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CAPITULO l 

I N T R o D u c c I o N 

La meta de las profesiones ingenieriles es la tradu~ 

ci6n del conocimiento cientifico en mejores tangibles 

en la calidad de vida de la raza humana, La ingenieria 

quimica es, a grandes rasgos, el diseño, construcci6n 

y operaci6n de procesos en los que las operaciones esen­

ciales son las reacciones quimicss encargados de convertir 

le materia prime en productos útiles, Asi, con el objeto 

de lograr un cambio en estado, cantidad de energie y/o 

composici6n, lo~ ingenieros quimicos utilizan las ciencias 

Hsices conjuntamente con lo economio y les relaciones 

humanos pero d~sarroller, diseñar llevar e cebo le 

ingenierie tonto del proceso completo como del equipo 

usado en él (1). Pare ello deben elegir la materia prima 

adecuado; operar sus plantas eficiente, segura y econ6mic~ 

mente ver que sus productos satisfagan la calidad 

requisitos establecidos-por los consumidores, 

I 

Consistente con la ingenieria en general, la ingeni~ 

da quimica es tanto un arte como una ciencia pues, con 

frecuencia, el ingeniero deberá usar su iniciativa, inge­

nio, buen juicio y experiencia para dar una respuesta 

completa a sus problemas; por lo tanto, su nivel profesi2 

nal dependerá de su destreza para combinar todas las 

fuentes de informeci6n que le permitan lograr soluciones 

prácticas para sus problemas de proceso. 

La industria quimica se encuentra en una fase de 

gran desarrollo y dia con die se proponen nuevos procesos 
o modificaciones a los ya existentes, Para poder introdu­

cir rápidamente los nuevas ideas se necesitan tbcnicas 
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de evaluaci6n rápida de las innovaciones propuestas. 

Una de estas técnicas es la simulaci6n matemática de 

procesos, entendHndose por este tipo de simulaci6n la 

representación de los mismos mediante modelos matemáticos 

que deben resolverse para obtener informaci6n acerca 

del comportamiento de los sistemas involucrados (2). 

La tendencia a usar técnicas como la simulación 

ha persistido debido al creciente uso de las computadoras. 

electr6nicas que han reemplazado a las calculadoras de 

escritorio en la soluci6n de sistemas complejos de ecu~ 

clones matemáticas por su habilidad para manejar grandes 

cantidades de información. Este acercamiento computari 

zado para la resoluci6n de problemas de ingeniería crea 

un horizonte considerablemente más amplio en la investig~ 

ci6n de diseños ,alternativos al ayudar a un mayor entendi 

miento de los mecanismos internos de los procesos estudi~ 

dos, Conviene comentar que no existe tal cosa como el 

proceso químico típico sino que cada proceso representa 

una solución particular de ingeniería a un problema único, 

El uso que el ingeniero químico le da a, las comput~ 

doras depende directamente de su posición en la industria 

de procesos. Al participar en toda una gama de decisi~ 

nes, el profesionista consciente debe manifestar una 

preocupación constante por los desarrrollos tecnol6gicos 

que afecten las operaciones diarias y a largo plazo en 

las que se ve envuelto de ahí que, en muchos casos, se 

haya incorporado el uso de las computadoras no s6lo a 

la simulación de procesos sino también al diseño de equipo. 

El desarrollo de la simulaci6n matemática aplicada 

a los procesos químicos empezó a mediados de los 50' s 

el primer simulador, Flexible Flowsheet (2), fue publi 

cado en 1958. Este simulador se implement6 en base a 
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una estructura global de tal forma que sólo simulaba 

un proceso específico, como todos los de esa época. 

La persona 

muchos de 

encargada de desarrollar estos 

ellos elaborados para operaciones 

programas, 

unitarias 

individuales, debia ser una experto en ingeniería química, 

matemáticas y compuladoros, incluyendo lenguajes de máqu_i 

na, y por lo general era la única que podía emplear dichos 

programas para la resolución de problemas prácticos. 

mediados de los 60's surgi6 la estructuro modular 

como un nuevo concepto en lo simulaci6n de procesos quiml 
cos al crearse simuladores generales del tipo de CHESS, 

PACER, GEMCS, FLOWTRAN y muchos otros sistemas de diseño 

por computadora que representaron durante los 70 1 s la 

estructura mác popular. Estos simuladores siguieron 

tres pasos duran~e su desnrrollo: 

l. La codificaci6n se hacia en un lenguaje de nivel 
elevado (por ejemplo, FORTRAN) y debia ser alt!l. 
mente modular (característica principal). 

2, Las correlaciones para las propiedades fisicas 
deblan ser lo más rigurosas y exactas posibles. 

3. El sistema debía poder utilizarse en forma fácil 
con poca o ninguna intervcnci6n de expcr~os. 

En nuestros días la estructura modular es la más desarr2 

llada caracterizándose por un alto grado de participación 

del usuario, un rápido acceso entre componentes una 

gran capacidad de transferencia de arreglos masivos con 

datos del proceso (2) (3). 

Por último, a fines de los 70's, se empezaron 

a proponer los simuladores con base en soluci6n de 

ecuaciones, Actualmente, es hacia este tipo da estructura 

hacia donde se están enfocando los esfuerzos de la 

mayoría de los investigadores en el área; su objetivo 

es la creaci6n de sistemas para el diseño de plantas 

de proceso totalmente integrados que incorporen toda 
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le informaci6n de un proyecto. Sin embargo, aun se encuen 

tra en etapa de desarrollo (4), 

En funci6n del uso que se les da, podemos distinguir 

dos tipos de simuladores: industriales didácticos, 

Los primeros generalmente tienen paquetes de propiedades 

y m6dulos de proceso mós exactos eficientes que los 

segundos que, en un momento dado, no requieren de tanta 

precisi6n, 

Reflexionando acerca de los progresos que se han 

hecho en el área de la simulaci6n de procesos a régimen 

permanente desde la publicaci6n del primer simulador, 

podrian plantearse dos preguntas: 

1, lQué tan bien ha cumplido la simulaci6n de proce­

sos quí~i.cos con las expectativas planteadas 

en la industria en la educaci6n? 

2. lCu61es son las principales áreas de investiga­

ci6n a las que debe extenderse la utilidad de la 

computadora en el campo de la simuleci6n? 

Probablemente la experiencia más importante obtenido 

en los Últimos años es que la simulaci6n 'de procesos 

no representa un fin por si misma sino que es simplemente 

una nueva herramienta para el ingeniero químico ya que 

no puede reemplazar su criterio en la resolución de probl~ 

mas de proceso, 

Hasta ahora, el grado de aceptaci6n aplicaci6n 

de la simulaci6n de procesos en la industria ha variado 

ampliamente pues muchos usuarios industriales suelen 

preferir técnicas con los que estén familiarizados además 

de que no todos los trabajos de ingeniería de procesos 

necesitan de un programa de nimulaci6n yo que a algunos 

les basto con renovar o pulir viejas soluciones manuales, 
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Sin embargo, podría decirse que a partir de 1970 

los simuladores se convirtieron en herramientas legitimas 

para el ingeniero de proceso aunque su uso se restringia, 

principalmente, a las compañias que, por contar con recur­

sos suficientes y con un buen equipo de ingenieria, habian 

podido desarrollar documentar su propio simulador, 

En México, algunas firmas de ingenieria como el Instituto 

Mexicano del Petr6leo y Bufete Industrial poseen simula­

dores de tipo industrial, 

Te6ricamente, la simulaci6n de procesos puede resul­

tar útil en cualquier etapa del desarrollo de un proyecto 

quimico ya que las diferentes etapas del mismo requieren 

de programas de simulaci6n con diferentes niveles de 

sofisticaci6n pudiendo mencionarse: 

1, Etapa dr· ¡nvestigaci6n y Desarrollo. Puede usarse 

un programa de simulaci6n simple que requiera de un minimo 

de datos para probar la factibilidad econ6mica de diferen­

tes procesos. 

2. Etapa del Examen Crítico. Una vez que se ha. encon­

trado un proceso financieramente atractivo, deben probarse 

diferentes alternativas de los proyectos de• la planta 

de sus condiciones de operaci6n para su optimizaci6n. 

3. Etapa de la Planta Piloto. El uso de un simulador 

de procesos más sofisticado puede ayudar en la obtenci6n 

de buenos estimadores que permitan inferir las condiciones 

de operaci6n de la planta a gran escala a partir de relati 

vamente pocos resultados en la planta piloto. 

4. Etapa de Diseño. El simulador de procesos puede 

proporcionar al 

requeridos para 

ingeniero 

el diseño 

todos los 

detallado 

datos del proceso 

de los diferentes 

equipos. De esta manera pueden reducirse los factores de 

seguridad debidos la incertidumbre en el diseño del 

equipo. 
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5. Simulaci6n de Plantas Existentes. Este tipo de 

simulaci6n puede ser muy Útil cuando existe la necesidad 

de cambiar las condiciones de operaci6n de una planta por­

que puede ayudar encontrar le mejor estrategia para 

aumentar le producción y la eficiencia de operaci6n a tra­

vés de una mejor integraci6n energética y a adaptar la 

planta existente a una materia prima diferente o a la de­

manda de productos con composiciones distintas. 

En lo que respecta a la educación, las principales 

barreras para una amplia aceptación de la simulación 

parecen ser su costo y la disponibilidad de datos razon~ 

bles y suficientes, 

En este ~ampo pueden distinguirse cuatro usos dife­

rentes de la •im,ulaci6n de procesos: 

!. enseñanza de la simulación de procesos; 

2. uso de los programas de simulación como una ayuda 
en la enseñanza de otras materias; 

3. proyectos de simulación y diseño; 

4, investigaci6n sobre las distintas técnicas de si­
mulación. 

La eplicaci6n pedagógica más importante de los 

programas de simulaci6n parece ser el diseño avanzado 

de un proyecto de simulación en el que la disponibilidad 

de este herramienta y el deseo de lograr un buen diseño 

obligan al estudiante a usar la mayor parte de sus conoci 

mientes y a traducirlos en un diseño práctico y econ6mi~~ 
mente factible, obteniendo al mismo tiempo cierta experie~ 

cia industrial, No obstante, el instructor de estos 

cursos deberá afrontar ciertas dificultades debido a 

la falta de problemas realistas pero no triviales que 

sean lo suficientemente sencillos para ser manejados 

por los estudiantes. Así, la colaboración industrial 

en un proyecto estudiantil aumentada la veracidad del 
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mismo al proporcionar informacion de diseños ya resueltos 

que permanezcan en los archivos de la compañía. En M6xic~ 

ciertas instituciones de educaci6n superior cuentan 

ya con simuladores de tipo académico, 

Aunque existen algunos problemas para entrenar 

a los ingenieros en el uso profuso de la simulaci6n de 

procesos, debido a la gran demanda de consulto hacia 

los grupos que desarrollaron algún programa de simulaci6n, 

en las universidades de Estados Unidos ha crecido un inte­

rés especial en la utilizaci6n de estos programas así 

como en su investigaci6n con lo cual se espera proporciQ 

nar al campo profesional elementos humanos adecuadamente 

preparados, Es por ésto que se cree que en los próximos 

años el empleo de la simulaci6n de procesos en la indus­

tria química :·ue,de verse fuertemente acelerado, más aun 

si se considera que hoy en día las poderosas computadoras 

se encuentran prácticamente disponibles a nivel mundial 

tanto en la escuela como en la industria. 

Asi, la investigación académica deberá concentrarse 

en la optimizaci6n de procesos, en aplicaciones para 

la conservación de recursos y en la simulaci6~ dinámica¡ 

no olvidando, por supuesto, las principales aplicaciones 

industriales y los problemas más críticos a los que se 

enfrenta el usuario industrial. 

Debe notarse que en el campo de la simulación de 

procesos industriales existe una gran preocupaci6n por 

el área de las propiedades físicas {especialmente a tempe­

raturas criogénicas) ya que su desarrollo uso a lo 

largo de amplios rangos de temperatura y presi6n frecuent~ 

mente constituyen uno de 

lograr una simulaci6n 

los principales tropiezos para 

exitosa. Consecuentemente, se 

plantea la necesidad de ampliar las bases de datos, 
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las correlaciones de las propiedades fisicas que maneja 

el simulador y la confiabilidad de los métodos de estima­

ci6n de las mismas pues aunque actualmente se manejan 

en forma adecuada los fluidos no polares, se espera que 

en el futuro pueda lograrse la habilidad para tratar 

en forma rigurosa tanto el procesamiento de s6lidos (incl~ 

yendo polimeros) y su manejo como el de componentes polJ!. 

res, Por otro lado, también los procedimientos de cálculo 

rápidos confiables de las unidades siguen siendo un 

problema, especialmente los que se refieren n destilaci6n 

no ideal y absorbedores, sucediendo algo similar en lo 

relacionado con cálculo• de flashes triflsicos por no 

poderse encontrar datos apropiados para los modelos de 

equilibrio vapor-liquido no ideales. 

Para vet la forma en que pueden capitalizarse los 

adelantos que plantea el uso de computadoras dentro de 

la simulaci6n de procesos, conviene considerar la mane­

ra en que un ingeniero maneja los cálculos por efectuar, 

ya sea que los haga a mano o mediante la ayuda de una 

computadora, y establecer una estrategia de resolucí6n. 

Para analizar un proceso {como podria s~r el repre­

sentado en la Figura 1.1 que corresponde a las operaciones 

básicas que se efectúan en una planta de alquilación) 

en busca de posibles mejoras, el ingeniero idea una des­

cripci6n matemática de las innovaciones propuestas, esto 

es, crea una simulación. Tradicionalmente, en la simula­

ci6n modular (que es la que nos interesa) de cualquier 

proceso, el ingeniero comienza con ciertas condiciones 

de entrada y utiliza los principios de las operaciones 

unitarias que describen el fen6meno que ocurre en la 

unidad para calcular las condiciones de salida de la 

misma, Esto se repite para las unidades subsecuentes 

con las condiciones de salida de una o varias unidades 
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Figura 1.1 

DIAGRAMA DE FLUJO DE PROCESO DE LAS OPERACIONES BASICAS 

EN UNA PLANTA DE ALQUILACION 

! ~~--~ ~ . . 
Q 
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siendo los condiciones de entrado de la(s) siguiente(s) 

por lo que deberá conocerse la secuencia del proceso 

así como los arreglos entre sus unidades (ver Figuro 4,1). 

Así, el ingeniero elabora un diagrama de flujo en base 

al proceso de lo planta a simular que le sirve paro llevár 

un control de los cálculos resumir los resultados y 

a partir del cual tratará de especificar la secuencia 

mediante la que deberán efectuarse los cálculos de forma 

que se minimice el trabajo, El arreglo de simuloci6n 

puede establecerse en otro diagrama en el que para cada 

juego de condiciones de entrada existirá el correspon­

diente juego de respuestas calculados. Finalmente, el 

ingeniero de proceso deberá ser capaz de reconocer la 

presencia de problemas de recirculaci6n o bien, de prueba 

y error. 

De estas características, solamente , el equipo, 

el arreglo del mismo y las condiciones de entrada o lo 

planta varían según el problema pues el resto - el manejo 

de números y lo transmisión de informaci6n de un cálculo a 

otro, la identificaci6n de recirculaciones y lo especific~ 

ci6n de lo secuencia de cálculo a seguir - e~ común o to­

dos los problemas por lo que puede manejarse ventajusa­

mente mediante un programa maestro de computadora que 

permita efectuar rápidamente los cálculos repetitivos 

necesarios en los una vez temidos problemas con recircul~ 

ci6n, No hay que olvidar que en las plantas químicos 

las recirculaciones se presentan con frecuencia poro 

conservar material pare mejorar lo eficiencia global 

del proceso. 

Con un sistema modular como el descrito, el inge­

niero químico provee las condiciones especificas de entr~ 

da, indico el arreglo del equipo y suministra el modelo 

matemático que describa la operación unitaria en coda 
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unidad del 

datos para 

Figura 1, 2 

equipo; a su vez, el sistema manipulará los 

regresar al usuario inf ormaci6n de acuerdo a la 

(adaptada de (3)). Dentro de este tipo de 

arquitectura. el programa maestro es como un director 

de proyecto que obtiene resultados realistas para el 

proceso completo pidiendo a cada ingeniero que lo provea 

con el cálculo de una unidad de proceso, 

Convendría mencionar que, para facilitar su trabajo, 

el ingeniero químico divide un proceso de manufactura 

en operaciones unitarias (cambios producidos por procesos 

físicos como flujo de fluidos y transferencia de calor) 

cuyas características de comportamiento pueden estudiarse 

independienteceJte del material que se esté procesando 

de otras características del sistema en particular. 

Por otro lad 0 puede decirse que una un;dad do proceso 

es un aparato ci un conjunto de equipos que forma parte 

de un proceso químico y que logra ciertos cambios físicos, 

químicos o ambos en 

ella, La mayoría de 

el material que pasa través de 

las unidades de proceso llevan a 

cabo más de una operaci6n unitaria, 

Debe recordarse que el ingeniero químic~ relacionado 

con la simulaci6n de procesos u otra de las aplicaciones 

de las computadoras está trabajando en un ambiente muy 

dinámico, El rápido desarrollo del "hardware" del 

"software'' de las computadoras ofrece nuevos usos de 

las mismas sugiriendo posibles soluciones a nuevos tipos 

de 

de 

problemas de manera que los 

hoy podrían resolverse mañana 

problemas inaccesibles 

al desarrollarse una 

computadora más grande o un lenguaje de computaci6n más 

eficaz que permita resolver los problemas más complicados 

con un máximo de eficiencia y un mínimo de esfuerzo y 

conocimientos por parte del usuario, 



Figure 1.2 RELACION ENTRE EL INGENIERO Y EL PROGRAMA HAESTRO 

Lo gue el Ingeniero Debe Proveer 

condiciones de entrada 
{parámetros básicos) 

descripci6n de las conexiones 
entre equipos ~~~~-. 

