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INTRODUCCION

Actunluente, lo inforiacidn ¢n todos y cada uno de¢ los campes
de 1la ciencia es amplisima; mientras que el tienmpo prowedio de un
investipgador eath restringidoe

Por otra parte, los medios comunes de divulgacidn resultan, =
segln la especificidad de los propdsitos, obsoletos. Es necesario
por lo tanto, recurrir a técnieas especiales y singularnente com-
plejas para satisfacer tales necesidades.

Entre otras técnicas contemporaneas, la computacidn ofrece =
alternativas, tanto para almacenar informacibn come para transfer
marla, que se pueden ajustar a les propdsites del inquiridor, le
cual por los medios convencionales serfa costoso y lente. Ha pro-
bado\adomﬁa, que es una técnica conveniente y adecuada (como lo =~
demuestran el incremente de articuloe, donde lleva implicita la -
aplicacibdn de la computacibn) que a la larga, razonablemente uti-
lizada, resulta econbmica su consulta.

Aunque la mayoria de las computadoras utilizadas en Ingenie—=
ria y Ciencias operan con varios lenguajes, es muy frecuente desa
rrellar los pregramas en FORzmula TRANslater language (TFORTRAN).

1a dinkmica en la construceidn de las computadoras ha permiti
doy, en multiples prerosiciones, mayor libertad pars manejar el =
lenguaje; pero en general, éste se va haciendo mfs exigente o lo
que 65 lo mismo, acepta la menor cantidad de erreres ofreciende =~
en cambio mayor flexibilidad en la forma de definir algunas propo
siciones, Cabe notar, en esta parte, que cada mhquina posee un -~
grupo particular de instruceivones que varfan de una a otra y de -
lo que se especifique en wna, puede ne funcienar en otraj por le
tanto antes de comenzar cuwalquier trabaje es necesario conocer =
o588 grupo partiounlar de instrucciones,



En quimica, la computacidém ha abierto posibilidades que ante-
ricrmente se consideraban insalvables tanto a nivel docencia » im
ventigacibn, come en la vida cotidians de los individues gue la =
practican,

La fisicogquimica es una disciplina que trata de los cambios =~
fisicos y quimicos que experimentan las sustancias; asi como las
causas que los originan. El interes de le fisicoquimica, en gene
ral es describir suficientemente un sisteaa, ya en equilibrie o
fuera de el y entonces predecir el comportamiente segulde al va-
riar cualquier parfmetre de interées.

Los parfmetres necesarios que haya que especificar para des-
oribir un aistema, aumentan cenforme a la complejidad del mismo;
ne ebatante, las prepiedades observables § macrescépicas depen--
den del comportamiento molecular de lea componentes, esto es, el
compertamiente microscbpicos Xl deccribir el comportamiente de =
este conjunte de particulas es la tarea de la meclnica estadis-
tica y particularaente de la terxodinfmica estadistica, las con-
cepcienes de este campe varian, -ogdh la complejidad del sistema
desde representacienes sencillas (modelo de lss esferas rigidas)
hasta les mas msofisticades (que inmcluyen los efectoes cuhnticos).
B de este anhlisis de donds surgen las relaciones matembtices ~-
que explican cwantitativamente el fenbmeno bajo estudio y la pre
oieidn, frecuentemente, estih relacienada con la complejidad del =
modelo dinmefiade.

Abstraer la fisicequimioca del conocimiente, equivaldria a =
retreceder al empirisme y la elucubracibn, per eso es sumasente
impertante armarla de herramientas cuye uso la haga vershtil y -
hasta comeda.

La tarfa que se desarrolla a continuacidn va encaminada a la
aplicacibén de la cemputadora, come herramienta auxiliar, en as--
pectos de fisicequimica de use general.

ElL lector emcentrarh a 1o large de esta breve expesicibn el
desarrellio de les siguientes temas:



CAPITULO 1I:

CAPITULO 1I1I:

CAPITULO III:

a)

b)
c)

CAPITULO 1IV:

Necesidades de cllculoc de propiedades termodinfmi-
cas en el Areo de wuimica.

En é1, se explica las situaciones que motiveron =
la rcalizacién del presente.

Alternativas y objetivos de trehajo.

88 contemplan las opciones que se presentaron em
la etapa iniciml, asl como la definicidn del tra-
bajo a desarrcllar seghn la situacione

Implantacion del sistema.

Se analizan las consideraciones realiradas sobre
el estado del sistema.

SBe detallan las modificaoiones hechas al misme

Se explica la reconstruccidn del sicstema a travées
de les mbdulos.

Presentacidn y maneje del sistema

Contiene la capacidad del sistema

Abarca el nlinero de mddulos y les célcules ejecu-
tadose.

Contiene las instrucoiocnes gue el usuario deberh

seguir para manipular el sistema, ademhs de resul
tades que ejemplifican tales imnstrucciones.

Conslusiones y recomendsciones.

Incluye lus conclusiones del trabajo desarrollado asi como =

las recomendaciones para futuros trabajos que ocupen el presente,
lo amplien y/o modifiquen,

Finalmente, ¢l que un quimico se interese por un trabaje de -
esta natursleza, refleja la inquietud por decarrollar medios de -
clloule mds convenientes a los actunlmente utilizados en diversos



niveles de la carrern y en la rutina del investigador, es bor tan
to wn servicio que se ofreoce a la seccidn de fisicequimica, prin-
cipalmente, y & la Facultad de Estudies Supérioroa, on general.



CAPITULO I

NECESIDADES DE CALCULO DE PROPIEDADLES TERMODINAMICAS EN EL AREA
DE QUIMICA.-

Para explicar lo que ocurre en nuestre alrededor, lo mds con-
veniente es organirzar un modelo; esto es, una representacidn men-
tal de lo que queromos entender. Tal modelo debe carecer de con-=-
tradicciones, escencialments, y expresar lo mas precisamente posi
ble el fenbmeno investigadoe.

Hasta nuestros dlas no existe um modele que explique sen exac
titud, no ya un conjunto de fendmenos; sino uno solo, luego enton
ces, podemos eleglr diferentes caminos a seguir, entre ellos:

&) Destruir el modelo original y proponer unoc totalmente nuevo.

Bute camino requiere, que el autor radicalice su estructura =-
mental & que, conforme pase el tiempe, una generacidn posterior -
lo lleve a cabo. La historia se ha encargado de demostrarnes que
la primera posibilidad es extremadamente reducida y que depende
de muchos factores el que no ocurra, entre otros, los momentos -~
criticos que sufre toda teorim cuando se profundiza en el cenoci-
miento y el que para entonces su autor no logre sobrevivire. La =)
gunda posibilidad es todavia mos plaucible; aunque tambidn ocurre
en forma reducide.

b) Complicar el modelo de tal forua que 6e obtenga mayor pre-
cisibn.

Esto, es lo que ocurre comunmente, no requiere que el autor -
wodifique totalmente ous iceas; sino que las afina deo tal manera
que su confrontacion sea lo mbs oatisfactorio posible.

En ambos casos la informamcidn disponible ce organizae de la me.
nera ms conveniente para poder cxtraer los razgos escenciales 1i
gados al fenbmeno en estudio, 8&stos deben "traducirce' en alguna
notecibn cuya operncidn resulte lo uhs comprenslibvle, compacte y -
sencill« poeible.

A}



En ciencias naturnles tal notacibén se ha complejado lo sufi--
ciente, para que algunos lo eleven a la jerarquia de lenguaje.

Tal lenguaje comunmente utilizado es el matemftico. Una vez -
convenlda la forma de expresidn, la parte mfas importante de la =
construccifn del modelo y le que en verdad constituye el esfuerzs
intelectusl es: El plantesmiento del fenfmeno estudiado.

Una vez #laborado el mocdele y rssuelte los problemas inheren~
tes a 1, la etapa inmediata, so la de exprecer 1s informacidn -
que se desco confrontar con el fendmeno estudiadee. Fn ciencias -~
naturales y particularmente en fisicequimica, las conclusiones a-
rrojadas por %al modelo y que constituye, por supuesto, informawe
cidn disponible, 5o suelo expresar en relaciones matemAticas lla-
madas ecuaciones.

La complejidad de las ecuncicnes a menudo depende de la com==
Plejidad del modelo elaborado; aunque no siempre, y la experien--~
cia nos muestra que conforme complejemos nuestro modelo, mayor se
r& la prepisidn de los datos obtenides al confronterlos con los -
reales,

Confrontar la informacidn obtenida por medio del modele elabo
rado, egignifica: Estimar las relaciones mstematicas obtenidas pa-
ra los pruntos de interés y disponibles.

Si las relaciones obtenidas en termodinfmica fuoran sencillas
digemos del tipo:

AolB h e A = KB
donde X ea una constante.

Y &i, adenfis, tuviésemos que calcular la varimcidn de A con B
por solo 3 § 4 puntos, no tendria caso utilizar t&cnices sofistie
cadas para resolver nuestro problema; sin embargo, el tipo de ==
ecuaciones que continuamente se obtiemne, es del tipo:

A= A ( Xy Yy oene)

Cuya naturaleza explicita diverge en complejidad dependiende
de¢ la propiedade Citamos, por cjemplo, wna funcibn en serie de -
potencians:



C‘Pn(éﬂ) =l¢bt¢ct2+dt3+~-—---
é; P

Definida come capacidad calorifica a presidn constantes

El evaluar una serie de puntos, aunque sea 3 & 4, implican ya
un gacto de tiempo importante, el cual s¢ puede duplicar en case
de cometer errores, aunado a &ste debe tomarse en cuenta ol utill
zado para recopilar la informacidn bhsice.

