibrio que se

mencionan en este trabajo es la siguiente:

K= Zix,-L fP,-L - x:’(piy < tolerancia (58)
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Se estd utilizando un método de desacoplamiento para el calculo de las varables
desconocidas. Sin embargo, deben estar adecuadamente ordenados pues la convergencia debe ser
simultinea para sendos conjuntos de variables. De lo contrario nunca se llega a la convergencia,

inclusive con los calculos mas sencillos.

TABLAY9
SUBRUTINA VARIABLE FUNCION ERROR
LI 4
Presién de rocio p ! K, -1
Presién de burbuja 1/p > xlK, -1
ne ¥
Temperatura de rocio T IH[ZX% )
T i
Temperatura de burbuja 1T l"{z XK EJ
Hec . K — 1
Flasha T y p dadas V/F Z z’( ! )
1+ (V/FXK, -1)
Flash a V/F y T dadas % e fee
Flash a V/F y p dadas UT In Z *; / Z A
Ciclo interno: I/T ‘ f
Ciclo externo: V/F | h*(1-V/F}+h'(V/F) - h
e . K _1
Flasha p y h dadas Ciclo interno: V/F Z ko
1+ (V/IFYK, -1)
Ciclo externo: T h"(1-V/F) + h"(V/F) —h
Ciclo interno: 1/T IH(Z x! /Z xf')
: : W v —
Flash a p y s dadas Ciclo externo: V/F s (1-V/F) -(1- I (V/)fp) 5
Ciclo interno: V/F z K, ~1
1+ (V/IF)K, -1)
Ciclo externo; T s (1-V/F) +s (V/F)—s
Ciclo intemo: 1/p ln[z x; Z xf‘]
Flasha T y s dadas Ciclo externo: V/F | s"(1-V/F) + s (V/F) —s
Ciclo interno: V/F % (Ki . 1)
T+ (V/IFYK, -1)
Ciclo externo: p sL(lkaF) +5(V/F) —s
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Flash a eatalpia y presion dadas

Con objeto de garantizar versatilidad en la solucion de estos problemas, se construyeron

dos rutinas que se diferencian por la asignacién de las variables en los ciclos interno y externo.

¢ Ciclo externo de calculo de T y ciclo interno de calculo de V/F

1. Busqueda incremental para establecer las cotas superior e inferior de la temperatura.
Procedimiento iterativo para encontrar la temperatura.

Prueba de convergencia.

BN

Redefinicion del intervalo.

o Ciclo externo de calculo de V/F y ciclo interno de calculo de p

Busqueda incremental para establecer las cotas superior ¢ inferior de la fraccion vaporizada.
Procedimiento iterativo para encontrar la temperatura.

Prueba de convergencia.

el S

Redefinicién del intervalo.

Flash a entropia y presion dadas

Este problema se resuelve de manera idéntica al problema falsh a entalpia y presién

dadas, sustituyendo a la entalpia por la entropia.

Flash a entropia y temperatura dadas

Este problema se resuelve de manera idéntica al problema falsh a entalpia y presion
dadas, con la excepcion de que en el caso de la relacion que existe entre la presién y la entropia,
ésta vltima disminuye de manera monétona al incrementarse la presion, con lo que hay algunas

modificaciones en el ciclo externo del calculo de p en el primer paso.
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Flash a presion y temperatura dadas (liquido-liquido)

La solucidn de este problema es idéntica al flash con p y T del equilibrio liquido-vapor,
con la salvedad de que los valores de inicializacion deben corresponder a dos fases liquidas y que
el calculo de los coeficientes de fugacidad son para dos liquidos, y que se deben utilizar las

ecuaciones para el equilibrio liquido-liquido de la tabla (A).

Temperatura de segunda fase liquida incipiente (liquido-liquido)

La solucién de este problema es idéntica al de temperatura de burbuja, con la diferencia de

que ambas fases son liquidas. En este caso se cuenta con una rutina de inicializacion especifica.

5. Célculo de equipos basicos en ingenieria quimica.

a) Valvulas.

Una valvula es un dispositivo empleado para manejar FIGURA 12 Q=0
fluidos al oponerse parcial o totalmente al paso de su flujo enuna  Alimentacién Salida
seccion de tuberia, a la entrada y salida de recipientes, etc. y, por T, p, F, i -‘Tl, P, F,z
lo tanto, disminuye la presion del mismo, bajo un proceso que

puede considerarse adiabatico.

Las valvulas son componentes muy empleados, necesarios y existen muchos tipos,
tamafios y formas variadas de ellas, pero el calculo termodiniamico de ellas se reduce a los

siguientes pasos:

1. Con los datos T\, Py, F, z1, 23, ..., znc se puede calcular un flash isotérmico para obtener las
condiciones en la alimentacién, especialmente la entalpia total (H), que es constante en la
valvula.

2. Con los datos H, Py, F, zy, 23, ..., Zx se puede calcular un flash isoentalpico para obtener las

condiciones en la salida.

40




b) Compresores / Bombas / Turbinas.

Los compresores y las bombas, son equipos que impulsan fluidos al aumentar la presién
de descarga respecto de la presién de entrada, y requieren de la aplicacion de un trabajo. Las
diferencias entre éstos equipos estan dadas por la fase que presenta el fluido que manejan, ya que

las bombas impulsaran liquidos y los compresores gases.

Una turbina es un equipo que disminuye la presion de un fluido en la descarga, respecto a
la presion de entrada, y generan un trabajo; pueden manejar gases, pero es mas comun el uso en

liquidos, como en las plantas hidroeléctricas para la generacion de electricidad.

En la practica, si una turbina, una bomba o un compresor comunes presentan en stu
operacion dos fases o la presencia de un cambio de fases en su interior, las partes internas de
¢éstos equipos tenderan a destruirse (burbujas en el interior de una bomba podrian considerarse

como balas para los impulsores).

Metodologia de calculo

Para el calculo de un compresor, una bomba o un expansor, W es la cantidad de trabajo
que requiere el compresor o bomba, o que suministra el expansor. Una eficiencia adiabatica de
uno, quiere decir que €l equipo opera reversiblemente, sin pérdidas de energia. Un equipo real

tendra siempre una eficiencia adiabatica menor que uno.

w Q=0

Para un compresor o bomba: P2 > Pl y W >0
Para un expansor: P2 <Pl y W <0
€ es la eficiencia adiabatica (0 < € < 1)

Alimentacién Salida

FIGURA 13

T!; PI:F: Z; TZ: P27 F: Z

Existen dos casos que se pueden presentar:
Caso 1

Cuando los datos que se deben proporcionar, son Ty, Py, Py, €, F, 24, 2, ..., zoc ¥ T; las

incégnitas son: Ty, W, S, y (Presencia de una o dos fases en la alimentacidn y en la salida?
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1. Con Ty, Py, F, z), 23, ..., Zn., 5€ debe resolver un flash isotérmico para encontrar las
condiciones de la alimentacion. También se debe calcular la entalpia y la entropia en la
alimentacion (H, y S; respectivamente). En caso de que se tenga una mezcla liquida—vapor en
la alimentacién, H; = (Lh" + Vh"), y §; = (LS* + V§Y),

2. Calculo del compresor d expansor reversible-adiabatico. Con Py, Sy, F, 21, 73, ..., Zne s€ puede
resolver un flash isoentrdpico (del balance de entropia S,=S;) para encontrar las condiciones
de la salida y encontrar el valor de la entalpia reversible a la salida (H,). Si se tiene una
mezcla liquido—vapor, H, = (Lh" + Vh"), y S, = (LSt + V§Y),

3. Calculo de la potencia reversible (W, = H;— H)).

4. Calculo de la potencia real: Para un compresor o bomba: W, = Wy, / € y para un expansor:
Wieat = Weey €

5. Calculo de la entalpia real de salida Heea) = Hy + Wiea)

6. Calculo de la temperatura real de salida con Pz, Hee, F, 21, 22, .., Znc S€ puede resolver un
flash adiabdtico para encontrar las condiciones reales a la salida. Con la informacién obtenida
con ¢ste calculo, se puede obtener la temperatura, las fases presentes y entropia real a la
salida (S;) se puede calcular la generacion de entropia y el trabajo perdido con Sgey=S,-S; ¥

W, =T Sgen, donde T, es la temperatura ambiente

Caso 2

Cuando los datos proporcionados, son Ty, Py, Ta, Py, F, 2y, z3, ..., Zne, To; las incognitas
son: €, W, S, y se resuelve si existe la presencia de una o dos fases en la alimentacién y en la

salida, lo cual es importante, ya que manejar flujos de 2 fases son causa de averias en el equipo.

1. Con Ty, Py, F, 21, 23, ..., Zn;, s¢ debe resolver un flash isotérmico para encontrar las
condiciones de la alimentacién. Tambi¢n se debe calcular la entalpia y la entropia en la
alimentacion (H, y S) respectivamente). En caso de que se tenga una mezcla liquida—vapor en
la alimentacién, H; = (Lh" + Vh"), y S, = (LS" + V§"),

2. Cilculo del compresor o expansor reversible—adiabatico. Con Py, Sy, F, 23, 23, ..., Zac s€ puede
resolver un flash isoentrépico (del balance de entropia S,=S;) para encontrar las condiciones
de 1a salida y encontrar el valor de la entalpia reversible a la salida (H,). Si se tiene una

mezcla liquido—vapor, Hy = (Lh"+ Vi), y S, = (LS" + VSV)g.
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3. Calculo de la potencia reversible (Wyy = H;— H)).

4. Calculo de la entalpia real de salida con Ty, Py, F, 21, Zo, ..., Znc S€ puede resolver un flash
isotérmico para encontrar las condiciones reales a la salida, asi como la entalpia y la entropia
reales (Hreq y Sz, respectivamente).

5. Calculo de la potencia real: Weey = Hyewt — H,

6. Para un compresor 0 bomba, €= W e/Wey; para un expansor: €= Wiea /Wiey

7. La generacion de entropia y el trabajo perdido se calculan con Sgen=S2-S1 ¥ Wy=Ts Sgens

donde T, es la temperatura ambiente.
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Capitulo 3 La interfase con el usuario en plataforma Windows

1. Lo nuevo respecto a versiones anteriores

Existen algunas caracteristicas de versiones anteriores que no se incluyeron en este

trabajo, como son el cilculo de envolventes P-T, diagramas binarios y—x, ademas de

construccion de diagramas a composicion, presién o temperatura constante, debido a que se

carece de una rutina que calcule el punto critico y que existen en el mercado numerosos paquetes

y sistemas que permiten el tratamiento y procesamiento avanzado de la informacién, y que ahora

pueden relacionarse facilmente con este trabajo, porque se cuenta con nuevos y diversos

atributos:

Interfase grafica multitareas en Windows 9x

Dados los cambios tecnoldgicos y las nuevas aplicaciones de cémputo, es necesario estar
acorde a ellas, cuidando el hecho de que el usuario encuentre el ambiente operativo mas
comtn en el mercado. Si bien es cierto que en muchos sistemas convencionales todavia se
maneja el DOS y el Windows 3.x, también es cierto que con una pequefia inversion se pueden
actualizar los equipos de cémputo y el software, como ocurrié con el problema del afio 2000,

que representd una oportunidad para renovar equipo y sistemas.

Para la realizacion del sistema que acompafia este trabajo, se utilizé el lenguaje de
programacion Visual Basic Profesional versién 5.0, con la actualizacién del Service Pack 3.0
(SP3), obtenida de Microsoft a través de Internet. Visual Basic 5.0 genera aplicaciones de 32
bits, que sdlo trabajan en sistemas operativos de 32 bits como Windows 9x y Windows NT

4.0, ademas del futuro Windows 2000.

También, la intencion fue el generar una interfase grifica que le sea agradable al usuario,

proporcionarle un ambiente de trabajo amigable y una poderosa herramienta de trabajo.
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Archivo DLL que puede ser utilizado por otras aplicaciones Windows

Dentro de las tecnologias actuales, es muy comin el trabajar con bibliotecas de vinculos
dindmicos (DLL: Dinamic Link Library), que proporcionan un formato comin al que pueden
accesar todo tipo de aplicaciones Windows para obtener cualquier nimero de funciones y

procedimientos (graficos, de calculo, manejadores de dispositivos).

Incluso, si se desea generar una nueva interfase grafica con otros lenguajes de programacion,
solo es necesario observar las reglas de comunicacién y paso de parametros con la libreria,

que se encuentran en el Apéndice A.
Comunicacion con otros paquetes (hojas de calculo, graficadores, procesadores de texto)

En el ambiente Windows se tiene un gran nimero de aplicaciones, que depende de las
necesidades, recursos, condiciones de trabajo y el gusto del usuario. En muchas ocasiones, los
célculos realizados, se les debe dar un formato especial para algin reporte o un cierto
tratamiento de presentacion grafica, para ser incluidos en una presentacion de diapositivas, en

algin plano, etc. Para realizar esta tarea, es mejor utilizar una aplicacién especifica.

No se incluyeron en este trabajo las rutinas graficas que contenian las versiones anteriores por
la misma razon: existen aplicaciones especialmente dedicadas para generar graficas con un
formato profesional {como Origin) o aplicaciones que cuentan con rutinas poderosas para una

graficacién (como Excel).

Creemos que es mejor utilizar los recursos existentes y disefiados especialmente para cumplir
una cierta tarea (programas de uso especifico), para ahorrar tiempo de disefio y trabajo. Este
trabajo no pretende gastar recursos en “inventar” algo que ya existe, ademas de que no

llegarian a competir con los sistemas comerciales existentes.

La forma en que se tiene la comunicacion con otros programas es la manera més sencilla: con
las opciones de COPIAR y PEGAR, que pueden ser manejadas cominmente al utilizar la

combinacién de las teclas CONTROL-C (*C) y CONTROL~V (*V), respectivamente.
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Basta con seleccionar la informacién de la aplicacién origen, copiarla, pasar a la aplicacion

destino y pegaria en ¢l lugar deseado.

Base de datos con formato “comiin” (Mdb de Access)

Ahora se tiene un nuevo formato comercial para ¢l manejo de la base de datos, que
proporciona un método mas eficiente para realizar busquedas, modificaciones y afiadir
nuevos datos en ella. El formato corresponde al proporcionado por Access 97 de Microsoft, y
aunque el usuario no cuenle con este paqucte, cl sistema que aqui se presenta, contiene las
rutinas suficientes para administrar correctamente la informacién contenida en la base de

datos.

Se obtuvo nueva funcionalidad con el nuevo formato, ocupa menor espacio en disco que la
base de datos de componentes utilizada en versiones anteriores y consta de tres tablas en un
solo archivo: a) propiedades de componentes; b) propiedades personalizadas de componentes

del usuario y c) sistemas de unidades.

Tabla de componentes del usuario

Para evitar los problemas y posibles errores que se presentan al modificar la informacién de
los componentes, se gener6 una base de dados alterna que contienc la informacién
personalizada del usuario. Con estos se tiene la opcién de que si se requiere trabajar con un
cierto componente, pero con datos que correspondan a otro rango de temperaturas {como los
de calores especificos), o con diferente estado de referencia o que difieran un poco de los que
se encuentran en la base preestablecida, se pueden capturar los nuevos datos en la base

personalizada del usuario, conservando intactos los datos preestablecidos.

Ampliacién de los campos de la base de componentes del sistema

Ahora se cuenta con informacion adicional en la base de datos, como el peso molecular, la
formula minima, el nombre comin y el rango en que son validos los datos de calores
especificos. Si en algun momento se desean afiadir méas campos a las bases de datos, se puede
lograr mediante una aplicacién externa y sin afectar al sistema, aunque éste 1ltimo no

mostraria los nuevos campos.
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Seleccion y busqueda mejorada de componentes

Ahora se pueden realizar busquedas avanzadas de diversos campos y por diferentes criterios.
Se pueden realizar busquedas para componentes que satisfagan los criterios establecidos,
como puede ser el uso de comodines, los operadores mayor, menor o igual, ademas de la

direcci6n de la blisqueda.

Adicionalmente, se pueden establecer hasta tres restricciones, al especificar por ejemplo que
se busquen todos los componentes que empiecen con “Nitr”, pero que tengan una temperatura

critica entre 200 y 250 K y una entalpia estandar de formacion negativa (menor de 0).

Cuando se inicia una biisqueda, se realiza en la base preestablecida y en la personalizada del
usuario al mismo tiempo. Una vez terminada la busqueda, se pueden utilizar nuevas opciones

de navegacion por las bases de datos, siguiendo el criterio de busqueda establecido.

Calculo de trayectorias

Una trayectoria es un calculo secuencial de puntos individuales, con los que se puede apreciar
como varian unas propiedades respecto a otras, lo que sc observa mejor al graficar los puntos

obtenidos de las propiedades de interés.