{topologia del proceso) 

secuencia de cálculo 
{si se desea) 

Lo que el Programe Heestro Hace 

lee los datos de entrada y los mando e 
los lugares de almacenamiento 

apropiados 

almacena la informaci6n en la matrh 
de proceso y le transmite n través 

de las corrientes que conectan 
las unidades computacionales 

determina la secuencia de cálculo 
cuando ésta no se suministra 

informaci6n acerca de las 
corrientes y el equipo ~~~~~• 

complemente su inf ormeci6n aceren 
del sistema {parámetros de diseno 

de los equipos y propiedades de las 
corrientes) 

modelos matemáticos \unidad computacional} efectúa los cálculos en cada unidad 
de todos los equi os unidad computacional - computacional de acuerdo con la 

P unidad computacional secuencia establecida 

criterios de convergencie ~~~~~• cálculo de recirculaciones 
{si las hay) 

información de control para indicar 
1 al programa maestro cuando imprimir- almacena e imprime los resultados 

y otras decisiones por tomar de los cálcu~os efectuados 

interpretaci6n ingenieril de ·los_. R E s p u E s T A 
resultados obtenidos 
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Es importante notar la di fcrencia entre el usuario 

el creador de un programo de simuloci6n. Mientras 

que el usuario podría ser cualquiera de nosostros ingenie­

ros quimicos con un problema por resolver; el creador 

de un simulador generalmente es un equipo de profesioni.!!_ 

tas constituido por varios grupos de expertos en distintos 

campos, que complementan de esta forma s~s conocimientos, 

y, en ocasiones, algunos estudiantes universitarios y/o 

de postgrado supervisados por un coordinador. 

En base o ésto puede preverse que en el futuro 

el usuario de los programas de simulaci6n lendr6 que 

saber cada vez menos acerca de los m6todos de cbmputo, los 

lenguajes y la estructuro de los programas de simuloci6n 

pues u11 breve entrenamiento scri suficiente para que 

el ingeniero qulmico ndquiera lo habilidad pura utilizar 

la simulacibn de procesos en la rcsolucibn de muchos 

de sus problemas, Por otro lodo, el equipo do desarrollo 

y mantenimiento tendrá que ser mucho m&s experto en mbto­

dos num6ricos y de optimtzoci6n y en lenguajes de program~ 

ción y de control de ejecución, además de serlo en las 

materias cl6sicas de ln ingenierlo quimico (entre ellas,, 

termodinámica )' operaciones unitarios). Asi el programo 

de simulación podrh irse actualizando simult6ncomente 

o otros desarrollos en el campo de lo computación. 

El tremendo impacto de lo simulación sobre lo indu~ 

tria de los procesos químicos se debe principalmente 

a los beneficios, citados en lo Table 1.1, que de ello 

se derivan. No obstante, el ingeniero de proceso deberá 

estar consciente de que existen ciertos limitaciones 

a las que también se hoce referencia en lo Tabla 1.1. 

Resulta lógico pensar que los mencionado~ beneficios 

son consecuencia directa de las ventajas plantcndas nl 
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Tabla l. 1 

BENEFICIOS Y LIMITACIONES DE LA SIHULACION DE PROCESOS 

Beneficios 

* generación de mejoreH 
disefios con capital y co~ 
tos de opernci6n menores 
y en menos tiempo que si 
se hicieran n mano o com­
binando cálculos manuales 
con programas de cornput~ 

cibn aislados 

* aumentar las utilidades 
producidas por la planta 

* mejorar la comunicaci6n 
entre distintos grupos 
de ingenieria 

* es una forma conveniente 
de investigar los efectos 
de las variaciones en los 
parámetros del sistema o 
de alteraciones en el pro 
ceso sobre la operacióñ 
del sistema 

* ayudo a comprender cumpor 
tamientos )' mecanismos 
del proceso slg11ificativo 
logr&ndosc un mayor apren 
dizajc del mismo 

* auxiliar en el chequeo y 
optimización de dise~os 
antes de su construcci6n 
(objetivo: evitar errores 
costosos y 1'garnntizar 11 

diseños seguros) 

Limitaciones 

* falta de bue11os datos 

• desconocimiento de los m~ 
canismos del proceso 

* el carácter de las herrn 
mientas comp11tacionalci 
(existen algunos tipos de 
sistemas dL• ecuaciones 
que aun resultan un 
problema para el ingcni_g_ 
ro como ciertos sistemas 
algebrHicos no lineales 
}' algunos sistemas de 
ccuacion~s diferenciales 
parciales no linculcs) 

* el peligro de olvidar las 
consideraciones hechas al 
modelar el proceso 



- 15 -

Tabla 1.2 

VENTAJAS Y DESVENTAJAS DE LA SIHULACION DE PROCESOS 

\'enlajas 

* permite la experimcnt!!_ 
ción controlada 

* admite la compresión del 
tiempo 

* no perturbo al sistema 
real 

* constituye una herramicn 
ta efectiva por su poder~ 
sn aplicación a nivel edÜ 
cncionnl y de entren.!!: 
miento 

* permite realizar análisis 
de sensi bi lid ad mediante 
la manipulaci6n de las 
variables de entrada 

Desventajas 

* resulta muy costoso cons­
truir y validar los mode­
los de simuloci6n para 
computadora, espccialmc~ 
te en términos de horns­
hombre de tiempo de 
máquina 

• dado que la moyoria 
de los modelos de simula 
ci6n son bastante largos~ 
consumen mucho tiempo de 
computadora al correrse 
lo que también los ene!!. 
rece 

• el modelo puede divergir 
de la realidad debido 

consideraciones criti 
tas que permnnccicroñ 
ocultas 

* los parámetros del modelo 
pueden resultar difíciles 
de inicializar lo que im­
pl icorio la dedicaci6n de 
mucho tiempo por a su 
colecci6n, análisis e in­
terpretuci6n 

• la tendencia de la gente 
n utilizar esta técnica 
nun cuando no sen el 
mejor método de análisis 
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Tabla 1.3 

PRINCIPALES USOS DE LA SIMULACION DE PROCESOS 

* predecir el efecto ocasionado por: 
a) condiciones variables 
b) distribuciones fisicas cambiantes 
e) capacidades distintas a los normalmente 

manejadas 

* ver lo sensibilidad de los resultados a cambios en los 
parámetros de diseño 

* efectuar balances de materia encrgia 

* optimizar la opernci6n de una planta 

* detectar y eliminar cuellos de botella en producci6n 

* proveer suficientes conocimientos acerca del 
comportamiento del sistema completo 

* mejorar el control del proceso 

* investigar la factibilidad del contol por computadora 

* facilitar los cálculos de costos, el control del 
presupuesto y la planeaci6n de 011cracio11cs 

* entrenar o¡Jeradorcs e ingenieros 

* hacer factible y f inancicramcnte atractivo lo 
rcsoluci6n de problemas muy complejos que, de otrn forma, 

no podrinn ser atacados como: 
a) cuando se complican por lo presencio de 

rccirculacio~es 
b) aquellos que involucran muchos n6meros 
c) los que requieren del an6lisis de un grun 

n6mcro de alternativas 
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emplear la simulación. En la Tabla 1.2 se consideran 

tanto sus ventajas como sus desventajas. 

Finalmente, la TubJa 1.3 corresponde algunos 

de los usos que pueden dárselc a unu simulaci6n por comp~ 

tadoro D}'udada por un programa maestro. 

Además Je considerar beneficios, limitaciones, 

ventajas, desvcntnjns aplicaciones; para decidir si 

crear o no una simuluci6n deberán tomarse en cuenta la 

necesidad de corroborar dalos, el acce5o inmediato 

la computadora, la habilidad para descri hi r el comporLJ!. 

miento del equipa y ln disponibilidad de gente con exp~ 

riencia en computoci6n y ¡>rogramaci6n, 

Ahor.a bien, vnle ln pena aclnrar que en funci6n 

del tipo de computadora utilizado, la simulación puede 

considerarse anal6glca, digital o hlbrfda. La clecci6n 

entre una u otrn (le¡>cnder6, principal1nente, de las lnstal~ 

ciones a las que se tenga acceso, En nuestro cnso, se 

dcsnrrolló una simu1aci6n digltal nl rl•solvl'.!rl::ic las ucu.ll 

cienes matemáticos de los modelos del .. progrnma medinnte 

una microcomputadura digital por contar la universidad 

con este tipo de comput:ldoras, 

Cuando se emplcn una computadora pnrn correr un 

modelo, se plantea la necrsidud de utilizar un lenguaje 

de computación apropiado. Con~ider1lndo como supremo, 

paro la sclccci6n de un l1..•nguujc 1 el criterio que rcln 

ciona los aspectos de flexibilidad opcrncionnl 1 facilidnll 

de transferencia que presente el l~ngunjc y su ef¡cicncin 

se eligió FORTRAN como lenguaje de programación no sólo 

porque el programa original estaba escrito en bl sino 

también por: 

o) su disponibilidad; 
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b) familiaridad del programador con el lenguaje o 

facilidad de aprendizaje y uso ~i 110 se le conoce; 

e) eficiencia con que puede correrse un programa, 

Otra de las ventujas del FORTRA~, lenguaje con 

fines generales designado para uso científico y que hn 

sido profusamente utilizado por los equipos de simulaci6n 

experimentados, es su universalidad ya que casi todos 

los graduados de ingeniería y los programadores lo conocen 

y prefieren emplearlo n 0¡1render un nuevo lenguaje porque 

tanto técnicas numéricas sencillas corno complicadas trnb!!_ 

jan a la perfecci6n. Todo ésto sin olvidar qu& incluso 

instalaciones de c6mputo pequeílas suelen conlar con comp! 

ladores para el mismo <1uc los modelos desarrollados 

en FORTRAN standard son fácilmente transportables por 

la simi.l i tud entr~ sus difercnles implementaciones. 

Por 6ltimo, habrla que tomar en cuenta que los 

modelos desarrollados en base a lenguajes de nito nivel 

suelen costar menos al correrse y obligan al programador 

estar en contacto con los dctal lc!S del modelo para 

su adecuada codificaci6n, 

Para cerrar esta introducción quisiera referirme 

un poco 

escogi6 

GEMCS. 

al programa de simulaci6n de procesos que se 

para su estudio, complementaci6n aplicaci6n: 

En 1974, Peters y Barker (6) compararon tres progr.!!_ 

mas de simulación diferentes: 

PACER: uno de los primero!i más conocidos programas de 

diagramas de flujo académicos 1 

GEMCS: en aquella época, uno de los programas más 

OUC!\'OS compactos r¡ue, por lo mismo, gozaba 

de gran popularidad en las universidades y 
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CONCEPT: el Único paquete completamente interactivo 

disponible, en Gran Brctafia, para usuarios 

interl:!sados¡ 

de acuerdo a su valor pura los estudiantes, tanto univers! 

tarios como de postgrado, 

cantes. 
para los ingenieros practi 

Ellos concluyeron que PACER resultaba de interis 

solamente para estudiantes universitarios pero, por su 

gran tamaño, era difícil de implementar en computadoras 

pequeñas; que GEMCS era superior a los otros dos parn 

propósitos pedagógicos pues resultaba ideal tanto para 

el esludiantc como para el investigador aunque tambi6n 

tenla ciertas aplicaciones industriales que CONCEPT 

constituía un buen paquete de simulaci6n industrial. 

GEHCS se destac6 por su tamaóo relativamente compaf 

to, sus requerimientos de entrada breves fácilmente 

modificables y su estructuración simple que lo hoce scncJ. 

llo de entender utilizar. Adcraós, los catcdrúticos 

parecían prcfC'rir su carencia de una subruti11a encargada 

de la evaluación del orden de cálcul'o de las unidades 

ul emplearlo en la C'nscfinnza. Por otro lado, la sec\1encla 

de cálculo alimentada puede ser pasada por alto temporal 

mente cuando, al presentarse recirculacioncs, es necesario 

repetir los cálculos de ciertas unidades varias veces. 

Estas habiUdades lo hacen muy Útil parn los trab!!, 

jos de optimizaci6n diseño pues también cuenta con 

un control de impresi6n que si el usuario lo desea, pe!. 

mite ''monitorcar'' el desarrollo de la simulación. 

Por lo tanto, se opt6 por este programa, que la 

Universidad del Oeste de Untarlo gentilmente prestó para 



- 20 -

su estudio y desarrollo con fines educati\'OS, cuya arqu! 

tcctura secuencial modular es ln más usada en la actual.!. 

dad y que posiblemente sea la mis í6cil de comprender. 

Con base en lo expuesto a lo largo de este capitulo 

creo que la simulación de procesos es un tema muy impar. 

tante, ilustrativo e interesante para nosotros los estJ!_ 

diontes universitarios mexicanos que, ante la imposib! 

lidad de generar nuestro propio programa de simulaci6n, 

podemos estudiar y tratar de adaptar a nuestras necesidades 

un programa elaborado desde mediados de los 60's, el 

programa de simulaci6a de procesos químicos GEMCS, para 

asi reafirmar nuestros conocimientos, aprender a aplicar. 

los a comunicarnos trav6s de ellos complementando 

de esta forma nuestra educoci6n poro lograr un mejor 

desarrollo profesional. 

GEMCS (General Engineering and Management Computation 

System) es un programa maestro de manejo de informuci6n • 

interactivo, orientado por archivos, creado en 1966 en 

la Universidad de McMoster (en Hamilton, Ontario, Canadá), 

por el profasor A, I. Johnson y sus asociados y alumnos 

para ser utilizado en el análisis y diseño de sistemas 

complejos de ingeniería y administraci6n, La programoci6n 

original lo llevaron a cabo el Profesor Johnson el 

señor O. Orbach¡ postciiormente, en 1968, el señor T. 

Toong recibió un año de licencio de ln Compañia Genero! 

Elcctric de Canadá para continuar 

sistema crear la documentaci6n 

con el desarrollo del 

básica. El programo 

GEMCS es un sistema modular que puede manejar cerca de 

100 corrientes (cada una conteniendo l1asta 30 componentes) 

y 50 unidades computacionales (codo una con 85 par6metroo 

de equipo). Elaborado inicialmente para una com¡1utadorn 

GE 265, el programa de simulaci6n GEMCS ho sido adoptado 

a varias computadoras de tiempo compartido y 11 batch 11 entre 
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las que se pueden mcnrionor CDC ((¡400 r CYnEH 73), 11!~1, 

PDP 11/34 otr.1s minicom¡1utadorJS •¡uc m~ncjcn FO!!TH./\}; 

como lenguaje de progro~aci6n (J) (5), 

El }lrogramn maestro fue diseñado de mancrn que 

sistcmns c11tcr1)S pudieran ser f6cilmentc cstudjados usando 

unidades cornputdr1011~1lc~ AJ>raximadas que posteriormente 

pudieran ser rePmpJ¡1zndas si11 dificultad por modelos 

mfts comptL'llSi\'Os de mancru que se l~s pudiera anal izar 

aplicar dt!I\ t fl) del 

datos de cnt rndt1 t!e l 

programa pregunta "1 

s istemc..l 

proceso 

usu.:irio 

total del proceso, 

son ''conversacionales'' 

por la inform.Jción de 

Los 

(el 

las 

corrientes las unidades compulucionalcs): además, se 

puede almacenar {'reviamentc informaci6n en los archi\·os 

para simplificar así la cv.:iluación de muchas alternativas 

(corrientes y ¡1arámutros de oquipo), 

Actualmente, GEHCS e~ \In programa dv simulaci6n 

de procesos químicos que Si\CDA (Systcms .~nalysif;, Conlrol 

and Dcs1gn Activit~· de L1 IJ11l1,·ersidad del Oeste de 

Onti.irio) \·ende a in1iust i·ins cuyos ¡noct~sus poseen cierta 

complejidad por la varicdnd tle equipos y de corrientes 

q11e se mancjJn, 011 forma i11tcgrddn, e11 ci diagrama general 

de f!ujo 1lc las inst~1lnciones en lns rlantas, Por lo 

mismo 1 su importancia radica en ln vl•rsatilidall que pre 

scnta en cuanto l\ var1aci1)n <le condicio11es de operación, 

il la adición u supresión d<.• equipos dt>ntro de un proceso 

dn<lo y a las posibi) irladl'S Je intercambio de corrientes 

de unos C'quipo.s a otros. 1'01la:-> estas \·enlajas permiten 

obtener un rugi~lro cxpc>dito lÍl• J,15 r:onJicioncs en que• 

se c11cuc11lr11 opc1·an1!0 u11 pruc<!SO sin nccPsidad de alterar 

ul proceso en L'Xistlrncia o Pl proyecttl ;; disL•ñ1) del pr2 

ceso bnjo estudio. 

ConsctentL' de la imposiliiJ1d;1tt d<..• i'.!,llorar el dcs.Q_ 
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rrollo tecnológico que rodea los ingenieros qu{micos 

deseando poder despertar en mis compaficros inter6s 

por la simulación dl! procesos y sus múltiples usos, la 

preseute tesis pretende describir el JJrocrama Gf.HCS para 

su aplicaci6n cuglquicr proceso dcspuhs de estudiar 

la mctodologia para la introducción de los datos neces!!_ 

rios de manera que las nuevas subrutinas desarrollados 

(solucj6n de un balance de materia y energía en un mezCl! 

dor monofásico y soluci6n de una dcstilació11 flash adtbát! 

en para multicomponcntes) se encuenLrcn en forma ndecuadn 

a las secciones del programa original. El empleo del 

programa se ejemplifica mediante la simulacibn de trQs 

casos qui.'!' suelen presentai-se en procesos típicos tomados 

de la vida real. 

Como podrá verse a lo largo de este trabajo, GEMCS 

intenta ser un program;, sencillo, flexible orientado 

hacia el usuario.. De hecho, se sabe que casi todns lns 

personas que lo hun uliliz.ado le han introducido algunas 

modificaciones para adecuarlo a sus necesidades e ins:al.!!. 

e iones de c6mputo (5), en este caso la Universidad La 

Salle. De ahi que la información contenida en esta tesis 

se suministre con la esperanza de quC' resulte Úlil para 

sus estudiantes en la resolución de distintos problemas, 

intentando moti\•arlos a usar, y quizá desnrrollar. pragr!! 

mas de simulucibn en Sll troyectoriu profesional. 
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CAP!Tl'LO J l 

O R J E T J r O S 

l. Proporcionar a Ja rnivcrsidad La Salle Ull programa de 

simulaci6n de procesos con el fin de introducir 

~ los cst11diantcs de Ingeniería Química a esta disc! 

plina bdsic<l. 