En general, existe la necesidad de evaluar propiedades cuya -
relacibn no es cencilla.

81 el nlimero de chlculos necesarios para una determinada pro=-
pledad, mas que para muy pocos corpuestos fuera posible, tampoco
seria justificable utilizar tales técnices; pero afortunadamente
axisten cacsos muy generales. Pensemos antonces, en 50 {0 mAs come=
puestos y 10 & mds relaciones; por tanto, el tiempo necesario pa-
ra colectar los datos blsicos, llevar a cabo les chlculos, ergani
zarlos y obtener conclusionos, oxige, ademhks de mucha paciencia,~
de la mayor parte del tiempo disponible, cosa nada flcil para un
investigader comkn.

Como extensibn al pArrafo anterior se puede afiadir la opcibn
de requerir del chilculo de propiedades al variar algin parametro
de interés, esto se puede lograr con incrementos pequefios qua -
pueden cubrir intervalos amplios de condiciones requeridas & lo
que es lo miemo contruir tablac & grhficas convenientese.

Luego entonces, existe también la necesidad do hacer disponi
ble un medio, por el cual se puede tener acceso A. grandes cantie
dades de informacidn yu sen originales o transformada.

Por otra parte, en los cursos corrientes de Fisicoquinica - =~
II, III Y IV, tanto para Ingenierus Quimicos, en alimentos, Quimi
ces y Quimicos Farmachutices Biclogos, e frecuente encontrar que
la limitecion para elactuar prodiceiones mhs confisbles, es la =~
complejidad del chlculo. Espscificamente, en algunas materiam =




~
ya mencionadas, se ven reducidos a resolver problemas cuya comple
jided pe limita a conoiderar condiciones ideales; esto es, llevar
a cabo cBlculos sencillose Continuamente el docente se frena ante
ls posibilidad de presentar prodblemns cuyas consideraciones inclu
yan situaciones mfs reales, oon el tiempo de clase que ce dispone.
El introducir ecuaciones mfs complejas del tipo Beattie =~ -

Bridgemann, Dietericci, PBerthelot, de coeficientes viriales etcs,
redundard en la profundidad, que de otra mamnera no e¢s suficiente-
mente clara, de los conceptos explicados y lo que ce ha venido -
subrayande: ganar mayor precisidn en las predicciones.

Un ejemplo diferente sparece cuando deseamos examinar un sis=-
tema en el que ocurren diferentes procesos y/o reacciones con va-
rios componentese Es obvio que la complejidad de tal sistema no =
es objeto de solucidn en corto tiempo ; sino que exige de procedi
mientos mfs largos y especificos, no obstante en los que se neoce-
sita de los dates termodinfmiocoss 8i el alumno es tempranamente -
iniciado en las técnicac de computaoién, entonces su principal -
preocupaoidn recaeréd en la forma en que tratark de abordarlo y ne
en la manera de caloularlo.

En elumnos mls avanzados e investigadores, al pretender lle--
var a cabo preyectos, es necesario, en cienoias quimioas, conocer
alguncs detalles de procesos especifices y evsluerles. Dada la -~
cantidad de variables que comunmente se msneja, existen alternmti
vas a seguir:

a) Simulacidén: con las relaciones matemiticas y datos disponi
bles, el investigador realiza una serie de opereciones cuyo fin -
cs reprecsentar de la mnera mls adecuada el fendmeno de interess
Tales operuciones soms a menudo, de error y ensayo mediante preoe
dimientoe iterativose La aplicacién de la computacidn § mas expll
oitamente de sistemas que incluyan la rapida evaluacidn de cada
procedimiento iterativo, electronicamente, es bastante claro; aun
que no siempre obvio.




b) Experimental: en este caso s¢ obtlenen los datos desea-w
dos ¥y se estructuran de la manera deseadas Si la cantlidad de da-=
tos es abundante se requiere, tambifn, de las técnicas de computas
cidn para hacer analisis exhaustivos.

Los instituciones de educacibdn descentralizadas de reciente =~
creacidn, requieren de una estructura adecuada que satisfaga las
necesidades academicas de su poblucidn, entre las cuales destaca:
la infermacidn extraclace. Ia construccidn de bibliotecas, hemero
tecaa, salas audiovisuales, laboratorios, talleree estce., son al--
ternativas en funcibn. Aun asi, existen actividades especificas -
las cuales no satisface del todo y para las cuales se pueden cana
lizar otras vias ya existentes; esto es: El ceantro de cllculo.

De acuerde a las necesidades, ya expuestas, del uso de la com
putadora, en la actualidad un investigador tiene que trasladarse
a otras instituciones para resolver su problema descuidando asiy-
el objeto central de su investigacionm,

Aquellas tampoco han satisfecho tales necesidades del todo, -
sin embargo, es%an en posibilidad de resolver premisas bhsicase

Por la situacidn fisica de las citadas instituciones descen-
Sralizadas y les problemas de comunicaciéon vial, resulta dificil
efectuar consultas a tales centros, por otra parte; la consulta
a tales archivos de datos o sistemas es iy restringido y requie-
re de un complejo trémite burocratico 4 biem el pago del tiempo =~
utilizado, por el usuario de tal dispositivoe.

Ante tal problemhtica, se reconoce la necesidaed de desarro==
1llar un sistema autonomo por medio del cual se proponga resolver
lo més amplimmente pesible, las necesidades anteriormente expues-
tas.



CAFITULO II
ALTERNATIVAS Y OBJETIVOS DE TRABAJO

Es usual, entre ¢l personal gue estudia & labora en la =~ =
UsNoAMey utilizer las proniededes derivades de la terazodinbmica
ecpecificamente en el area de Clencinms Quimicas, pars tratajor -
cuyo ostudio involucra la tremsformacidn de la enerpglae Ectas -~
propiedades cuantitatives, suelen ser nfimeros que concatenados -
con informecidn alterna, dan un esquema explicito parn interpre-
tar lo que ocurre con un determinado procesos

Tomando en cuenta la situacibn descrita anteriormente y los
medios de que se dispone en le actualidad, trataremos de seficlar
el pencrams al cual se enfrenta un alumno o investigador al re--
querir de esta informacidne

1°) Investigacidn Ribliogrhfica:

1as fuentes mfs generales son los libros de texto, 8stos &
menudo introducen las ecuaciones y condiciones de aplicacidn de
las mismas. Contienen tablas de las propiedades de interés y su
variacidn con respecto a algin parfmetro del cual depende em in
tervalos mas o menos amplios; sin embargo, &stos no son ten am-
plios como se desearim; por lo cunl nos vemos ohligados a recu-
rrir a textos mas espscialirados, de los cuales se presentan --
los sliguientes casos:

e) Principalmente datos sobre algunas substancias y/o
ecuaciones especificas.
b) Referencias generales.

51 las condiciones de chlcule & particularided del sistena
difiere, con mucho, de las reportadas corrientemente, entonces
la investigacidn puede consumir tiermye crcesive, de ccuerdo cla
roy, 8l horario promedio a que esth sujeto un investigodoer y a
lag limituciones propias de transporte de cu lugar de trabaje -
ol luger ffcico donde se encucutran las fuentecs. En travajos ~=
yue requieren le mayor breocisidn es comln reforirse o les fuen-
tes de primera y segunde manoc.

Io



2%) c&leulo.

Una vez encontrade la fuente principal de informacion, es ne=
cesario manipularla; es decir desarrollarlae. Tal desarrollo signi
fica: Estimar las citadas propiedades.

Expuesta y reconecida la problemAtica que nos ocupa, toraamos
nuestro interbs hacim la forma en que hemos de darle solucidn, --
partiendo desde la etapa inicial que es la consecucidon de la in-:
formacion.

a) El paso inicial consiste en investigar cuales son las pro-
piedades que revisten mayor interés o en consecuencia mayor uso -
cotidianoc. Para lo cual, la revisidn de textos comunmente usadoes
Yy la opinién de los profesores (Fisicoquimica e Ingenieria), fub
de vital importanciae. Estas se expondrfn en un capitule posterior
detalladamente.

b) Una vez detectadas tales propiedades, se procede a reali--
sar la investigacidn bibliegrhfice, simultaneamente se examinan:

I ) lLos textes generales
II ) Los textes especializados
III ) La fuente general de referencias. (Chemical Abstracs)

Ias referencias obtenidas, tan so0lc en un aiio, de cada una =
de las propiedades es abrumadora, al clasificar parte de esta ine-
fermacifn se da une cuenta de la naturaleza de estas, las cuales
son:

1 ) Intervalos especificos de aplicabilidad reducida.

1 ) Coemponentes poco comunes.

$11!1 ) Mezclas binarias y obtencibdn de perfmetros empiricos
(ctens) etc,etc,

I cual redunda en hacer sumamente laboriose el trabaje.

II



Tras esota uxperdencia inicial cabe hacer notar gque lo ideal -
sevia poder sistematizar eata informacibn tan voriada como espe-
cifica y ofrecerla al lector por medio de la computadora, desgra=
ciadunente no ne cuenta, en esta institucidn, con los recursos hu
manos y naterialen necesarios para llevar a cabe dicha tarea, lo
que llevarfa, adewhs, tlempo excesivo.