Es un mddulo util para conocer el comportamiento de las sustancias, dado que se pueden
establecer tres de cuatro parametros: punto inicial, punto final, incremento y niimero de
puntos, lo que le proporciona al usuario la oportunidad de “jugar” con los valores de acuerdo

a sus necesidades.

Nuevas combinaciones y personalizacion de unidades

Se puede trabajar ahora con sistemas de unidades totales, especificas (con dependencia de la
cantidad de materia) y de flujo (con dependencia del tiempo). Con la adicién del peso
molecular en la base de datos se puede especificar la cantidad de materia en unidades mol o
masa, asi, el usuario tiene mas flexibilidad al poder definir y personalizar las unidades con

que desea trabajar.
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Calculo de algunos equipos (bombas, compresores, turbinas y valvulas)

De acuerdo al tipo de equipo que se trate, éste se puede calcular segiin su comportamiento, en

diversas etapas con la combinacion de diversos célculos de propiedades y problemas flash.

Calculo simultaneo de diversos problemas y la posibilidad de calcular problemas secuenciales

o iterativos por méddulos

El sistema permite manejar al mismo tiempo diversos documentos de trabajo, con los
componentes y condiciones especificados por el usuario, los cuales pueden ser totalmente
independientes entre si. Cada documento abierto maneja independientemente todas sus
opciones, como son el sistema de unidades, el estado de referencia, parametros de

convergencia, ecuacion de estado utilizada, etc.

Esto permite resolver problemas de muy diversa indole, por ejemplo:

¢ Permite comparar una trayectoria de los puntos de burbuja y rocio a diversas temperaturas
y a diversas presiones.

» Observar que problema flash (P-T; P-S; P-H, etc.) reporta los resultados mas
convenientes para ciertas condiciones de operacion, con los mismos componentes.

» Conocer €l comportamiento de una mezcla en sus puntos de burbuja y rocio al variar su
composicion.

* Se pueden realizar célculos secuenciales o de simulacidn, es decir, se pueden calcular las
propiedades a las salidas de un equipo flash, y estos resultados se pueden utilizar para los
siguientes equipos, que pueden ser bombas, equipos flash, valvulas, etc.

» Comparar el comportamiento de las ecuaciones de estado y/o de las reglas de mezclado.
Presentacion de los resultados deseados en forma de tabla
Para la presentacion de resultados del calculo de trayectorias, es incémodo e impractico

mostrarlos en forma de lista para cada uno de los puntos de dicha trayectoria. Lo mas sensato

es presentar una tabla ordenada, en donde es muy ficil encontrar e identificar cada resultado.
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Eleccidn de la informacién a reportar, su formato y su destino.

Es impractico el presentar todas y cada una de las propiedades calculadas, debido a que por lo
general solo se desean conocer ciertos resultados, ademéis de que es muy engorroso el
consultar la informacion generada, si se toma en cuenta que se pueden consultar méas de 20
columnas de dicha informacién, para el caso de solo dos componentes. Por lo anterior, se

incluye una rutina en la que el usuario puede especificar que resultados desea ver en la tabla.

A parir de la informacién que se presenta en la tabla de resultados, se puede generar un
reporte, que cuenta con diversas opciones, ya que puede presentarse la informacion
respetando la forma tabular para el calculo de trayectorias o la forma de lista, utilizada por

versiones anteriores para el caso de calculos puntuales.

El reporte generado se puede modificar, al incluirse notas del usuario, al cambiar el tamaiio,
color y tipo de letra, etc. La informacién se puede imprimir y/o guardar en un archivo con
formato de texto enriquecido (RTF: Rich Text Format), el cual puede ser interpretado por

practicamente todos los editores y procesadores de texto.

Ayuda en linea al usuario

Esta es una parte muy importante para el usuario, especialmente para aquellos que utilicen el
sistema con fines didacticos. La ayuda en linea no solo pretende ser un manual de usuario
para manejar correctamente el sistema, sino el proporcionar una guia acerca de los problemas
y casos que se pretenden resolver, ademas de ilustrar los principios basicos presentes en cada
caso, pero teniendo cuidado de que usuario no se pierda al presentirscle demasiada
informacion. Ahora es posible que la ayuda en linea cuente adicionalmente con el texto
completo de este trabajo (al ser €ste un archivo mas que acompafia al sistema), para aquellas
personas interesadas en ahondar un poco mas en el tema. Esta desarrollada con el formato

HTML (ver Apéndice B)
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2. ;Qué es, por qué y para qué sirve una DLL?

Cuando se requieren de capacidades que vayan mas alla del lenguaje y los controles
comunes proporcionados por Microsoft Visual Basic 5.0, se puede llamar directamente a los
procedimientos incluidos en las bibliotecas de vinculos dinamicos (DLL); al llamarlos, se puede
tener acceso a los miles de procedimientos que constituyen la espina dorsal del sistema operativo

Microsoft Windows, asi como a rutinas creadas en otros lenguajes.

Como su nombre sugiere, las DLL son bibliotecas de procedimientos a las que se pueden
vincular las aplicaciones para utilizarlas en tiempo de ejecucién, en lugar de vincularse
estaticamente en tiempo de compilacidn. Esto implica que las bibliotecas se pueden actualizar
independientemente de la aplicacién y muchas aplicaciones pueden compartir una tinica DLL. El
propio entorno Microsoft Windows esta formado por bibliotecas DLL y otras aplicaciones llaman
a los procedimientos incluidos en estas bibliotecas para mostrar ventanas y graficos, administrar
la memoria o realizar otras tareas. A veces, estos procedimientos reciben el nombre de API de

Windows o interfaz de programacion de aplicaciones.

Al utilizar una DLL se tiene una forma sincrona de hacer un llamado a las funciones y
procedimientos incluidos en ella, es decir, que el llamado a la biblioteca se ejecutard como a una
funcion o procedimiento mas del cédigo; lo anterior es muy importante, dado que Windows
presenta un ambiente en que se puede trabajar en ambientes en que se pueden ejecutar diversos

programas a un mismo tiempo (“multitareas™).

Si en este trabajo se realizara una Hlamada a una aplicacion ejecutable con las funciones en
Fortran, las aplicaciones se ejecutarian de una manera independiente (aplicaciones asincronas), de
la interfase, con lo que ésta deberia contener una funcidn de retardo para darle el tiempo
suficiente a las funciones de terminar su trabajo. Esto ocasionaria pérdida de tiempo y un mayor
nimero de artificios para generar un ciclo de retardo, aunado a que el usvario podria confundirse
al apreciar en la pantalla la ejecucion de diversas aplicaciones (cada calculo en Fortran) que se

abren y cierran sin que ¢l usuario tenga algin control sobre ellas.
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Puesto que los procedimientos de DLL residen en archivos extermos a la aplicaciéon de
Visual Basic, se debe especificar dénde estan ubicados los procedimientos e identificar los
argumentos con los que se deben llamar. Una vez declarado un procedimiento de DLL, se puede

utilizar en el codigo como si fuera un procedimiento nativo de Visual Basic.

Al llamar directamente a cualquier DLL desde Visual Basic, se perderan las
caracteristicas de seguridad incorporadas del entorno Visual Basic. Esto significa que aumentara
el riesgo de fallos del sistema durante la comprobacién o depuracién del codigo. Para minimizar
este riesgo, se debe prestar mucha atencion a la forma en que se declaran los procedimientos de
DLL, se pasan los argumentos y se especifican los tipos. Las llamadas a las DLL ofrecen una

eficacia excepcional, pero acusan los errores més que otras tareas de programacion.

Se debe recordar que Visual Basic no puede comprobar que estid pasando los valores
correctos a un procedimiento de DLL. Si se pasan valores que no son correctos, el procedimiento
puede fallar, lo que puede hacer que se interrumpa la aplicacién de Visual Basic. Si esto ocurre,

se debe volver a cargar 1a aplicacién y reiniciarla.

De forma predeterminada, los procedimientos de DLL declarados en médulos estandar
son piblicos y se pueden llamar desde cualquier parte de la aplicacion. Los nombres de los
procedimientos distinguen mayudsculas y minisculas en las versiones de 32 bits de Visual Basic

(que es nuestro caso). En las versiones anteriores, de 16 bits, no las distinguian.

Si no especifica una ruta de acceso para el nombre de la biblioteca, Visual Basic buscara

el archivo en el orden siguiente:

1. Directorio que contiene el archivo *.exe

2. Directorio actual

3. Directorio del sistema de Windows (a menudo, pero no necesariamente, \Windows\System)
4. Directorio de Windows (no necesariamente \Windows)

5. Variable de entormo de la ruta de acceso
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De forma predeterminada, Visual Basic pasa todos los argumentos por referencia. Esto
significa que, en lugar de pasar el valor real del argumento, Visual Basic pasa una direccién de 32
bits donde se almacena el valor. Muchos procedimientos de DLL esperan que s¢ pasen los
argumentos por valor. Esto implica que esperan el valor real, en lugar de su ubicacion en la
memoria. Si se pasa un argumento por referencia a un procedimiento que espera un argumento

por valor, el procedimiento recibira datos incorrectos y no funcionara correctamente.

3. Desarrollo de la DLL

La investigacién

Fortran es un lenguaje poderoso para realizar célculos, pero durante el tiempo en que se
desarrollo la interfase con el usuario, no existia una herramienta de o en Fortran capaz de generar
una interfase amigable, visual, accesible y acorde al sistema operativo grifico que el usuario de
hoy acostumbra utilizar. Por el contrario, se ha promovido la comunicacién con otros lenguajes

(especialmente Visual Basic) para generar esa interfase.

Por lo anterior, parece que existe mucha documentacién sobre el tema, que varia de
version a version, tanto de Fortran como de Visual Basic. Mucha de esta informacion se
encuentra incompleta y es dificil distinguir cual es la correcta, dado que cada procedimiento debe
probarse, puede llegar a ser un tanto complejo y si falla, puede atribuirse a un error tipografico,
por lo que se deben buscar posibles errores en dicho procedimiento. A continuacién se relata un

poco sobre la busqueda de informacion:

Para obtener la informacidén necesaria para construir la biblioteca de vinculos dinamicos
(DLL), se tuvo que realizar una investigacion en muy diversas fuentes de informacion, debido a
que tanto Fortran PowerStation version 4.0 como Visual Basic 5.0 cuentan con una ayuda (en
linea y manuales) que es “necesaria” para construirlas, pero dicha ayuda, junto con los ejemplos
proporcionados especificamente para establecer el llamado de uno hacia el otro, son muy pobres

o simplemente no funcionan, ya que siempre generan errores.

52




Por parte de Fortran, se debian averiguar las consideraciones a tomar para una correcta
compilacion que generara la DLL, tomando en cuenta el formato y tipo de los pardmetros a
solicitar de la aplicacién que la llamaria. Por el lado de la interfase, se tenia que encontrar la

manera de realizar un correcto y eficiente llamado a la DLL generada.

Durante todas las pruebas realizadas al buscar diversas variantes de la documentacién y
de los ejemplos de los manuales y ayuda en linea de los paquetes, siempre se encontraron muy
diversos errores, desde los sencillos mensajes de error en pantalla, hasta los que ocasionaban que

€l equipo ya no respondiera, por lo que requeria reinicializarse.

Se evaluaron alternativas, como el llamar un archivo ejecutable con las funciones de
calculo de Fortran, pero al hacerlo se presentaron diversos problemas dado que se tenian dos
aplicaciones asincronas (ver el punto anterior “;Qué es, por qué y para qué sirve una DLL?” para

obtener mas detalles).

Se busco mformacion en manuales diversos de Visual Basic y Fortran, se realizaron
busquedas en Internet (incluyendo articulos de Microsoft sobre el tema), se consultd con diversos
profesores que imparten cursos en la DGSCA de ambos lenguajes de programacidn, sin tener
exito alguno. Otro problema es que ¢l Fortran utilizado fue desarrollado por Microsoft, pero
desde algin tiempo atras esta compaiiia dejé de producirlo, por lo que ya no dan soporte para este

lenguaje.

Otra alternativa fue la de adquirir la tltima versién de Fortran, con la que se obtendrian
las diversas mejoras que los fabricantes prometen, ademas de conseguir el servicio al usuario

directamente del fabricante, pero no fue posible.

Después de adquirirse y registrarse la licencia de Visual Basic 5.0 de Microsoft, se acudié
a su servicio de soporte, donde se planteé el problema y nos hicieron llegar un articulo que
hablaba sobre el asunto ¢ incluia los pasos, consideraciones y algunos ejemplos para generar y
realizar las lamadas a las DLL’s desde las versiones de los lenguajes que se utilizaron para este

trabajo (ver apéndice A).
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Generacion y comunicacion de la interfaz con la DLL

Para crear una interfaz de Visual Basic para las rutinas de Fortran, se debe generar el
codigo correspondiente en ambos lenguajes, ademas de la interfaz. Se debe tener en cuenta que €l
programa principal sera el generado en Visual Basic. Es necesario ya contar con una gran parte

del codigo, de otra manera, no se podra probar el buen funcionamiento de ambos programas.

Es muy importante recalcar quc las modificaciones realizadas a las rutinas en Fortran, no
pueden ser evaluadas hasta que sean llamadas por Visual Basic, dado que no se compilan y
prueban como cualquier programa en Fortran, ademis de que esta rutina espera ciertos

parametros desde Visual Basic.

Es muy complejo el tratamiento de errores teniendo estas caracteristicas de programacion,
dado que en ocasiones el sistema fallaba al grado de cerrar el entorno de trabajo de Visual Basic
(sin dar oportunidad de guardar los Gltimos cambios) o trabar el equipo. Algunos errores son muy
dificiles de seguir y localizar, dado que algunos se presentaban hasta el desplegado de resultados
en Visual Basic, debiéndose seguir a lo largo de las subrutinas en Fortran, al paso de parametros
desde Visual Basic y al codigo general del mismo. Lo que reveld el articulo obtenido (ver

apéndice A), es la siguiente serie de pasos a seguir:

» El nombre de una procedimiento en Fortran puede y debe tener un “Alias” en Fotran y
en Visual Basic. Ejemplo: el procedimiento HolaMundo en Fortran, se declarara como
Subroutine HolaMundo( }/MSATTRIBUTES DLLEXPORT, STDCALL::AliasdeHolaMundo

® Después se debe generar la DLL, ya sea desde el entorno de desarrollo de Fortran o
mediante un programa externo, incluyendo un archivo de definiciones (*.DEF) si se

desean incluir librerias propias de Fortran, de una de las dos maneras siguientes:

* Desde Fortran ¢l proyecto de trabajo (Project Workspace) se debe especificar como
tipo DLL, después se debe abrir o crear un archivo de tipo texto para capturar el
codigo deseado, y después compilarlo desde la opcion Build nomarch.dil del menti

Build.
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* Empleando el archivo FL32.exe (se incluye como parte de Fortran):
S132 /LD nombre_archivo f00

Contenido de ForDLL32.Def (escrito por Eric Niblack):

LIBRARY ForDLL32

CODE PRELOAD MOVEABLE DISARDABLE

DATA PRELOAD MOVEABLE

; By exporting these functions here, we can remove from the DLL symbol table the @n

; added to the Fortran symbol. Notice that unlike the C DEF file we need to specify

; the object module symbol name explicitly since Fortran is a case insensitive language

EXPORTS
PassStrToFortran=_passstrtofortran@4
PassStrArrToFortran=_passstrarrtofortran@4
PassStr2DArrToFortran=_passstr2darrtofortran@4

¢ Al crear la DLL se genera ¢l alias HolaMundo, al que se debe hacer referencia en

Visual Basic como sigue:
Declare Sub HolaMundof ) Lib “ForDLL32.DIl"" Alias “'AliasdeHolaMundo@n " ( )

» Realizar el llamado al procedimiento HolaMundo() desde Visual Basic:

HolaMundo parametrol, pardmetro2, ... o Call HolaMundo(pardmetrol, parametrol, ...)

Consideraciones: Entre paréntesis se debe incluir el paso de parametros correspondiente,
que deben ser del mismo tipo en ambos lenguajes. Se debe sustituir “HolaMundo” por el nombre
real del procedimiento. El alias puede ser diferente o igual que el nombre del procedimiento, pero
debe incluirse. “ForDLL32.DII” es solamente el nombre de archivo de la DLL generada, no un
parametro ni parte de la sintaxis de Visual Basic. “@n” se refiere al mimero de parametros de que
constan los procedimientos, en miltiplos de cuatro, es decir, si se tiene un solo parametro,
despues del nombre del alias del procedimiento se debe incluir “@4”, si se tienen ocho

parametros, se incluiria “@32”.
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4. Descripcién del sistema

El entorno de programacion

En un mundo ideal, los usuarios de sus aplicaciones dispondrian de un equipo con el
procesador mas rapido posible, gran cantidad de memoria, espacio de disco ilimitado y una
conexién de red extremadamente rapida. La realidad indica que para la mayoria de los usuarios,
el rendimicnto real de una aplicacién estd condicionado por uno o varios de los factores
anteriores. A medida que se crean aplicaciones mayores y mas sofisticadas, la cantidad de
memornia que consumen las aplicaciones y la velocidad con la que se ejecutan se hacen mayores.
Es posible que decida optimizar su aplicacion haciéndola mas pequefia y acelerando los calculos

y las presentaciones.