II. facilitar el uso de dic\10 programa mediante un manual 

romprensjblc t de f~cil acceso, aun parJ personas sin 

experiencia en programación. 

1Tl. Desarrollar dos nue~as subrutinas para el programa de 

simulación utilizando métodos numbricos aplicados 

opcr~ciones unitarias dentro de lJ Industria de 

Procesos. 

IV. 111tegrar Jlgunos casos tlpicos de simulaci6i1 tomados 

de la \'ida real usando tanto el progra!na base como 

la~ nuevas subrutinas incorporadas al mismo. 
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CAPITULO lll 

DISEÑO D E P R O C E S O 

P O R C O M P U T A D O R A 

3.1 SIMULACION DE PROCESOS. 

3.1.l Generalidades. 

Aunque al escucl1ar el término simulnci6n se 

tiende a asociarla con lo cornputaci6n, ésto no siempre 

resulta acertado pues etimol6gicamente lo 11alabra simul~ 

ci6n proviene del latín simulatio significa Jo 

acci6n de fingir por lo que, en esencia, cualquier 

modelo o representación de una cosa es una forme de 

simulación. 

Paro ampliar este concepto cníocnrlo hacia 

los objetivos del presente trabajo se cita Ju <lefinici6n 

dada por C. M. Crowe el al en CllEMICAL PLANT S!MllLATJON 

An lnt roduc ti on lo Computer-A i <led Steady-Sta te Proccss 

Annlysis ( 1): "Una simuloci6n es un conjunto de progr!!_ 

mas de computadora que calcula valores realistas de 

los variables de operaci6n significativas del proceso 

que se est6 simulando''. 

en que una planta está 

En este caso, en la misma formo 

constituida por unidades de 

equipo conectadas por lineas de tubería u otros medios 

de flujo de materia y/o energía, uno simulaci6n está 

compuesta por conjuntos de cálculos, llamados unidades 

computacionales, enlazados por corrientes ~ue transmiten 

la in[ormnción entre ellos. De esta analogia se puede 

inferir que así como el flujo de materia se efectúa 

a través de las tuberías debido a las ley(•s de la natur!!_ 

leza, la in[ormaci6n fluye a trav6s de la red de corrio~ 
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tes-uniilttdcs computacionales de acucrrlo a lo estipulado 

en el prugroma muestro, 

Así, una simul;ición tiene tres pnrLcs, cuya rcl!!. 

ción se indicó en la Figu1a l.2, que son: el paquete 

de datos, el programa maestro y los conjuntos d~ modelos 

matemáticos o unid¡i<les com¡111t11ciona1cs. 

l.a base Je <latos cum¡irendc las condiciones de 

entrada, la secuencia de proc('SilmiPnto (muchas veces) 

y la información rclntiv'-1 u los c"1lculos por efeclunr 

en las unJdadcs cu1nputacio11ales. 

El conjunto de cálculos c¡ue predice11 lo que ocurre 

dentro de un equipo se conoce como unidad computacional, 

En los simuladores modulares, la unidad compulucional 

(que se dc.signnrá l!. C.) est<l rcpresentad<1 por una 

subrutina que es llamadn por el programa mnestro para 

desarrollar rierlu funci6n dcsead11, Además de Jos 

m6dulos de com1,ut~ci6n c¡uc repr~se11tan djs11ositivos 

de la planlíl, L~n1Li~11 pueder1 existir ti. C, c1ue conte11gun 

funcio11cs mutemátícns J>ilru prc,l1ar o fo~zar convcrgenci¡1s 

o puro efectuar procesos d1• oplimizarión (módulos de 

"control"); U. C. respousables de la lectura de los 

datos de lils propic1!11dcs físicas oLros pnr~metros 

y U. C. que crean, pnra t•I usuario dl'l progrnmn, repo.r_ 

tes adecuados u11¡1 vez que se l1n com¡1lcti1do el caso en e~ 

tudio. Obviamc11to, todas estas U. C. dclier&n tc11er 

una cstruct11ra compatible co11 el csr¡11c•mn de manejo de ift 

formación del programa maestro. Entre sus sinónimos se 

pueden mencionar: suhrut inas de equipo; m/,dulos de procg_ 

so, de cf1lculo o de computacil>n bloques dt• construcción. 

El programa maestro t.ra11!>mi te la información 

a través de li.ls corr ic~ntes y, en b.ise l1 los dalos suml_ 
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ui.strados~ llnma a lus Jifctenles unidades computaC.iQ 

nales en función de la sccuoncin tll' procesamiento (ya 

sea quf? se trace intrínsecamente o que se ulimcnLc en 

los datos) ca lculant.lo ~· nlmoccnando los \'~llore:; d(· las 

variables de operación pura todas las corricsntcs del 

sistema. 

grandes rasgos, una unidad computncionnl que 

representa un equipo en particular es un rnodifícador 

de ínf ormac ión ya que recibe 

a las corrientes de entrada 

los datos que describen 

(alimentaciones bien, 

corrientes que provienen de otras unidades), los proceso 

matemáticnmcnte de acuerdo al modelo del módulo cmpl_g_ 

ando para ello los porúmctros de ln unidad nBociados 

nl mismo y genera la Jnformaci6n de soJJda que es envi~ 

da a otr,a U. C. o <¡ue corresponde a los datos ocerca 

de los productos finales de Ja planta. 

Además de poder co11tar con d1stintos niveles 

de sofisticación {complejidad ¡1rccisi6n) ¡1¿1rn cada 

tipo de unidnd com¡1utacion11l, pueden identificarse 

varias clases efe ll. C. pora cada oppración unitnria. 

Así, Jos modelos malemóticos dr un equipo pueden ser: 

a) Analíticos: en ellos lus ccuucionc.!i mntcmáticns 

describen los leyes de flstco 

ol proceso. 

química refere11tcs 

b) Estndisticos: se basan en correlaciones, a menudo 

~mpiricas. que relacionan las salidas. con valores de 

Lis varialdcs de la(s) corricntc(s) de entrnda y con 

los parilmetros de] cqui po de acuerdo a cstud tos de 

planta previos y an6lisis de rcgrcsi6n adecuados. 

e) Mixtos: en el los los par~mctros de los modc1os 

analíticos tient.•n valores que dl.:'pcndcn de la c:<perimc12 

tacibn y de estudios estad{sticos. 
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En esta tesis se hace énfasis en los modelos 

analíticos porque la mayoría de los c~lculos de ingeni~ 

ria involucran correlaciones, como es el caso de las 

capacidades calorlficas, que se basan en leyes flsicas y 

químicas. Sin embargo, también se les podria considerar 

mixtos por ser funci6n de correlaciones que surgieron de 

la experimentación. 

Un modelo debe crearse con un propósito especifico 

su validez deber& evaluarse solamente en t&rminos 

de este (in. El objetivo de una simulación es generar 

un modelo que cree los mismos problemas }' tenga las 

mismas carnctcrísticas de comportamiento que el proceso 

o sistema que se está estudiando es precisamente 

ésto lo que hay que probar. Por consiguiente, la vall 

dez de un modelo no es una variable binaria sino que 

debe considerarse en una escala del O al en donde 

O representa total invalidez y 1, totalmente válido. 

Adcm6s, un buen modelo de sim~laci6n deberá ser: 

l. de íácil comprons1ún para el usuario: 

2. enfocado hacia una meta u objetivo¡ 

3. robusto en cuanto a que no deberú dor respues 
tas absurdas (por robustez debe cntcndersC 
la cualidad de los programas que permite su 
operación aún bajo condiciones difíciles de 
cálculo proporcionando resultados confiables 
y permiLiendo la continuidad en lo simulación); 

4. eficiente (entendiéndose por eficiencia la 
utilización de la menor cantidad de memoria 
y el menor tiempo de c6mputo posibles); 

5. fácil de manipular y co11trolar para el usuario, 
es decir, de f~cil comunicación; 

6. completo en lo que respecta 
de resultados importantes; 

la impresi6n 

7. capnz de adaptarse, mediante un procedimiento 
sencillo, a su modificación o actualización¡ 

S. evolutivo en cuanto a que debe empezar en forma 
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simple e irse haciendo cada vez más complejo 
en conjunci6n con el usunrio. 

Cuando se elige ln simulación por medio de comput~ 

doras, el modelo consistirá esencialmente en un conjunto 

de variables que correspondan n las variables del probl~ 

ma, restringidas por el 11 hardware 11 ana16gico o por el 
11 softw.·are 11 digital, de manera que s61o puedan cnmbiar 

de acuerdo a un conjunto de ecuaciones que correspondan 

a aquellas que obedecen las variables del problema. 

En conclusi6n 1 

una metodologia, 

la simulación no es una teoría sino 

experimental aplicada, que busca 

resolver un problema a trav6s de: 

J. la descripci6n del comportamiento de el (los) 
sistema(s); 

2. la construcción de hipótesis 
expliquen representen el 
observado 

y teorlas que 
comportomiento 

3. el uso de estas teorías para predecir un compoL 
tamiento futuro, esto es, los efectos que 
producirán cambios en' el sistema o en su método 
de operaci6n, 

Mós a6n 1 la simulaci6n es una de las varios oprox! 

maciones valiosas disponibles para la resoluci6n de 

problemas con las que cuenta el analista de sistemas, 

Por lo tanto, se deberá considerar el empleo de 

la simulación cuando una o más de los siguientes candi 

cienes se presenten: 

l. La formulaci6n matemática completa del problema no 

existe. 

2. Los métodos analíticos están disponibles pero los 

procedimientos matem6ticos son complejos. 

3. Se desea observar uno historia simulada del pr,Q_ 
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ceso durante cierto periodo de tiempo. 

4. La simulaci6n puede ser la 611ica posibilidad 

debido a la diEicultad en la cunducci6n de experimentos, 

5. Puede requerirse la compresi611 del tiempo para 

procesos con marcos de tiempo largos. 

3.1.2 Tipos de Simulación para Procesos Químicos, 

En el caso de las simulaciones de prC\ccsos qulmi 

cos, la representaci6n del proceso se logra por medio de 

modelos matemáticos, que suelen ser programas de comput~ 

dora también conocidos como programas de diagramas 

de flujo (Secd6n 3.1,3.1), constituidos por ecuaciones 

(algebrlicas, diferenciales y/o 16glc1s) que reproducen 

en forma aproximada el comportamiento 

o conjunto de equipos presentando sus 

forma tabular o gráficíl, 

de un equipo 

resultados en 

Los sistemas a modelar pueden agruparse de manera 

muy amplia en continuos discretos: un sistema en 

el que los cambios en su estado ocurren ininterrumpid!). 

mente en el tiempo es u1t sistema c6ntinuo mientras 

que aquellos en los que los cambios suceden en quanta 

o saltos finitos son sistemas discretos. Dentro de 

los sistemas continuos, cuyos modelos contienen ecuaciQ 

nes diferenciales, se encuentran la mayoria de las 

industrias de elaboración como son las fábricas de 

productos quimicos. Asimismo existen algunos sistemas, 

conocidos como hibridos, que pueden poseer antbas propi~ 

dades. 

Los sistemas tambibn pueden clasificarse en deLeL 

minísticos y csloc6sticos o probabillsticos. Un sistema 

<lcterministico es aqu~l en el que el nue\•o estado del 
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sistema es fijado completamente por el l,stado prc\·io 

y la actividad que ocurre mientras que un sistema cst.Q_ 

cástico contiene cierto grado ¡¡,.! alealoriedud en sus 

transiciones de un estado a otro {101· lo que no pue.Je sc1· 

predicho inequlvocamente a pilrtir del est¡tdo iirecedente 

y el estimulo co11ocidos. 

Una tercer clasi(icación di\•ide los sistemas 

en abiertos cerrados siendo éstos últimos aquellos 

en los que los cambios dt• esl<Jdo son ocasionados por 

actividades endógenas e11 contruste con los prin1eros 

cm los que dichos cnmbios son una respuesta a octivl 

dades tanto internas como externas. 

En lo que se refiere al ingeniero químico, por 

lo general deberá tratar con simulaciones de sist...emns 

continuos dctermlnisticos aunque también puedL' llegnr 

a simular eventos discretos y sistenias estoc~sticos. 

Dentro de la definici6n de •lmulacl6n, In palabro 

proceso se utiliza parn rc¡1resentur unu serie d~ cu1nbios 

de tipo físico y/o químico en a1g611 maLerial en espec! 

fico. Los procesos pueden clasificarse a grandes rasgos 

en "batch" o por lotr-s cuando no· son continuos r o 

r6gimen permanente o estacionario cuando lo son. 

Profundizar1do un poco, un pro~cso químico es 

un conjunto de 11nidades de proceso tales como reactores, 

intercambiadores de calor, se¡iaradores mezcladores 

en el que la unidad de proceso lleva a cabo unu o m6s de 

las siguientes operaciones (se menclonun las r.iás impor. 

tanles): 

l. reacci6n química (nócleo del proceso q11lmico) 1 

2. sepuraci~n o purificílci6r1, 

3. cambio en la temp1~rat ura, 
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4, cambio en la presión, 

5. cambio de fase, 

6. mezclado, 

Así, a grandes rasgos, los simuladores de procesos 

se clasifican de acuerdo a: 

a) su estructura intrínseca en: 

particulares de un proceso, es decir, prcpar!!, 
dos especificamente para simular un proceso 
dado con una distribución de planta fija como 
por ejemplo los simuladores de plantas de dcsti 
!ación primaria de crudo; 

modulares como SIMPRO, GEMCS, CllESS y muchos 
otros simuladores empleados para el diseño y la 
simulación y en los que cado poso del proceso 
químico se represento como un módulo (unidad 
computacional); 

b) su oplicaci6n en: 

régimen permanente; 

rógimcn no permanente. 

C0nvienc comenlur que aunque los simuladores port.!. 

colores de un proceso son vci:itajosos, desde un punto 

de vista computacional, pues se puede lograr la móximo 

eficiencia en el cálculo la memoria utilizada se 

reduce al mínimo, su uso se encuentra limitado a cosos 

especiales por su falta de flexibilidad. En contraposi 

ción, los simuladores modulares, al estar (ormndos 

por un conjunto de subrutinas que calculon equipos 

especlficos y en los que sólo se emplean aquellas subr~ 

ti11as necesarios para representar el proceso en estudio, 

ofrecen la ventaja de poder simular prácticamente cual 

quier proceso pero su eficiencia computacional es inf~ 

rior y requieren mayor cantidad de memoria. 

A través de los simuladores de procesos químicos 

se ha investigado el comportamiento, tanto din&mico como 

a régimen estocionario, de muchos sistemas químicos. 
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En el segundo caso, es nect>sarío efectuar balances de 

materia y energia para la operiltión a régimen permanente 

de la planta química mientras que en el primero se 

simula la operaci6n de la planta de acuerdo a su vari.Q_ 

cíón en el tiempo. La simulación dinámica es la más 

complicada y cara, coruputncionalmente, de las dos (2). 

3.1.3 Estructuración de la Simulación, 

Uno de los aspectos más beneficiosos de la simul~ 

ci6n radica en que es un proceso de aprendizaje tanto 

para el modelador como para el usuario ya que en lu 

elaboración del modelo debe ponerse especial cuidado 

en la planeaci6n desarrollo del mismo tomando en 

cuenta las necesidades y psicología del último usuario; 

éste, co.nforme adquiera mayores conocimientos del pr.Q. 

ceso, podrá ir mejorándolo. 

La secuencia de pasos que deben seguirse para 

la construcción ~plicación de un modelo dependen 

del tipo y tama~o del problema que se esti investigando; 

sin embargo, existen algunos puntos ~omunes e indepen. 

dientes del problema que, para la simulación de sistemas 

complejos, pueden resumirse en el diagrama de flujo 

de la Figura 3.1 (l) (3) (4) (5) (6). 

Además, la Figura 3. 2 muestra ura pos! ble forma 

de organización del personal durante la creación de 

la simulación (1), 

Teniendo en mente que la simulaci6n se usaró 

para investigar las propiedades del sistema real se 

pueden distinguir las siguientes etapas: 
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Figura 3.1 ESTRATEGIA GLOBAL PROPUESTA 
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Figura 3.2 ORGANIZACION DE LAS PRINCIPALES LINEAS DE COMUNICACION 

"computcr staff" biblioteca 

1 
~ 
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~ 
grupo de análisis loR de ~1 

sistemas 

(desarrollo de modelos sene!-
grupo de investigaci6n literaria 

de propiedades físicas 
llos para toda la planta y para 

l• ''''''''" ·~·'''"''•) ~ 
grupo de unidades computacionales 

(grupos encabezados por los especialistas que idean 

y elaboran las unidades computacionales y efectúan 

el trabajo relacionado con las plantas piloto) 

.., 
\11 
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l. Formulación del Problema: en ella se cor1sidcru 

el problema e1\ general cspecific~11(1osc objetivos; a 

menudo no es un paso matcm~tico, podr{a ser simplemente 

''dado un proceso er1 particl1lar, det~rminar l3s condicig 

nes a las que puede operursc con máxima eficiencia desde 

el punto de vista de las lltilidades a obtener'', 

2. Definici6n del Sist~mn: determinación de los 

limites, restricciones medirla de efectividad que 

se utilizará11 para definir el sistemit por estudiar. 

3, Elaborac16n de Diagramas SJmb61icos: alg11nos veces 

el sisLema o proceso por estudiarse se re-presenta como 

una serie de blt>ques en la que cada bloque corres¡1ondc a 

cierto elemento del sistema. 

4. Creación del Modelo HatemAtico: sus ecuaciones 

no sólo deben describir al sistema sino también a los 

objetivoS que se persignen; si los ecuuciones encontl'!!_ 

das en esta etapa rcsultun ser mu}' sencillas, podría 

optarse por una so]\1ci6n aflalltica. 

5. Formulación del Modelo: reducción o abstracción 

del sistema real a un diagrama de flujo lógico que 

muestre las unidades 

pura modelar al sístuma. 

las interac~!oncs ílQCCsarins 

6. Prepnraclón de Dalos: idcntificacl6n y rccolccci6n 

de los dalos requeridos pnra lo rcsoluci6n del modelo; 

reducci6n de los mlsmos a uno forma apropiada para 

su uso. 

7, Traducción: en algunos casos, descripción del 

modelo en Ull lenguaje aceptable por lu computadora 

que se va a cmpleur - desarrollo de lns unidades compll_ 

tncionales. 