Cono cuuinO‘alternativo’se decide revisar lna tesis hechas en
aflos unteriorea; debido a qne estos trabajes proporcionna la gens
ralidad conveniente asl como la oupociticidad dosoadas oBto €8y =
una fuente oxcolonte para trabajos ninsnlaron. Para roulilar la =
revisidn de tesis, se o-cosio dos institueionon tﬂrtilo- en este.
tipo de trabajos:

Universidad Nacional Autenoma de México, Facultad de Quimica.

Inctitute Politecuice Nacional (ESIQIE Y CIEA).

¢) Desarrollar el sistems,-

Teniendo en cuenta las nacosidudo. asi como el material cen =
que se cuenta, es posiblo dilucidnr las cnractor&aticaa que se de
sean posea el sistema, las cunlns onnncin-o-:

1) Reunir la mayer camtidad de propiedades

2) Reunir la mayor camtidad de constantes especificas
para cada compueste utilisade y -ogﬁﬁlla propiedad -
oialunda. |

3) las propiedades sean gemernles

k) La presinibn de las propiedsdes ses la mayor posivle

5) Proporcions la mayor cantidad de informecifm posible

6) Sea fhcilmente modificadble

7) No incluya conocimientos de programncifn pera el usua
rio

8) 1a interacciln usuario computadora sea 1la minima yosi
ble



Una culdadosa revieidn de loe tesis regiutradus ewn csda una -
de las institucliones uencionadas, conduce al trubojo del I.Qe = =
iorerona Zuiidga ste alet trabajo presentado por 3 personus en la
Facultud de Quicicae.

Este trabajo pocee caracteristicas bheicus aflnes a nuestros
porp6sitol por lo cual se trat$ de obtener en 1a bitlioteca del
contro do cnlcnlo de Co Usj pero eu tal centro ce negh U exige=
tcncia. por lo que se tuvo aolamente diaponiblc ol trabajo escrie
tee ‘

Un an&linia detenido del citado trabajo roevela que ol -nejo
de datos -s 1not1c10nto. a nivol de eporaoi&n de: 1la conputadoru.
razgo aunalonto 1-portanto y probl.la que siempre ¢ntrontaron sus
untoras.

1a l&quina on que fub realizado tal to-il es la Burroushe
na67oo. cugu cap;oidad de- n.noria es, -uy anpliu; niontxas que la
: oxictnntn on la lhoultnd de E-tndio- Bupnriores s ECLIPSE&/130
~cuyn capucidad de nnloriu B roducidn.

Teniendo presente el objetivo final, gue et desarrollar un
sictema de evaluacibn de propiedades termodinbmicas y contnndo -
econ ol material conseguicdoy & este punto se presenta la disyuntie
vas ;

a) Continuar la revicibn bibliogrkfica hosta crear un
sistena con las curactorlntichn deseaduse

b) Tomar como bace lu tosis del I.Q. Loperena. ste el. y
Y & partir de 81 desarrollar el sistema que se deseae

La decisibn fub favorsble a la segunda opciln por las siguien
tes razcnest

Dada las cnracterl.ticds de dicha teeisy cubric en grun parte
1a labor que uecesitaba la primera cpcibn, pere principolmcnte, =
debide a la ineficiencis del zanzjc de la cngncidqd de mernioriae

I3



Por lo tanto ce definen objetivos de trabejo pare conseguir -
¢l objetive final ( terminal ), los cuales sont

) Hacer que el trabnjo de tesis del I.Qs Loperena Ze =
&ts al sea compatible con las caracteristicas de la
ECLIPSE 3/130.

i) Maximizar la eficiencia en el manejo de la capacidad
de momoria.

‘Ias oriniones exporinontadal suclen aconsojnr ae continno con
los buenon trabnjoa hasta lograr los mejores roaultldos poaibloa.
esto r-dundari en nayor confiabilidad de las trabajol realizadoa.
al estor continvamente bajo anpqn.

Existe la conviccibn de que la tarea que a continuaciﬁn‘sc‘cx
pone, cumple con loeg objetivos y necesidadea anteriormente dcacri
tosy hasta donde ha side pouiblo Y revelan el desec de continuar
con un trabado blen ronlizado. para ol mejor dosenpcﬂo del nialo
¥y beneficic de los usuariose.
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CAPITULO 1I1I

IMPLANTACION DEL SISTEMA

Una ver bosquejados lem objetivos de trabajo, en el capitulo
anterier, se procede a desoribir las alternativas propuestas, a
fin de darle solucién al problema en cuestibn,

8e comenzark por oxplicnr lu caructcrlatiou del: prosrua -~
original, en fom pn.rnl. conocor la problu&tica q\u 1nvolncru »
tal yrograsa y poatoriornnto pranntar lw,-olucionu ‘propuutu'

CARACTERISTICAS DEL FROGRAMA ORIGINAL

1) Ha sido desarrollado en la computadora Burroughs 8-6700,-
localizada on el centre de servicies de canuto de la» =
UNeAMoy on lonmjo TORTRANR 1IV.

Tel situacibn concod. a dieho progrm la ventaja de poder o
nejar cnpncidnd de unorh lucho mayor que la que otrocon las com
putadoras del tipe mini, como lu ECLIPSE 8/130, en las escuelas
descentralisadas,’ |

2) El sistena esta disefiado para que se utilioce el ninimo de
conocimientes de FORTRAN IV

Bste es, £¢ ha procurado que la interaccidn usuariocomputado-
ra snea la minims posidle; requirdendo $sta, colmhﬁp la especifi
cacidn de un pequefio grupo de daton para funcionamiento interne -
de la computadere

3) Es capar de manejar 55 sustancias diferentes ( 10 a la veg)

cuye wse es frecuente y la decvimcibn del estade ideal, -
per pelitropisme, sea minime,
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k)

5)

6)

7

8)

Considers las propiedades mlc comuncs, tanto termodinbmicas
corio de transporte, las cuales son:

1 ) DERSIDAD

II ) ENTALPIA

III ) CPNDUCTIVIDAD TERMICA

IV ) CAPACIDAD CALFRIFICA

V) VISCHSIDAD

VI ) CALSR LATENTE DE VARYRIZACION
VII ) PRESIFN DE VARSR
VIII ) TENSISN SUPERFICIAL

IX ) DIFUSIgN

Evallia las ecuaciones gue preducen ¢l mfnimo error, segfn
las condiciones requeridas.

El programa,estructuralmentes, es modular. Les afdules sen
independientes entre ai y cerdinades por um programa prime
ocipal. '

Cada mbdule & suwbrutina ovqlﬁu'una propiodid o bien sirve
como auxiliar en el funcionamiento interne.

Dsda la anmplitud de las propiedades y compuestos utilizaw
dos; es nchlario contnr con una gran cantided de datos; ~
estos scn agrupados on uma subrutina llamads BIZCK DATAc==
( Caracteristicas mis profundas serkn expuestas posterior-
mente conforme lo requiera la explicecibn de la ilpllntn-—
cifn del sistema).

IMFLANTACION DEL SISTEMA.

Debido a las caracteristicas que presenta el pregrama originsl
™ cluio que aprovechar al mbximo cada uns de bstas compite cem la
capacidad de memoria a la que esth sujeta la mbquina a utilizer:
ECLIPSE 8/130.



Expondremos por tanto les solucioncs propusrtss, en el desa--
rrollo del trabajo, coherentes con laa‘carncteristicaa del lengua
Je, disefio del programa y capacidad de wemoria de 1a m&quiné a =
utilizare o

En princip;o. ez necesario analizer: cada una de las subruti--
nas osto os. so deagloza .el prograna en cada uno d. sUB componen=
tes y se invostignz

a) Carlctcrieticau do tuncionamionto.
») Belaci&n oon otras -ubrutina- y con ol prosrana principal.
c) Roproducibilidad de rosultados.

Al térimino de $sta, se conocen los dot.lloa de incompatibili—
dad entre una ntquina Yy otra. que explicaromoa poatoriornento ‘on
forna anplia. pero que cabe pronon&arlos en oste lonnnto. ollos
sont 101., 1.2. 103' Io“’.' I.6 ¥y I.1O

Los duto- necoaarioo para cada una de ollne tuoron introduci-
dos como varisbles nndianto t-rjetaa.

Una vos verificados cada uno de lo- -bdulo-. tnnto de las pro
pledades como los uuxiliaroo. se precede a la reuni&n ‘de &stoms, =
interrelacienkndolos por medio de programas principalo. tonporu--
les, los cuales van aumentando su coaplejidad’ seglin la cantidad -
y/o calidnd de las subrutinas utilizadas.

En la evaluaciln de un conpueéto puro, los datos necesarios -
para cada una de las -ubrutinab ¥ todos en conjunto se manejaron
por medio de la aubrutina BLECK DATA en un arroglo do 33 elemen--
tos, lo. quo ‘probd haber funcionado, roterenciadoa unidilznsionnl-
mente; por ejemplo:

| RM= VAL (3)

Pero esta foraa de trabajar el conjunto de datos, no facilite
la eleccibn de cualquiera de los compuestos (55), que como se. - =
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montrnr‘ pocteriormente es la parte central del trabaje; por lo -
tanto se tuvo que recurrir a los recurses disponibles en la cempu
tadora.