Por lo anterior, persisten en este trabajo diferentes filosofias de programacién, algunas
encaminadas a reportar resultados en el menor tiempo posible como en la realizacion de célculos
y tratamiento de resultados, a ahorrar memoria al trabajar con las propiedades de los objetos en
Visual Basic en lugar de utilizar un gran nimero de variables y a ahorrar espacio en disco duro al

tener un codigo compacto y al guardar los documentos de trabajo con formatos simples de texto.

No importa el cuidado que se ponga al crear el cédigo: los errores pueden (y
probablemente lo haran) aparccer. De manera ideal, los procedimientos de programacioén no
necesitarian el tratamiento de errores en absoluto. Por desgracia, algunas veces los archivos se
eliminan por error, las unidades de disco se quedan sin espacio o las unidades de red se
desconectan inesperadamente. Estas posibilidades pueden causar errores en tiempo de ejecucion
en su codigo. Para tratar estos errores, necesita agregar cédigo de tratamiento de errores a sus

procedimientos.

Algunos errores se pueden también producir dentro del codigo; este tipo de error se
conoce comunmente como fallo. Los fallos sin importancia, como un cursor que no se comporta
como se espera, pueden ser frustrantes o incémodos. Los fallos mas serios pueden hacer que la
aplicacién deje de responder a los comandos y probablemente requieran que el usuario reinicie la

aplicacidn, perdiendo todo el trabajo que no hubiera guardado.
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Hablando de licencias y cuestiones legales, se puede distribuir libremente cualquier
aplicacién o componente creado con Visual Basic y Fortran. Ademas de un archivo ejecutable
(*.exe), puede que la aplicacién requiera otros archivos, como bibliotecas DLL, controles
ActiveX (*.ocx) o mapas de bits (*.bmp). Microsoft no ofrece ninguna garantia, de forma expresa
ni implicita, respecto a la comercialidad o la capacidad de estas aplicaciones, ni asume ninguna

obligacion ni responsabilidad por su uso.

;Por qué Fortran PowerStation 4.0?

FORTRAN es el acronimo de FORmula TRANSslation (traduccion de féormulas). El primer
lenguaje de programacién de alto nivel para computadoras, desarrollado de 1954 a 1958 por Jim
Backus, y el padre de muchos de los conceptos fundamentales de alto nivel, como variables,
expresiones, instrucciones, instrucciones condicionales y repetitivas, subrutinas compiladas de
forma independiente y entrada y salida con formato. El FORTRAN es un lenguaje compilado y
estructurado que se utiliza también en los campos de la ciencia y la ingenieria. El lenguaje se ha
extendido y mejorado mucho durante los ltimos 35 afios, convirtiéndose en un lenguaje til en

cualquier campo.

Es un lenguaje que ha sobrevivido y sobresalido debido a su evoluciéon y a sus
caracteristicas para generar un codigo de programacion que cuenta con grandes capacidades de
calculo. Por lo anterior, es comun encontrar que la gran mayoria de los programas generados por
el Departamento de Termodinamica Aplicada, estan en lenguaje Fortran, cuyas rutinas de célculo

fueron retomadas para la realizacion de este trabajo.

Fortran PowerStation 4.0 es la version del lenguaje Fortran con que cuenta la Facultad de
Quimica, que se trato de actualizar pero no fue posible (ver la seccion anterior “3. Desarrollo de

la DLL”, en el punto “La investigacién”™).
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;Por qué Visual Basic?

¢Qué es Visual Basic? La palabra "Visual” hace referencia al método que se utiliza para
crear la interfaz grafica de usuario (GUI). En lugar de escribir numerosas lineas de cédigo para
describir la apariencia y la ubicacién de los elementos de la interfaz, simplemente puede arrastrar

y colocar objetos prefabricados en su lugar dentro de la pantalla.

La palabra "Basic" hace referencia al lenguaje BASIC (Beginners All-Purpose Symbolic
Instruction Code), un lenguaje utilizado por mas programadores que ninglin otro lenguaje en la
historia de la informdtica o computacion. Visual Basic ha evolucionado a partir del lenguaje
BASIC original y ahora contiene centenares de instrucciones, funciones y palabras clave, muchas
de las cuales estdn directamente relacionadas con la interfaz grafica de Windows. Los
principiantes pueden crear aplicaciones ttiles con sélo aprender unas pocas palabras clave, pero,
al mismo tiempo, la eficacia del lenguaje permite a los profesionales acometer cualquier objetivo

que pueda alcanzarse mediante cualquier otro lenguaje de programacion de Windows.

El lenguaje de programacion Visual Basic no es exclusivo de Visual Basic. La Edicién
para aplicaciones del sistema de programacion de Visual Basic, incluida en Microsoft Excel,
Microsoft Access y muchas otras aplicaciones Windows, utilizan el mismo lenguaje. El sistema
de programacion de Visual Basic, Scripting Edition (VBScript) para programar en Internet es un
subconjunto del lenguaje Visual Basic. La inversién realizada en el aprendizaje de Visual Basic
le ayudara a abarcar estas otras areas. La aplicacion terminada es un auténtico archivo *.exe que
utiliza una biblioteca de vinculos dindmicos (DLL) de tiempo de ejecucién que puede distribuir

con toda lhibertad.

Programacién orientada a objetos

Puesto que una aplicacion de Visual Basic se basa en objetos, la estructura de su codigo se
aproxima mucho a su representacion fisica en pantalla. Por definicién, los objetos contienen datos
y cédigo. El formulario que ve en la pantalla es una representaciéon de las propiedades que
definen su apariencia y su comportamiento intrinseco. Por cada formulario de una aplicacién hay
un moédulo de formulario relacionado (con la extensién de nombre de archivo *.frm) que contiene

su codigo.




La estructura de la programacién orientada a objetos (POOQO), es diferente a la
programacion estructurada empleada amplia y tradicionalmente, antes de la aparicion de la
interfaz GUI de ambientes operativos como Windows. En la programacién estructurada, el
programador tenia todo el control acerca de lo que el usuario podia hacer y el lenguaje seguia un
cierto orden definido por el usuario, asi, el usuario seguia un camino previsto por ¢l programador.
En la POO se utiliza la programacién estructurada solo como pequefios mdédulos que pertenecen a
cada evento de cada objeto, que bien pueden ser totalmente independientes entre si. En este caso
es el usuario el que tiene el control de lo que desea hacer al tener una serie de ventanas,
aplicaciones, menties, botones, opciones, teclas de “métodos abreviados”, etc., disponibles a un
mismo tiempo; el usuario decide si decide utilizarlos y como hacerlo, solo basta conocer ¢l
ambiente de trabajo de Excel, Word, etc. en el ambiente que proporciona Windows para darse

cuenta de esto.

El sistema

Se compone de diversas “plantillas”, que en su conjunto forman la interfaz con el usuario.
La primera pantalla que se le presenta al usuario es la principal, en la que tiene un memi con

diversas opciones, y un documento de trabajo en blanco (fig. 14). El menti es el siguiente:

Archivo: donde el usuario puede administrar los documentos con las opciones de abrir,
guardar, imprimir y una lista de los archivos utilizados recientemente. También presenta la

opcidn para salir del sistema.

Edicion: con las opciones que permiten tener comunicacién con otros documentos y

aplicaciones existentes: copiar y pegar.

Ver: presenta las opciones que permiten visualizar o no la barra de estado, el cuadro de
unidades y componentes, y el formato (estandar, cientifico o con solo dos decimales) de las

cantidades presentadas en el documento.

Sistema: donde el usuario puede tener acceso a las plantillas: realizar consultas, busquedas
y seleccion de componentes; establecer pardmetros de convergencia; escoger el tipo de calculo a
realizar; seleccionar la ecuacién de estado, la regla de mezclado y parametros de iteraccién

binaria; ¢l estado de referencia a utilizar; las unidades que se desean emplear.
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Ventana: permite que se seleccionen y ordenen los diversos documentos de trabajo que se
encuentren en uso, con las opciones de minimizarlos, restaurarlos y maximizarlos, ademas de

ordenarlos horizontal y verticalmente.

Ayuda: a través de este meni, se tiene acceso a la ayuda en linea, por contenido y
busqueda por temas, ademas de que puede presentar la informacion acerca del sistema. También
se presentan diversos botones debajo del men principal en una barra, para tener acceso con el
mouse a las opciones utilizadas con mayor frecuencia, ademas de una barra de estado que
informa sobre algunas caracteristicas del sistema, respetiandose asi el ambiente comun de otras

aplicaciones en este tipo de ambientes.

En las plantillas y cuadros de didlogo emergentes, se presentan botones con la leyenda
“Aceptar” y/o “Cancelar”, con las cuales se aceptan y/u omiten —respectivamente— los cambios
realizados en cada una de ellas, lo que puede afectar solo al documento de trabajo que se
encuentre activo. A continuacion se presentan las diversas pantallas de que se conforma el

sistema:

! Egfases par Windows

;matwa | NaSet} Contidad Sust | Nim. Sust TNomive ~ [PM - [Te | Pé
esién
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Vohumen
Enlalfa
Enligpia
Ener.Gbbs

{ Tempmiatuta da bubiga

FIGURA 14
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¢ Bisqueda, consulta y seleccién de componentes

Los elementos generales que contiene esta pantalla, son una serie de fichas que muestran
informacién diversa; una barra de navegacion (debajo del fichero) que proporciona el nombre del
componente que se estd consultando, que se puede utilizar para navegar en la tabla al primer,
anterior, siguiente y ultimo componente de la base de datos; en la parte inferior de la plantilla, se
encuentra una tabla en la que apareceran los componentes que se hayan decidido seleccionar,
junto con botones que permiten afiadirlos y eliminarlos de dicha tabla (también se puede hacer
“doble click” sobre el componente que se desee afiadir o eliminar de la tabla correspondiente); y
por tltimo, se muestra una barra informativa en la que aparecen las unidades en que se presenta

la informacién.

St al navegar en la base de datos, el usuario se posiciona sobre alglin componente
seleccionado, la barra de navegacion aparecera en otro color y con el nombre del componente
seguido de la leyenda “Seleccionado”. Al hacer click en “Aceptar”, la informacién contenida en
la tabla de componentes seleccionados se copiara al documento activo de trabajo. Si se selecciona
un componente de la base preestablecida, pero cuyo nombre de componente coincida con otro de
la base de usuario, aparecera un mensaje que pregunta: “Se encontré un componente de igual
nombre en la base personalizada ;Prefiere dicho componente?”, debe responderse “Si” o “No”; si

el usuario responde afirmativamente, se seleccionara el componente de la base personalizada, en

caso contrario, €l componente seleccionado sera el de la base preestablecida.

Los componentes seleccionados presentaran la identificacion “per” seguida de su numero
de identificacion si provienen de la base personalizada y los correspondientes a la base

preestablecida mostraran timicamente su niimero de identificacién correspondiente.

Las pestafias o fichas son:

Propiedades (tabla): Presentacion de la base de componentes del sistema, en forma de
tabla, semejante a una hoja de calculo de Excel. Contiene barras de desplazamiento que permiten

la navegacion horizontal y vertical a través de ella (fig. 15).
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Propiedades (individual): En ella se visualiza la totalidad de la informacién del
componente que se encuentre activo en ese momento, en forma desglosada. Esta pestafia se
incluye para consultar en una sola pantalla los datos del componente deseado, evitando lo

engorroso que puede ocasionarse al hacer uso excesivo de las barras de desplazamiento (fig. 16).

21
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Busquedas de componentes: en ella se presentan diversos criterios y opciones de
busqueda. Se debe especificar la cadena o valor a buscar, o parte de éste al hacer uso de ciertos

caracteres comodines y segun el operador que se desee utilizar.

Se puede especificar el campo de la base en que se desea buscar: Nombre, Peso molecular
(PM), Temperatura critica (Tc), Presion critica (Pc), Factor acéntrico (w), Entalpia estandar de
formacion (Hgerm), Energia libre de Gibbs estindar de formacion (Ggom); €l operador: =, <, >, <, >
y like (con el que se pueden utilizar comodines. Ej. nitr* buscara todos los componentes cuyo
nombre empiece con nitr); y la direccion de la base en que se desea buscar: arriba o abajo del
registro actual o en toda la base (si se utiliza la opcién “arriba del registro actual”, la blsqueda se
realizard omitiendo todos los componentes que se encuentren después del componente activo).
Ademas sc pueden realizar busquedas mas especificas, al afiadir hasta tres criterios adicionales,

en los que se pueden establecer campos y operadores diferentes.
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Al finalizar la captura de las cadenas o valores a buscar, los criterios y operadores, se
puede presionar el botén “Buscar ahora” para comenzar la blisqueda. La busqueda se realiza en
las bases de datos del usuario y la predeterminada del sistema al mismo tiempo. Si no se localiza
algin componente en cualquiera de estas dos bases, aparecera un mensaje describiendo esta
situacién. La base del usuario se considera como la mas importante, por lo que si se encuentra un
componente que cumpla con los criterios deseados en esta base, se mostrara la plantilla “Base
personalizada” descrita a continuacidn, en caso contrario, se presentara la plantilla “Propiedades

(tabla)”; en ambos casos.

| 33.24%_0.25143
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FIGURA 17 ““FIGURA 18

Base personalizada: en esencia presenta la misma informacion que la plantilla
“Propiedades (tabla)”, pero con la diferencia de que el usuario puede modificar a placer la

informacién contenida en la tabla mostrada, ademas de poder afiadir registros (renglones).

En las plantillas “Propiedades (tabla)”, “Propiedades (individual)” y “Base personalizada”
se presentan cuatro botones que se habilitan cuando se realizan bisquedas, con ellos, se puede
realizar una navegacion teniendo en cuenta solamente a los componentes que cumplan con el
criterio de bitsqueda establecido; esta navegacion es totalmente independiente de las otras barras

de desplazamiento que presenta la tabla.
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e FEstado de referencia

En ¢sta pantalla (fig. 19), se presentan tres opciones para establecer el estado de referencia
a utilizar en los calculos. La primera se refiere al estado estandar (298.15 K y 1 atm), es la
seleccionada por defecto y la mas cominmente utilizada. En la segunda opcion, puede definirse
por ¢l usuario, apareciendo la peticion de los datos al hacer click en el botdn aceptar (fig. 20). Por

iltimo, la tercera opcion permite que se especifiquen como referencia las energias de formacion.

D T R A, TR

i FIC_?GRA 9

e Unidades

Se utiliza por defecto el sistema métrico decimal, y se pueden establecer las siguientes
unidades de las magnitudes mostradas a continuacién (la unidad subrayada, corresponde a la

seleccionada por defecto):

Temperatura: Kelvin (K), Rankine (R), Centigrado (°C) y Farenheit (°F)

w Sistema de unidades de

IE neigia i

i -qg-Antefic:m b

FIGURA 21 FIGURA 22

Presion: atmosferas (atm), bares (bar), kilo pascales (kPa), milimetros de mercurio (mm
Hg), libras fuerza por pulgada cuadrada (psia) y kilogramos fuerza por centimetro cuadrado

(kg/em”2).
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Masa: kilogramo-mol (kgmol), gramo-mol (gmol), libra-mol (Ib), kilogramos (kg),
gramos (g) y libras (Ib).

P ry aqiqs , ry . . 3
Volumen: centimetros cuibicos o mililitros (cm3), decimetros cubicos o litros (dm”), metros

clibicos (m’) y pies cubicos (f%).
Energia: Joules (J), kilo Joules (kJ), calorias (cal) y Unidad Térmica Britanica (BTU).
Tiempo: segundos (s), minutos (min), horas (h) y dias (dias).

Se incluyen ademds opciones adicionales que permiten tener un manejo mas amplio que
las cantidades especificas, (que dependen de la cantidad de masa, lo que fue utilizado como Unica
opcibn en trabajos anteriores), como son el uso de cantidades totales y de flujo, que permiten
establecer corrientes de proceso. Dado que la unidad principal es la cantidad de materia, cuando
¢sta se especifica como un flujo o una cantidad total, cambian de la misma forma las unidades de

energia y volumen.