8, Vulidaci6n: aumentar a un nivel aceptable In 

confianza de t¡ue una l11fere11cia ac~rca del sistema 

real obtenida u partir del modelo scJ correcta; resulta 
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esencial cuando se estudian problemas por m&todos comp~ 

tarizados el checar la validez de las soluciones alca.!l 

zadas, dichos chequeos deben relacionar directamente 

la soluci6n final/interpretación con el problema origJ. 

na! (o las ecuaciones del mismo) para eliminar errores 

de trabajo. 

9. Planeación Estrat~gica: diseño de un experimento 

que permita obtener la informaci6n deseada. 

10. Planeación Táctica: determinación de cómo cada una 

de las corridas especificadas en el diseño experimental 

debe ejecutarse. 

11. Experimentación: ejecución de Ja simulación pnra 

generar los datos deseados y llevar a cabo el análisis 

de sensibilidad. 

12. Interpretación: obtención de conclusiones a partir 

de los datos generados mediante ln simulación. 

13. Implementación: poner el modelo y/o resultados 

en uso. 

14. Documentación: registrar las actividades del 

prorecto los resultados documentando asi el modelo 

y su utilización. 

Indiscutiblemente, entre las partes ~ós dificlles 

criticas de cualquier estudio que emplee simulación se 

encuentran la definición del sistema y la fase de form~ 

!ación del modelo. El ~xito o fracaso en etapas post~ 

riores depender& en gran parte de qué ta11 bien se haya 

definido el problema, establecido los objetivos del 

estudio, definido los limites del sistema, determl.nndo 

los componentes variables de relevancia, hecho los 

hipbtesis y abstraído las relaciones entre los compone~ 

tes y las variables y estimado los valores de los paráms_ 

tros perti11entes. Por otro lado, una vez construido el 
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modelo, uno de los problemas más serios que presenta 

un estudio de simulaci6n, sobretodo si ea por compUt.!!. 

dora, es precisamente el darle validez al mismo, 

3.1.3.1 Programas de Diagramas de Flujo, 

Paro complementar algunas de las ideos y definici~ 

nes básicas del acercamiento modular en la simulacibn 

a régimen permanente, en esta secci6n se incluyen 

aspectos acerca de las corrientes, los diagramas 

de flujo su representacibn numérica, 

Variables de las Corrientes 

En la técnica de simulaci6n bajo estudio se dice 

que la informaci6n fluye entre las U. C. en corrientes, 

generalmente en el mismo sentido del flujo de materia, 

por lo que se les considera portadoras de informacibn. 

Cuando se requiere, la lista de corrientes corresponde 

a una relaci6n ordenada de números referentes a la 

informaci6n que describe el flujo de una corriente en 

particular. 

En la Tabla 3.1 se ilustran las variables de 

las corrientes (cantidades necesarias para especificar 

el estado de ls corriente) más importantes y útiles 

para proyectos estudiantiles de simulaci6n y diseño de 

plantas químicas. Nbtese que a partir del sexto 

elemento los flujos de los componentes se listan 

en el orden en que fueron definidos y que, por lo 

tanto, será una lista de final abierto ya que depende 

del número de componentes presentes. Para simulaci.Q. 

nes más complejas también poddan introducirse otros 

datos como entalpía, fracci6n de vapor, temperatura de 

algún medio de enfriamiento, etc. 

Las unidades usadas para loa flujos, "ia temper.!!_ 

tura la presi6n son arbitrarias ya que dependen 
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Tabla 3.1 

FORMATO PARA EL FLUJO DE INFORMACION EN UNA CORRIENTE 

l. Número de la corriente* 

2. Bandera de la corriente** 

3. Flujo total 
¡lbmol¡ 

hr 

4. Temperatura 
(•F) 

5. Presión 
(psias) 

6. Flujo del componente 
clbmol¡ 

hr 

7. Flujo del componente 
(.!.l!!!2.!.) 

hr 

" s. Flujo del componente 3 
c.!.l!!!2.!.> hr 

9, Etc, 

Notas: 

* Corresponde a un esquema de numeración arbitrario 

usado en el diagrama de flujo de información, 

** Indica el tipo de la corriente; en nuestra versión 

se le utiliza para definir la fase de la corriente, 
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de los datos disponibles pero deberán ser consiste~ 

tes; no obstante, al considerar las reacciones quími 
cas del proceso cuando éste involucra sistemas 

gaseosos resulta ventajoso manejar los flujos en 
moles 

unidad de tiempo' 

Las unidades computacionales deberán ser compat!_ 

bles con sus listas de corrientes asociadas y mientras 

que en los ejemplos de esta tesis se utilizará este 

formato, ésto no es necesario. En el caso en que 

las banderas se empleen para llevar un número de 

código que sirva para identificarlas, se les podrá 

usar para verificar que las corrientes que entren 

salgan de cada U. C. sean las correctas, 

Una corriente se considerar6 11 conocida'' cuando 

se trate de una alimentación, cuando sus variables 

se hayhn calculado como salida de otra unidad o cuando 

se haya asumido temporalmente su valor. 

Diagramas de Flujo de Información 

su Representaci6n Num,rica 

El diagrama de flujo de proceso (Figura 3.3), 

diagrama que corresponde al equipo' y las lineas de 

tubería que constituyen la planta en donde éstas 

&!timas se representan mediante flechas que indican la 

dirección del flujo de masa, puede codificarse num,r!. 

cemente para su uso en una computadora, Esto se 

logra en dos pasos: primero se construye el diagrama 

de flujo de información análogo utilizando un conjunto 

apropiado de simbolos para representar las diversas 

U. C. y despuós se le pone en forma numérica, 

Al construir un diagrama de flujo de información 

(Figura 3,4) suele existir una correspondencia uno 

a uno entre lus unidades computacionales y las etapas 

del proceso, El arreglo general de los símbolos 
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Figura J.3 

DIAGRAMA DE FLUJO DE PROCESO DE UN PROCESO PETROQUIMICO 

REACTOR 

ALlMENTACION 

DESTILAC ION 

PRODUCTO PRODUCTO 

Figura 3.4 

DI.\GRAHA DE FLUJO DE INFORHACION CORRESPONDIENTE A LA FIGURA 3.3 

8 
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3 

9 

D[ST 
5 

6 
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de los m6dulos será pues similar al quP aparece en 

el diagrama de flujo del proceso y en él las corrie_I! 

tes de flujo de informaci6n se dibujan con flcchns que 

muestran la dirección del flujo de informaci.bn más 

importante. 

Cada símbolo empleado recibe un nombre que deberá 

corresponder u la subrutir1a m6dulo que represente 

que deberá estar disponible en la librería del 

sistema da símulaci6n, 

Las corrientes Jos símbolos se numeran por 

separado aunque dicftu numcraci6n es orbiLroria 

se sugiere que St! haga en forma ascendente siguiendo 

la direcci6n del flujo de información prl.ncipal y, por 

supuesto, evitando repeticiones. 

Para facilitar el aspecto computacional, el diagr§ 

ma de r'lujo de información se codifica normalmente 

en forma numér lea. El motivo de esta codificaci6n 

es que se estima que una computadora digital no es 

capaz de interpretar una representación gráfica (7). 

Existen varias a)ternativns pura representar dicho 

diagrama num6ricarnente de las que se considera la 

m6s conveniente la matriz de proc~so (Tablo 3.2) 

por contener toda la informaci6n del mismo. 

La matriz de proceso consiste en una lista de 

las U. C. que corresponden o los slmbolus en el dlagr~ 

ma de flujo dQ información ordenadas, por lo gcncrul, 

num6ricamcnte. Dentro de estn motriz, para cada 

módulo de proceso existe un rcngl6n que contiene 

su número en el diagrama, su nombre (o su número 

de c6digo) y 11>s números de las corrientes de c11trndo 

(positivas) seguidos de los n6meros de las corrientes 

de salida (negativas); sin olvidar llUe estas corrje!!. 

tes ¡111edc11 ser Únicos. 

Cuando, como a menu1!0 sucede, dos 6 m6s corricr1tas 
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Tabla 3.2 

MATRIZ DE PROCESO PARA EL PROCESO DE LA FIGURA 3.4 

Equipo 
Corrientes Asociadas 

Número Nombre* 

1 JUNC '-- -2 

2 DIST 2 -8 -3 

3 REAC 3 -4 

4 DIST 4 -5 -9 

5 DIST 5 -7 -6 

Notas: 

En DIST, la primer corriente de salida correJi 

pande al domo y la segunda a los fondos. 

* En GEMCS se utiliza un código númerico equiVJ!. 

lente a los nombres de los módulos. 
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entran a o salen de un módulo de cálculo, el orden 

de los números que las representan en una fila de 

la muLriz de ¡1roceso es importante para la transfercll 

cia de informaci6n entre U, C. por lo que se han 

elaborado reglas sencillas relacionadas con el orden~ 

miento de estas corrientes. Por lo tanto, la matriz 

de proceso i ne luye un 11 ordcnamiento local" de las 

corrientes sencillo pero satisfactorio, Por ejemplo, 

en un intercambiador de calor la primer entrada 

salida corresponderían al fluido de proceso mientras 

que las segundas al fluido intercambiador de calor; en 

los procesos de destilación, lo primer salida represe~ 

ta al producto (destilado) mientras que Jo segunda 

al producto en los fondos (residuo), 

La matriz du proceso descrita es probablemente 

la repre~entación numérica más simple de los arreglos 

entre las unidades de manufactura de un proceso en 

base a una 1 is ta de sus m6dulos y de las corrientes 

asociadas que los unen. Asl, por contener su estrUE., 

tura completa, es posible reconstruir un diagrama 

de flujo de in[ormaci6n partir de su matriz de 

proceso. Una ventaja más es que el, ingeniero puede 

leerla entenderla fácilmente por lo que se le puede 

checar y modificar sin mayores dificultades. 

Las otras representaciones num6ricas del diagrama 

de flujo de información, como son la matriz de C.2, 

nexi6n de corrientes, la matriz de adyacencia la 

mntr ií'. de incidencia que no se discuten en este trQ. 

bajo, se pueden derivar de la matriz de proceso (1). 

3,l,4 Errores Factibles dentro de la Simulación, 

Al usor la simulaci6n pnra estudiar un sistema 

complejo pueden prcsc11tarsc diferentes clases de errores, 
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cada uno de los cuales puede llevarnos a una conclusión 

equi\'ocada¡ por lo tanto, la exactiLuú de la resol,!! 

ción total del problema dependerá de: 

l. Errores en el Diseno: los problemas de los libros, 

generalmente, se preparan de manera que contengan la 

información necesaria para su solución; en la práctica, 

los errores al especificar las variables de diseno 

pueden generar soluciones inconsistentes o físicamente 

imposibles o bien, a veces, la solución no existe, 

2. Conformidad de las Ecuaciones del Modelo Matemático 

con el Problema Original: los errores en esta etapa 

pueden ser de cualquier tamaño; frecuentemente los 

sistemas no lineales se aproximan mediante ecuaciones 

lineales mientras que en otros casos, el problema no 

se ha entendido completamente por lo que la formulación 

se encuentra incompleta. 

3, Conformidad del Modelo Teórico de la Computadora 

con las Ecuaciones Matemáticas: pueden presentarse 

errores de programación en esta etapa si la computadora 

es capaz (teóricamente) de llevar a cabo las operaciones 

matemáticas necesarias. Sin embargo algunas de ellas 

son diflciles de simular, particularmdnte por el "hard­

ware'' annl6gico, por 10 que puede necesitarse de alguna 

forma de aproximaci6n entre el modelo de computadora 

las ecuaciones del modelo. 

4, Errores en la Solución del Modelo por Computadora: 

éstos dependen en forma compleja de la exactitud de 

las unidades analógicas usadas y la velocidad de oper~ 

ción de las mismas o del tamaño del paso empleado en 

la integración digital, 

0,01% ó menos hasta 1% 

Estos errores pueden ir desde 

más dependiendo del método, 

equipo, tamaño naturaleza del problema. 

5. Errores en los Datos Utilizados o en el Uso del 

Modelo, 
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6, Errores en la Toma de Resultados: las soluciones 

de la computadora ana16gica deben de medirse y/o regi§. 

trarse por lo que estos errores dependerán del tipo 

de equipo disponible para la medici6n y pueden ir desde 

0.01% para voltímetros digitales registradores de 

datos hasta 10%, por lo menos, para oscil_adores pobres, 

El error global resulta ser una funci6n compleja 

del sistema, la computadora el equipo de registro. 

las computadoras anal6gicas no son dispositivos de 

alta precisi6n pero son lo suficientemente buenas para 

muchos de los problemas que se necesitan estudiar por 

simulación computarizada, De hecho, los errores ocasi.!!. 

nades por el registro de resultados o por la computadora 

pueden ser menores en un orden que los errores asociados 

con la ,formulación del problema. !.as 

digitales también introducen errores en 

computadoras 

la solución 

de problemas que involucran ecuaciones diferenciales 

debidos a la longitud en el paso de integración y a 

la aproximación numérica. En algunos casos estos err.!!_ 

res pueden exceder a aquellos involucrados en la simul.!!. 

ci6n analógica si no se tiene cuida~o al seleccionar 

la técnica de integrución u emplear y la longitud del 

paso de integración de la misma. 

Además de difícil, a menudo la parte menos exacta 

del estudio de simulaci6n es la formulación de las 

ecuaciones matem&ticas del modelo. Por lo mismo, antes 

de publicar los resultados es convenientP. suprimir 

las cifras innecesarias carentes de significado, 

Esta es una de las ventajas de presentar los resultados 

en forma grá[ica ya que las gráficas sencillas pueden 

leerse casi. con la misma precisión que la obtenida 

en muchos estudios de simulaci6n que involucran sistemas 

dinámicos. 
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Finalmente, es importante mencionar que si uno 

es hábil cuidadoso en el diseño del modelo de le 

simulaci6n y se le desarrollo de manera modular, confoL 

tne se adquiera una mayor experiencia del sistema, se 

le podrán hacer las correcciones y mejoras necesarias. 

A pesar de ello, entre más errores se cometan inicial 

mente, más complicadas y costosas serán las 10odific.!!_ 

cioncs posteriores, 
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3.2 ACTIVIDADES RELACIONADAS CON LA SIHULACION. 

3.2.1 Optimización (Investigación de Operaciones). 

El conjunto de técnicas matemáticas que propo.r 

ciona los medios para determinar normas eficaces con 

la mayor eficiencia posible suele agruparse, en forma 

bastante amplia, bajo el nombre de investigación de 

operaciones, 

La simulación puede considerarse un método de 

optimización, comprendido dentro de las mencionadas 

técnicas de investigación de operaciones, cuya finalidad 

es reconocer que existe un gran número de maneras de 

lograr algo y que entre ellas hay una que es la mejor 

tomando en cuenta la medida de efectividad elegida. 

Consideremos ahora el caso de la optimización 

de la simulación de una planta. Después de que se 

ha completado la simulación, ésta puede usarse para 

perfeccionar el comportamiento de la planta; este búsqu~ 

da del mejor comportamiento de acuerdo a ciertos crit~ 

rios de beneficio y sujeta a determinadas restricciones 

en cuanto a los posibles valores de las variables se 

conoce como optimización. 

Para la optimización de un proceso deberán tomarse 

cuatro decisiones principales: 

1. Elegir el criterio de comportamiento, función 

objetivo, que se espero mejorar. 

2. Seleccionar las variables que cambiarán en formo 

independiente durante la optimización. 

3. Especificar las restricciones que existen en 

las magnitudes de las variables del proceso. 
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4. Elegir el método de optimización. 

3.2.2 Diseño, Investigación Operación. 

Se podrla sugerir que el diseño se re(iere a 

ideas, planes dibujos ingenieriles para plantas 

equipo .I!.Q.!. construirse mientras que la simulación es 

un análisis de una planta existente, Esta definición 

es demasiado restrictiva ya que las técnicas de simul.!!. 

ción también se utilizan para diseñar. En vez de eso, 

el diseño se podria definir como el dimensionamiento del 

dispositivo para lograr el cambio requerido a la salida 

en las variables de las corrientes de entrado en tanto 

que en la simulación se calculan las variables de los 

corrientes de salida dados los valores de las de entrado 

y el comportamiento del dispositivo. 

En otras palabras, el diseño es un problema con 

valores en la (rontero o diferencia de la simulación que 

ea el problema análogo con valores iniciales (ver Figura 

3.5), En el diseño se responde preguntas acerca 

del equipo mientrus que en la simu~ación, acerca de 

las corrientes (1). 

Existen algunas similitudes entre la estrategia 

seguida para el diseño la seguida para la simulación. 

En el caso de la primero es necesario efectuar balances 

de materia y energia para poder dimensionar el equipo 

pudiendo emplear para ello la simulación; incluso en 

la etapa de definición del tamaño del equipo se pueden 

emplear técnicas de simulación. Asl, aunque el diseño 

la simulaci6n son diferentes, se encuentran intim51 

mente relacionados. 



- 50 -

Figura 3.5 

DIFERENCIAS ENTRE EL DISEÑO Y LA SIMULACION 

.¡ .¡ 
dispositivo de diseño 

para convertir las 
entradas en las 

salidas especificadas 

Simulaci6n 

.¡ 
.¡ 

dispositivo de simulaci6n 
para predecir las salidas 

Figura 3.6 

RELACION ENTRE LAS ACTIVIDADES INGENIERILES 

INVESTIGACION = SIMULACION DISEÑO 

1l 
OPERACION 
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Para concluir podría decirse que la simulaci6n 

representa un nexo sumamente importante entre tres 

actividades ingenieriles tradicionales: operaci6n, 

diseño e i11vestigaci6n (Figura J.6); nexo que también 

debe existir entre la gente los departamentos de 

cualquier organizaci6n (1). 
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3,3 EL METODO SECUENCIAL ITERATIVO PARA EL CALCULO DE 

PROBLEMAS CON RECIRCULACION - METODO DE CONVERGENCIA. 

Como se mencionó en la introducción, muchos procesos 

químicos presentan recirculación de materia, energía 

y/o información; ésto es, la(s) salida(s) de una etapa 

forma(n) parte de las entradas a la misma ya sea direct.!!. 

mente o después de pasar a través de ot1·a(s) etapa(s). 