Lo nuevos detalles onqontradou Y modificados se contemplan =
on los puntos: I.5, Te7y Ie8y, Ie9 ¥y IIe1 & II.h,

Ya reunido el sistems es neccsario introducir el banco de da=-
tos para poder hacer las 01000&0§0l~qp0 se requieran, dicha intig
ducéiﬁi no ha‘aido‘sin9111¢.°nin'qlbargi.~on‘61‘phhto Ilelty 80 ==
vxplica la forma on:Quo se resolvid el problems.

Al cubrir la invectigmcibr. se identifican leos detalles inhe--
ventes al sictemm que lo hacfan ineficiente e imoperable, & pesar
de su estructura modular, debido a la diferencia entre mlquinas -
utilizadas y de rocurﬁos operadcs. Tales diferencias se connidorg
r&n en las siguientes categorfas:

I) Relativas a la compilucibn y ejecucibn de las instrucciones

I.1 ) Tarjetas de control.

Cada mhquina posee un grupo particular de instrucciones las -
cuales, intrincecamente, efectfian lo mimmo; pare son distinguidas
por palabras diferentes (claves).

I.2 ) En las tarjetas de comtrol ée intreduce
la opcibn p.

ElL programa original fub escrito como se acostumbraba hacer-
lo; esto es:

Columna 1: com una C significe un comentario
Columnas 1 a 53 para etiguetar las propesiciones.

Columna 6: para continuar alguna expresibn no terminada en
la tarjeta anterier.

Columna 7«72: para compilaciln de expresienes FPRTRAN IV,
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Actualmente, la ECLIPSE $/130 acepta la compilacibn hasta =
h ¥ 3 colm 800 |

En la perforacibn de las turjotaa. por ser muchisimas (ayroxi
madamente 3000), se deoidid numerarlas haciendo las perforaciones
corroupondiontqc a partir de la columna 7%

Ia IME 8/130 ticnc la onp‘oidad de 1;nornr les blancos ~
que se 1ntorponsan a1 doclarar unu &nstrncoi&n on un rongl&n, por
oonlignionto todo 0. que se portorn on nnn tatjotu le cnnnidora -
cemo parte de. nna 1altruooisn Snica} yor ojcnploa

Instruccibn - Ntmero de Tarjeta.
af ¥ 100 1111

ER ves de llevar el control a 1la proponioi&n son otiquota -
100, tratari de 1lovar1; ala 1001111. nnrcnndo -nltiploo orroroa.f
8o p.n.b duplicar xuev B nte las turjotn. lelnlnnto hn-tn 1; oolll
s 72 y um-nrnrlan sin pnr!ornr; atortnnnda-.nto o:isto la- Opo&‘n
40 c‘lpilnoi&n do 72 carecteres por 11:». de roltntrot Pe

Ie3 ) Correocidn a la correspendencia de variables en
las proposioiones.

Dado il‘gran nmero de proposiciones, se incurrib en el error
quisk involuntaric ) de trabajar con modos mixtos de variables,
por ejemplo:

Y = CLV * X (mmmnou(m)
Hele / (000853 + oooc) ( mmm mﬂl{) ) Otco

La computadora ECLIPSE 8/13C marcaba error de conversibn § -
bien no asignaba el valo: correctamente, esto se soluciond dando
ol modo real a 1os valeres con punto decimal y el modo entero pe~
re las ouales no 1o lleven, dequiorn que re nncolitnlo. quodando
las oxwranionnl ceme se asienta onseguidai
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HV = CLV ¢ RM
AM = 1. / ( 000853 4 woome ) etce

Este orror ¢s aparentemente insignificante; pero dada la situs
cifn de la variable equivocada, mostrabs diferencias muy aprecia--
blese.

Ie% ) Correccidn a la correspendencia de constante - variable
en las proposicienes.

El modo mixto entre variables no solamente fud advertide; sine
tambiln entro comstantes, por ejemplo:

DATA VAL / 0,0, 2734y 1423 E=2y==== / (BLECK DATA)
DATA LYP / Ou1y 0¢3 =evem / ( SUBROUTINE VIS (V) )etes

Lo cual fub corregide o bien asignando el punte decimal § medi
ficamdo el nombre de la varisble. Esto fué muy cemunmente encentra
do, tanto an .iprelioncs uritniticas, 18gicas, proposicién DATA =
come en las propesiciones COMMON. |

I.5 ) Correccifn en la caracterizacibn y/o nombre de las cens-
tantos alfanumbricas.

Originalmente me utilish constantes alfanumbricas que centeni-
an une e varios espacies en blanco con formato Hollerith y $ste se
aprevechaba como caractor distintive, por ojo-plo:

GHCAPACI contiene tedes leas caracteres necesarios.

GHCALER no satinface el campo asignados

Combinade lo anterior con la incapacidad, de la ECLIPSE 8/130,
de poder comparar € carscteres a la vezr, no dejb otra alteraativa
que evitar la inclusiln de tales constantes sustituybndoles por -
otras que explicaremos posteriormente,



I.6 ) Correccibn de variables para compatibilidad del sistema.

La ECLIFSE 5/130 como tedas las nfiquinas posee un grupo de =
caracteres altununirieos. que no deben ser utilizsdos explicita-=
monte en ¢l yrograma a compilar, por ejemplos:

81{!. ” etce

Tal tptgol'oqsqg dado el cambio dq'éanputqdb:#. por ejemple:
PVAP  fub cambiado por ROSA.

1.7 ) Situscibn adecuada de las proposiciones nAwA-

Inicialmente se acostumbraba situar la proposioiln DATA en =
’dondo se nocoaitaae. dados los roquorinionto- de la IGLIPBI 8/130.
esto puedo ser llevado a cdba on 1. -ubrutina BH!GK DA!A, adjudi-
candole una proponici&n cm MM. e ml. fow rod.inh.

148 ) Correceiln en instrucciones de trnnnparto'dq,contralo

El desarrolle del pregrama original presenta, frecuentemente,
situaciones donde es necesario decidir entre caminos alternativos:
por Qjonblox Dada una 1l;trﬁcc16n nos interesa transferirnos a =~
otra posterior sin ejecutar las intermedias: esto es:

Ir (ICHND. EQ. "AA") G @ T F 10
CALL ERRER (5)
10 READ (10) INDEX.
Al interpretarle ebservamos:
81 ICOND es igual a la constante "AA" no hay problema pues
el control se transfiere a la stiqueta con nGmere 10; ypexo si =

ICHND no es igual & "AA" entonces llmma al errer 5 y posterior--
mente leerk la variable INDEX, le que es incorrectos
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on solueidn cstridba on introducir los transportes de control
adesuader; ya sea en lo forum G T@ O RETURY para teruinar el -
programs despues de un eryror & ratoruarlo ol programa principal,
si se tratu de ura subrutinae

1.9 ) Correccidn ¢n la lectura y/o comparucibn de las consten
tes alfanumiricas.

En la Burroughs B=5£700 1o comparﬁclon y/o lecturs de 1os ==
censtontes alfanuméericasg ce ruedc efectuar tante en variaulca rea
les come en enteras, poro en la ECLIPSE 5/120 existe la linita- -
cion a solo loctura y comparacidn con varizblec enterass En el =
prograua debsn ir encerradas entre coemillas, de otra forma lo to-
narf como variables.

I.10) Se introduce la opcibn de entrada / salica uo foruntada.

Dogquiera que ha sido posible se ha lutroducido la lectura § -
cseritura no formatada, esto ss particularmente {itil en la entra-
do. cuando desenmds leer varios datos con diferentes campose

Cen el READ 8 VIRITE no formatades, los velores sclo son sefa=

rados por comad Yy no ¢s necesario asignar columnas en la tarjeta
de datos.

IT )_Relativo a la capacidad de ls computadora requeridae

El prablema principsl y eje de este irabajo es minimizer la =
capacided de uemcria requeridas De hecho, es la whc importunte =
contribucitn & la labor original.

Decoribirenos en sepulds la naturaleza del problena y de como
sze acluciond teniendo slempre precente, gue de no haber erradicu-
do lon errorss de ai‘ntuxis, compllucibn y ejecucibdn antorioiiiente
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degcritosy no habria servido esta sogundm parte; puesto que la =
somputadora es de tal modo exigente, que sencillamente no propor-
clona los rosultadoa correctos, hasta que se demuestre la consis-
tencia interna del programae

!u se ha apuntudo. al principio de este capitulo, que el pro=
grnln original conata de una gran cantidad de datos nunﬁricoo. -
unos generales y otros especificos, para ovaluar todas y cada una
de 1aa,p;opiedadoa precentadass

Un solo conpuento roquiero de 38 datos, cada uno de eatos re=
pruonta uns propiodad [ conatanto cnrnoteri-tiu atl y ug&n ol
disefio del progrm su situseidn as iqportante. Por otra parto. -
el nﬁnoro de colpncato- o8 55 roquiriondo la misma cantidad da da.
tu. cld. uno de ellos, -mndo, por lo tanto: 38X55s 2090 datos a
totnln. ‘

Se ormia& una diapoaici&n matricial del tamafio 38&55 yee -
coloch dentro de 1.. nbut:l.n BIICK DATA. Loa u:l.oru se hacon -
diuponiblu al procrnn pr:l.ncipal por ‘medio de. m propouicitn -

do 1a forma:

CPMMPN / AUX / ARR (38,55)

el instruccibn coloceba les datos de cada éolpuesto. on el -
arreglo matricial, en columnas, estc es, 38 dates de un compuestc
oo wna colu-u, otres 38 en la siguiente etce., bastu completar la
matris de 38X55, Consideraron mejor temer el arreglo, en vez de -
co o Por renglones e invirtieren la matris, llunndolo ala
matric hnrtida VAL (55,28) y ontom:os hacer disponibles los va
leres por medio de la propolici&n siguicnto:

CAEN / CONS / VAL ( 55428)

1a naturaleza de los datos es real; esto es, cen punte deci-
mal per lo ousal para gunrdarlos en memoria se requiers de 2 pala
bras ( 2 series de 1€ bit ) de memoria, eiendo el mbmero de pala
bras tetales:



2090 x 2 » 4180 provenientec de la matriz ARR ( 38,55 )
2090 x 2 = 4180 provenicntes de la matriz VAL ( 55,38 )

8360 palabras totales a guardar en memoria.