Una aportacion de este trabajo es que el usuario puede afiadir unidades a las ya existentes,
que se guardaran a la base de datos personalizada del usuario. Por ejemplo, si al usuario le piden
que reporte los resultados con las unidades de energia en ergios, se puede hacer click en el botdn
“Personalizar”, y aparecerd una pantalla en donde se muestra la bases de datos del usuario, se

debe hacer click en el boton “Agregar” y llenar los campos solicitados:

Magnitud, que puede ser Masa, Presion, Volumen, Energia o Tiempo.

Simbolo, se utiliza para hacer referencia a la unidad a agregar, por ejemplo, kg, erg, min.

Factor, es el N nimero de veces por el que hay que multiplicar la unidad base para
obtener la conversién. Por gjemplo, para convertir de ergios a Joules, el factor es

1(10)7. (1 erg = 1(10)"J).

Al personalizar las unidades del usuario, se tieﬁen en pantalla los botones de navegacién
“Anterior” y “Siguiente”, que permiten consultar la base de datos. Para modificar algun campo
existente, ya sea la magnitud, el simbolo y/o el factor; se debe seleccionar el registro deseado con
los botones de navegacion, realizar las modificaciones pertinentes y presionar el botén “Salvar

actual”.
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Si ya no se desea continuar utilizando una unidad definida por el usuario, solo basta
posicionarse sobre el registro deseado y hacer click en el botén “Eliminar”. Para regresar a la
pantalla de seleccion de unidades, se debe presionar el botdén “Salir”. Para agregar unidades

personalizadas en moles, se debe afiadir la palabra “mol” al final del simbolo, ej.: Tonmol.

¢ FKEcuacion de Estado

En esta plantilia se puede especificar la ecuacién de estado, la regla de mezclado y —si se
desea o requicre— especificar los pardmetros de iteraccién binaria con que se desea trabajar. Las
opciones predeterminadas de trabajo son, ecuacién de estado “Redlich-Kwong-Soave-Mathias”

y laregla de mezclado “van der Waals, 1 pardametro” (fig. 23).

- FlGURA 23

Si desea o requiere capturar los pardmetros de iteraccidén binaria, solo basta marcar el
cuadro correspondiente, y apareceran una serie de fichas que presentarén los parametros que
corresponden a la regla de mezclado seleccionada (fig. 24). Los pardmetros se muestran en una
tabla y para capturar algin valor, basta con posicionarse sobre la celda correspondiente a los
componentes deseados y capturar el valor. Debe seguir las reglas de captura de cada parametro,
que s¢ muestran en pantalla, armba de la tabla. Por gjemplo, en la fig. 25 Se muestra como la
captura del parametro alfa debe cumplir a la regla aj=a;; y a;=2;;=0 por lo que ¢l sistema copiara
todo valor capturado de la tridiagonal inferior a la superior y viceversa, ademas de que no
permitird capturar valor alguno de la diagonal principal, puesto que estos valores deben ser
iguales a cero. Si el puntero del mouse se queda estitico por un instante sobre alguna celda,

aparecera un recuadro bajo el puntero, indicando las coordenadas de la celda en cuestién.
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¢ Parimetros de Convergencia

En esta opcion, el usuario puede cambiar los parametros de convergencia, con lo que se
obtendran un cambio en el tiempo de proceso que el equipo requerird para encontrar una

solucion.

El criterio de convergencia se refiere a la

exactitud que el usuario requiere para dar por

hecho que se encontré la solucién o, si se ;
prefiere, es el maximo error gue se desea obtener ~ FIGURA 26
en el resultado. Un valor mayor proporcionara soluciones sin tanta exactitud, pero utilizara un
menor tiempo de proceso y menor numero de iteraciones; un valor menor tomara mayor tiempo,

con mas iteraciones, pero con mayor exactitud. El valor preestablecido es 0.00005.

Las iteraciones maximas es el mayor niimero de veces que se llevara a cabo el ciclo de
calculo para encontrar la solucién. El valor establecido por defecto es de 30 iteraciones, y se
piensa que es suficiente para establecer que si no se encuentra una solucidén después de éstas, la
solucion no existe, el criterio de convergencia no permite encontrar la solucion o se trata de un
sistema para el cual no responden la ecuaciones de estado, la regla de mezclado o los parametros

de iteraccion (como es el caso de electrolitos en solucién),

El nimero que especifica la frecuencia de Wegstein especifica cada cuantas iteraciones se
debe aplicar este método de aceleracion (por defecto: 3). Los limites superior ¢ inferior (-0.6 y 5
respectivamente), se¢ refieren al factor de amortiguamiento del método de Wegstein. Los valores

preestablecidos se basaron en experiencias de calculo y trabajos anteriores.
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¢ Tipo de Cilculo

En ésta plantilla se debe seleccionar el tipo de calculo que se desea realizar. Existen cinco

opciones:

Equilibrio Liquido—Vapor: esta opcion incluye el tipo de calculos mas utilizados: presion
y temperatura de burbuja y de rocio, asi como las diferentes formas de calcular problemas del

tipo flash.

Equilibrio Liquido-Liquido: presenta dos opciones: célculo de temperatura incipiente y

calculo de problemas liquido—liquido.

Propiedades de una fase: en este caso, se calculan las propiedades que presenta un fluido

y se tiene la opcion de que el usuario pueda elegir la fase: Liquido o Vapor.

Presion de burbuja

Presion de rocio :
Flash Temperatura, Fraccién vapor h
Flash Presidn, Fraccidn vapor

Flash Temperatura, Presidon
Flash Presion. Entalpia

Gept

FIGURA 28*

Cdlculo de una vaivula: opcion para calcular valvulas. No presenta opcién alguna.

Cdlculo Bomba / Compresor / Turbina: permite realizar el calculo de estos equipos. No

presentan opciones.

Los datos, condiciones de calculo, y las opciones especificas de cada problema, se

establecen en el documento activo de trabajo, como se muestra a continuacién.

68




e Documento de trabajo

Es la pantalla que aparece al iniciar el sistema, y en donde el usuario puede decidir los
parametros, opciones, cantidad de materia de cada componente, etc. para realizar un determinado
tipo de célculo, ademés de que cuando existen resultados presentes, se habilitan nuevas opciones,

para decidir como se deben presentar, guardar o imprimir la informacién.

Puede existir mas de un documento de trabajo a un mismo tiempo, mediante la opcién
Nuevo del mentl Abrir, hasta un limite que depende de las caracteristicas del equipo en que esté
instalado el sistema, tales como la memoria en disco y RAM, etc. Es necesario que exista un
documento abierto para que se pueda tener acceso a las otras plantillas y todas las opciones con

que cuenta el sistema.

s T o
17.0022491 79045 )

gz~ 0

En la parte inferior de la ventana, existe una barra de estado, dividida en tres secciones; la
primera muestra el tipo de calculo seleccionado por omision, establecido a “Temperatura de
burbuja”; en segundo lugar, se pueden mostrar diversos avisos que dependen de las condiciones

de cada calculo, como “Vapor Sobrecalentado”, etc. asi como “Modificado”, que aparece cuando
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el usuario realiza algin cambio a las condiciones de cilculo (unidades, cantidad de materia,
componentes, etc.), es decir, que los resultados presentes no corresponden ya a los parametros de
calculo; la tercera, presenta un letrero que informa sobre el estado de la informacion de cada

documento, como “Calculando...”, “Resultados presentes”.

En la parte media—inferior de la ventana de trabajo aparecen dos tablas, la primera
contiene las unidades predeterminadas del sistema y la segunda, la seleccion de componentes del
usuario, con una columna en donde se debe capturar la cantidad de materia. La mayor parte de la
pantalla cs ocupada por diversas fichas, que clasifican la informacién para que sea sencillo y

comodo al usuario el observar y modificar la informacién:

“Opciones de Célculo” es la unica ficha que aparece habilitada cuando se inicia €l sistema
y al abrirse nuevos documentos; es donde el usuario puede establecer los parametros de calculo y
seleccionar la informacion que se desea visualizar. En ésta, el usuario establecera los parametros
y opciones de calculo, que dependen del tipo de calculo seleccionado. Cuando se desea realizar el
calculo de trayectorias, se deben especificar tres de cuatro parametros: punto inicial, final,
incremento y/o numero de puntos; el cuarto se establecera automaticamente; los valores que se
pueden establecer dependeran de la magnitud o propiedad de que se trate. El botén “Calcular” se
debe presionar para verificar que los datos sean validos (proceso de validacion) y realizar el
calculo. Con resultados presentes, se puede escoger que informacion se mostrara en el arbol que
contiene todas las magnitudes y propiedades calculadas, al hacer doble click sobre ellas; la
simbologia empleada para saber que propiedad esta seleccionada para ser visualizada, es la
siguiente:

v"  El elemento se encuentra seleccionado
QO El elemento no esta seleccionado
@ La ramificacion se encuentra seleccionada parcialmente

Si se trata de una ramificacion, el arbol se expande y contrae al hacer un click sobre el
simbolo +, — respectivamente; al hacer doble click en una magnitud ramificada, se invertira la
seleccion de ésta, por ejemplo, si en la figura 30 sc hiciera doble click sobre la ramificacién
“Entropias”, se seleccionarian las propiedades “Total”, “Liquido” y “Vapor” y su apariencia seria
semejante a la mostrada para la ramificacién de “Volimenes”; por otra parte, si se hiciera doble
click en la ramificacion “Entalpias”, se seleccionarian “Liquido” y “Vapor”, deseleccionandose

“Total™.
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La

siempre se

ficha “Resultados (Tabla)” presenta la informacion en forma tabular. Por omision,

presentan cinco columnas, que por lo general son: variable dependiente, variable

independiente, la relaciéon V/F, la entalpia total y el numero de iteraciones.

~ Dogumentul

r o Temporstus

!,-( Fraccidn vapar

- No hsaciones

- W Emaipias

GO Entropfas

- O Energlas ves de Gibbs

Enkiop!

_'___‘|_.33'_iﬂ,_‘i 7, L1
;;:h_a_ss‘azjru.sm_mws.

“FIGURA 30

FIGURA 31

“Resultados (Reporte)” presenta la totalidad de los resultados de calculos puntuales, con

un formato similar al de versiones anteriores a esta. Si se trata de trayectorias, los resultados se

despliegan

en forma tabular. Existen diversas opciones en esta ficha para modificar el formato de

los resultados:

Tipo de resultados a desplegar: es una lista desplegable precedida por la literal de la
variable independiente. Si se calculé una trayectoria, se desplegaran todos los puntos
de la variable independiente y la palabra “Trayectoria” que es el elemento
seleccionado por omisién y, si el usuario selecciona algiin otro elemento de la lista, se
generara el reporte para ese calculo puntual en particular,

Color, Tipo Tamafio de letra: para utilizar estas opciones, es necesario seleccionar el
texto deseado y hacer uso de estas opciones. Los colores que se pueden utilizar son
negro, rojo, azul y verde. Los tipos de letra que se pueden emplear, son los mismos
que utiliza Windows y dependera de cada equipo. El tamaiio de letra oscila entre los
valores 8 y 40.

Guardar: el archivo se puede guardar con el nombre y en el lugar especificado por el

usuario en un cuadro de didlogo de Windows, con formato RTF (texto enriquecido).
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¢ Imprimir: se abre el cuadro de didlogo de configuraciéon de la impresora, donde el
usuario especificara como desea la impresion.
¢ Con las opciones “Cortar” y “Pegar”, se puede tener comunicacion con otros paquetes,

incluyendo la insercidn de texto e imagenes en el reporte.

En este trabajo no se ha pretendido nunca el generar un reporte de una manera profesional
(como podria hacerse en procesadores de texto, disefiadores de diapositivas, etc.), pero si el
poseer las herramientas minimas para manipular la informacidn, acorde a una primera necesidad

del usuario. Se debe tener cuidado con la alineacién del texto, ya que dependiendo de la fuente

“ "%

€s menos ancho que ‘W’

empleada, cada letra puede presentar diferentes anchos, es decir,

;Iash Precion, Entropia

-quase para Wlndlows
¥apor Sobrecalentado

cuacién de estade:  Redlich-kwong-soave-mathias
i[regla de mezglado: van der waals, 2 pardmetros
Jestado de referencia: T = 298,15 K P =1 atm

quases pqlq Wmdows Hash Presmn Eutropn
Ecuacion de estado:  RedlichKwong-Soave-Mathins

Hunidades:

| Temparatura DK
Presitn @ oatm
Masa 1 gmol
volumen I oamA3
Entalpia H
Entropiz HEe Yy
Energia Gibbs 1 1
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IGURA 32' . | FIGURA 33
o Inicializacion

S1 el usuario desea establecer sus propios valores de inicializacién, y no utilizar el método
empleado y proporcionado por el sistema, lo puede hacer al marcar el cuadro con el texto
“Inicializacién automatica” en la ficha “Opciones de calculo” del documento activo de trabajo, y
aparecera un cuadro (figs. 34 y 35) en el que se deben capturar los valores de micializacion del

usuario. Hay algunos tipos de célculo que no cuentan con esta opcién.
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FIGURA 34

FIGURA 35
* Equilibrio (DLL)

El codigo fuente utilizado para generar la DLL, se encuentra en formato de Fortran 77, ya
que se tomaron como base la programacion de las rutinas de célculo de propiedades de trabajos

anteriores, para manejar un estandar de programacion.

Los parametros que recibe la DLL desde Visual Basic presentan diversos problemas en:
gjecucion anormal en el paso de matrices y arreglos; no acepta matrices ni arreglos dinamicos; no
devuelve los parametros correctamente (regresa basura). Dichos problemas se resolvieron al
utilizar unas cuantas variables en el paso de parametros, siendo de tipo real y entero; las
propiedades, composiciones, etc. de los componentes, las opciones de caleulo, factores de

conversion de unidades, etc. se pasan a la DLL mediante un archivo temporal de intercambio.

La DLL puede ser llamada desde cualquier programa que pueda hacerlo y que respete los
tipos de variables, el orden y el formato que se describen a continuacion. Esto es muy importante,
ya que se puede generar otra interfaz, que calcule otro tipo de situaciones especificas y/o

particulares con las rutinas de calculo existentes en la DLL.

Los datos que se pasan de Visual Basic a Fortran se encuentran en una sola columna, es
decir, que a cada dato le sigue un “ENTER”. Los datos que se pasan de Fortran a Visual Basic se
encuentran en forma de tabla: los datos se separan por un determinado niimero de espacios, y
cada renglén (o registro) se termina con una * A”. Esto se debe a que el formato respectivo es
mas sencillo de procesar en el lenguaje que recibe la informacién. Por simplicidad y para evitar
confusiones, los tipos de datos mostrados a continuacion, corresponden a los utilizados en Visual

Basic.
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Los parametros que Visual Basic pasa directamente a Fortran son:

TABLA 10

Numero de pardmetro

Tipo

Descripcion

1

Integer

Numero de componentes: 1 a 20

2

Integer

Ecuacion a utilizar: 1 =RKSM, 2 =PRSV

3

Integer

Regla de mezclado: 2 = van der Waals clasica de un parametro
3 = van der Waals clasica de dos parametros
4 = Panagiotopoulos—Reid
5 = Sandoval-Wilczek—Vera—Vera
6 = Mathias—Klotz—Praunitz
7 = Huron—Vidal (Wilson}
8 = Huron-Vidal (NRTL)
9 = Wong—Sandler (Wilson)
10 = Wong—Sandler (NRTL)

Double

Valor de la variable independiente

Double

Valor inicial de la variable dependiente

Double

Valor final de la variable dependiente

Double

Tamafio de paso

(el N L W RO P

Integer

Nuamero miximo de iteraciones

o

Integer

Frecuencia del Wegstein

10

Double

Limite inferior del Wegstein

11

Double

Limite superior del Wegstein

12

Double

Criterio de convergencia

13

Double

Temperatura de referencia

14

Double

Presion de referencia

15

Integer

Tipo de cdlculo: 1 =Liq.-Vap. Thurb
2 =Liq.-Vap. Trocio
3 =Liq.-Vap. Pburb
4 = Lig.-Vap. Procio
5=Flash T V/F, isotérmico
51 = Flash T V/F, Vaporizacién constante
6 =Flash P V/F, Vaporizacidn constante
61 = Flash P V/F, Isobérico
7=Flash T P, isotérmico
71 =Flash T P, isobdrico
8 =Flash P H, ciclo interno T, isobérico
81 = Flash P H, ciclo interno T, Isoentalpico
9 = Flash P H, ciclo interno es V/F, isobdarico
91 = Flash P H, ciclo interno es V/F, isoentilpico
10 = Flash P §, ciclo interno es T, isobarico
101 =Flash P §, ciclo interno es T, isoentropico
11 =Flash P §, ciclo interno es V/F, isobarico
111 = Flash P §, ciclo interno es V/F, isoentropico
12 =Flash T §, ciclo interno es P, isotérmico
121 = Flash T S, ciclo interno es P, isoentrépico
13 =Flash T §, ciclo interno es V/F, isotérmico
131 =Flash T S, ciclo interno es V/F, isoentrépico
14 = Temperatura incipiente de liquido
15 =Flash Lig.—Liq. Isotérmico
151 = Flash Lig.~Liq. [sobérico
20 = Propiedades de la fase liquida
21 = Propiedades de la fase vapor