Esta retroalimentaci6n puede presentarse en >arios puntos 

del proceso. 

Al estudiar el diagrama de flujo de información 

de un proceso se puede elaborar una secuencia de cálculo 

factible; para plantas pequcfias que contienen unas cuantas 

corrientes (entre 20 y 30) es posible obtener aste orden 

de cálculo ·por simple inspección. La necesidad de un 

programa de secuenciación automática surge cuando los 

usuarios disponen de muy poco tiempo para encontrar dicho 

orden de cálculo o no están lo suficientemente familiar.!. 

zados con la elaboración de diagramos de ílujo sus 

conceptos como para entender los requerimientos de la 

secuencia de cálculo de las unidades y, sobretodo, cuando 

la determinación del orden de cálculo se plantea dificil 

por la presencia de varios ciclos de recirculaci6n 

anidados (8) (9), 

Los métodos más útiles en la obtención de secuencias 

de cálculo consisten en localizar las corrientes por 

suponer inicialmente y seguirlas n través de la planta 

para obtener la secuencia factible. Hay que notar que 

el orden de cálculo óptimo corresponde a aquel en que 

se minimiza el número total de corrientes que se deben 

suponer para poder comenzar los cálculos del sistema 

y cuyos valores deber.In converger en la respuesta final 

para lograr la "verdadera" simulación de la planta (10), 
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El programa GEMCS emplea un procedimiento secuencial 

iterativo para resolver los problemas que presentnn reciL 

culaciones. Para ello el usuario del programa especifica 

el orden en que se pasa de una ll. C. a otra arreglando 

también que, al t'érmino de un ciclo de recirculación, 

el programa 

cálculo de 

regrese a la primer unidad en el orden de 

dicho ciclo para repetir la secuencia. De 

esta forma puede lograr que la información sea reproccsada 

hasta que, su satisfacci6n, no existan más cambios 

Y se hayan cumpido las condiciones planteadas por todos 

los m6dulos en el diagrama de flujo de información. 

Obviamente, para determinar cuando deberá detenerse 

el procedimiento iterativo se requiere de uno prueba. 

En GEMCS el usuario selecciona uno de los corrientes 

dentro del ciclo en bese a sus conocimientos del proceso, 

generalmeOte alguna corriente de la que cuenta con inform~ 

ci6n de la planta para confrontar los resultados de su 

modelo, y el programa, después de haber ejecutado todas 

las unidades que componen el ciclo, 

valores de la corriente seleccionada 

compara los nuevos 

con los obtenidos 

en la iteraci6n anteri~r. Si el valor absoluto del cambio 

fracciona!, 

cambio f racciunal nuevo vnlor - valor antiguo 
nuevo valor 

para cada elemento de la corriente es menor que la tol!:, 

rancia especificada, entonces se dice que el procedimiento 

secuencial iterativo convergió. 

La convergencia se define como el estado alcanzado 

en el proceso cuando el cambio (raccionnl absoluto en 

las variables prescritos en las corrientes de flujo de 

informaci6n que conectan a los m6dulos es n1cnor que cierto 

tolerancia fijada de antemano. 

Como la mayoría lle los esquemas de programaci6n 
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modular, GEHCS utiliza la iteraci6n directa para encontrar 

el conjunto de variables que satisfagan a todos los m6d~ 

los en el ciclo de recirculaci6n (11), Este método, 

también llamado de substituciones sucesivas, es el más 

sencillo para lograr la convergencia y consiste en conaid~ 

rar el valor calculado como nueva suposici6n para la 

siguiente iteraci6n: 

si+l Q ci 

en donde Si es el valor supuesto en la iteroci6n i 

Ci, el calculado y empleado para la siguiente iteraci6n. 

En 1974, Shacham Hotard (12) demostraron que 

el método de substituciones sucesivas es el más estable 

pues converge paro cualquier sistema con rccirculaciones, 

fisicamente realizable, siempre que el valor inicial 

estimado se encuentre cercano a la soluci6n. Su desve.!!. 

taja radica en que en algunos casos puede ser lento, 

en especial cuando dichos problemas con recirculaci6n 

requieren de muchas iteraciones a lo largo de la secuencia 

de cálculo para aproximarse a los valores de convergencia, 

lo que implicaria un gran consumo tanto de tiempo de 

computaci6n como de memoria (1) (13) (14), 
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CAPITULO rv 

G E M C S 

El programa que se describe en esto tesis fue 

escríto originalmente como herramienta para la enseñanza 

del curso de Ingení<>ria de Sistemas en la Universidad 

de McHaster; sin embargo, debido o su flexibilidad, tamaño 

y facilidad de uso, encontr6 amplia aceptnc16n en muchas 

instituciones académicas canadienses y europcns así como 

en lo industria en donde pas6 a formar la base de sistemas 

computacionales más elaborados. 

En esta forma el programa de simulaci6n de procesos 

GEHCS se convirti6 en un sist<>ma de computaci6n en ingeni2 

ría ad~inistraci6n, simple pero general, utilizado 

para el análisis, di~eño y optimización de procesos indu~ 

triales que operan a régimen permanente. 

Su ventaja sobre los programas de simuloci6n co11vcn 

cionales (que son grandes y de estructuro fijo) radica 
' sobre todo en su flexibilidad, consecuencíu directo del 

acercamiento modular, en el hecho de que ct1alquicr 

usuario puede aprender todo acerca de su c6digo y 16gicu 

en unas cuantas horas pudiendo modificarlo después pura 

aplicarlo a unu amplia variedad de problemas. 

Un sistema simulador modular puede dividirse en 

dos tipos de programas: 

n) programas ejecutivos b) programas de soporte. 

Los programas ejecutivos controlan la entrada 

salida de informaci6n, la secuencia de ejecución y, en 

algunos casos, el cálculo de ~ecirculac.ioncs pudiendo 

forzar la convergencia. 
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Los programas de soporte están constituidos por 

los módulos de proceso y el paquete de propiedades termodl 

námicas (cuando se cuenta con éste). 

Mientras que los programas ejecutivos del sistema 

controlan el esquema global del cálculo de un proceso 

simulado, la simulación especifica de los equipos es 

efectuada por las unidades computacionales, 

El sistema GEHCS consta de un programa principal 

o maestro que gobierna ejecuta cada una de las secciones 

del programa general de una librería de módulos de 

proceso, La subrutina que llama a las diferentes unidades 

computacionales que representan parte del proceso simulado, 

las subrutinas que almacenan loa datos de las corrientes 

los parámetros del equipo la subrutina que maneja 

las pruebas de convergencia en el caso de la presencia 

de recirculaciones son inherentes al programa y le perm.! 

ten operar independientemente del proceso que ~e vaya 

a simular. Por otro lado, la librería de U. C. comprende 

subrutinas módulo representativas de diferentes operaci.!!. 

nes unitarias, 

Gracias a su modularidad, nl ejecutarse, el programa 

se puede integrar de manera que todos los equipos operen 

simult6neamc11tc o bien, se pueden omitir los equipos 

que no intervengan en el proceso sin necesidad de modif.! 

car el programa principnl o las subrutinas que no se 

vayan a emplear. 

4.1 EL PROGRAMA MAESTRO, 

4.1.1 Breve Descripción. 

La versi6n de GEMCS aquí descrita es una adaptJ!. 
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ci6n del programa original para 

las microcomputadores digitales 

Salle (Franklin ACE 1000 y 1200 y 

poder utilizarlo 

de la Universidad 

Apple 11), 

en 

La 

El programa maestro de GEHCS es el responsable del 

almacenami.ento y manejo de la informaci6n relacionada 

con la simulaci6n de una planta en partfrular asi como 

de llamar ejecutar, en el orden prescrito, o los 

unidades computacionales necesarias pera llevar n cabo 

el estudio en la forma deseada, 

Para lograrlo, MASTER GEHCS se apoyn en las 

siguientes cuatro subrutinas del sistema: 

DLOADl: para leer la informaci6n del archivo 

de datos¡ 

STREAHL para localizar la informaci6n que describe 

a las corrientes de la planta dentro de la 

matriz de corrientes acumulntivn¡ 

DISK!O: para transferir los parámetros del equipo 

al vector de almacenamiento principal 

o viceversa 
, 

MODULE: para llamar a las unidades computncionnlea 

apropiadas. 

Todas ellos se describen con detalle mis adelante. 

A continuaci6n se listan algunas de los caractcri~ 

ticas deseables en un programa maristro y que se encue.n 

tron presentes en GEHCS: 

a) El sistema debe ser flexible. y, en lo que se 

refiere al tamafio de la planta, de final abierto (n6mcro 

de equipos en el proceso fijado por el usuario) de 

modo que la simulación se maneje en base a lu lnform!!. 

ción contenida en lns variables de las corrientes 
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los parámetros de equipo. 

b) El chequeo de los datos que representan a la 

planta antes y durante la ejecución del programa deberá 

ser sencillo para el usuario de manera que pueda detef.. 

tar rastrear errores si éstos llegaran a presentarse. 

e) Para poder estudiar modos de operación alternat.J.. 

vos de una planta, los parámetros de las unidades comp~ 

tacionales deberán poder alterarse sin dificultad, 

d) Los resulta dos de la simulación deberán ser fáci 

les de interpretar. 

4.1.2 Variables del Progrnma Maestro. 

La siguiente es una relación alfabética de las 

variables usadas por MASTER GEMCS; las señaladas con 

un asterisco pueden ser redefinidas, para utilizarlas 

con otros propósitos en las subrutinas que corresponden 

a las unidades computacionales, sin afectar los cálculos 

que se efectúan dentro del programa principal. 

EEN(N) 

EN(N) 

I*, lKE 

Enésimo elemento en la lista acumulativa 

de parámetros de equipo. 

Enésimo elemento en la lista de parlÍmJ!. 

tros de cierto equipo, 

Número o subíndice de la corriente. 

III Número máximo de corrientes que puede a! 

macenarse en SN (en este coso 17), 

IS* Posición de uno corriente en la matriz 

SN (renglón). 

J* 

JJ 

Indice del elemento en una corriente. 

Longitud del arreglo de corrientes 

en función del número de elementos 

que lo describen; corresponde a NOCOMP+5 
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pero como se le fija en la subrulina 

DLOADl, el usuario la puede modificar 

si utiliza una descripci6n difere11te 

de las corrientes. 

Control de impresión de resultados. 

LLST(NC) Número de equipo del equipo NC en la 

lista de orden de cálculo LLST. 

LOOP Número de la iteración 1 se emplea cuando 

el proceso presenta recirculaciones¡ 

LOOP • 999 en problemas de resoluci6n 

directa. 

MM 

NC 

NCALC 

NCOUNT 

NE 

NIN 

NN 

NOCOMP 

NOUT 

NTYPE 

Ver NE. 

Subindice de la lista de secuencia 

de ejecución LLST. 

Número total de equipos en LLST. 

Punto de referencia en la ubicación 

de los parámetros de equipo en 

vector EEN. ,• 
Número del equipo en el diagrama 

flujo de información, ,. corresponde 

EN( l) o a LLST( NC). 

Número de corrientes de entrada 

equipo, corresponden EN(&), 

el 

de 

a 

un 

Longitud de la lista de parámetros 

de equipo, corresponde a EN{3), 

Nl1mero de componentes de flujo en el 

sistema. 

Número de corrientes de salida de un 

equipo, corresponde a EN( 11). 

~úmero del tipo de equipo (código), 

corresponde a EN(2). 



s 

SI(I,J) 

SO(I,J) 

SN(I,J) 
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Corriente a locnlizar en la matriz SN. 

Información en la corriente de entrada 

para el elemento J. 

Información en la corriente de salida 1 

para el elemento J. 

En la matriz de corrientes acumulativa, 

información en la corriente para 

para el elemento J. 

4.1.3 Bases de Datos. 

Cada base de datos corresponde a una sencilla 

descripci6n de la planta a simular por lo que incluye: 

1) el número de componentes que se manejarán; 

2) el· número el orden en que se calcularán. 

los m6dulos de proceso {especificado por el 

usuario en esta versión); 

3) informaci6n acerca de la(s) corriente(s) de ali 

mentaci6n y de ln{s) corricnte(s) con datos ini 

ciales par leerse¡ 

4) informaci6n relativa a las unidades compulaci2 

nales (comprende el tipo de m6dulo, sus carric.!!_ 

tes asociadas y lo• parámetros del mismo) y 

5) propiedades Cisicas, qulmicns y/o tcrmodinámi 

cas (cuando se requieren), 

Una vez leida, la base de dalos, que en GEMCS 

se almacena en bloques COMMON en el coroz6n de la comp.!!_ 

tadora, puede imprimirse para verificar su contenido(l). 

Originalmente los datos se lelnn de tarjetas 

por lo que hubo necesidad de modif lcar ligeramente 

el programa para lograr el acceso de GEMCS a un archivo 
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que tuviera almacenada toda la informaci6n. De manera 

similar, es decir, mediante sencillas modificaciones, 

los formatos de las variables en lü base de datos ta!!)_ 

bién pueden adaptarse a las necesidades del usuario. 

Las variables utilizadas para alimentar los datos 

cuya función se describe con más detalle al hablar 

de la subrutina DLOADl (Sección 4.2.1) son: 

EN(N) ,N=l ,EN(3) Parámetros de equipo para cada 

unidad computacional (ver Tabla 4.1). 

ITITLE Titulo de la simulación. 

KPRINT Control de impresión. 

LLST(I),l=l,NCALC Secuencia de ejecución. 

HSN Número máximo de corrientes en el diagrnma 

de flujo de información. 

NCALC Número de equipos por calcular. 

NOCOHP Número de componentes en el sistemn. 

NOE Número de conjuntos de parámetros por leer. 

NP Número de propiedades fisicns, químicns 

y/o termodinámicas por lee'rse, 

NSR Número de corrientes con datos iniciales 

por leer. 

PP(N,I),N•l,NP;l=l,NOCOMP Propiedades termodinúrni 

cas, químicas y/o fisicas para todos 

los componentes (ver Tabla 4,2). 

SN(l,J),l•l,NSR;J=l,JJ Informaci6n relativa a los 

corrientes con datos iniciales (ver 

Tabla 4.3), 

Para facilitar la creación de una base de datos se 

elaboraron 2 hojas de codificación en donde se indica el 

orden en que deberán suministrarse dichos datos. 



- 63 -

SIMULACION DE PLANTAS QUIMlCAS 

HOJA DE CODIFlCACION A 

Fecha 

Preparada por 

Revisada por 

Diagrama de Flujo de Información 

ITITLE 

KPR Ilff 

NCALC NOCOMP 

LLST 

MSN 

NSR 

-sN 



HOJA DE CODIFICACION B 

NOE 

EN 

NP 

PP 
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Fecha 

Preparada por ------­

Revisada por 
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Tabla 4.1 

FORMATO PARA LOS CONJUNTOS DE DATOS DE LOS MODULOS EN GEMCS 

(Parámetros de los Equipos en el Proceso Simulado) 

N EN(N) 

1 Número del equipo en el diagrama de flujo 

2 Tipo o c6digo del equipo 
(número asignado a la subrutina m6dulo) 

3 Número de parámetros en la lista 

4 (Libre para usarse en la subrutina en particular; 
si no se requiere, utilicese O.O) 

5 (Libre para usarse en la subrutina en particular; 
si no se requiere, utilícese O.O) 

6 Número de corrientes de entrada (:S:4) 

7 
Números de las corrientes de entrada cuyo 

8 
m6dulo orden estará de Unido por la subrutina 

9 
(si no se requieren todos utilicese O.O) 

10 

JI Número de corrientes de salida (::;;. 4) 

12 
Números de las corrientes de salida cuyo 

13 
orden estará definido por la subrutina m6dulo 

14 
(si no se requieren todos utilicese O.O) 

15 

16 De aquí en adelante, los demás parámetros estarán 

... definidos por la subrutina en particular ... 
EN(3) 
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Tabla 4.2 

FORHATO PARA LOS PARAMETROS DE LAS PROPIEDADES EN GEMCS 

N PP(N,l) 

1 Tipo de datos de equilibrio vapor-liquido 
suministrados* 

2 
Datos de equilibrio vapor-líquido 

3 
(coeficientes de la funci6n polinomial; 

/¡ 
si no se requieren todos uti licese O.O) 

5 

6 Tipo de dalos suministrados para el cálculo 
de entalpías en la fase liquida (!i_L)* 

7 
Datos para el cálculo de .h.L 

8 
(coeficientes de la funci6n polinomial; 

9 
si no se requieren todos utilícese O.O) 

JO 

11 Tipo de datos suministrndos para el cálculo 
de entalpías en la fase vapor <!!.v > • 

12 
Datos para el cálculo de !lv 

13 
(coeficientes de Js funci6n polinominl; 

l/¡ 
utilícese O.O) si no se requieren todos 

15 

* Usese 1.0 para polinomios de grado 3. 
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Tabla 4.3 

FORMATO PARA LOS PARAMETROS DE LAS CORRIENTES EN GEMCS 

J SI(I,J), SN( I ,J) y SO(I ,J) 

1 Número de la corriente 

2 Fase de la corriente; 
úsese 1 .O si es vapor y 2.0 si es liquida 

3 Flujo total 

4 Temperatura 
(si no se requiere, utilícese 0,0) 

5 Presión 
(si no se requiere, utilícese O.O) 

6 Flujo del componente 1 

7 f'lujo del componente 2 

8 Flujo del componente 3 

JJ Flujo del componente NOCOMP 
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4.1.4 Descripción Funcional. 

Al iniciarse la simulación, el programa maestro 

llama a la subrutina DLOADl, encargada de lo lectura 

de la base de dat·os, para obtener toda la información 

necesaria para llevar a cabo el cálculo de las unidades 

computacionales representativas del proceso. La sccue.!1 

cia a seguir estará en función de la lista de orden 

de cálculo LLST alimentada en los datos. 

Para la ejecución de cada módulo, MASTER GEMCS 

llama primero a la subrutina D!SKIO para transferir 

el paquete de datos correspondiente a los parámetros 

de la U. C, del área de almacenamiento acumulativo 

de todos los datos de los módulos (EEN}, en dondu estos 

conjuntos de datos se encuentran opilados cabcza-con­

cola, a Un Vt!ctor EN ("número de equipo"). El vector 

EEN contiene, entre otros datos, los comprendidos por 

la matriz de proceso descrita en la Sección 3.1.3.l. 