Tal requerimiento es excecivo; pero alin nos falta contabili--
zar las palabras provenionton del resto del prograza lo que nos -
huce pesusar on 1la gran capacidad necesariae

Ila mayor cap;cidad de n.poria de la colpntndora Bnrrotshl - -
5 6700. peruito gue se lleve a cabo; pero no as! la ECLIFSE 8/130,
que s cor la gque se cuenta en la FES-Ce

Dado su mayor tameflo la palabra de le Burroughs B-6700 es ca-
pez de comparar, leer y escribir ccnstantes alfanwubrices en for-
mate Nellerth § A hasta de 6 caracterss, lo que utilisa pars se==
lecoionar diferentes condiciones, propiedades ¥y unidades mbdiahtc
un arreglo adecuado. La ECLIFSE 8/130 no estf en condicienes de
1llevar ¢ cabo tales actividadou. por lo que a oontinuaciin 50 &Xx~
yonen ‘las alternativas propuestas para eoluciomar tal;problona-

I1.1 Canbioc en la forma de elegir la condicibn a efectuar, -~
les unidedes de los datos de entradm y las propledades a
utilizare.

Ia forma de elegir las condiciones de chloulo, era comparar -
la variabla CEND contra una conctante alfanuxmbrica en formate -
Hellerith hasta de & caracheres, por sjewplo:

I¥ (CHD. M. 6E MO ) GF 7§ 10

Comc ya hemes dicho la ECLIPSE 8/130 nc es cepaz de compiler
tal instruccibn por 1o gue fue cambimdo a una serie de caracteres
1llamudo constantes "string' (en cadena & encadenadas) tales conew
tanten tienen la propiédad de corresponder a une variable entera,
o sear 1 palabre de memeria, mediante le acigmecibn del Campo on~
tero, ce pueden diferemclar 2 ceructerss, 1os cuales pueden se =~
intreducides (y lo fueron) ep formate A2.
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La: corregpondencia de caracteres se'doscribe en ol apéhdice Be
La deciaidn de haber usado tales caracteres, ectribz en la pocs =
diferenciabilided de las dos primeras letras de las constantes =
alfenuméricas, inicialmente utilizadas. Come ya se oxplicd ante--
rioraente (I1.9), la identificaciln de la constante string debe -
ir aaociadn por una vnriablo entera de- otra rorna 1n computadora
no morca error. alguno; poro tn-poco etectua la instrucci&n deseada.

Cono ‘ol prograln original tzono An opci&n de. introdncir los =
daton ‘on difcronton unidadon. tales unidades se dobon espoei!iemr
- la loctura do dato-. Ia lcctura se renliznba tambibn por nedio
de oonstantoc ntrinc. se considort qus ers lo conveniente, jara =
evitar 1la oonfusida con ‘otras variubloa. Ln corregpendencia de ==
caracteres se doacribo en el Apondice B

Ahora, como se observa en la subrutina SIDEU (o) (Apendice
A)o ya no se co-ynrnn 10- caracteroa. sino qno asignenos 21 nu=a~:~
ro diroctalnnto y me ojocutu 1. 1nstrncci6n.

Para ologir la propiodad a evnlu-r. nuevanente surge el micme
problola. utilizando 10- mismos yrocodinionto- anteriores solamen
te se 1ntrodujo la modificacibn en la forma de escribir la propgg
dad. Aproveohamos la distinguibilidad de los doe primeros cardotg
res para escribir el nombre completo.

Ia llqutnu solo distingue las dos prilcrna letras y el reste
las ignora; pero no importa ya que ‘ataa sol diterontes Yy s8¢ pue~
dea wtilizar en la oo.puraci&n. El campe de lectura es obviamente:
A2, Ln osrrespondeacia de caracteres se describe en ol apindigc ) |

II.2 Modificacibn de las propcsiciomes DATA pura olegir las
propiedades.

Como consecuencie de lo anterior ¢c clare que hable que modi-
fiocar las proposiciones DATA de scuerdo & las variables definidas
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que son las sigulentes:

DATA LXAY / uc‘u’ "VA". "Bi"" llDE"' nvzu' "Cﬁ", umu‘
mrgn' VAL /

II.3 Modificmciln en la subrutina TABLA ( J PRPP )

Debido a que la seleccibn de la propiedad y la de la tabla es

casl la micma, ambas rcquorian cagli los miamos DATA excepto 'por -
' une o dos oluontoa. el crear nuevos DATA sin esos elenentos an-=
Inentaria la memoria usaday por lo que se docidi& introducir ins--
trnccionos de colpa.raci‘n para llevar a cabo la eleccion adooudn..
Ver subrutima TABLA ( JPREP ) inntruccionu 2222 a 777 (Apendice
A)e

ITo4 Minimizacibn del BIZCK DATA

Mediante el chx DATA es posible englobar gran cantidad de -
datoso, que son ntilizado- para inicialiser: ulututu 3 vamblu
dentro del progranu. 5i se ntilima.n todu ha nbrutiu-. ala
vez, el nfmero de valeras realments nscesarios sent 38 para cada
compueste; ‘I‘i.o‘nt:u‘ que se ha referenciado un archive de 2090 da-
tes de loa cuales 2052 no son inmediatamente utilizables.

He aqui el gran desperdicio de espacie ftil en la memoria, --
que ne podemes evitar; mientras exista come tsl la instrucciln =
BLHCK DATA, debido & que el grabado de datos es permanente y al -
querer rot-i'irnd, aungue sea, a des 5 tres datos hay qtio sitar el
gran DLECK DATA.

La solucibn consiste en minimirar el requerimierto de talos =
datos en cunjunto, que son las siguiontdu

1a estructura original de les dabos y su modificacibn se pue-
de consultar en el apbndice B. S0 ha considersde que alguncs de =
ellos pueden ser operades en forma diferente.
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1)

2)

La clave dal compueste no es necesarla puesto que podemos intro
ducirlo como datoe

Noribre del compuasto: La ECLIPSE S/130 no puede comparar 6 e
caracteras nino 2+ Con este formato, el nombre introducirfa 12

nuevos datocy poxr ejemplos

z

ftss

TRACLORURG _DE_CARBEgNZ
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

por cada compuesto; pero son 55 compuestoa lo que oca.ionntia

un incremento do datos de: 55 (12-3) = #95. Por lo tanto s =

evidente que la inclusién del nombre en el BL¢K DATA no prece-
d.o

ia docisi&n fué organizar una lista de los compuaetoa y adjudi

carleu un dato num&rico 1dontiticudo como INDE!. Sate sirve como
la clave del- conpnosto. intorioracnte. Asl,y se elimina la. subr‘ti
na SELEC ( ANPM, INDI!) que ea base nl nombre del compuesto. intro
ducido como dato, asignuba un dato: num&rico a. la variable INDEX.

Consecuentemente. o las madidas tomadas, ha sido necesario - ==
crear nuevas subrutinas que son:

a) #MAR (INDEX): que tiene la funcibn de oscribir el nom
bre del compuesto a partir del nrgumento INDEX.
b) EXTRAE (BUF, INDEX, J)
) DISPEN (INDEX )
4) CARGA ( DUFF, INDEX,J)  ( Apéndice C )
Lo tunciln de las 3 Gltimas subrutinue es la siguieate:

El affin de niniuizar la memoria usada por el BLECK DATA encau

uh a partir lo memoria en matrices de (32,10) 7 de (33,5) resules
tendo infruetvoso pues la computadora indicaba memorie insuficien
te parz cjecutnr ol progranme



Una alternativa fue dejar el programs haclendo las referenclas
unidimencionalmente; pero ec evidentemente molesto tener que wane-
jar diferontes juegos de dates (55), cuande es necesario las pro-=-
piedades para diferentes compuestos, ademhe de riesgose, pues wre
mala colocacidén de ellos ofrece resultadoz terriblese

Es posible introducir datos no directamente a la computadora
sine a d.isjoaitivoa adyacentes a ella, por ejemplo en disco, que
ne ocupan espacio de memoria y & los cusles se les puede referen-
clar en el momento sdecuado. k

Se propara,por tanto, un programe que tiene la funcifn de gra
bar les datos disponibles al disco. Como la grabacidn se 1leva a
oabe linenlmente, en necqsuio adjudicarle un lugar a cada elemsn
to do 1a matris, por lo cual se oreb una funcibn que cumple el ~-
cometide y se procede a la grabacibn. Este programa es completa--
nntd":!.ndopo'ndionto al que nos ocupa y tiene como subrutina sola-
mente a la llamada: CARGA ( BUFF, INDEX, J ). Ver apéndice C.

8i les datos no existen permanentemente grabadoz en disce ba-
jo ol nombre de archive TESIS, DT, entonces, antes de compilar el
programa que evalus las propledades dedbe compilarse ¢l programe -
que graba les datos, una ves heche ya no es nscesario regrabarles,
a menes que el archive se berre a propbsito.