16

Integer

Inizializacion automatica: 0 = No, 1 = Si
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Los archivos de intercambio de Visual Basic a Fortran, son:

Datos de iteraccion binaria para el uso de la regla de mezclado (PAR.TXT): tres matrices de
datos, de dimensiones (nc, nc): KO, KP, y KQ. Inicializacién (INIC.TXT) con un{os) vector(es) de
composicion Y(nc) y/o X{nc). Archivo que contiene los factores de conversion y los datos sobre
los componentes (DATOS.TXT):

TaBLa 11
Tipo Descripcidn
Double Flujo total
Double Factor de conversién para la Temperatura
Double Factor de conversion para la Presion
Double Factor de conversién Masa para el Volumen
Double Factor de conversién Masa para la Energia
Double Factor de conversion para el Volumen
Double Factor de conversion para la Energia
Double Factor de conversion para el Flujo (energia) = 1 si es especifico.
Double Factor de conversion para el Flujo (volumen) = 1 si es especifico.
Datos de los componentes (enun ciclodei=1, 2, ..., nc)
Double Temperatura critica (i)
Double Presién critica (i)
Double Composicion (1)
Double Peso Molecular (i)
Double Entalpia de referencia (i)
Double Energia libre de Gibbs de referencia (i)
Double Factor acéntrico (i)
Double Valor del parametro polar de Mathias (i)
Double Constante A del calor especifico (i)
Double Constante B del calor especifico (i)
Double Constante C del calor especifico (i)
Double Constante D del calor especifico (i)
Double Constante E del calor especifico (i)
Double Constante F del calor especifico (i)

Los archivos con los resultados de calculo (RESULT.TXT Y COMP.TXT) son:

TABLA 12 {RESULT.TXT)

Tipo Descripcion

Double Variable dependiente A

Double Variable dependiente C

Double Entalpia total

Double Entropia total

Double Energia libre de Gibbs total
Double Volumen total

Double Factor de compresion total

Double Entalpia del liquido

Double Entropia del liquido

Double Energia libre de Gibbs del liquido

Double Volumen del liquido

Double Factor de compresion del liquido

Double Entalpia de! vapor o liquido 2

Double Entropia del vapor o liguido 2

Double Energia libre de Gibbs del vapor o liquido 2

Double Volumen del vapor o liquido 2

Double Factor de compresidn del vapor o liquido 2

Integer{5) | Nuumero de iteraciones

String(2) ' A’ para delimitar el final de cada registro (renglon) de datos
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Cantidad de materia, coeficientes de fugacidad y constante de equilibrioi=1, 2, ..., nc

TABLA 13 (COMP.TXT)

Tipo Descripcién

Double Cantidad de materia del vapor (i) o liquido 2 (i)

Double Coeficiente de fugacidad del vapor (i) o liquido 2 (i)

Double Cantidad de materia del liquido (i)

Double Coeficiente de fugacidad del liguido (i)

Double Constante de equilibrio

String(2)  |' A’ para delimitar el final de cada registro (renglén) de datos

Es posible que aparezcan los siguientes archivos si es que se utilizé la extrapolacion
EXTRALIQ.TXT: con el texto “Se utilizé extrapolacion para el liquido”

EXTRAVAP.TXT: con el texto “Se utilizé extrapolacion para el vapor”

s Acercade

Al arrancar el sistema, aparece una pequefia pantalla como introduccioén al sistema, asi
como de su realizacién y se mantiene durante el tiempo en que el sistema lee los tipos de letra y
se carga el sistema segun las caracteristicas del equipo; con la opcidn “Acerca de...” en el meni
“Ayuda”, se puede tener acceso a los créditos de la realizacion del sistema asi como a la

informacidn general del sistema.

s Ayuda en linea

Esta realizada en lenguaje HTML, por razones que se detallan en el Apéndice B y tiene
por objetivo el brindar una referencia rapida sobre cémo utilizar el sistema de forma correcta y

asi obtener los mejores resultados con un el minimo de esfuerzo.

Dada la influencia y extensién que tiene Internect en nuestros dias, que el sistema
presentado solo puede ser ejecutado en plataformas de 32 bits (Windows 9x, NT 4.0, 2000, Me),
el equipo es practicamente seguro que cuente minimo con algin paquete que pueda interpretar los

codigos HTML y desplegarlos, como €l Explorador de Windows, Netscape Navigator, etc.

La ayuda en linea se compone principalmente de este capitulo 3, aunque también incluye

cierta informacion de otros capitulos y apéndices que pueden servir de referencia al usuario.
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Procedimiento para llevar a cabo un calculo

1. Elegir por lo menos un componente en la opcion “Seleccionar compuestos” del ment
“Sistema” ‘

2. Proporcionar la cantidad de materia de cada compuesto en la tabla de componentes
que se encuentra en la parte inferior del documento activo.

3. En caso necesario, ajustar las unidades, parametros y opciones de calculo deseadas
desde el menu “Sistema” (descritas antcriormente)

4. Venficar las opciones que aparecen en el documento (célculo puntual o trayectoria,

inicializacién automatica, etc.), y proporcionar los datos que se piden

5. Hacer un “click” en el botén Calcular.

77




Capitulo 4 Aplicaciones

Cualquier sistema de computo es imitil si no responde a una necesidad o a la resolucién de
un problema. Una de las principales razones del sistema que se presenta junto con este trabajo, es
el apoyar la educacion que, a mi particular punto de vista, es favorecida enormemente si los
conocimientos se¢ adquieren a través de ejemplos y problemas que involucren situaciones reales,
tangibles y no meramente abstractas en los que uno puede ni siquiera saber que esta haciendo,

ademas de perder el objetivo que se estaba persiguiendo desde el principio.

Por otra parte, es comin que en el campo profesional exista una falta de informacién
sobre las propiedades de las sustancias y sus interrelaciones, ademas de que se deben realizar
calculos que pueden llegar a ser muy complicados pero, sobretodo, bastante laboriosos y en los
que el mas pequefio descuido puede producir un gran error. Por lo anterior, este sistema esta
disefiado para resolver problemas de equilibrio de fases, con el enfoque de ingenieria, es decir,

que el fin es la aplicacién de los conceptos en la solucién de problemas.

Un simulador de procesos es un sistema comercial robusto, que ofrece muy diversas
caracteristicas, pero que por lo mismo requiere para su operacién de capacidades de cémputo y
monetarias que estén al alcance de una algunas de empresas y escuelas de educacion superior.
Por otro lado, al ser sistemas de uso especifico, requierén que la persona responsable de su
manejo tenga un conocimiento avanzado sobre el sistema, sus procedimientos, ademas de que
debe ser capaz de interpretar con precisién cada dato, valor, opcidn y secuencia que el sistema

presente.

Este sistema no es ni pretende ser un simulador —aunque propone una manera de calcular
diversos equipos y condiciones de proceso de manera secuencial- pero si el proporcionarle al
usuario un sistema de bajos requerimientos y accesible a toda persona que pueda contar con una

PC con Windows 9x (ver requerimientos del sistema en el Apéndice).

En los ejemplos siguientes, se espera mostrar las diferentes bondades que ofrece este

sistema, asi como su versatilidad.
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EST4 TESIS NOs§

Caso de analisis | DE LA BIBI‘IOTECA

Consiste en conocer las propiedades de las corrientes de un proceso de la Planta
criogénica, ademas de realizar un analisis de lo que pasa en cada etapa del proceso, cuya
finalidad es la de obtener a la salida metano con un alto grado de pureza, respecto a la
alimentacién de una corriente de gas natural consistente principalmente de metano, seguido de

etano y en menor proporcidn de propano, n—butano y n—pentano.

Las condiciones de las corrientes y el diagrama del proceso son los siguientes:

TARLA 14: CONDICIONES DE LAS CORRIENTES

Corriente | T(K) | P (bar) | Fase
1 340 | 75.2 Gas
2 58.6 Gas
3 290 | 579
4 261.7| 574
5 250 | 568
6 236.1| 563
7 221.1| 557
8 211.1[ 55.2
9 211.1| 552 | Vapor
10 28.6
11 211.1| 55.2 |Liquido
12 29.7
13 29.7 | Vapor
14 29.7 | Liquido
i5 29.0

No. | Clave equipo
1 GC201
2 EA203
3 EA204
4 EA205
5 EA206
? 6 EA207
7 EA208
8 FA205
10 FA206
13 GC202
14 DA201
15 GA201/R
16 DA202

Figura 36. DIAGRAMA DE PROCESO Y CLAVES DEL EQUIPO
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TABLA 15: ALIMENTACION DEL PROCESQ (CORRIENTE 1)

Componente | Flyjo (kgmol/h) | Composicion (z;)
CH, 7620 0.8649
C;Hg 687 0.0780
C;H, 300 0.0341
nCsHyo 158 0.0179
IIC5H12 45 0.0051
Total 8810 1.0

a) Anilisis del proceso:

Un problema como €l que se plantea en este momento, s¢ debe comenzar con un analisis
de los datos (tablas 14 y 15) y de las incdgnitas. Se debe recordar que un problema bien
planteado, esta resuelto en gran medida. En primer lugar, se debe observar el diagrama, que 36
presenta un reto muy laborioso para resolverlo manualmente, ademas de que se desea utilizar un

método rigorista para obtener los resultados.

La inspeccion detallada del proceso revela que las corrientes que retornan y afectan a
otras anteriores (recirculaciones), solo lo hacen desde el punto de vista energético. Por lo anterior,
podemos decir que se trata de un proceso lineal en cuanto al flujo, ya que la alimentacidn se
dinge y divide siempre hacia una de las corrientes de salida del proceso a través de los equipos.
Las recirculaciones de flujo que presenta el proceso, se mangjan para que funcionen las torres de
separacion, mas no afectan ninguna corriente anterior a ellas, ademas de que consideran como

parte de estos equipo.

Existe cierta integracién térmica en el proceso debida al flujo en los intercambiadores de
calor, por lo que se requeriria para su célculo de un método secuencial para encontrar sus
condiciones de operacion, pero la informacién que suministra el proceso elimina la necesidad de

hacerlo, como se discute mas adelante y en el capitulo 2.

Se puede construir una matriz de incidencia (tabla 16) para mostrar en una tabla las
relaciones que existen entre los equipos y las corrientes, al escribir ¢l nimero de equipo del lado
izquierdo de la tabla para representar los renglones o filas, y en la parte superior el nimero de
corriente para las columnas. Esta matriz se construye al identificar cada corriente (columna) con
un 1 para las cormrientes que entran a un equipo (filas) y con un —1 para representar las corrientes

que salen de estos.
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Por ejemplo, la turbina GC201 (equipo 1) presenta una entrada (“1” en las coordenadas 1,
1) y una salida (“~1” en las coordenadas 1, 2). Para efectos de la construccién de la matriz, el
equipo 9 es la vélvula, adem4s de que se toma como equipo 11 la unién de las corrientes 13 y 16,

y equipo 12 la unién de las 19 y 22.

La tabla 16 muestra como de los equipos 1 a 8 hay un comportamiento lineal del avance
de la corriente de alimentacion, mismo que se mantiene si se observa que el niumero de la
corriente de entrada es precedida inmediatamente del nimero de la corriente de salida para todos
los equipos del proceso (se resalta en la tabla con \ \); esta tabla se complementa con el diagrama
del proceso, por lo que deben analizarse en conjunto. Los intercambiadores de calor tienen dos
entradas y dos salidas, y aunque hay un intercambio energético entre ellas, no presentan ninguna
posibilidad de mezclar las corrientes; ademas de que reflejan la misma tendencia en la tabla de
que la segunda corriente de alimentacion es inmediatamente precedida de la segunda corriente de
salida (/ /).

TABLA 16. MATRIZ DE INCIDENCIA

Corrientes
1 2 3 4 5 6 7 8B 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25

1] 1]

Equipcs

E;coooﬂcnuu.hmw_.
'
L
—
1
—

16 111 -4

En el capitulo 2 se discute el planteamiento tedrico de resolucion de los problemas de
equilibrio liquido—vapor y liquido-liquido, mismo que en este momento podemos retomar para

conocer la mejor manera de comenzar a resolver el problema.

Podemos conocer las condiciones de una corriente, mediante la resolucion de un problema
flash liquido—vapor y como se¢ establecid en el Capitulo 2 que las variables que se deben
especificar para resolver este tipo de problemas, son las composiciones (o flujos) de la

alimentacion, mas dos propiedades de dicha corriente, esto es T, P; T, V/F; P, H; P, S; etc.
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Se debe recordar que el sentido natural de los procesos es hacia el equilibrio, por lo que al
someter una sustancia a una separacion flash, esta tendera a modificar sus propiedades de acuerdo
a las condiciones, para alcanzar un equilibrio, por lo que al aplicar un calculo flash liquido—vapor
a una corriente, se puede conocer ¢l nimero de fases presentes, asi como sus proporciones,

composiciones y demas propiedades, considerando que dicha corriente presenta un equilibrio.

En el caso del problema planteado, las cormrientes 1 a 8 presentan los mismos flujos
individuales y composicion de la tabla 14, debido a que no existe ningiin equipo o accesorio que
las modifique; para las corrientes que cuentan con ambos datos de T y P, debemos encontrar sus

condiciones, con un calculo flash P-T, con la sencillez que ofrece el sistema.

Para €l caso de las turbinas y la bomba, se desarrollaron rutinas para resolver estos
equipos, ya que €stas requieren precisamente los datos que el problema proporciona. Para las
turbinas: flujos (o composiciones) de la alimentacion, la temperatura y presién de entrada al
equipo, la presion de salida y, la eficiencia del equipo o la temperatura de salida (ver capitulo 2).
En el caso de la valvula, basta especificar los flujos (o composiciones) de la alimentacién, la

temperatura y presion de entrada, ademas de la presién de salida (ver capitulo 2).

Las torres DA201 y DA202 no se resolveran, ya que su resolucién escapa a los objetivos
planteados para este trabajo. Aunque en cada plato de una torre de destilacion se llega a un estado
de equilibrio que involucra un problema flash individual, se deben conocer un gran numero de
variables que afectan a la torre en su conjunto, como el tipo de torre, los platos de alimentacién,
el nimero y tipo de platos, la altura de las torres, el grado de recirculacién de los recalentadores,
el condensador parcial de la torre DA202, etc. Al desconocerse la situacidn de las torres, también
se desconocen las corrientes subsiguientes (16 a 25) y lo necesario para calcular la bomba

GA201/R.

Por lo que cabe al procedimiento de célculo y basindose en la informacién anterior,
optamos por la resolucién secuencial del proceso, iniciando por la turbina GC201, hasta llegar a
las corrientes 10, 13 y 15. En cuanto a la entrada de datos y operacion del sistema, en esta seccion
solo se mencionaran los pasos basicos y minimos, pensando en que para este punto, el usuario ya
tiene una ligera idea de como utilizarlo, ademas de que cuenta con el sistema y la descripcion del

capitulo antenor,
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b) Procedimiento de calculo utilizando el sistema:

El primer paso, es discutir y establecer la manera en la que se capturen los datos y se
reporten los resultados en el sistema; los procesos en nuestro pais cueatan con tecnologias de
diversas regiones del mundo, y es comiin tener una mezcla de diversos sistemas de unidades, asi,
mas conveniente es realizar una homogenizacion de las unidades que se obtienen del proceso
para contar con informacién clara y congruente, tanto en los datos, como en los reportes de
resultados. Asi, se establecera el sistema de unidades con la opcién UNIDADES del meni SISTEMA

de acuerdo al problema (como se muestra en la figura 37).

El segundo paso es establecer la ecuacion de estado, los parametros de calculo y el estado
de referencia que se utilizaran para el calculo de propiedades termodindmicas. La ecuacién de
estado recomendada es Peng—Robinson-Stryjek—Vera, con los parametros de interaccién binaria
de la regla de mezclado van der Waals, 1 parametro. Se utilizarin los parametros de calculo

predefinidos del sistema y el estado referencia seran T =298.15K y P = latm:

i

-
para obtener en el documento activo: T

Establecer: [

Utilizando la opcidon ECUACION DE

ESTADO del ment SISTEMA, elegir la ecuacién de

estado Peng—Robinson-Stryjek—Vera; la regla de

mezclado van der Waals de 1 parametro debe

estar seleccionada y se debe activar el recuadro
UTILIZAR PARAMETROS DE INTERACCION, con lo

que aparecera la lenglicta donde se deben

capturar los parametros (figura 38).