El formato paru los parámetros de equipo se mue.l!_ 

tra en la Tabla 4.1 que está constituida por la inform~ 

ción relativa las corrientes asociiidas a la U. C, 

los parámetros requeridos para su ejecución. El 

tipo de datos que pueden almacenarse en los arreglos 

EN se especificará cuando se trote cada subrutina módulo 

en particular. 

A partir del vector EN, el programa muestro obti2 

ne el número de corrientes de entrada (NIN} y de salido 

(NOUT} relacionadas con la U. C. asl como los números de 

las corrientes que cntra11 a y salen de la misma. Enton 

MASTER GEMCS llama a la subrutina STREAM para que copie 

la informaci6n relativa a cada una de las NlN corrientes 

de entrada en la matriz Sl en la que el primer rengl6n 
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lo ocupa la lista de datos de la primer corriente de 

entrada, la segunda fila contiene la lista de la segundo 

corriente y así sucesivamente seg~n se hnyan alimentado 

al vector EN, 

Tradicionalmente, el programa GEMCS está dimensi.Q_ 

nado para manejar hasta cuatro corrientes de entrada 

y cuatro de salida para cada m6dulo pero, en caso de 

necesitarse, podría modificarse dicho dimensionamiento. 

Una vez ejecutada la unidad computacional, la 

matriz SO contendrá la informaci6n acerca de las corrien ~ 
tes de salida en forma similar a la estipulada para 

la matriz SI. La información para todas las corrientes 

se almacena en la matriz de corrientes acumulativa SN. 

Usualmente todas les corrientes del proceso 

simular se adhieren a un formato consistente. Así, para 

los ejemplos de esta tesis el formato seguido y recomen 

dado para uso futuro se describe en la Tabla 4.3; de 

acuerdo con 61, cada corriente está representada por 

cinco números más los flujos de loo componentes que 

intervienen en el proceso puesto qÍle el número de 

6stos corresponde a NOCOHP, la longitud de cada arreglo 

de corrientes estará dada por JJ = NOCOHP+S. 

Los flujos de los componentes pueden ser másicos o 

fraccionalcs {en unidades molares cuando se usan ciertos 

paquetes de propiedades en conjunci6n con GEMCS) pudien 

do tener cualesquiera unidades. 

Después de que la información acer·ca de las C.!?_ 

rrientes es copiada en la malriz SI, el progruma muestro 

llama a la subrutina MODULF. pasándose el tipo de m6dulo 

(NT) que modela a la unidud. MODVLE a su vez llama 
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a la subrutina de la U. C. que simulará el equípo; 

'sta llevnrA a cabo las operaciones plantcadns 

nari las corrientes resultantes en la matriz SO. 

almac._!¿ 

Al regresar· al programa principal, éste llama 

nuevamente a la subrutina STREAM para que guarde los 

valores rle las corrientes de salida en la matriz de 

corrientes central SN. 

continuaci6n se busca la siguiente posici6n 

dentro de la lista de orden de cálculo para obtener 

el n6mero de la unidad que corresponde al pr6ximo m6dulo 

por ejecutar repitiéndose el procedimiento anterior 

hasta que todos los equipos en el proceso se hayan 

simulado. 

Cuindo en dicho proceso se presentan rccirculaciQ 

nes, al final de cada ciclo se llamará a la subrutina 

CONTLJ que en Ja primer iteracibn únicamente registra la 

informaci6n de lu corriente de prueba regresa el 

sefialador del orden de cllculo al primer mbdulo en 

el mismo para que se repitan los c.álculos. En las 

iteraciones siguientes, este m6dulo de control también 

cxaminar5 el cambio fraccional on Ja corriente de prueba 

seleccionada parará automáticamente el proceso de 

cálculo iterativo cuando Lodos los flujos de 6sta hayan 

pasado la prueba de convergencia o al excederse el 

número máximo de iteraciones preestablecido, en cuyo 

caso se indicará la no convergencia. 

La tolerancia para Ja convergencia se puede cspeti 

ficar para todos los elementos en la lista di? corrientes¡ 

en esta versi6n de GEMCS se usa una sóla toleroncin 

para todos los flujos en la corriente de prueba elegida. 
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4.1.5 Diagrama de Flujo. 

La siguicnle figura corresponde a un diagrama de 

flujo simplificado del programa principal en GEHCS, 

principio 

lectura de los datos del caso 
~n estudio 

impresión encabezado 

primer unidad en el orden de cálculo 

lectura del vector de parámetros de equipo EN 

selccci6n de las corrientes de cntr.'.lda 
y salida a partir de la matriz SN 

ejecución de la unidoJ computacional 

nlmacenamicnto de las corrientes de 
salida en la matriz SN 

lfin del orden de cálculo? 

s[ 

1001'=999 ----~--< /,Joop=999? 

siguiente unidad 

fin 

Figura 4.1 PROGRAM MASTER - IJJAGRMIA !JE rLl'JO 
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Listado del Programa Maestro de GEMCS 

fUSES UFLASH1 111 FLASHl. WDE OVERLf<Y 
WSES USTREftl1 111 15: STREf<lt COOE OVER!.f<Y 
$USES UDISKIO !U O!SK!O COOE OVERLAY 
IUSES UJUNC02 !U #5: JUllCíl2. CIU OVERLf<Y 
fUSE5 USEPA01 IN l5:SEPH01. COO€ OVERLAY 
fUSES USEFf\02 !11 15:SEPHíl2. COCE ovm.HY 
fU:.ES USEPA03 IN 15: SEPA03. W:>E O'IER!.AV 
e 
e 

~IVERSll)f{> LA Sil.LE 
ESTUCHO, CO'IPLEl1é!ITACION V APL!CRCION DE UH f'ROORfH\ 0€ 

S l MULAC ION DE PROCESOS 

e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

TESIS QUE, PAAA OPíAR P<R EL TlTUl.0 DE !NCEH!ERR OOI~ICA, PRESENTA 
LEONOR OOR IS HERRERftlJRO CiOIEZ 

O IC! EKBRE, 1984 

e 
PROGRM 11f6TER 

e ... 
e **' 
(; *** 
e 

PROGAAMA MKESíRO GEl1CS -••• .... 
C *'-' BLúOUE COMl101l •o 
e 

e 

CHf\Rl1CTERH RES, REZ 
COl'li10fl /SET11EIH100l. JJ, tHH, Nl).JT, 51(4, 30J, 50<4, 30), PP<15, 25) 
COMMOll /SET21KPR!NT 
COt1HOll /SED/Ill, IS, LOllP, HC, HE, Sll<17, 30) 
COMl1011 ISEH/LLSH50i.tULC, tlCOUNT 
COttNOll /SETSIHPOitmse. 2) 
COMJ'(Jfl /SET13/EEHC600) 

102 FORMAT<l.J:l)(, ' ERROR !ti SN 'i 
10~ FORMAT<SF14. 3) 
104 FúRllfiT(///, JeX, ' EHO OF EXECUT!úll ') 
105 FC1RHAH5f14. 31 
106 FORMAT<I/, 22X. · EOUIF1'1EUT Pf<Rf<NETERS FCM Ull!T ', 12. /l 
107 FORl\fH\//, 21X.' !tlPUT STREftf.i FúR EQIJIPl'IEHT UIHT '.12./) 
109 FORilfll \l/, 2GX,' OUTPUT SlREf111S FOR EQUIPllEllT UNIT '.12, ll 
114 FORtlAT<I/, 17X, ' FltlAL OUTPUT STREfftS FOR EQUIPl'EllT IJHT ', 12' 1) 

e 
CfiLL HOLA 
CHLL COllT 

30 CALL HOME 

.. 



REZ='•' 
WR!TE<•, 1) 
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1 FORMilTGX,' DESEA CORRER EL l'llQjkftMR. .. ? (5t11)', 3(/ll 
READ<" 2lREZ 

2 FOKl'\f1T<H1l 
IF<REZ. EQ 'S'lGOTO 875 
IF <REZ. EO. 'll' l&OTO 456 
IF<REZ EQ '•')G()TO :;0 
OOTO 30 

875 WRITE(•, 871> 
871 FWIAT<7<1l,ll<.'RESU.Tfi>OS EN LR ll'f'RESWI. "? <SltW,l(/)) 

REHO<., 872lRES 
872 FORttAT< Ail 

IF<RES. EQ '5' lGOTO 873 
IHRES. EQ 'ti' lGOTü 874 
úOTO 875 

873 0PEH(6, F lLE='PRIHTER: 'l 
GOTO 876 

874 OPEll\6, FJLE='COlSOLE: ') 
876 OPEH<5, FILE='l5: DATOS' l 

e 

e 

HW.JNT=O 
111=17 
CIU l)L0AD1 

C •** CALCULf1HDO EL EQUIPO EU LA LISTA DE ORDEll DE CALCQO ••• 
e 

11'.;=1 
707 HE=LLSHHCl 

e 
C ••• LEYEHDO EL YECTOR EH ••• 
e 

e 

MM=HE 
CALL DJSKJ0(1, 1111) 
IUl=8H:ll 
NIH=EN<o;l 
llOIJT=EN<11l 
HWPE=fiBS(Etl(2) 1 

IFWll047, 47, 42 
42 iF<KPRIHTHO, 40, 711 

711 WRITE(6, 1~6lHE 
~RITE<o,103)(Etl(J), l=LNNl 

C ••• LOCALIZAHVO E ll'ff'Rll118IDO LAS CORRIEUTES DE ENTRAOA -
e 

40 DO 41 l=b rntl 
S=EH< 1+6) 
CALL STREf\11<-Sl 
IF<IS-11 ll43, 4;, 143 

143SJ(J,1•=5 



e 

[IO 45 J:2, JJ 
45 Sl((,Jl=0.0 

GOTO 41 
43 00 44 J=i. JJ 
44 S(((,Jl=S!Hl5.J) 
41 COl!Tll/UE 

lF<KPRIUT>714, 714, 713 
7ü WRITE<6, 107llE 

00 108 IKE=1• NIN 
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108 WR!TE<6, 105i<Sl < !KE, J), J=L JJ) 
714 COl!TlllUE 

C ••• LOCAL!Zfff>O LAS CORR!EllTES DE SALIDA ••• 
e 

e 

00 46 l=1d«JJT 
S=EN<l+li) 
CIU 5TREftl1(-5) 
lF<ll l-15146• 146. 146 

146 COl1Tll41.1E 
00 49 J:2, JJ 

49 50((, Jl=SN< 15. J> 
46 SO< 1'1>=5 

C *** LLAIW«! A LOS l100llOS DE CAUl.lO 
C <U«!DAOES COMPUTOC!ONALE5l ••• 
e 

47 CALL MOWLECHTWEl 
e 
e ••• ALMACEt.llNDO E lMPRll11ElmO LAS rolRlENTES DE Sil.IDA ... 
e 

IF11101JT>99, 99, 168 
168 DO 60 l =1dWT 

5=Eml+l1) 
Cf1LL STl<EAHl-5> 
lF< IS-! l 1 l62. ,;2, 171 

171 CALL 5TREAll<0. 0) 
lFOS-llD62.b2.163 

163 MR!TE<6.102l 
GOTO 60 

62 DO 63 J=l. JJ 
63 511((5,J):SQ((,J) 
60 CONTllAJE 

lF<LOOP-999)799, 97, 97 
97 WR!TEC6.114)NE 

GOTO 110 
799 IF<KPRllHi99·99. 715 
715 WRITE<6, 109lllE 
110 DO 116 ll'.E=1· llOUT 
116 WRITE\6, 105)(50i!KE.J), J=1.JJ 1 

99 HC=llC+l 



IF\llC-llCHLCi76i, 701, 708 
708 CONTlllUE 

e 
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C ••• FIUfUZAIIDO LA SllUACl!ll ••• 
e 

IF<LOOP-999)71, 70, 70 
71 HC=O 

LOOP=999 
KPRIIH=1 
GOTO 99 

70 ~IRITE\6.104) 
456 STOP 

EIID 
SUBROUTI HE HOLA 
WRITEC.,1) 

1 FOR!1AT<7<1), 2X· 36C1H>l, /, 2X. '•', 34X, '•',/, 'l/I., 
11 "t', 34X, "t. 1

, /12X1 
"•'• 7X, 'lJHIVERSIDAD LA SALLE', 7X• '•'• /,2)(, 
11 
'•', 34X, "•', /, 2X, '*', 6X, 'PROGRfl1A IJE Sil1ULACION', 6)(, '•' 1 l1 2X, 

""•', 34X. '•', ¡, 2x, '*''ax,' it(aEJ'(S" , , 4X, ,.,, , /, 2)(, 
"•',34X. '•',/,2X, '•',2l<.'LEONOR L>ORIS HERRERfltlORO GOl1E2',2l(, 
"'•', 1, 2x. 
"•',34X, '+',¡,2)(, '+',5X,' IHGEIHERIA QUIMICA ', 7)(, '•') 
WRITE<o. 2) 

2 FORMAT<2X, 
.. 

1 +"1 ,34X,"•",/,2X,'• 1 ,SX.. 1 DICIEl'ff<E, 1984. ',1%'•',/,2)(.. 
""•'' 34X1 ...... '/, 2x, '*'' 34X. '•", /, 2x, 36(1H0) 

CALL WAIT 
RETURll 
E1m 
SUBROUT lllE WH lT 
00 10 1=1, 30 
DO 10 J=1, 100 

10 CONTII« 
RETURll 
ENO 
SUBROUTINE CONT 
CHf1RACTERH A 
WRJTE(., 1) 

1 FORNAT<S(I), 7X, 'PRESS <RETURH> TO COOINUE'l 
REPl>C>,2)A 

2 FORMAT<A1l 
RETURN 
EllD 
SUBROUTI HE HOME 
llRITE<•· il 

1 FORMAT<24(1)) 
RETURH 
EllD 
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4.2 SUBRUTINAS DEL PROGRAMA MAESTRO, 

A continuación se describen la subrutina de lectura 

de la base de datos, la subrutina de parámetros de equipo 

y la subrutina de almacenamiento de corrientes; la subruti 

na de los módulos utilizados en GEHCS se encuentra en 

la Sección 4.3.3 precediendo las descripciones de éstos. 

4.2.1 La Subrutina de Lectura de la Base de Datos DLOADI. 

La primer subrutina llamada por MASTER GEMCS 

es DLOADl cuyo objetivo es leer y transferir en forma 

directa los datos de la simulación a los lugares de 

almacenamiento apropiados dentro de los bloques COMMON. 

En, nuestro caso, lee la información del nrchivo 

DATOS que previamente se ha guardado en uno de los 

diskettes empleados. Los datos almacenados se hallan 

acomodados de manera que simulan les tarjetas de 

la VC!rsión original por lo que toda referencia a las 

mismas seri aplicable al dato correspondiente del arch! 

va (una tarjeta equivale a un renglón ~el archivo). 

Como ya se mencionó, el usuario puede crear otras 

versiones de DLOADl que se adapten a sus necesidades; 

una opción seria desarrollar una versión que fuera 

interactiva con el usuario 

un teletipo, 

través del teclado de 

Al preparar la base de datos para correr el progr~ 

ma GEMCS deberá tenerse en cuenta que, a exccpcibn 

de las variables enteras (formato IJ). todos los números 

suministrados deberán ser reales, esto es, deberán 

incluir punto decimal y no podrán estar en forma expone~ 

cial. El formato de lectura empleado por DLOADl es 
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5Fl4.3 salvo para el conjunto de parámetros de las 

propiedades fisicas, químicos y/o termodinimicas que 

utiliza el formato 4Fl7,ll (ver Sección 6,2). 

Para poder ·otorgar un enunciado a la corrida, 

una tarjeta de título antecede a los datos numéricos. 

La variable ITITLE puede contener hasta 72 caracteres 

empezando en le columna lo que asegura que no se 

exceda la linea del teletipo cuando el programa se 

corre en una terminal de esta clase, 

A continuación ida la tarjeta que contiene el 

caracter de control de impresión KPRINT que actúa como 

un regulador ya que si es uno, se produce una impres16n 

extensa que 

descriptivos 

que permite 

incluye resultados 

adicionales los 

la tarea de irles 

parciales, comentarios 

datos de entrada lo 

checando conforme van 

entrando mientras que si es cero, se obtienen Únicamente 

los resaltados finales. Por lo mismo, KPRINT deberá 

adquirir el valor de uno cuando se desee seguir de 

cercn el desarrollo de la corrida y/o rastrear errores 

(propósitos de diagnóstico), 

Lo siguiente tarjeta incluye el número de unidades 

en el orden de cálculo (NCALC), que generalmente corre.'!_ 

pande al número de unidades de equipo que integran 

el proceso, y el número de componentes en el sistema 

que se est6 simulando (NOCOHP). 

menos q11e se use un paquete de propiedades 

físicas, químicas termodin&micas que especifique 

lo contrario, NOCOMP deberá alimentarse como n6mcro 

negativo pues GEHCS lo volverá positivo. En estn ver. 

si6n, NCALC no podrá ser mayor de 50 y NOCOMP no podrá 

exceder 25 a menos que se rcdimcnsionen lat:i variables 
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LLST y NPOINT para aceptar más equipos y las matrices 

SI, SN y SO para más componentes. 

Si NCALC es negativo, la subrutina DLOADl asignará 

a LOOP el valor de· 999 y GEHCS efectuari los cálculos de 

las unidades una sola vez (en coso de solicitarla, 

CONTLl seria ineficaz) imprimiéndose ·1as corrientes 

de solida encontradas ~ problemas de resoluci6n directa. 

Por el contrario, NCALC deberá ser positivo cuando 

el proceso contenga recirculaciones. 

Despu6s de esios dos porciones de datos, se alimen 

ta el orden de cálculo en una o más tarjetas (cinco 

datos por tarjeta); para ello se suministran los números 

de las unidades, que se van 

LLST, en el orden en que 

almacenando en el arreglo 

deberán calcularse. Asi, 

el vector LLST comprende la lista de los números que 

identifican o los equipos en la secuencia de ejecuci6n. 

Siguiendo al orden de cilculo se introducen por 

separado, es decir, cada uno en su propia tarjeta, 

el número máximo de corrientes presentes en el diagramo 

de flujo de informoci6n (HSN) y el núm\?ro de corrientes 

con datos iniciales por leerse (NSR.:517). 