Grebados los datos, la subrutina EXTRAE (BUF, INDEX, J ) tie
ne la funcifm de leer los datos grabados de disco mientras que la
SUBRUTINA DISFPN (INDEX) ofrece los datos en un arreglo matri--
cial ARR (J), 33 en total, por medio de 1a instruccifm /
AUX / VAL ( 33 Yo Ver apendice B '

pelegande asi al BLECK DATA a esolsmente aguellos DATA que no
pueden sexr acomodades en Zas subrutinas respectivas.’
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Es evidente que el ahorro‘do pelabras de memoria al realizar-
se la ejecucibn del programa es el siguiente:

2090 x 2 = 4180 proveniemtes de la matriz ARR (38,55)
2090 x 2 = 4180 provenientes de la matriz VAL (55,38)
8360 palabras totnln- a guardar en memoria.

AL Olilillr el arrcglo bidilonnionnl se elimina 1a inversibn
de la lntris quodundo #180 pnldbrna y al citnruo -clo 33 datos -'
de di-oo. quodarin por tante solo 66b = nhorro o por tante de
8294 palnbrun de l‘lorin

Se tieme 1a coniicéi&h de haber bun}lido los objotiio- infe=

cialmente tru:adcs. con 1o anteriormente uxpu.sto. pues se ha re-
suslte la preblemktica fundamental.
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CAPITULO IV

PRESENTACION Y MAKKRJO DEL SISTEMA.

B el capitulo anterior describimes las modificaciones hechas
al progruma original. Al presente, se relacions al lector cen la
capacidad y opciones del sigtema 1nplantudg. para proceder a ex=w
plicar, posteriermente, las etapas que debe ousplir el usuario =
parn;podor‘htilinarlo.

MACIO”
Pre _principal .-
Se caracteriza el prégrama principal per lo siguismte:

a) Cumple la funcifn de cordinar los mbdulos de que consta el
sistema, por medio de les llamades a las subrutinas corres
pendientes.

b) Dk lectura de los parfmetros Gtiles al sistema les cualos
son:

JPREP: Denota la propiedad que se deses evaluar ( Segfin apen-
dice B)

ICPND: Denota la cendiocidn en la cual se lleva a cabo la eva-
luacidn (Seghn apendice B) '
Se refiere sl ntmero de compuestos manejados por el -~

sistena.
T Temperatura a la cual se lleva a cabe la evaluacibn.
P: Presibn a la cual se lleva a cabo la evaluacibn.
TRE: fTemperatura de referencia a la cual se efectfia la eva-
luacibn,.

£U Opcibn de unidades ligade a los datos de eantrada.

INDEX: NOomero ligmdo al cempuesto que maneja el sistema (Se-=
gn AMON (INDEX), Apendice A)

™ Temperatura final a la cual se efectfin la evaluacibn

TINC: Incremento de la temperatura.

Pr1 Presifn final a la cual se nfectua la evaluacibn.
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PINC: Incremsnto de la presibn.

c) Verifica:

Que el intervale de compuestos a utilizar sea de 1 a 10
Que las unidades sean compatibles con las utilizadas inte=-
riormente.

Gue la condicibén de evaluacidn eximstae

d) Elige:

Dadas las condicienss a evaluar: el estade del conpuuto.
mediante la evaluaciln de la presibn de vaper.

Dade Icﬁlmx la condicibn a eveluar.
Dado JMP: la propio«hd a evalusrse

‘s) Termina el pregrama cuando nnonogtru' cualquier error en la
especificacidn deo los parkmetros leldos.

£) Declara el error cometide resultamdo fRcilmente localizadle.

g) Termina normalmente el pregrama.

Como se obaervark ( Apendice A )y el programa principsl conp=-
tiens mas instrucoiones, cerrespondientes a la opciln de las mes-
olas, la cusl no se ha implementado; pere que muy pronto senk he-
cha dispenible. Se conservan, cntoﬁces. yara uso posterier.

ubrat 1

CALSR LATENTE DE VARJRIZACION
Bouncifn utilizada: Procopio y Jern Su

Limitaciones: 8in 1imite
Exrrer aceptable: 1485 o WX
Unidades:. BIU/1B
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CAPACIDAD CALPRIFICA (Cp)
Ecuacifn utilizada: Polinomie en serie de potencias

limitaciones:

Aplicable a 364 compuestos orghnicos y 53 cempuestos in-
erghnicos.

Error aceptable:
< 1.44% pare gases

$ 34 para liquides

Unidades: CAL / G-MOL °x

CONDUCTIVIDAD TERMICA.=

Ecuacienes utiligadas:

Bubbins / Kingrea: Compuestos orghnicos ;
‘ 1&quidos

Falmer (correccidn de):Compuestos inorganicos.

Eucken (correcciln de)iGases (con cerreceibn por presibn
de Btiel y Thodos)

S
Depende de Cp, )( y j.". el errer en bstas se propags en CT.
Para liquidos puede utilizarse por debajo del punto de ebwllicifn
con error aceptado del 15% y en gases se acepta el 10%,

Errer aceptable: 10 - 15 ¢
Unidades: BTV / XR - FIE - °y

DENSIDAD.-

Ecuaciones utilisadas:

Goldhammer (correlacibn medificada) : liquidos
Utilisando el factor de comprecibilidad: gases. -
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Limitaciones:

Hasta 0498 ( Tc ) en liquidos.
0.5 € Tr £ 0.97 para gases, no es precisa en el punto
eritice y presiones altas.

Brror aceptablet

A 2§,~.on gasea
1a 3% enllguidos
Unidades: LBS / PIR

ENTALPIA e~

!‘mucionu utmuduz :

Icuac:l&l dcl polonoli.o. con correccidn por pruibn. por
ol dtodo de Yen' Alomdor y Factor de. comprensibilidad: aascs.

Ecuacifn del polinomios 18quidos.

Limitaciones:

Hay grandes variaciones por la presiln: Gases
Seghn validis de las constuntes: Liquidos.
No se evalfa la entalpla yor cambios de fase:

Exrror aoeptable:
Depende de Cp y_ tuctcr de co-prnns:lbuidad. A 2%i1Qeses
Depende de opy N 3‘ 1 Liquidos

Unidades: CAL / G - NOL.

FACTOR DE COMPRESIBILIDAD.~-

Ecuaciones uti.l.:i,udut
Redlich « Kweng modificada
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limitaciones:

Pr)2 Se utiliza la correcciln per el nétodo de Redlich =
Ackernman.

Pr{2 8¢ utiliza la correceilm por el metedo de aray,Kent y
Zudkevitch.

Errer aceptable:

3 & 5 %, dependo da la presifa y da errcres muy apreciables
en 1a regibn critica.

Uuihdoe adimensional
PRESION DE VAFORe=
Eounciones uwtilisadas:

10 <A< 1500: Miller ( semiredwoida )
P>1500 1  Risdel = Flanek = Miller mm Hg)

Limitacienes:

‘No se ha temade em cueata el efeoto de la presifn total.

Exrer aceptable:
154 = 29 %
Unidades: M MHG

TENSION SUPERFICIAL.-
Ecuacilm utilisada:
Mitra Sanyel

Limitacienes:

La temperatura debe ser menor que la critica y presiemss
bldl.c
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Brror aceptabls:
Depende de la temperatura y 0.5 & 245 %

Unidades: DNINAS/ CM.
VISCOSIDADe=

Ecuaciones utilizadas:

Guzman - Andrade : Liquidos
Sutherlen ( para T)»Tc ): Gases

Limitacliones:

861lo liquides Newteniquos en el intervalo del punto de -
congelaciln hasta antes del punto de ebullicibne

Brror aceptado:

Vn:_r!n de acuerde al tiro de compuesto calculado y se obe
sexva la vardaci$n desde 5 hastu 40 9

Unidades: CENTIPOISES.

S8IDREU.-

Funcibn:
Convierte los datos introducidos, T ¥ P a unidades in-
teriormente utilizados ( °t, atm ).

ERRSR .~

Tancibn:
Designa ¢l error cometide en el transcursgo del programs,

AELECPe~
Fancibn:

Klige lo propiedad desenda y ejecutn la evaluucibn de
wna & todas lama ropiedades.
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‘TABLA « =

Funcibn:
Elige y general uma tabla de la propisdad deseada § de
todas las propiedadese

JMAR. -

Tancibn:
Escribe el nombre del compuesto.

BLECK DATA.-

Funcibn:
Engloba los datos interiermente disponibles

DISP e~

Funcifn:
Hace disponibles los datos necesarios para qus se¢ llave
a cabo la evaluaciSn de las propiedades.

EXTRAE.~

Puncibns
Extrae les datos necesarios (33) a partir de discee.

MANEJO DEL SISTRMA

Be recomienda que el usuario siga las instrucciones a desarrs
llar, de otra forma puede exponerse a la doclaraci&n de los erre~
res interiormente snunciados.

La informacifa requerida per el programa se introducirf por =
medio de tarjetas perforadas, las cuales tionen la siguiente esae
tructura.
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PRIMERA TARJETAW= Debe proporoienﬁrz JPREP, ACEND, NCOMP de la si

1)

I1)

8BAUNDA

v)

vI)

vIl )

guiente forma:

SMP = Propiedad a calculare 8¢ aclara que ¢l sistema
solo tiene opcibn pars una de ellas o todas jun
tame Se escribirk conforme el apbndice B a pas-
tir de la columna 1 kasta la 2k inclusive.