FIGURA 38
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La regla de mezclado establece que kj = k;i, ki = kjj = 0, donde k es el pardmetro de
interaccién binaria. Solo se puede capturar la tridiagonal superior aunque para efectos del
sistema, éste despliega la otra tridiagonal. Debe notarse también que la diagonal principal no se

puede modificar, y sus valores estin igualados a cero. Los parametros utilizados son:

TABLA 16
Metano | Etano | Propano | n-Butano [ n-Pentano
Metano 0] -0.0026 0.014 0.0133 0.023
Etano 0; 0.0011 0.0096 0.0078
Propano 0 0.0033 0.0267
n-Butano 0 0.0174
n-Pentano 0

Venficar los valores de las opciones ESTADO DE REFERENCIA y los PARAMETROS DE

CONVERGENCIA del menu SISTEMA.

Como tercer y ultimo paso se deben establecer los componentes con los que se trabajara,
empleando la opcién SELECCIONAR COMPONENTES del menu SISTEMA. Después se deben capturar
los flujos de alimentacién de cada componente en la columna Cantidad Sust. de la tabla de

componentes del documento activo (ubicado en la parte inferior del documento ~figura 39-):

H{ Cantidad Siish| Noni S tst] Nombre i P o[ Tes P I
7620 2| Metano 16{ 190.555| 45, 3431
687 3] Etano 30| 305.43] 48.1595] 0.09781|;
300 4} Propano 44| 369.82| 41.9396] 0.15416
158 6{ N-Butano 58| 425.16] 37.4701] 0.20096 82,
IROUIUUUIUUORORT ..t BT = | . Pgnlanr; ol b AR ZL 3R 24361 | 20143
';_»i*‘_. SC&O:%W“‘J !ﬁ‘.l,ﬁwa?i B q&t.w\ m»;{g;q& . om(u p‘q“;t,tmm :'; W [l§:¢

FIGURA 39. TABLA DE LA CANTIDAD DE SUSTANCIA Y PROPIEDADES DE LOS COMPONENTES SELECCIONADOS.

Por el lado del proceso, se puede observar en la tabla 14 que las corrientes que carecen de
datos de temperatura, son las salidas de algin equipo (turbinas GC201 y GC202, los separadores
flash FA205 y FA206, la vilvula 9 y el intercambiador de calor EA208). Para el calculo de las
turbinas, los separadores flash y la valvula, se cuenta con rutinas especialmente disefiadas para
este fin y con los datos que suministra el problema. Para el intercambiador de calor EA208, se
debe pensar en una solucidon que requiere de un balance de energia. Los detalles de cada calculo,

se comentaran mas adelante, en la secuencia de calculo.

Para encontrar las condiciones de las corrientes 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9 y 11, basta realizar un
calculo flash T-P, dado que éstas son las variables proporcionadas como datos. El calculo del

flash permite conocer el nimero de fases, proporcidn, composicion y propiedades de las mismas.
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Para tener una mejor comprensién y llevar un seguimiento de lo que le ocurre a la
corriente conforme avanza en el proceso, es conveniente —y ademas ilustrativo— utilizar un
método grafico que nos ubique rapidamente. Esto se logra al generar las curvas Presion—
Temperatura (P-T) y Presion—Entalpia (P-H), para lo que se pueden utilizar las rutinas de
Temperatura y Presion de burbuja y de rocio, en la modalidad de generacién de Trayectorias
(dado que las rutinas reportan también la entalpia total, es valido para ambas curvas). Es muy
importante recalcar que estas curvas solo son validas a una composicién constante, por lo que
solo podran guiamos desde la entrada del proceso (comriente 1), hasta la entrada del tanque
FA205 (corriente 8), que se separa en dos fases —liquida y vapor— con un cambio en la
composicion. Es muy interesante ver como varian las propiedades de la mezcla a medida que

avanza por los equipos, tanto en el nivel energético, como en las fases y proporciones.

Los pasos que se siguieron para llevar a cabo la construccion de los diagramas P-T y P-H
a través del sistema, comenzando por la curva de burbuja (aunque los calculos descritos solo
involucran a la temperatura y la presién como parimetros, reportan la entalpia total, la del liquido
y la del vapor, por lo que este método puede generar los dos diagramas), se resumen a

continuacion:

1. Primero se debe pensar un poco en los puntos iniciales de calculo, y que existen limites
minimos de temperatura y presion que, en escalas absolutas se trata del cero. Pero
también se debe pensar en términos reales, basados principalmente en una naturaleza
estimada de la mezcla, es decir, basandose en informacién previa, como puede ser un
promedio de los puntos de ebullicién de los componentes de la mezcla de que trate. Pero
la presion es una variable mas manejable que la temperatura, en el sentido de que se
pueden mangjar presiones al alto vacio con facilidad, respecto a trabajar en condiciones
criogénicas.

2. Por lo anterior, se sugiere iniciar el diagrama con un calculo de temperatura de burbuja,
debido a que se obtendria la parte del diagrama en que se representan las condiciones
minimas de presion y temperatura a las que se comienza a presentar una regién liquido—
vapor. La menor presién que se maneja en este proceso es de 28.6bar, pero para efectos de

construir un diagrama mas completo, podemos utilizar como presién inicial 0.5bar.

85




3. A partir del conocimiento de la temperatura de burbuja, se puede comenzar el célculo de
una trayectoria de presion de burbuja, observando que las variaciones establecidas de
temperatura sean que los de la presi6n y, cuando asi suceda, se debe utilizar otro tipo de
calculo (siguiente punto) para controlar la variable que presente mayores variaciones.

4. Trayectoria de calculo de temperatura de burbuja (correspondiente al punto en que la
presion presentaba cambios importantes) hasta obtener variaciones de temperatura mas
significativos. El ciclo de calculo de los puntos de burbuja termina hasta llegar a un punto
en las cercanias del punto critico cn que el sistema requiere de un niimero de iteraciones

cada vez mas elevado.

Construccién de la curva de rocio:
5. El método es idéntico al descrito para la curva de burbuja, excepto que se utilizaran las
rutinas de célculo de trayectoria de temperatura y presioén de rocio, hasta llegar a las

proximidades del punto critico.

Los diagramas generados, se muestran en las figuras 38 y 39, después de los calculos de

las corrientes 1 a 8, para incluir en ellas las condiciones de estas corrientes.

¢} Calculos:

El primer equipo del proceso es una turbina, y se debe recordar que se emplean con el
proposito de obtener energia a partir de la corriente. Dado que el fin del proceso es
obtener un alto grado de pureza del metano, y que todos los componentes son gases a
condiciones ambientales, se debe disminuir gradualmente la temperatura y la presién de la
corriente de alimentacién (340K y 75.2bar), hasta que se obtengan dos fases que permitan
la separacién, que es el fin de la turbina y el tren de intercambiadores de calor que la
siguen; debe notarse que el EA204 y el EA206 emplean refrigerante como medio de

enfriamiento.

Los célculos y resultados emitidos por el sistema se resumen a continuacion, haciendo uso

de una combinacién de los reportes que presenta el sistema.
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GC 201 (Turbina 1)

Unidades: TenK, Pen bar, Vencm?/h, Hen J/h, Sen J/h- K, Trabajo en J/h

Datos del equipo:

Presi6n inicial :75.2
Temperatura inicial ;340
Presion final : b8.6
Eficiencia adiabatica : 0.8

Temp. Ambiente . 298

Los resultados son:

Trabajo reversible (Wrev: Diferencia de entalpias a la entrada y salida) :-5.283E+09
Trabajo real (Trabajo reversible * eficiencia) :-4.226E+09
Trabajo perdido (Temperatura ambiente * Entropia generada) : 9.795E+08
Entropia generada (entropia real de salida menos la entropia de la entrada) 1 3.287E+06

El reporte resumido en forma de tabla que presenta el sisterna es el siguiente:

** Primer Flash: *** (condiciones de la corriente 1)

T P V/F H Tot Iteraciones V Tot
3400 75.20, 1 9.96E+08 4 2.95E+06|

*** Segundo Flash: =%

P T V/F H Tot Iteraciones V Tot
58.6) 320.18 1 -4 29E+09 5 3.54E+06

** Tercer Flash: *** (condiciones de la corriente 2)

P T V/F H Tot Ilteraciones V Tot
58.6 322,73 1 -3.23E+0 4 3.59E+0

HTot
-4.29E+09

Iteraciones

5

H Tot
-3.23E+09

Iteraciones

FIGURA 40. APARIENCIA DEL REPORTE EN FORMA DE TABLA PARA LA TURBINA GC201

A partir de los resultados, puede observarse que la temperatura y la presion descendieron
en 17.3K y 16.6bar, respectivamente y que se tiene un vapor sobrecalentado (/¢ = 1). Si bien el
cambio de temperatura no es muy significativo, si lo es el cambio en la presion, por lo que el

volumen de la corriente se incrementd. En esta etapa se calculan las propiedades de las corrientes
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1 y 2 (resultados del primer y tercer flash, respectivamente). El trabajo real es la cantidad de
energia que generd la turbina y que puede utilizarse para otro proceso o equipo, que €s un
gjemplo claro de cogeneracién de energia. Debido a que no existe ningiin cambio de fase, las

composiciones se mantienen sin cambio hasta el momento.

Para las corrientes siguientes, hasta el intercambiador EA208, sc debe recordar que los
flujos no cambian, y se deben calcular sus propiedades a partir de un flash T, P en su modalidad

de calculo puntual, como se muestra a continuacion de manera resumida:

Condiciones corriente 3:

Flash Temperatura, Presién Vapor Sobrecalentado.
Unidades: TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h K

Datos:
Temperatura : 290
Presién :57.9
T P V/F H Tot Iteraciocnes
290 579 1 -1.70E+10 4

Composiciones mol: Sin cambio respecto a la alimentacién (todo es vapor: V/F = 1)

Corriente 4:

Flash Temperatura, Presién
Unidades: TenkK, Penbar,Hen J/h, SenJ/h K

Datos:
Temperatura :261.7
Presién . 57.4
T P V/F H Tot lteraciones
261.7 57.4 0.98 -3.17E+10 10

Composiciones motl:

x(metano) | x(etano) | x{propano} | x(n-butano} | x(n-pentano) | y(metano) | y(etano) | y(propano) | y{n-butano} | y(n-pentano)
0.36 0.143 0.167 0.216 0.114 0.875 0077 0.031 0.014 0.003]

Corriente 5:

Flash Temperatura, Presidn
Unidades: Ten K, Penbar, Hen J/h, Sen J/h K

Datos:
Temperatura : 250
Presidn :56.8
T P V/F H Tot Iteraciones
250 56.8 0.95 -3.94E+10 11
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Composiciones maol:

x(metano) | x(etano) | x(propano) | x(n-butano) [x(n-pentano)] y(metaneg) T y(etano) | y(propano) y(n-hutano) ly{n-pentano)
0.409[ 0.162 0.175 0.181 0.073 0.8900 0.073 0.026 0.009 0.001
Corriente 6:
Flash Temperatura, Presion
Unidades: TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h- K
Datos:
Temperatura :236.1
Presién :56.3
T P V/F H Tot Iteraciones
236.1 56.3 0.89 -4.95E+10 13
Composiciones mol:
X{metano) | x{etano) | X(propane) | x{n-butano) | x(n-pentano) | y(metano) | y(etano}| y(propane} [y(n-butano)| y(n-pentano)
0.492| 0.178 0.160)] 0.127 0.043 0910 0.06 0.019 0.005 0.001
Corriente 7:
Flash Temperatura, Presién
Unidades: Ten K, Penbar, Hen J/h, Sen J/h K
Datos:
Temperatura : 221.1
Presidn :55.7
T P V/F H Tot Iteraciones
221.1 55.7 0.77 -6.29E+10 17
Composiciones mol:
x{metano) | x(etano) | x(propano) | x(n-butano) | x(n-pentano) | yv(metano) | y(etano) | v(propano) | y(n-butane) | y(n-pentano)
0.6301 0.167 0.111 0.071 0.022 0.934 0.052 0.011 0.002 2.8E-04,
Corriente 8:
Flash Temperatura, Presitn
Unidades: Ten K, Fenbar,Hen J/h, Sen J/h- K
Datos:
Temperatura :211.1
Presion :bb.2
T P V/F H Tot lteraciones
211.1 55.2 0.52 -7.67E+10 23
Composiciones maol:
x(metano) | x(etano) | x(propano) j x(n-butano) | x(n-pentano) | y{metano) | y{etano) | y(propano) | y(n-butanc) | y(n-pentana)
0.772]  0.120 0.062 0.035 0.010 0.952] 0.039 7.7E-03 1.7E-03 2.1E.0
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Hasta este punto, ia corriente ha disminuido la temperatura hasta 221.1K y la presién
hasta 55.7bar, lo que significa en términos energéticos un intercambio de calor total de
5.97E+10] desde la corriente 2 hasta la 8. En este momento, podemos ilustrar con diversos
diagramas el comportamiento del sistema: para generar los diagramas P-T y P-H, se calcularon
246 puntos, empleando el procedimiento descrito anteriormente en este capitulo. Se afiadieron los

puntos correspondientes a las corrientes, y se encuentran sefialados por el niimero de corriente.

En las figuras 41 y 42, debido a la accidon de la turbina, puede apreciarse el cambio
pronunciado de la presion, y en la figura 43 ¢l aumento de volumen. También se aprecia con
claridad como la mezcla penetra en la zona de dos fases en la transicién de la corriente 3 a la 4
(en el EA204). Se debe observar que la relacion V/F es de 0.52 para la corriente 8, a pesar de

encontrarse este punto muy préximo a la curva de puntos de burbuja (ver figura 41).

Una pregunta que puede hacerse es ;jPorqué no trabaja el proceso a presiones cercanas a
la atmosférica? Y la respuesta es que conforme la presion disminuye, la temperatura para lograr
una mejor separacién también debe ser menor (mas cercana a la curva de puntos de burbuja), lo
cual se traduce en un mayor costo de operacion por la dificultad de trabajar a temperaturas tan

bajas.

La figura 43 muestra una curva de condensacién, es decir, como el volumen total de la
corriente disminuye a su paso por los intercambiadores, aunque existe una expansién en la
turbina GC201. La figura 44 nos muestra el cambio energético que sufre la corriente a través de
los intercambiadores, y la diferencia de entalpias entre dos puntos es igual a la carga térmica del
intercambiador en cuestion. En las figuras 43 y 44 se observa que los puntos practicamente
forman una linea recta (a excepcién del primer punto de la figura 43), lo que nos dice que el
disefio proceso pretende alcanzar las condiciones de separacién de una manera gradual y no
abrupta, ya que esto ultimo podria requerir equipos demasiado grandes, costosos y peligrosos por
el tipo de condiciones mas severas. La primera etapa de separacion del proceso es la siguiente, y
se calculara con la rutina flash a T-P; el vapor correspondera a la corriente 9 y el liquido a la
corriente 11. Debe considerarse que a partir de esta etapa, la composicidén de las corrientes
subsiguientes ya no son las mismas, por lo que en el sistema se debera abrir uno o mas
documentos de trabajo o tener cuidado de capturar correctamente los flujos para las siguientes

etapas.
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Variacién de entalpia por corriente

1.00E+10
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FIGURAS 43 ¥ 44 (CONDENSACION DEL GAS Y CALOR REMOVIDO A LO LARGO DEL PROCESO)
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FA 205 Separador 8

Flash Temperatura, Presién

Unidades:
TenK, Penbar,Hen J/h, Sen J/h- K
Datos:
Temperatura : 211.1
Presion :55.2
T P V/F H Tot lteraciones
211.1 55.2 0.52 -7.67E+10 23
Flujos (kgmol/h):
Sustancia Alimentacién Liguido % liquido Vaper 9% vapor
Metano 7620, 3286.60 77.20 4333.40 95.18
Etano 687 511.33 12.01 175.67 3.86
Propano 300 264.84 6.22 35.16 0.77
N-Butano 158 150.41 3.53 7.59 Q.17
N-Pentano 45 44,06 1.03 0.94 0.02
Totales: 8810 4257.24 100.00] 4552.76 100.00

Para efectos practicos, en las tablas de resultados siguientes solo se presentarin las

composiciones metano (componente clave) y el etano (impureza mas significativa). La corriente

9 (vapor) desemboca en la turbina GC202. En esta linea del proceso, la turbina es el tltimo

equipo que se puede calcular, ya que no se cuenta con la informacién para calcular la torre

DAZ201, por lo que ahora procedemos con la Turbina GC202.