Las corrientes cuyos datos iniciales van a sumi11i~ 

trarse se alimentan entonces, cada una empezando una 

nueva tarjeta con cinco datos por tarjeta, Cndo 

corriente estará descrita por JJ ~ NOCOMf'+S números 

por lo que se deberán usar ceros para llenar los esp!!. 

cios de componentes no presentes o de elementos no 

utilizados en la corriente. ~lientras que el orden en que se 

introducen las corrientes carece de importancia, el 

formato recomendado para las mismas por considerarse 

adecuado puro la simulaci6n de plantas quimicas se 

detalla en la Tabla 4.3, 



TESIS RO nm 
DE LA llBUOTICA 

La siguiente entrada corresponde al n~mero de 

conjuntos de parámetros de equipo (NOE) que habrán 

de leerse y que por lo general es igual al número de 

unidades en el sistema; no obstante, cuando se requiera, 

deberá incluir las rutinas de control (por ejemplo, 

para el caso en que existan recirculaciones en el proc~ 

so) y la de generaci6n de reportes (sub~utina adicional). 

Los parámetros de equipo para cada unidad se 

suministran siguiendo el formato mostrado en lo Tabla 

4.1, considerando también cinco por tarjeta, El orden 

en que se alimentan los conjuntos de parámetros no 

tiene importancia pero cada uno deber& iniciar uno 

nueva lar jeta, El limite en el n(1mero total de parám~ 

tros que pueden manejarse en cada simulaci6n es de 

600 (arreglo EEN) y cada conjunto de parámetros puede 

contener' hasta 100 de éstos (vector EN). La otra re,"! 

tricci6n dimensional es que el n6mero de un equipo 

no puede ser mayor de 50 aunque existan menos de 50 

unidades. 

Muchos programas de simulaci6n de procesos quiml 

cos trabajan en conjunci6n con paquetes de propiedades 

físicas, químicas termodinámicas. Estos paquetes 

son programas adicionales que efectúan cálculos de 

las mencionadas propiedades para las corrientes del 

proceso en base a su composición, 

En el caso de las propiedades termodinámicas, 

comúnmente se les evalúa a partir de correlaciones 

o ecuaciones de estado que, obviamente, tienen sus 

limitaciones pues no se pueden predecir las propiedades 

de cualquier compuesto, sobre todo en la fase liquida 

debido a condiciones de inmiscibilidad )' miscibilidad 

parcial. 
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En estt1 trabajo se ¡irefiríó alimentar los datos 

para el cálculo del equilibrio vapor-liquido y de las 

entalpías, tanto en fase líquida corno en fase vapor, 

por ser ~stas las 6nicas propiedades tcrmodinómicas 

requeridas y, prt'ncipalmcntc, para no hacer uso Jnncccs!!_ 

rio del limitado espacio Je memoria de las microcomput~ 

doras. Oc cstn manera, las mencionadas propiedades 

se calculan dentro de las unidades computacionales 

empleando funtiones de dcclaracibn aritmhlicn que rcpr~ 

sentan, por ejemplo, la capacidad calorífica como fu!)_ 

ción de la temperatura, 

Por lo tanto, es necesario alimentar en uno tarj~ 

to el número de parámetros (NP) que, para cada compone!)_ 

te, contendrá la matriz de propiedades Pl'(N,J), Dichos 

parámetros se introducirán, cuatro por turjeta, siguien 

do el o~den utilizado para los parámetros de las corrien 

tes e iniciando una nueva tarjeta con cada componente. 

El formato sugerido se puede apreciar en la Tobla 4.2. 

Existe una versión de GEHCS - la elaborada para 

una computadora CDC CYBER 73 - que incorpora un paquete 

de propiedades· conocido como CJHPP (¿omprehansivc lndu~ 

trial Physical Property Package) desarrollado por SACDA 

para el cálculo de prupiedades físicas, qulmicns 

termodinámicas. C!MPP es una librerla de subrutinas 

de computadora, relacionadas con una base de datos, 

capaz de efectuar más de 150 tipos de cálculos difere.!! 

tes para cerca de 300 componentes. 
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Listado de la Subrutina DLOADI 

SU6WJT !HE DLQA[¡1 
e 
C "• LH SUBRUTlllA DLOf\D1 LEE TOOOS LOS DATOS V LOS fLl"KENA EH LOS 
C H• f1RREll.OS CIYRESPOI() 1 EHTES 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

••• CffiACTERES DE CúllTRC'- DE ll'f'RESIOll ••• 
KPRIHT=1 IMPRESIOH IIQlEnEllTfúA, llUIJ'IE RESU.Tt100S PARCIALES 

V SE UTILIZA Ptt<H PROPOSITOS DE DIAGNOSTICO 
KPRINT=O IlfRESIO!I DE RE:':-llTHDOS FlllHl.ES ExtLUSIYAMEJITE 

C • .-. lllOOUE COl1/101 ••• 
e 

Clfff\CTER •4 ITITLE<18l 
C011111ll /SETl/Ell<iOOl, JJ, llIH, NOIJT, SI (4, 30>. 50<4, 30), PP<15, 25) 
COllMCU /SE\M;PR !HT 
COl\11Cll /SE13/l ! I, IS, LOOP, llC· HE, SIH17• 30> 
CCl·t!Oll ISET41LL51<50), HülLC. 11cm1T 
001MOll /SET5111POlllT<51J. 21 
c.onMOH r'SEU3'Wl<6001 

e 
100 FOOnRT<18A4> 
200 Fúfu'IAT<//, 79<1J#), /, 40<2H• ), I> 
201 FORMATV!/, 4X.18A4, /, 40<2H• ),/, 79(1H•)) 
20:; FORMAT\//, 36X.' [>ATA ', I) 
2e7 FORllAT</,26X,' IM'IBER Cf COl'f'WEllTS =', [3,///,22)(, 

•· ll.JMBER Üf UllHS 111 THE PLHllT =', ¡:;, !) 
i\l9 FORl·VH (1, 31JX, ' Cft.CULAT!Oll ORDER ', /, 10(;', 2X. 5115)) 
211 FCll'l1Al<//,24X,' IH!llf1L YfLUES FCW'! ',[2,' STREftt\5 ',/) 
21: FüRNHH5F14. J;J 
219 FORl\AT<//,21X,' llHllAL l/RUES FOR E1j;Jlf'MEtlT UN!T ', 12,//, 

•5<Fl4. J¡) 

220 FORl1HT<2X, 5E14. 5) 
221 FO!'MflT<ll. 25);,' 110 PH'i'SICAl. PRC~ERTIES USEO ') 
222 FORMilT(I/, 14X, 13,' PHYSICAl. PROPERN PAR!l'ElERS F~ EOC1i 

•C0!1f'Ot1EllT , /) 
470 FORllilT<5F10. 3> 
471 F(H\AT ( rn 
472 FORl'IH<2I3> 
475 FORMAT<SIJ¡ 
47.; FORl1HT<4F17. 11> 

e 
C '" llllCift.lZf<llC>O EL 'IECTOR !JE PAAMTROS DE EQUIPO V LAS MfllRICES DE 
e Pf1Rf\IUROS rit LAS Wl<RIEllTES DE EtlTRfiOO, [!E Sft.IDA y Al..Mrol;DAS ••• 
e 

l•O 7070 1 =1, 100 
7070 Ell'I >=O O 

ro 7073 1=1. ;I) 
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(10 iú72 J=1· 4 
Sl<J, I>=a 0 

7072 SO(J, I>=O 0 
00 7073 IK•L 17 

7073 SN(!K, ll=0. 0 
e 
C H• LEYEl{J() EL 8«:ABEZFW DE LA Sll1LU1CIC»I Y EL Ol!OCTER DE COOR!l. 
C DE IMPRESION ••• 
e 

e 

READ<S, 100)( ITITLE<KJl, KJ=i.18> 
WR!TE(6, 201)( ITITLEOK>. JK=i, 18) 
READ<S, 471>KPR INT 
lF <KPR!HT>9, 9, 7 

7 WRITE<o;, 203> 

C •** LEYENDO El lllJt'ERO DE IWULOS Y DE tutl'OHENTES PllESEMTES EH EL 
C PROCESO ••• 
e 

e 

9 REAú(5, 472>1KALC, HOC1H' 
IF<-flcrfl.C)510, 509, ::.i9 

:509 llCALC=-ll:flLC 
LOOP=999 
GOTO 11 

510 LOOP=l 
11 IFOJ>RINT>SU, 511, 10 
10 MRITE<6, 207>1IOCOMP, NCALC 

C ••• LEYEllDO EL ORvEH DEL Cf11.ClJ-.O ••• 
e 

e 

511 REl(\(5, 475) <LLST<I ), 1=1• NCl1LC) 
IF<t,PRlllT-1!14. 13.14 

13 MRITE(6, 209)(LLSHll• l•L NCALCl 
14 CONTltlUE 

C ••• LEYENM EL NUMERO MAS GAANDE DE Cil!IRIENTES Y LA DESCRIPCIOH DE 
C LfiS CffiRIEIHES DE ENTRADA **' 
e 

e 

REf(>(5, 471>MSN 
JJ=NOCOMP•S 
REfi0(5, 471 >HSR 
IF<KPRIUT-1120, 19.20 

19 MRITE<6• 211>11SR 
20 l•O 530 1 =1.llSR 

READ<S. 470HSll< ¡, J>. J=1· JJ) 
IF(KPRlllT-1)22, 21, 22 

21 MRITE(ó, 213HSIHI. J), J=1, JJ> 
22 COIHIIU: 

530 COIH 1111.E 

C "' LEYENDO LOS PARHl1ETROS DE EQUIPO Pff1A LOS EOUIPOS COO DATOS 
C llHCIHLES "' . 



e 
REA0<5, 470NOC 
00 540 1 =1, NOE 
00 541 12=1, 100 

541 EIH 12>=0. 9 
RE00(5, 470HEN<N>, H=i. 5) 
llll=ENm 
lfl!l=EH<1) 
NCOWT=NCüWT +HH 
REAlH5, 470)(Et!<IO, N=b, NN) 
lF<KPR!Hi-1)26, 25, 26 
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25 MRITE«;, 219>tffl, <EN<lll, N=l.ll!O 
2ó 1111=E11<1> 

NPOINT<Ntt ii=IW.llT-Hll 
lt'OWT<lf1, 2>=m 

540 CALL DlSKI0<2. lllO 
e 
C ••• LEVEllDO LOS PHRAMETROS DE LAS PROP!EoroES FISICftS ••• 
e 

REAú<S, 471HlP 
!F<NP. EQ. 0. FW. KPRIHT. EQ.1>WRITE<6. 221> 
lF<lf'. EQ. O>GOTO 543 
WP.lTE\6, 222)HP 
00 542 1 =1, UOCO!f> 
REAú(5, 476l<PP<IL !), N=i, tf') 
IF<KPRINT. EQ. 1>WR!TE(6, 22\!)(PP(fl, I>. IPL tf') 

542 CONTlt«JE 
543 IF<l<PRINT. EQ. 1>14RITE<6, 206) 

RCTURN 
EIID 
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4.Z.2 La Subrutina de Parlmetros de Equipo DISKJO. 

En GEHCS los datos de los pafiÍmetros de los m6d.!!. 

los se almacenan como registros en ~1 veclor acumulativo 

EEN. En la Tabla 4.1, que describe el conjunto de 

datos de las unidades computacionales, el tercer elemen 

to del vector F:N es el número total de parámetros, 

NN, que corresponde también a la longitud del registro 
guardado en EEN para cada módulo. 

Al examinar la subrutina DLOADl puede observarse 

que conforme se lee cada conjunto de datos de un módulo, 

la variable NCOUNT se ve incrementada por el valor 

de NN. Además, en la matriz NPOINT(HM,l) se encuentra 

la localizací6n en el arreglo EEN del principio del 

registro para el módulo MM mientras que en ln matriz 

NPOINT(MH,Z) se halla su longitud, NK. 

ta subrutina D!SKIO(IPNT,HM) regi8tra, pura cada 

unidad de equipo, los datos de sus parámetros en el 

rector EEN para despu6s leerlos de Aste huelo el vector 

EN cuando se rayan a efectuar los cálculos en la U. 

C. correspondiente. 

Por lo tanto, para el m6dulo MM,: 

si fPNT•I, la subrutina lee del vector EEN hacía el 

vector EN y 

si IPNT•2, los datos se transfieren del rector EN hacia 

el vector EEN para su adecuada ubicaci6n en este 6ltimo. 
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Listado de la Subrutina DISKIO 

SUBROOTIHE DISKIO((PffT,lt\) 
e 
C •**LA SOORUT!lffi DlSKIO fl.1«8lA O EXTRAE EL ARREGLO DE~ 
C **• "EH" EH O DE EL ~Cl.O AO.HJLRllVO 'EEN" 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

- ESTA SUllR\JTlllA SIHUlfl EL ALMAcrHAll!ENTO EN DISCO DEL 
l/ECTOR 'EH'; ro1 LO TfflTO, 

SI IPllT = 1. 0 LEE DE LA TfflLA DE PRRAMETROS DEL EWIPO Y 
SI IPHT = 2. O ESCRIBE Ell DIC!fl TABLfl ••• 

C ... BLOQUE C01'11(}1 ••• 
e 

e 

COtll'llH /SET1/EH<100), JJ, NlH. NOUT, 51(4, J0), 50(4, 30), PP<15, 25) 
001Mrn /SE-r.i/HPOlllT<50, 2> 
Cütll1011/SET131EEH<600> 

100 FORl1AT<5X,' DISKIO ERR~ IPllT= ',¡4,' ltl = ', ¡4, ///) 
l'G=HPO!HT<MM. 1> 
1'1..-tf'O!HT(Mlt, 2> 
IF<!PllT-1>2, 1, 2 

1 00 11. 1 =1.!11.. 
11 EH(l)=EEH<MQ+I) 

GOTO 70 
2 IF<IPHT-2>4, J, 4 
3 DO 33 1=1, ML 

33 EEIHNQ+l)=EH(I) 
GOTO 70 

4 WRITE<6. 100>lPHT, lt1 
70 RETUR!I 

END 
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4,2,3 La Subrutina de Almacenamiento de Corrientes 

STREAH. 

En el arreglo de almacenamiento de corrientes 

SN, el indice I en SN(I,J) no es el número de la corrie~ 

te (es decir, I ~ SN(I, l)) sino que para obtener una 

corriente de la matriz SN es necesario buscar SN(I, 1) 

desde I • 1 hasta I • III. Puesto que este procedimie~ 

to se utiliza con frecuencia se escribió la subrutina 

STREAH. 

Asi, para buscar una corriente de número S se 

requiere uan declaración CALL STREAH(-S) que permita 

localizarla en SN(IS,J) ,J•l ,JJ en donde IS es ln ubic.!!. 

ción de la corriente S, en la matriz SN, encontrada 

por la subrutina. En caso de que la corriente no esté 

en SN, se imprimirá un mensaje indicando el error. 
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Listado de la Subrutina STREAH 

SUBROUTlllE STREf111<Sl 
e 
C ••* LA SUBRUTlla'I STRElll1 LOCfl.IZA LA POSICION DE lll ARREúLO 
C - DE CORRIEllTES EN LA MATRIZ ACIJU.ATIVA "Sil" 
e 
C ••• BLOOUE C!l1tlOll ••• 
e 

COl1110tl /SETJ/111.!S. LOO!'. NC, HE, SNC17, :lal 
e 

400 FOR!IAT<5X,' ERRa!: STREAll llO '. (3,' NOT IN SN NA'TRJX') 
e 

DO 1 KK=1, lil 
IS=KK 
IF<flllS<SNOS.1HflS<S»-0. 001>2..1.1 

1 cctlTlllUE 
15=15+1 
!F(5)2, 2. 3 

l WRllE<6, 400)5 
2 COllT!IM: 

RETURll 
El() 
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4,3 PROGRAMAS DE SOPORTE. 

Los m6dulos de cálculo en GEMCS tienen una variedad 

de posibles usos aunque su Cunci6n principal lo descmpefian 

como modificadores de información. 

Asi, independientes del programa maestro pero muy 

relacionadas con 61, las t1nidadcs computacionnles represe~ 

tativns de operaciones unitarias con que cuenta GEMCS 

que se •nal izarán posteriormence son JUNCO!, SEPAOJ, 

SEPA02, SEPA03 y REACTl que representan, respectivamente, 

un mezclador, tres separadores y un reactor simple. 

Además se adicionarán dos nuevas subrutinas: 

JUNC02 que corresponde a ln solución del balance de mat~ 

ria y el balance de encrgln para un mezclador que manejo 

corrientes 'en la misma [ase (Capitulo V, Sección 1) y 

FLASlll que simula unJ destilación flash adiabí1Cica para 

multicomponentes (Capitulo V, Sección 2), 

,\saciadas con cada módulo de proceso se encuentran 

las listas de las corrientes de entrada (matriz SI), 

las listas de lns corrientes de sal ila (matriz SO) 

un conjunto de parámetros (vector EN). Normalmente la . 
u. c. recibe las listas de información de las corrientes 

de entrada y procesa estos datos de acuerdo a sus ecunciQ 

nes matemáticas utilizando los parámetros pertinentes 

para el 

diagramo 

empleo del 

de flujo 

módulo en un lugar 

de informaci6n, Los 

particular 

resultados 

del 

de 

las operaciones llevadas a cabo con estos parámetros 

suelen aparecer e11 las listos de informaci6n de los 

corrientes de solida. 

Las subrutinas m6dulo tambi6n pueden emplearse para 

ajustar parArnelros en otros U. C. u para Hcnerar reportes. 
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El uso imaginativo de estos bloques de construcción es uno 

de los desafíos que plantea el accrcJmiento modular a 

la resoluci6n de problemas mediante sistemas como GEMCS. 

De acuerdo con este príncipio, un módulo sólo estará 

interesado en sus corrientes de entrada y salida asociadas 

por lo que no hará referencia al diagrama de [lujo en 

busca de números de corrientes o de equipo pues es el 

programa maestro el que se encarga de buscar en dicho 

diagrama suministrar los valores de las corrientes 

de entrada almacenando la información de las corrientes de 

salida evaluadas, 

Los formatos da lus listas de corrientes y de equipo 

estipulados para GEMCS se describieron en la Sección 

4. ! .3 en donde se cstableci6 que parte de la 1 is ta de 

equipo d~be ser definida por el m6dulo en cuestión. 