ICEND = Metedo de cllculo a efectuar. Se eseribirk se--
ghn el apendice B a partir de la celumna 25

= Nikmere de cemponentes presentes en el chlculo -
para la opoidm pures = 01 a partir de la colwm-
AR 300

TARJETA«= Debe proporcicnar T,P,TRE,fU de la manera si- =
gulente:

mmm de ‘chcq_lo -7 ( ‘c. 'x'. °)a partir de la
pﬂ.on columna hasta la 10 inclusive.

Presién de chlculo = P ( Atm, mmdelig, pies de agua,pulga-
das de Hg, likras por pulgnda o‘undrndq. libras por pie ==
cuadrade y kilegrame por centimetro cuadrade) a partir de
la columna 11 hasta la 20.

Temperatura de referencia= TRE ( °c, °x, °)ja partir de
la columna 21 hasta la 30.

FPeiln do unidades = PU seghn apendice B, a partir de 1la
columna 31 y de acuerdo con lu naturaleza de los datos in
troducidos,

TERCERA TARJETA.~ Debe proporcienar INDEX.

VIII )

INDEX = La clave del conmpuesto que ce desen evaluar las
propiedades seglhn apbndice A a partir de la pri-
mera colwmna.

L2
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Nota: Temer cuidade con la perforacidn de esta tarjeta si el nf--
mere escogldo es menor a 10 debera perforaras con un cero a la iz
quierda ejemplo: 5 aera perforado como 05,

CUARTA TARJETAs.~- Debe proporcicnar TF, TINC § Pr y PINC ambes pa-
ra la gemeracibn de tabdla, a partir de la colum=
aa 1 a 10y 11 a 20 respectivamente,

EJEMFLOS:
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CONCLUSIONES Y RECOMENDACICHNES.

Es degeable indicar las actividades erientadas 2 la modificae
cién y conpiencntaci&n del programs implementado, cnseguldz 66 ==
enrmple tal cometidoy pura concluir, finulmente, las idenc empues-
tus.

M@DIFICACIPNGS AL SISTEMA.

El presente trabajo es solamente el inicic de uno mis complee
to por tanto, es claro que se deben hacer las modificaciones co-e
r:d-pondiontos oi: cuante se obtengan las condiciones para cblylo-
mentarlo. | ‘ '

Se tratark en esta seccidn de lus modificaciones suceptibles
al sistema implementado, actunlmente, y a continuacién se desig-
nard la ruta a seguir para implementar ¢l resto del programa ori-
I’l :.'.-j

A) ESTAPO ACTUAL.
A.1) MODIFICACIONES EN EL BANCO DE DATOS!
& ) ADICION DE NUEVOS COMPUESTOS:

La adiocibn de nueves compuestos no tiens ninguna infiuemoia -
sobre el banco de dates, pues s¢ esth utilizande los datos de wn
sole cempueste eu el pregrama (33); mlentras que el reato se guar
da en disce. ‘

KL orden de perforacibm de los datos nuevos, debe ser resreta
doy riguresumente, de acuerdo a la descripcibn del apendice Be

En el programa auxiliar ( Apendice C ) se anotan las modifica
clones sigulentes:
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D S50 INDEX = 1,55 por D 50 INDEX = 1, ¥
donde N = 55 ¢ NCA Yy NCAs nfizero de compuestos afiadi-
dose

b) Adicibn de propiedades:

Ya que el bauco de datos disponibles ha #ido reducido a um =
‘arreglo de 33 elementos, que corresponden a valores caracterfsti-
cas del compuesto en ]cn'utbih. al afiadir auevas propiedades a eva
luar se deben introducir, si es mcésario, nuevos datos para cale
c\lhi‘ill‘d ;

Ia variacilu en las inatrucciones, per tal lotivo. aon las si
‘u:l.ontuz

be1) Perforese el valor del pu-i-otro intreducido en oada wne
de loa jnoaoa de dates que corronpondon ] cuda ooqpuoeto. g\urdu
do rimo.d ordens Si en alghn determinado cuynuto no existiese
algin partioular yu-l-otro. 1lénese el luger oon 0.0 ¥ prooMuo
a portorar ol siguiemte pu-hotro.

be2) En la rolacia del banco de dates con el programa las )
dificaciones son las -!.montus '

CAMMON / AVX / ARR ( 33 ) por
c / AUX / ARR ( 33 + WRA )

En la subrutina EXTRAE se cambias la instrucoila:

IP (LyM) = ( I=1 ) * 33 4+ M por
IP(LM) s (L=1)*Ks N

En la subrutima DISPAN

um3-1'33 por
DGO JT e 1, K

a4



En el programa suxiliar ( apsndice C ):

DIMENSIZN BUFF ( 33 ) por
DIMENSIgN BUFT ( X )

DPS50JT = 1,33 por
Dl50J-1.!

B ls subrutina del programs auxiliar, CARGAs

IP(LM) = (1=1)* 334N por
IP(LM) = (1-1) *K+ N

dopde X = 33 + N PA J NPA = nfinere de parfmetros afladidos.

Nota: X debe cer un nfmere no una variable a menos que se es
pecifique el valer de esta.

Ae2 ) ll-d:!.ﬂ.ouo:lm- en ol programa:
& ) NMuevos compuestos!
subrutina FMAR se cambian las siguientes instrucciemes:

IF ( INDEX. O . 1. S Ri LE.55 ) Gf T¢ 555 por
Ir ( INDEX. G2 . 1. R « LB. N ) GO T¥ 555

domnde N = 55 ¢+ NWOA ( un nfmero no una variable )

BCA = Ntmevo de compuestos afiadidos.

555 Gf TP ( 1y =====y55 ), INDEX por
555 O W ( 1y =meeemy55 Iy Iy ==e~=y N )y INDEX

donde I, J, K, ====, N son los nfimeros ligados a les nuevoas
oolpueatos, ejemplo:s

I WRITE ( 12 ) "TRNILENIg "
o ¥ 100
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I, Jy Xy === !l deben ser unlmoros a partir de 56

bh) Muevas propledades:

El arreglo interior de la aubmtm depende de 1ln propiedad a
evaluar, como mddulo se puaede manejor a través de los bloques = =
SELECP & TABLA & ambos, segln el casoe

En general, las instrucciones que se deben modificar sont

a) En ol BLZCK DATA se introducen las constantes al fanumbri—e
cus caracterieticas de cada propicdad antoriormente a la constan~
te nlfanun&rica'"AL". que es la opcian a calcular todas las pro--
~piodndca. Por consiguiente debemoa cembiar el CEMMEN / TX / LXAU

(9) por Wtﬁx / LXaU (L) donde L = 9 4 NPA y NFA = nfimero de
propledades aiipdidas.

Por ejemplo: Si sc decea evaluar FRESIZN OSMﬂTICA. la censtan
te alfanumbrica ligada a la propiedad seria: FEES, BQ etce, las »
ingtrucciones seriant

COMMPN / TX / LXAU (10)
DATA LXAU / "CA“,' L) . LT X

AsS mismo me introducirfan en CZMMEN las variables que se de~
seen manejor en la nueva subrutina.

b) En le subrutina SELECP y/o TABLA se cambion las instruccie
nes de eleccibn y asiguaciln seghn el nlimero @ propicdades inclu
idus par: eleccibn individual y/o globol en la opcibn todas, adju
dicehdole ¢l formato correspondiente.

Finalmente, oo indudable que hoy correlacicnes gue ofrecen =
aproximpciones nayores en log calculos de una determinada prople=
dad; aunque, generalmente $ctas ce rostringen a intervalos limita
don o & nfmerc de compuestos relativomentes eBcaAsOse Su 1ntr0dqg
cifn nerl accmpefiada por las corresvondientes proposicicues logi
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¢as en 1o subrutina operade 6 Lien en nuevas pubrutinas con las -
indiceciones arriba axpresadas.

B Implementacidn del resto del prograzma.

Iwplementar el resto del programa, equivals a introducir 1k -
nuevas subrutinas: 9 para evaluacilin de propiedades termodinfmi.--
cas en mezclas y 6 auxiliares de la opcibn MEZCLAS.

Agregarlas al programa ya implementado significaria; rebasar
la caplcidad de memoria, actualmeute dilponiblo. debido al tamailo
del mismo,

Tal problolq;«probablolonto. se puede resgolver recurriendo a
la tecnice de OVERLAY disponible en la ECLIFSE 8/130.

KL OVEHLAY se puede usar ouando la meroria no es lo suficien-
temente g:-ndo. p.ra acomodar un programa eaterde Al utiliznrlo.
-o.'l.nuto el pregrama princ:l.pd Y las ubnﬁ.lu que no se espeoci
ﬂ.oan en OVERLAY, permanecen en la memoria, persanentements; nien
tras que el resto de las subrutinas son nconodadn: on disco, & =
1-. cuales s puede recurrir en el momento dc-ondo. De esta aners
se puede reducir ¢l espacio de memoria a selamente aquéllas subru
tinas que se estan, rqullnntc. utilizandos

La ordenaefifn de los OVERLAY cubrirf.la menor &rea, tante cn
disco como en la memoria, adecuando las instrucciones de reloca-
1inqeifn. Tal tlenica ofrece ol recurse de la memoria virtuals;
esto es, la utilizacile de lac subrutinas, realmesnte necesarias
al tiempo de eajecucibn,

Dicponisndo de ta 1 recurso, entonces prosigue:

1° Determinar lns subrutinas mar utilizadas.