GC 202 Turbina 13:

Unidades:

T en K, Penbar, Vencm3/h, Hen J/h, Sen J/h- K, Trabajo en J/h

Resultados Turbina
Datos del equipo;

Presion inicial
Temperatura inicial
Presién final
Eficiencia adiabética
Temp. Ambiente

Los resultades son:

1 55.2
(2111
: 28.6
: 08

1 298

Trabajo reversible (Wrev: Diferencia de entalpias a la entrada y salida) . -2.65E+9

Trabajo real (Trabajo reversible * eficiencia) 12, 12E+9

Trabajo perdido (Temperatura ambiente ¥ Entropia generada) : B.55E+8

Entropia generada (Diferencia de entropias de la entrada y la real de salida) 1 2.87E+6

=+ primer Flash: *** (condiciones de la corriente 9)
T P |V/F H Tot Iteraciones V Tot x{Metano) x(Etano) y(Metano) y(Etano)

211.1] 55.2 1 -2.702E+10 4 7 463E+05 0.000 0.000 0.952 0.039
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*** Segundo Flash: ***

P T V/F H Tot Iteraciones V Tot x(Metano} | x(Etano) | y{Metano) [ y(Etano)

28.6] 184.71| 0.844] -2.967E+10 10} 1.438E+06 0.790 0.153 0.982 0.017

*** Tercer Flash: ** (condiciones de la corriente 10)

P T V/F H Tot Iteraciones V Tot x(Metano} | x(Etano) | y(Metano) | y(Etano)
28.6| 185.32| 0.860 -2.914E+10 14  1.473E+06 0.776 0.162 0.981 0.018

Este equipo no cambia el flujo total de la corriente, pero se muestran las composiciones
mol del metano y el etano, debido a que son las mas significativas y muestran que en esta parte
del proceso, la corriente ha logrado ya un 98.1% de pureza en el vapor, misma que se espera
incrementar en la torre DA201. Debe notarse que debido a la accién de la turbina, la presion
suffié nuevamente un descenso pronunciado de 26.6bar para quedar finalmente en 28.6bar. La

temperatura disminuyd 25.78K al entrar en la torre a 185.3K

Vélvula 9:

Unidades:
TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h K

Resultados Valvula
Datos del equipo:

Presién inicial . 55.2
Temperatura inicial 12111
Presién final 1 29.7

¥ Primer Flash: *** (condiciones de la corriente 11)

T P VIF H Tot Iteraciones
2111 55.20 0.0 -4.97E+10 21

#** Segundo Flash: *** (condiciones de la corriente 12)

P T V/IF H Tot Iteraciones
29.7 190.72 0.34 -4 97E+10 7

La presién presenta una caida drastica de 25.5bar para quedar finalmente en 29.7bar,
mientras que la temperatura descendid casi 20.4K. La diferencia que existe de utilizar una valvula
a una turbina, es que en la segunda se genera un trabajo o energia que puede ser utilizada para
otros propdsitos, mieniras que en la valvula no se recupera la energia que trae consigo la
corriente. Por otro lado, esta corriente contiene poco mas de la mitad de la alimentacién original
del proceso, y se pretende obtener nuevas condiciones al disminuir la presién y la temperatura de

la misma, para pasar a una nueva etapa de separacion flash:
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FA206 Separador 10:

Flash Temperatura, Presi6n
Unidades:
TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/hr K

Datos:
Temperatura :190.72
Presién 1 29.7
T P V/F H Tot Hlig [lteraciones| y(Metano)| y(Etano) |x(Metana)| x(Etano)
190.7218 29.7 0.34{ .4 97E+10 -4.23E+10) 11 0.98 0.02 0.67 0.17
Flujos (kgmol/hY:
Sustancia Alimentacion Liguido % liquido Vapor % vapor
Metano 3286.60 1875.70 66.66 1410.91 97.74
Etano 511.33 481.72 17.12 29.61 2.05
Propano 264.84 262.14 9.32 271 0.19
n-Butano 150.41 150.16 5.34 0.26 0.02
n-Pentano 44.06 44 .05 1.57 0.02 0.0
Totales: 425724 2813.75 100. 1443.49 100.

A la salida de este separador, se aprecia que la pureza de la corriente vapor, respecto al
metano es del 97.7% (representa casi el 34% de la alimentacion al separador), y se mezclara con
la corriente que sale de la torre DA201 y se dirige hacia la salida del proceso, no sin antes
mezclase con la corriente 22. La corriente liquida se calentara en el intercambiador EA208 antes
de pasar a una alimentacién de la torre DA201. La impureza que se encuentra en mayor

proporcidn es el etano con poco mas del 2% del flujo.

Para calcular la corriente 15, se puede utilizar un flash P-H (con los flujos de la corriente
liquida 14), debido a que la presién de 15 es un dato del problema y que la segunda pieza de
informacion se obtiene con el balance de energia, que establece que el calor que gana una
corriente es igual al que pierde la otra corriente (pensando en que las pérdidas de calor son
despreciables), de tal manera que el calor que gana la corriente 14 es igual al que se le retira a la
corriente 7; el calor de intercambio es la diferencia de entalpias entre las corrientes 7 y 8, que ya
conocemos de calculos anteriores. Entonces:

Q=H;-Hg=His—Hyiy; H;s=Q+Hyp

Hs=(H;—Hs) + Hj4.

Hys=[-6.29E+10 J/h = (-7.67E+10 J/h)} + (-4.23E+10 J/h) = -2.85E+10 J/h
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EA208 Corriente 15

Unidades;
TenkK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h- K

Flash Presién, Entalpia

Datos:
Entalpia 1 -2.85E+10
Presion 129
P T V/F H Tot lteraciones | x(metano) | x(etano} | y{metano) | y(etano)
29 2187 0.57] -2.85E+10) 8 0.34; 0.2 091 0.08

En esta corricnte, se tiene una pureza en el vapor del 91% y en el liquido del 34% para el

metano, que entrara a la torre DA201 para continuar con el proceso de separacion.

En la figura 45 se observa el acercamiento que existe entre las temperaturas de las
commentes del intercambiador EA208, siendo el menor de 2.32K entre las temperatura de las
corrientes 7 y 15. Entre mas pequefio es el acercamiento, se requiere de una mayor area de

contacto {mayor longitud de tubos).
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FIGURA 45.

Caso de analisis |l

A partir del caso de andlisis anterior, se puede contemplar la forma de obtener un mejor
rendimiento del proceso, es decir, obtener una mayor pureza de metano en las corrientes 10, 13 y
15, sin modificar la estructura del proceso. Para lograr esto, se deben identificar las variables que
se pueden modificar, que pueden ser las condiciones de los intercambiadores EA204 y EA206
debido a que utilizan un refrigerante como medio de enfriamiento, lo que permite variar con un

cierto grado de libertad las condiciones del proceso.
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Consideremos ahora que se hard lo necesario para que no presenten variacion las
caracteristicas del equipo EA208, al mantenerse la misma caida de presién (10bar) y el

intercambio de calor (Q = 1.38E+10 J).

Consideraremos también que el minimo acercamiento permisible para el EA208 es de
2.32K, obtenido en el caso anterior. A través de los resultados y la curva P-T obtenidos
anteriormente, podemos ver que a menor temperatura y presion se puede alcanzar un mejor
rendimiento en el proceso, siempre y cuando nos encontremos dentro de la zona de equilibrio
liquido—vapor, por lo que descartaremos trabajar con temperaturas de operacién superiores para
cualquier equipo del proceso. Analizaremos ahora dos posibilidades al aplicar diferentes
cantidades de refrigerante en los equipos EA204 y EA206, de tal manera que la temperatura de la

corriente 7 sea igual a :

A. 216.1, el equivalente a 5K por debajo de la temperatura normal de la corriente 7.

B. 211.1, 10K por debajo de la temperatura normal de la corriente 7.
a) Metodologia:

1. Obtener las propiedades de la corriente 7 {obtener Hy)
2. Obtener las propiedades de la corriente 8, al realizar un flash P, Hg (Q = H;— Hjy)
3. Cilculo de los equipos y corrientes siguientes, siguiendo la metodologia del caso de

analisis anterior.

b) Calculos:

Posibilidad I1A
Corriente 7:

Flash Temperatura, Presién
Unidades:
TenkK,Penbar, Hen J/h, Sen J/h- K

Datos:
Temperatura :216.1
Presién :55.7

T P V/F H Tot lteractones
216.1 55.7 06 -6.90E+10)] 19|

Composiciones mol;

x(metano) | x(etano) | x{(propano) | x(n-butano) | x(n-pentano) | y(metano} | y(etano) | y(propano) | y(n-butano} [ y(n-pentanc)
0.70 0.15 0.09 0.05 0.02 0.94 0.05| 948E-03 1.99E.Q 2.34E-04
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Hs=H;-Q=-6.90E+10 - (1.38E+10) = -8.28E+10

FA 205 Separador 8

Unidades:
TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h K

Flash Presion, Entalpfa

Datos:
Entalpia :-8.28E+10
Presién :565.2
P T V/F H Tot iteraciones
55.2 208.48 0.32 -8.28E+10 5
Flujos (kgmeol/h):
Sustancia_ | Alimentacién Liguido % liquido Vapor % vapor
Metano 7620 4926.21 82.18 2693.79 95.68
Etano 687 590.05 9.84 96.95 3.44;
Propano 300 280.31 4.68 19.69 Q.7
N-Butano 158 153.49 2.56 4.51 0.15
N-Pentano 45 44.40 0.74 0.60 0.02
Totales: 8810 5994.46 100, 2815.54 100,
GC 202 Turbina 13:
Unidades:
TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h- K, Trabajo en J/h
Resultados Turbina
Datos del equipo:
Presién inicial; 56.2
Temperatura inicial:  208.48
Presién final: 28.6
Eficiencia adiabética: 0.8
Temp. ambiente: 298
Los resultados son:
Trab. reversible (Diferencia de entalpias a la entrada y salida) : -1.54E+Q9
Trab. real (Trabajo reversible * eficiencia): -1.23E+09
Trab. perdido (Temperatura ambiente * Entropia generada): 5.00E+08
Entropia generada (Entropia real de salida menos la entropia de entrada): 1.68E+06
*#* Primer Flash: *** (condiciones de la corriente 9)
T P |¥/F| HTot |[lteraciones |x(metano)ix(etano)|y(metano)|y(etano)
208.4855.21 1]-1.74E+10 A 0.00 0.000 0.957] 0.034
¢ Segundo Flash: ***
P T V/F H Tot Iteraciones | x{metano) | x(etano) [ y(metano) [ y(etano)
28.6/182.91/0.81} -1.90E+10) 10 0.833 0.123 0985 0.014
#=+ Tercer Flash: *** (condiciones de la corriente 1Q)
P T [WF H Tot [teraciones | x(metano) | x(etano) [ y(metano) | y(etano)
28.6183.35/0.83| -1.87E+10 14 0.8220 0.130 0.984 0.015
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Valvula 9

Unidades:
TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h- K

Datos del equipo:

Presién iniciat; 55.2
Temperatura inicial:  208.48
Presién final: 29.7

*** Primer Flash: *** (condiciones de la corriente 11)

T P V/F H Tot Iteraciones
208.48 55.2) 4.90E-05 -6.54E+10) 2
*** Segundo Flash: *** (condiciones de la corriente 12)
P T V/F H Tot lteraciones
29.7 187.75 0.36 -6.54E+10) 7
FA206 Separador 10:
Unidades:
TenK,Penbar,Hen J/h, Sen J/h K
Flash Temperatura, Presién
Datos:
Temperatura : 187.75
Presién 1 29.7
T P V/F H Tot Hlig lteraciones| x(metano) | x{etanc) [y(metano}| y(etano)
187.75| 29.7 0.36 -6.54E+10 -5.39E+10) 12 0.73 0.14 (.98 0.02]
Flujos {(kgmol/h):
Sustancia Alimentacion  |Liquido % liquido  [Vapor 95 vapor
Metano 4926.21 279452 73.09 2131.69 98.19
Etano 590.05 554.21 14,49 35.84 1.65
Propano 280.31 277.21 7.25 3.10 14
n-Butano 153.49 153.20 4.01 0.29 .01
n-Pentano 44,40 44,38 1.16 0.02 .0
Totales: 5994 .46 3823.53 100. 2170.92 100.
His=Q+H,,=1.38E+10 + (-5.39E+10) = -4 01E+10
EA208 Corriente 15
Unidades:
TenK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h- K
Flash Presién, Entalpia
Datos:
Entalpia ;-4.01E+10
Presién 129
P T V/F H Tot Iteraciones | x(metano) | x(etano) | y{metano) | y(etano)
29 202.34 0.53] -4.01E+10 7 0.48 0.26 0.95 0.04
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Posibilidad 11B

Corriente 7:

Unidades:
T en K, Penbar,Hen J/h, Sen J/h K

Flash Temperatura, Presién

Datos:
Temperatura :211.1
Presién :55.7
T P V/F H Tot Iteraciones
211.1 55.7 (0.495534196 -7.73E+10 23

Composiciones mol:

x{metano) | x{etano) | x(propano} { x(n-butano) | x(n-pentano} | y(metano) | y(etano) | y(propano) | y(n-butano) | y{n-pentano)
0.78 0.12 0.06 0.03 9.91E€-03 0.95 0.04 7.83E-03 | 1.73E-03 2.19E.04

Hg=H;,-Q=-7.73E+10 - (1.38E+10) = -9.11E+10

FA 205 Separador 8 Liquido Subenfriado.

Flash Presién, Entalpia
Unidades:
TenK,Penbar,Hen J/h, SenJ/h K

Datos:
Entalpia :-9.11E+10
Presién . 55.2
P T V/F H Tot Iteraciones
55.2 204.97 0 9.11E+10 16
Flujos {(kgmol/h):
Sustancia | Alimentacién Liquido % liquido Vapor % vapor
Metano 7620 7620 26.49) 0 0.00
Etano 687 687 7.80 0 0.00
Propano 300 300 341 0 0.00
N-Butano 158 158 1.79 0 0.00
N-Pentano 45 45 0.51 0 0.00
Totales: 8810 8810, 100, 0 0.00

Dado que se trata de un liquido subenfriado, no existen las corrientes 9 ni 10 (no hay
vapor), la turbina GC202 no puede ni debe trabajar. Ademas, este separador no cumple con
ninguna funcién, debido a que no existe separacién alguna, ya que todo el flujo de entrada se

dirige hacia la valvula,
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Vélvula 9
Unidades;:

TenkK, Penbar, Hen J/h, Sen J/h- K

Datos del equipo:

Presién inicial:

Temperatura inicial:

Presién final:

55.2
204.97
29.7

*** Primer Flash: *** (condiciones de la corriente 11)

T P V/F H Tot lteraciones
204.97 55.2 0 9. 11E+10 13
*+* Segundo Flash: *** (condiciones de la corriente 12)
P T V/F H Tot fteraciones
29.7 185.13 0.36 -9.11E+10 10
FA206 Separador 10:
Flash Temperatura, Presion
Unidades:
Ten K, Penbar, Hen J/h, Sen J/h K
Datos;
Temperatura :185.13
Presién :29.7
T P V/F H Tot H liq Iteraciones | x{metano) [ x{etano) |y{metanc)| y(etanoc)
185.13 29.7 0.36] -9.11E+10}-7.37E+10 13[ 7.96E-01| 1.15£-01] 9.86E-01| 1.29E-02
Flujos (kgmol/h):
Sustancia Alimentacién Liquido % liquido Vapor % vapor
Metano 7620 445298 79.5503 3167.02 98.5901
Etano 687 645.49 11.5314 41.51 1.2922
Propano 300 296.55 5.2977 3.45 0.1074
n-Butano 158 157.68 2.8169 0.32 0.01
n-Pentano 45 44 .98 0.8035 0.02 0.0006
Totales: 8810 5597.69 100 3212.31 100
His=Q+H;4=1.38E+10 + (-7.37E+10) = -6.00E+10
EA208 Corriente 15
Flash Presién, Entalpia
Unidades:
Ten K, Penbar,Hen J/h, Sen J/h- K
Datos:
Entalpia :-6.00E+10
Presion 129
P T V/F H Tot Iteraciones | x(metano) | x(etano) | y{metano) | y(etano}
29 190.55 0.43 -6.00E+10 7 0.657 0.187 0.976 0.022
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Capitulo 5 Discusion de resultados

La corriente de analisis mas importante es la que alimenta al separador FA205 (corriente
8), debido a que a partir de éste se definen las propiedades y proporciones de las corrientes
siguientes. Comparando los rendimientos obtenidos del proceso en operacién normal y de las
condiciones propuestas en los casos IIA y [IB en este separador, encontramos que conforme se
tiene una temperatura de operacion menor, se obtiene una mejor separacién del metano respecto a

los demas componentes.