Esto es con sl fi& de que permaneszcan en memoria permunen
temsnte.
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2° Se abre el archivo de OVERLAY

3° ge nombra cada subrutina por un nombre de OVERLAY
4° se indican las instrucciones de OVERLAY

5° Se relocalizan los GVERLAY.

e vez que se dispone de la estructurc en la ferma de OVERLAY
lo procedents es la moddficacifn de las gubrutinmas mismas, segln -
Is1 a T410 y ITe1 & ITok del capitulo anterier, para 1a epcifn - =
MEZCLAS « |

Probada la consistencia de las subrutinas de mesclag,con las =
hasta ahera implementadas, no assgura su funcionalidad; debide a
que c¢s necesario aportar jueges de igtos y propiedades de compues-

tos puros, por medio de arreglos para cada variable, hasta de 10 =
elementos por arreglo.

Afortunsdemente, la estructura de las subrutinas de mesclas =«
permite:

a) Reunir los datos de las conatantes caracteristicas ¢ introe
ducirlo en el arreglo especifice para cada compuesto.

b) Evaluar las prppiodadnu caracteristicas y agruparlas en los
arreglos correspondientes para posteriormente, evaluar la =
propiedad de la mezcla teniendo 1os datos requeridosi Tal requori-
miento pueds ser satisfecho, al colocar adecusdamente loes llilndop
a las subrutinss EXTRAE y de evaluacin de las propiedades de los

conpuestos puros, respectivamente, a fin de, una ver reunidos eva~
luar la propicdad de la MEZCLA.
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CONCLUIIONRI

Se reconoos que las aplicaciones de la computacién en la mayorfa
de las oienciag,como en la ingenieria,son extensas y diversas.les inss
tituciones eduoativas & nivel profesional,como la FES—c;sc prsocupan -
de que tal herramienta ﬁea‘naoquiblo.No obatanteytal disponibilidad re
quiere constante ovolucién;para lo oual se desarrollan trabajoe cada -
dfa nds complejos queysin onbar(o,fornahia;nu ver material bisloo de -

posteriores doiarrollbl;

Kl objetivo fina;,ddadrrbllar~un programa para svaluacidn de pro-
picdndes termodindnicas ha eido satisfecho.la ocapacidad corriente ds -
1a computsdora BCLIPSE S/I30 han limitado el trabajo que inioialmente
fue propuestoysin meu;go;oh la actualidad es posible §v§1uar las pro-
pihdadon de oq-puoétoq puros a‘Tonporatura y Presién constante &§ va- -
ri;pdq cualquiorg de elles y nnntcﬁicnio la otra constante.Por otra -
‘puéti,uhora o8 posible acumuler grunos de datds mayores que los 55 ini
oi;inonto'nanojadou v tal woumulacién solo dcpende de la capacidad del

disco donde se graban #ston.

Al alumo s investigador se le proporcions una herranienta poderg
as,la cual debe permansecer en constante evolucidn y lo que eg nés im =~

‘portantesser utilisada.

Al término del presente,ls senszaociln de ser un poco mes arquitec-
to que artesano,deberfa invadir al lectorspues el hecer uso dé esta he
rramienta,indefectillements lo llevard a elevar la orecisidn de sus re
sultados y profundizar en ous cunsideraolones antes que preocujsarse -

por la rutina del cflculo.:ii es doocente encontrard un buen auxiliar pe

daglelioo.
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CLAVES DE LA SUBRUTINA: SIDEV

1. = KMMHG = Grados Kelvim y milimepres de merourio
2¢ = KPIEAG = Grados Kelvin y Ples de agua
3. = ntG/cH a Gx?gdon xo:l.v:l.n y n:.opm- per centimetro cudrm
he  KPSIA = Qﬁ.dbl xo'.l.v!.n ¥ Polas
a n.n/m: = Gradu xn:.m : libra por ple cududo
6, = CATM = Grados contimd“ Y atmosferas
7. = CHMHG ‘- ‘cndn eontj.;ndu Yy n:l.n-otro- de merocurio
8. = crzn’a'- cradu oontimdu Y ples de¢ 'qu
9¢ = CX3/CN = Grados contundu ¥ Kilogramos por centimetro
| cndudo.
10, = CP3IA = Grades oont:lsudo- Yy Pd..u
Mo = PI= ades cuﬁ.mu r libras per pclo mdrm
12 = A™M ;. urm- Mﬂ y atassferas
13. = MOMG = Grades Fahrenheit y milimstres de mercurie
1, = mm-ﬂndolhhunhdtynodouln
15 = FEG/CH = Grades Fehreaheit y Iilograme por centimetre
'cudndo
16. = FPSIA = Grades Fahreaheit Y Psias
17¢ = FLB/FI = Grados Fuhrenheit y libras per pie cuadrade
18. = KFULHG = Grades Kelvin y pulgadas de merowrio
19, = CFULEG = Grades centigrades y P‘lnldu dé rourio
20. = FPULEG = Grades hhronhit Yy m. de msrourio

(&



CLAVES PARA LA SUBRUTINA: JPROP

Eoscoribir en la tarjeta: Letrag tomadas:;
CAPACIDAD CALORIFICA " CA."
VAPORIZACION, CALOR DE "oyA "
CONDUCTIVIDAD TERMICA ".co o
DENSIDAD " DE "
ENTALPIA " EN "
PRESION DE VAPOR "ER "
TENSION SUFERFICIAL " TE "
VISCOSIDAD - "y
ni | " AL Y

8o
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CLAVES PARA SUBRUTINA: ICOND

Evaluacibn de propiadadca para cemponentes puros a Tem
peratura y Presidn dadas.

Evaluacidn de propiedndes para mezclas a Temperatura,
Presidn y Composicibn dmdas.
Generacibn de tabla a presibn deda y variande la tempe.

ratura del componente puro.

‘GcnergciSu‘do tabla a una temperatura dada y variande
la presifa del componente puro.

Generecidn de grifica a una Presiln dada y variando la
temperatura del componente puroe

Gcno:aci6n.do,grifiéa a una teaperatura dada variande
1la presiban del componente puro.

Generacidn de tabla a una presidn y composiciln dada,
variando la temperatura de la mezocla.

Generacifn de tabla a una temperatura y composiciln -
daday variando la presifn de la mezcla.

Generacidn de grhfica a presibn y composicibn dada, =
variando ls tempspatura de lo meszcla

Generacibn de grhfica = teuperatura y conposicibn dada
variando la presibn de la mezcla.,
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Yalor
antexrior

1

n

12
1
1h

15

16

17

18

19

CLAVE DE LOS DATOS:

Valoer
actunl.,

- w

O 3 O

10

gk

2

13

1

Clave on el
programae

POL
ARR (2)

DENC

ARR (14)

Momud r o

o vtiliuade, deulignouba lu
cluve del comwnisto. ,
Poluridad do la moléculas
Natureleza de’ compuosto:
o:g&niéo,G'inorgﬁnieﬁ;

De 4 a 7 se utilizaban pa-

ra el nombre del compucsta,
actualmente ya no se utilie
. .

Peso nmolecular

Temperatura de ebullicibn

a condiciones normnles (°K)
Densidad relativa a teupera
twra ambiente ( g / ml )
Temperatura critica (°K )
Presibn critioa ( atm ).
Densidad orfitioa (g / ml )
Faotor de comprencibilidad
oritico.

Constunte A para la ecuaciSn
del Cp de gas, _ »
Constante B para la ecuacibn
del Cp del gas.

Conntante C para la eounacibn
del Cp del gas.

Conctuite D para la ecuncifrn
del Cp ded gus.

Limite inferior de temperaty
ra para lu validéz de lag «
eonstentes del ch )



Valor

auterior

20

28

29

n

32

33

Yalor
actunl

15

16

23

2h

26

27

28

Clave on o)

8

prograus

ARR (15)

ARR (19)

DE 20
CLV

THV

Nombra

linite asuperior de tempera

tura pare la validez de =
las constantos del Cp (°x )
Constante A para calcular

el Cp de 1iquidowm.

Conatante D para caloular

el Cp de 1liquidos.

Iimite iuferior de tempera-
tura para valides de lag ==
con#tantao'dol Cpe
Limitc,suporior de tempera-
tura para valides de las - =
constantes del Cpe
Constants a para la ecuacidn
de Guzman - Andrade. k
Constante B para la ecuacifn
de Gusman - Andrade.
Valor de Mo para la ecuacila
de Sutherland.

Valor del ixyonont. N para
la ecusaibn de Sutherland.
Constante C para ecuacibn

de Sutherland,

Densidad del 1%quide a 20%
(g/m)

Valor del calor latente de
vaporisacidn ( Oal / g )
Temperatura o la cual se od
tiene ol calor latente ante
rior, en °c.

Conatunte A pera la ecuacibn
de Mitra « 3anyal.



l’doi Valor Clave en ol Nombre

anterior actual PrOgTama
34 29 A Constante A para la ecua
_ ciln de Mitra - Banyal.
33 30 " Conotante para calcular

la densidad de 1iquidos
. Constante C para. calcue~
lar el Cp de 1fquidess
Factor acentrico
Fuctor de Hidranela para -
la ecuacibn de Rubbine -
Kingrea en ol chlculo de
Conductividad termica en
1Squidos orghnicos.
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