El acercamiento de temperaturas del EA208, entre las corrientes 8 y 14 se mantiene casi
constante y cercano a 20K, mientras que el de las corrientes 7 y 15 crece conforme se disminuye
la temperatura de 7, pasando de 2.32 (operacion normal del proceso) a 13.76 (caso ITA), hasta
llegar a 20.55K (caso IIB).

TABLA 17. FLUJOS EN KGMOL/H Y %, DE LAS CORRIENTES DEL SEPARADOR FA205

Sustancia__ | Alimentacién | Liquido [ Vapor | % liquido | 9 vapor

Condiciones Caso |: {T=211.1K, P=55.2bar}
Metano 7620 3286.60 4333.40 77.20 95.18
Etano 687 511.33 17567 12.01 3.86
Prepang 300 264.84 35.16 6.22 0.77
N-Butano 158 150.41 7.59 3.53 Q.17
N-Pentano 45 44 06 0.94 1.03 0.02
Totales: 8810 4257.24 4552.76 100.00 100.00

Condiciones Caso HA: (T=208.48K, P=55.2bar)
Metano 7620 4926.21 2693.79 82.18 95.68
Etano 687 590.05 96.95 9.84 3.44
Propano 300 280.31 19.69 4.68 0.70
N-Butano 158 153.49 4.51 2.56 0.16
N-Pentano 45 44 40 0.60 0.74 0.02
Totales: 8810 5994.46 2815.54 100.00 100.00

Condiciones Caso I1B: {T=204.97K, P=55.2bar)
Metano 7620 7620 0 86.49 0.00
Etano 687 687 0 7.80 0.00
Propano 300 300 0 3.41 0.00
N-Butano 158 158 0 1.79 0.00
N-Pentano 45 45 0 0.51 0.00
Totales: 8810 8810 0 100.00 0.00

La diferencia es que la relaciéon V/F se reduce a medida que lo hace la temperatura. En el
caso de la posibilidad B no existe vapor, lo cual elimina la necesidad del separador FA205 y la
turbina GC202. Al aumentar la cantidad de liquido conforme desciende la temperatura en la
corriente 8, aumenta el flujo de la corriente 14, y esto hace que el acercamiento de temperaturas

del equipo EA208 se incremente (ver tabla 17); esto s¢ debe al balance de calor, en que Qgazos =
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Capitulo 6 Conclusiones

Se considera que este trabajo ha alcanzado los objetivos que se plantearon, que son contar

€On un sistema;

1. Que cuente con rutinas de célculo eficientes que resuelvan problemas de equilibrio de

fases y sus principales aplicaciones:

Las rutinas con que se trabaja se consideran confiables, ya que fueron retomadas,
‘analizadas y discutidas en diversos trabajos anteriores a este (Barragan, 1995). Aunque se
realizaron diversas adaptaciones en Fortran para que el sistema fuera capaz de trabajar
con un sistema personalizado de unidades, incluyendo masicas y flujos, ademas de incluir
las opciones de trayectorias, nunca se modificé la libreria de funciones que realiza los

calculos de equilibrio.

El tiempo requerido de proceso es inferior a los 10 segundos, aun para trayectorias con

mas de 30 puntos de célculo.

2. Con disponibilidad:

Se pueden manejar diferentes esquemas de distribucion del mismo, ya que presenta un
tamaiio de informacién de 5.24Mb, que representa 5 discos de 3%4”, cada uno ocupando
un tamafio maximo de 1.2Mb. Si se desea poseer la informacién completa del sistema,
incluyendo este trabajo escnito, se tiene un CD-ROM que presenta diversas ventajas,
como manejo mas confiable, cada vez mas comin, barato y durable. Por el tamafio del
programa de instalacién, también es factible su disponibilidad en poco tiempo méiquina a

través de Internet,

3. Adaptable a las necesidades del usuario:

Representa una buena opcidn la de presentar los resultados obtenidos en dos formatos
disponibles: en forma de tabla y de reporte, ademas de que se pueden escoger las

propiedades que apareceran en ellos.
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Apéndices.

A. Articulo obtenido para generar la Biblioteca de Vinculos Dinamicos.

A través de Internet se obtuvo VBSTRING.EXE un archivo generado y escrito por Eric
Niblack, de la Libreria Softwarc de Microsoft que incluye los siguientes archivos con

informaci6n relevante sobre la creacién y comunicacion de DLL’s, entre Visual Basic y Fortran:

VBSTRING.EXE:
BUILDDLL.BAT * FORDLL32.F90 *
CLEANUP.BAT FORDLL.FOR
CDLL.C VBSTRING.FRM
CDLL.DEF VBSTRING.VBP

FORDLL32.DEF *

A continuacién se muestra el cédigo de los archivos marcados con un (*) y la apariencia

de la interfaz en Visual Basic junto con la llamada a la DLL, por ser lo mas relevante:

BUILDDLL.BAT (Archivo de procesamiento por lotes para compilar y generar de

manera correcta fa DLL):

{@echo off
Rem Written by Eric Niblack
If (% 1)==(c) goto BuildC
If (% 1)=(C) goto BuildC
If (% 1)==(fortran) goto BuildFortran
If (%1)==(Fortran) goto BuildFortran
If (%1)==(FORTRAN) goto BuildFortran
Goto Menu
:BuildC
CL CDLL.C CDLL.DEF /LD /FoCDLL32
goto End
:BuildFortran
FL32 ForDLL32.f90 ForDLL32.DEF /LD
goto End
:Menu
echo Syntax BUILDDLL lang where 'lang' is C or FORTRAN
echo Don't forget to run the batch file
echo to set up the environment before running
echo this.
echo.
echo C Products:
echo Product  : Batch File : Default Directory
echo
echo VC 2.x 32bit: VCVARS32.BAT : WMSVC20\BIN
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echo VC 4.x 32bit : VCVARS32. BAT : MSDEV\BIN
echo.
echo Fortran Products:
echo Product : Batch File : Default Directory
echo
echo PS 1.0 NT 32bit* : FPSVARS.BAT :\FPSNT\BIN
echo PS 4.0 NT 32bit : FPSVARS.BAT : \MSDEV\BIN
echo * The supplied file will not build in FPS 1.0 NT.
echo See the notes in ForDLL32.f90 for details.

‘End

FORDLL32.DEF (archivo de definiciones empleado durante la compilacién de la DLL):

; Written by Eric Niblack

LIBRARY EQF

LIBRARY ForDLL32

CODE PRELOAD MOVEABLE DISARDABLE
DATA PRELOAD MOVEABLE

; By exporting these functions here, we can remove from

; the DLL symbol table the @n added to the Fortran symbol.

; Notice that unlike the C DEF file we need to specify

; the object module symbol name explicitly since Fortran

; Is a case insensitive language

EXPORTS
PassStrToFortran=_passstrtofortran@4
PassStrAmrToFortran=_passstrarrtofortran@4
PassStr2DArrToFortran=_passstr2darrtofortran(@4

FORDI.L32.F90 (Ejemplo en Fortran 90 para generar la DLL correspondiente):

This demonstrates passing various type to Fortran DLL functions. More importantly, it shows how to pass
fixed length ANSI strings, which is the only way older Fortran DLL code could do it. To operate on variable length
strings, you must use the OLE Automation APIs as described in VB4DLL.TXT using C language. The
VB4DLL.TXT file ships with the VB 4.0 product. Due to an architecture change in VB 4.0 32/16, it is different than
VB 3.0 in that strings are stored in OLE BSTR and Safe Armay formats. The most dramatic change is in the

conversion done in Basic before and after the function call into the DLL passing arrays of strings.
See below the code for more helpful information. See notes for Powerstation 1.0 NT users below.

Also demonstrated are the three general methods of exporting the functions so that VB can call them.
Notice that the 3 string functions are seen in the ForDLL32.DEF file. Second, the long and real array functions are
resolved using an "Alias" part in the "Declare”" statements on the VB side. Finally, the mixed type function is
resolved using a local Fortran ALIAS attribute. You may use the "DUMPBIN /EXPORTS FORTDLL32 DLL"
command line utility to see the resulting symbols. The DEF file or Fortran ALIAS are the prefered methods.
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Subroutine PassLongArrToFortran{Arr)
'MS$ ATTRIBUTES DLLEXPORT,STDCALL:: PassLongArrToFortran
Integer(4) Arr(3,7)
Integer i, j
Doi=1,3
Doj=1,7
Arr(i,j) = 25*%itj
End do
End do
End subroutine

Subroutine PassDblArrToFortran(Arr)
IMS$ ATTRIBUTES DLLEXPORT,STDCALL:: PassDblArrToFortran
Real(8) Arr(3,7)
Integer 1, j
Doi=1,3
Doj=1,7
Arr(ij) = 20.0D00*1 + 0.1D00%j
End do
End do
End subroutine

Subroutine PassStrToFortran(Str)
'MS$ ATTRIBUTES DLLEXPORT,STDCALL :; PassStrToFortran
'MS$ ATTRIBUTES REFERENCE :: Str
Character(24) Str
! 0 1 2
! 123456789 123456789 123"
Str="012345678901234567890123"
End subroutine

Subroutine PassStrArrToFortran(Str)
IMS$ ATTRIBUTES DLLEXPORT,STDCALL :: PassStrArrToFortran
'MS$ ATTRIBUTES REFERENCE :: Sir
Character(24) Str(5)
Str="012345678901234567890123"
End subroutine

Subroutine PassStr2DArrToFortran(Str)
MS$ ATTRIBUTES DLLEXPORT,STDCALL :: PassStr2DArrToFortran
'MS$ ATTRIBUTES REFERENCE :: Str
Character(24) Str(5,2)
Str="012345678901234567890123"
End subroutine

Subroutine PassEachArrToFortran(LongArr,RealArr,Str)
IMS$ ATTRIBUTES DLLEXPORT,STDCALL:: PassEachArrToFortran
MS$ ATTRIBUTES ALIAS:' PassEachArrToFortran':: PassEachArrToFortran
'MS$ ATTRIBUTES REFERENCE :: Str
Integer(4) LongArr(5)
Real(8) RealArr(3)
Character(24) Str(5)
Integer i
Doi=15
LongAm(i) = 20*i
RealArr(i) = 25.1D00*i
End do
Str="01234567890123456789(123"
End subroutine
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MORE INFORMATION. The numeric data types here are designed to the largest sizes. If you need a

different size, choose accordingly:

Integers:
Data Type
Bit VB Fortran
16 Integer INTEGER(2)
16 Long INTEGER(4)
32 Integer INTEGER(2)
32 Long INTEGER(4)
Real:
Data Type
Bit VB Fortran
16 Single REAL(4)
16 Double REAL(8)
32 Single REAL(4)
32 Double REAL(8)

STDCALL is not needed for all of these. The default calling convention in Fortran is very similar. For
consistency, it is always used. Note that the string routines are only for use with fixed length strings. If you need to
operate on variable length strings, you will need to use C language. See Chapter 22 in Programrmer's Guide Notes for
Powerstation 1.0 NT users: Why is this written in Fortran 90? It is more portable than Fortran 77 with MS specific
keywords. Luckily, convertifg isn't a big deal. Look at the ForDLLI16.for source file, since it is using the correct

syntax except without any of the attributes.

Given this subroutine:

Subroutine PassStrArrToFortran(Str)
IMS$ ATTRIBUTES DLLEXPORT,STDCALL :: PassStrArrToFortran
IMS$ ATTRIBUTES REFERENCE :: Str
Character(24) Str(5)
Str="0123456789012345067890123"
End subroutine

! becomes:

Subroutine PassStrArrToFortran| DLLEXPORT,STDCALL](Str)
Character*24 Str[REFERENCE](S)
Str="012345678901234567890123"

End

Some guidelines for converting 90 to 77 format are:

1) Indent so the code begins in column 7

2) Move the information to the right of ATTRIBUTES to square braces AFTER the routine name and
BEFORE the open parentheses for the parameter list.

3) Move the parameter variable attributes, if any, to square braces immediately AFTER the variable name
and BEFORE any dimension list.
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4) Note that in PS 1.0, all STDCALL routines pass non-string parameters by VALUE, which is not the
case in PS 4.0. As such, all data to be passed by reference must be marked as REFERENCE similar to
the above example.

5) Use the older Fortran sizing syntax using "* and not parentheses.

6) End the subroutine/function with END only without SUBROUTINE, etc.

7) Saveina .FOR file

Some other minor syntax changes may be required.

VBSTRING.VBP (Plantilla realizada en Visual Basic; solo se muestra un ejemplo de la

declaracién y llamada a un procedimiento de 1a DLL)

' Notice the string and mixed functions have no Alias part. See ForDLL32.f90 for details

Private Declare Sub PassLongArrToFortran Lib "fordl132.d11" Alias " _passlongarrtofortran@4" (X As Long)

Private Sub CallPassLongArr Click()
Dim i As Integer, j As Integer
Fori=1To3
Forj=1To 7
MyLongArr(i, )= 10 *i+j
Next j
Next i
InputData. Text = ""
OutputData Text = ""
Fori=1To3
InputData. Text = InputData.Text + "(" + Str(i) +™); "
Forj=1To7
InputData.Text = InputData. Text + Str{MyLongArr(i, j})
Next j
InputData. Text = InputData. Text + Chr$(13) + Chr${10)
Neaxt i

If CallCDLL.Value = True Then

Call PassLongAnrToC(MyLongAr(1, 1))
Else

Call PassLongAnToFortran{MyLongArr(1, 1))
End If

Fori=1To3
OutputData. Text = OutputData. Text + "(* + Str(i) + "): "
Forj=1To7
OutputData. Text = QutputData. Text + Str(MyLongArr(i, j))
Next
OutputData. Text = OQutputData. Text + Chr$(13) + Chr$(10)
Next i
End Sub
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B. Notas sobre la ayuda del sistema.

Se utilizo el lenguaje HTML (lenguaje de marcas de hipertexto) para generar la ayuda en

linea por diversas razones:

Con cada nueva version de Windows, han cambiado las formas, reglas y aplicaciones para
generar archivos de ayuda especifica que cumplan con los estandares de Windows, por lo que
para generar la ayuda del sistema que se esta presentando junto con este trabajo, seria
necesario aprender a utilizar la “ultima” aplicacién para disefiar, programar y crearla, io que
llevaria mucho tiempo y se escapa de los objetivos y temas planteados originalmente.

Se ha generalizado el uso de aplicaciones que utilizan el formato HTML, aunado a la
creciente aceptacion que esta ganando Internet en nuestros dias en todo tipo de actividades.
Debido a su gran difusion por todo tipo de medios de comunicacién (radio, televisién, medios
impresos, etc.) le es familiar pricticamente a toda persona, independientemente de que utilice
o le interese €l manejo de la computadora.

HTML es muy sencillo de aprender y manejar, ya que su uso es intuitivo.

Este lenguaje se ha desarrollado tanto, que ya es posible generarlo desde diversos
procesadores de texto y aplicaciones especificas, sin tener la necesidad de aprender el
lenguaje y manejar el cédigo directamente (aunque a veces es conveniente hacerlo).

Se puede trabajar con diversos tipos y tamarios de letra, colores, incluir graficos, imagenes,
tablas, notas, audio y hasta video, ademas, se pueden incluir caracteristicas de programacion
Java, ActiveX (que pueden ser generados por Visual Basic), ASP, eic., para generar
examenes y practicas interactivas,

Dado que es una senie de archivos independientes de la aplicacion generada, puede ser
modificada o totalmente reemplazada, de acuerdo al uso o necesidades del usuario que utilice
el sistema, es decir, que la informacién de ayuda puede ser especifica para un estudiante,
profesor o profesional. Esto es importante, ya que si el sistema se emplea como un medio
didactico, cada profesor puede modificar y/o crear temas, animaciones, programas, ctc. de
acuerdo a su propio estilo y criterio, para que el estudiante reafirme sus conocimientos.

Para consultar los archivos de ayuda generados, no es necesario contar con la aplicacién

generada en este trabajo si se cuenta con navegadores y/o editores HTML y viceversa.
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C. Notas de instalacién.

Para instalar el sistema, se debe ejecutar el archivo SETUP.EXE, y seguir las instrucciones

que aparecen en pantalla.

Los archivos de ayuda se deben instalar por separado; es necesario contar con un
programa de compresion de archivos (como Winzip®, programa shareware incluido en el CD y
que también es posible obtenerlo en Internet) debido a que en el archivo AYUDA.ZIP se

encuentran compactados los archivos de ayuda.

El archivo se debe descompactar en la misma ruta donde se instalé EQFASES.EXE, que por

defecto es C:\ARCHIVOS DE PROGRAMAS\EQFASES\
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