El formato de lns corrientes puede redcfinirse en cada 

simulaci6n y aunque todas las U, C. involucradas suelen 

utilizar el mismo formato, ésto no es necesario. 

4.3.1 C6digo Numérico de los Equipos. 

A cada m6dulo se le asigna, arbitrariamente, 

un c6digo que también se conoce como tipo de número 

del equipo que corresponde al segundo elemento en 

el vector EN; ¡>0 r ejemplo, JUNCO 1, CONTL 1 JUNC02 

tienen códigos 1, 2 y 3 respectivamente. 

Un equipo es llamado para su ejecución por la 

subrutina MODULE haciendo referencia a su código media~ 

te una declaración GO TO condicionndu en la que el 
número de la tlcclnración ramificada es el mJsmo que 
el tipo de número del equipo. Si se deseo hacer el 

programa accesible u una nueva suúrutina módulo pucdc.1 
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usarse alguna de las etiquetas vacías o bien, deberá 

insertarse otra declnraci6n GO TO con su etiqueta opr.!?_ 

piada. 

Se sugiere que coda vez que se emplee el programo 

GEMCS para resolver cierto problema se revise la aubr.!!_ 

tina MODULE(NT), que es la encargada de llamar a las 

demás subrutinas, para confirmar que los c6digoa de 

los equipos correspondan a éstos, sobre todo cuando 

se hayan hecho modificaciones, 

4.3.2 Simbologia para las Unidades Computacionales, 

En un intento por homogeneizar la nomenclatura 

mantener cierta consistencia dentro de los m6dulos 

de proceso se utilizan los siguientes símbolos: 

a) Subindices: 

Número de la corriente. 

J Número del elemento de la carien te, 

N Número del elemento del equipo, 

b) Variables: 

EN(N) Parámetros del equipo. 

(incluyendo corrientes asociadas) 

JJ NOCOMP+5 

LOOP Número de la iteracibn. 

NE Número del equipo. 

NIN Número de corrientes de entrada, 

NOCOMP Número de componentes de flujo. 

NOUT Número de corrientes de salida. 

p Presión. 
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b) Variables (con_tinuaci6n): 

SI(I ,J) Informaci6n de la corriente de 

entrada. 

so(I,JJ Información de la corriente de 

salida, 

T Temperatura, 

X Fracci6n mol en la fase liquida, 

y Fracci6n mol en la fase vapor. 

4.3,3 Nomenclatura ea re los H6dulos en GEMCS. 

Por lo general, los nombres de las unidades comp.!!_ 

tacionalea constan de cuatro caracteres alfabéticos 

y dos dígitos, Los primeros corresponden n lns cuatro 

primeras letras de un nombre descriptivo del equipo 

que se está manejando mientras que los dos números 

irán aumentando conforme el m6dulo se vaya haciendo 

más sofisticado o bien, servirán para indicar la existe~ 

cia de algunas diferencias entre las subrutinas como 

es el caso de loe separadores. 

Cuando los cuatro caracteres alfabéticos no son 

suficientes para describir el 

el primer dígito se substituye 

por lo que el nombre asignado 

tambi6n podrá estar compuesto 

solo n6mero, 

equipo adecundamente, 

por un quinto carácter 

a la subrutina módulo 

por cinco letras un 

Las U. C. que se usan en esta tesis (y que se 

describen a continuaci6n) junto con el tipo de número 

del equipo con que se les ha designado se muestran 

en la Tabla 4.4 



C6digo 

1 

2 

3 

5 

12 

21 

22 

23 
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Tabla 4.4 

HODULOS USADOS EN GEHCS 

Nombre de la Unidad Computacional 

JUNCO! 

CONTLI 

JUNC02 

SEPA-01 

FLASH! 

SEPA02 

SEPA03 

REACTI 
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Se recomienda revisar esta lista frecuentemente 

de manera que conforme se emprendan nuevos estudios 

se le pueda actualizar al igual que a la subrutina 

MODULE con la que está Íntimamente ligada como puede 

observarse en el listado de la misma que sigue. 

,• 
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Listado de la Subrutina HODULE 

SUBROU11HE MWJLE<Hn 
e 
C ••• LA SIJ6RUTillA MOOULE LLAl1A H.. "OOlLO DE CPLCU.0 <U. C. l APROXll'IAl>Íl 
C ••• ADEC\JR[)O PAAA LR SIMU.RCIOH vE LA CKRAClc.J UNITffilA PLA!ll~ O 
C ••• PARA EL CONTROL DE LOS CICLOS DE RECIRCLlACIOH 
e 

GOTO (1, 2· 3. 4, 5, 6, 7, e, 9, 10, lL 12.13. 14, 15, 16, 17. 18.19, 20, 2J., 
•22• 23>. UT 

STOP 
CAlL ,11JHC01 
RETURN 
Cfl.L COHTL1 
RETURH 

3 Cll.L JUllC02 
RETURN 

4 STOP 
5 CPLL SEPA01 

RETUR!l 
6 STOP 
7 STOP 
8 STCF 
9 STOP 
10 STOP 
11 STOP 
12 CALL FLASH1 

RETURH 
13 STOP 
14 STOP 
15 STOP 
16 STOP 
17 STOP 
18 STOP 
19 STOP 
¿1) STOP 
21 CALL SEPA02 

RETURll 
22 CAU. SEl'ffi3 

RETLIRH 
23 CALL REACT1 

RETURll 
EllD 
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4.3.4 Módulo de Computaci6n JUNCO!. 

Simbolo 

C6digo 

Esta subrutina representa un balance de materia 

muy sencillo sobre un mezclador/separador monof6sico 

que combina NIN corrientes de entrada y divide el flujo 

resulante en NOUT corrientes nuevas de idéntica composi 

ción (NIN y NOUT deben ser menores de cinco), 

Aunque la unidad computacional efectúa exclusiv.!!_ 

mente el balance de materia, permite al usuario fijnr 

la temperatura la presi6n 

además de la fase de la(s) 

de salida. Nótese que, 

corriente(s) de salida, 

en caso de no especificarse, tanto su temperatura como 

su pres16n corresponderán a las de la primer corriente 

de entrada, 

Los parámetros que definen la unidad son el 

número de éstos [EN(3)]. el número del equipo [F.N(I)]. 

su código {EN(2}]. el número de corrientes de entrada 

[EN(6) J seguido por los números de estas corrientes 

[EN(7) EN(lO) J, el número de corrientes de salida 

[EN(ll) J seguido por los números de dichas corrientes 

[EN(l2) a EN(I~)]. la temperutura de salida [EN(l6)). 

la presi6n de salida [EN(J7)] y la fracción del flujo 

de entrada total que se desea en cada corriente de 

salida (EN(JS) a F.N(21)), 
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Listado de la Subrutina JUNCO! 

SUBROUTlllE JUllC01 
e 
C - LA SU8RUTIUA JUllC01 COl'lllNA NIH CORRIENTES OE EHTRroA 
C *"* REPARTIEllOO EL FLWO R6!l.TAllTE EN OOJT CORRIENTES OE 
C • .,, Sfll!OA 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

••• VECTOR OE PfAA'!ETROS DE WJIPO "EN' -
E!i( 1> A EIH15l = F(FMATO STANl>ARD 
Ell< 16 l = TEMPERATURA DE Sflll Di\ 
EH<17l = PRES!OO DE Sfll!Di\ 
E11<18l A 

Ell<17+NüUTl = PROPORCION DEL FLUJO TOTAL DE ENTRADR 
81 CA!JA CORR l ElffE DE SR.! Ofl 

C ... BLOQUE C01110l ••• 
e 

DIMEHSIOH TOT!'t.<20l 
COllMON /SET1/EHW:i0), JJ, tl!H, NOOT, 51(4, 30¡, 50<4, 30>. PP<15. ~) 

e 
C *** IIHC!AL!ZPIIDC• LOS YALORES DE LAS COOR!EllTES DE SHLIOA -
e 

e 

00 10 1=1.ll(l..JT 
DO 10 J=J, JJ 
SQ(J, J)=0 

10 10Tft..<J>=0 

C *"'* 5Ul1AUW TODOS LOS FLUJOS DE EIHRADfl FffiA C!W COl1POOEIHE •o 
e 

e 

DO 11 J=6, JJ 
00 11 1=1. IHN 

11 TOTAL<J>=TOTf1L<J>+Sl<l.Jl 
DO 12 l =1.llOUT 
SQ<J, 2>=Sl<L 2> 
IF<Ell<16l l30, JO, 40 

30 SO<J, 4l=SI<L 4l 
GOTO 50 

40 SO<J, 4l=Ell<16> 
50 IF<Ell<17))60, 60, 70 
60 SQ<J, 5l=Sl U, 5l 

GOTO 80 
70 SO<I• 5)=E11(17) 

C o+ MUL TlPLICRUOO LOS FLUJOS TOTALES DE LOS COlf'OllEllTES POR SU 
C FRACC!Oll EU CADA CORR!EIHE DE 5i1LlDA ••• 
e 

80 DO 12 J=6, JJ 
SO< J, JJ=TOTill<J>•Ell<l+17> 

12 SO<J,'.l>=SO<I.3l+SO<I.J> 
RETURU 
EllD 
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4.3.5 Módulo de Computación CONTL!. 

Simbo lo 

Código o 
Este módulo es muy importante ya que constituye 

la unidad de control de las iteraciones en un ciclo 

(conjunto de módulos que no pueden resolverse sin sup!!_ 

ner las propiedades de alguna de las corrientes dentro 

del mismo) por lo que se usa cuando éstos se presentan 

debido a la existencia de recirculaciones. El Lene r 

que supo'ner la(s) corriente(s} de corte implica que 

la solución del problema sea iterativa de ahl la neces! 

dad de contar con un módulo de control. 

Para que pueda actuar, se le coloca en la lista 

de orden de cálculo como el ú!Limo equipo dentro del 

ciclo que est6 controlando. 

Su función es evaluar los cambios fraccionarios 

en los elementos que describen una corriente espcci(ic~ 

da entre dos cálculos sucesivos del ciclo y, consideran 

do su valor absoluto, compararlos contra una tolerancia 

preestablecida, El cambio fracciona! se definió (Se.s_ 

ci6n 3,3) como la diferencia de los elementos descri~ 

tivos de la corriente dividida entre el valor mis recten 

te de éstos, 

Si todos los elementos descriptivos pasan la 

prueba de convergencia, los cálculos del ciclo terminan 
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lista de secuencia de 
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siguiente 

ejecución. 

unidad dentro de la 

En caso contrario, 

el contador NC que indica el equipo que se está evaluan 

do en el momento es retrocedido al primer equipo dentro 

del ciclo para así poder reiniciar los cálculos. 

Para detener el proceso después de un número 

razonable de iteraciones y previendo que no se presente 

la convergencia se especifica un número máximo de iter~ 

e iones. 

En GEMCS, CONTLl se trata como un equipo pues 

aunque no tiene corrientes de entrada ni de salida, 

controla una corriente elegida por el usuario. El 

conteo de las iteraciones empieza en el valor almncenado 

en EN(ZO) )' se va incrementando, de uno en uno, hasta 

lograr la convergencia o hasta exceder el número máximo 

de iteraciones EN(l7). EN(l6) define el número de 

la corriente que va a ser probada mientras que P,N( 19) 

corresponde a ln tolerancia fraccionnl especificada 

para la convergencia. 

Los valores de la corriente bajo prueba se alrnac~ 

nan en el vector EN en las posiciones EN(Zl) a EN(lB+JJ) 

por lo que cuando se alimenta el conjunto de datos 

para el módulo CONTLI es necesario acomodar en el vector 

EN las 20+NOCOMP+3 variables definiéndolas desde el 

principio, 
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Listado de la Subrutina COKTL! 

Sü&ROUT WE COIHLl 
e 
C ••• LA SIJSRUTlllH COllTL1 SE EMPLEA CUl1Núü SE GEt<f;·.i11 CICLOS POR 
C ••• LA PPESEllC!A L>E RECIRCULHC!Olit:S PARA CHECAR .. El/ tAM CICLO, 
C ••• TOOAS LAS VAR!A&tES L>E UNA CORR!EllTE ELEGIDA HASTfl QUE EL 
C •••Y. l'E DIFERENCIA EllTRE l>OS ITERACIOl<ES SUCESIVAS E·; MENOR 
C ••• QUE LA TOLERi1NCIA FIJfiDA 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

... VECTOR "81' o.• 
EN( 1) A EIH J) = FORMATO STAl/úARl• 
EN( 4) = CERO 
Ell< 5> = COI/TROL DE ll'V'RESION 
Ell< 6) A Ell(15) = CEROS 
EN<16) = NUl'\ERO [>E NOOllOS WITROLffDOS POR COIHL1 
EN<17) = NUMERO NAXIMO DE ITERAC!ül/ES 
El/(18i = IU\ERO DE LA COl<1l!EIHE DE PRUEBA 
8l<19) = Tt'lERRllC!H FRACCIONAL 
EN<20> = Nl.Q1ERO DE !DEllTIF!CAC!Oll L>E LA !TERHC!ON 

C ••• lllOQUE COMMOli "* e . 

e 

e 

e 

COl'\llW ISET11Eil(100), JJ, urn, l/OUT, SI (4, 30), 50(4, 30), PP(15, 25) 
COl1MON ISET2MRlllT 
COl1/'10ll /SEBIII J, IS, LOOP.t/Cd/E, 51/(17, JO¡ 

102 FOl<MAT<1J.X,' FRRCTIOIA. (.llflllGE 111 TOTAL FLOW 111 STREAl1 ',J2, 
•

1 IS~, F8. 51 
101 Fil>-11flÍV, 19:\, ; ·', 7~.' YALUE ', i;t;,' FRACT!OllAL CHHIM '. 1) 
104 FORIBTUSX, !J, 6X. F9. 4, 11X, F7. 5) 
105 FORJ1ATU/,9X,;:0<1H•),5X.' CONVERGED '.~X.20<1Ht),/i 

106FOR!'lf1T1/(,1óX.' --------- llOT COllYERGEii -------- '.I) 
107 FOl<J1AT1//.17X, • COllTROLLER <UllIT llO ¡, 13, )'.8X.' LOOP llü. ', ¡;¡ 

IF iLOOP GE. :m; RETURI/ 
IF <Elli20i EQ O. 0> 81(20)=1. 0 
LOOP;El/\20! 
D=FLOAT<LO(IP)/EN<5l 
C=FLClfiTOllT<D))-[> 
E;El/<18> 
!NTE=WT<E+0 001) 
IFWITEl5, 6, 5 

C ... REC!BIEllDO LA CORR!EllTE DE LA MATRIZ Sil •o 
e 

5 Cf1LL STREHMíEi 
IF<LC>OP-2)6, 7, 7 

7 L=0 



e 

00 15 J=}, JJ 
S=Sll<IS, J) 
JF< JtH\5+0. 001l lS, 15. 8 

S TEST=<S-Ell<J+18))/S 
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C ••• CHECfWO EL ?. llE DIFERENCIA YS LA TCl.El"ff«:IA ... 
e 

e 

IF<ABS<TESD-EN<19l l10, 10, 9 
9 L=L+1 

10 IF<CHS, U, 11 
11 IF<J-3>14• 12, 14 
12 WRITE(6, 107lNE, LOOP 

WRITE<6, 102l!NTE, TEST 
WRITE(6, 103) 

14 MRITE(6, 11l4)J, S, TEST 
15 COlfflllUE 

IF<U17, 16, 17 
16 WRITE(6, 105) 

EN<20l=EN<20l+1. 0 
LOOP=1 
GOTO 19 

17 IF<LOOP-UIT<EN<17l+0. 001))6, 19, 6 
18 MRITE(6, Hl6i 

Et1<20l=EH<20l+1. 0 
LOOP=999 
GOTO 19 

6 EH<20l=EN<20l+l 0 
LOOP=LOOP+1 
NC=NC-INT<EN<16ll-1 
IF< UITEJ19, 23.19 

C ••• REEMPl.AZffIDO LOS RNTIWOS Yft.CMS DE LA CIJ!RIENTE ... 
e 

19 DO 20 J=3. JJ 
20 EN<J+10l=SIHIS.J> 

M11=NE 
CflLL OISKl0(2, 111-1> 

23 RETURN 
Etl> 
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4,3,6 M6dulos de Computación SEPAOI, SEPA02 SF.PAOJ. 

Símbolo 

C6d is os 

5,2ly22 

Estas unidades computacionales corresponden 

tres tipos de separadores que permiten repartir la 

corriente de entrada en las corrientes de\ domo y los 

fondos, Gracias a ello, se les podría utilizar como 

una rcpresentaci6n muy simplificada de uno columna 

de destilaci6n, un evaporador flash, un separador de 

mezclas bifásicas, un absorbcdor e, incluso, un 

secador (2). 

La subrutina SEPAOI permite fijar la temperatura, 

la presión y la composición de las corrientes del domo 

los fondos, Para ello distribuye cada componente 

presente en la alimentación en los flujos del domo 

y los fondos basándose en los factores de separación 

para la corriente indicada en EN(l2) señalados en el 

vector EN [EN(20) a EN(l9+NOCOMP)]; de manera similar 

se especifican las temperaturas IEN(I6) para la corrie~ 

te EN(l2) y EN(l7) para la corriente EN(l3)] y las 

presiones [EN(lB) para la corriente F.N(l2) EN(l9) 

para la corriente EN(l3)] de salida. 

Por otro lado, la subrutina SF.PA02 calcula los 

flujos de las corrientes del domo )' los fondos en base 

al porcentaje de recuperación EN(lú) de cierto comp.Q. 

nente [especificado en EN(l7)] para unu determinado 
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corriente [EN(l2)] y en las composiciones fraccionarias 

de todos los componentes en dicha corriente [l::N(l8) 

a EN(l7+NOCOMP)]. 

Finalmente, la subrutina SEPA03 también calcula 

los Clujos de las corrientes del domo los fondos 

pero basándose en las composiciones de todos los comp.2_ 

nentes [EN(lB) a EN(l7+NOCOMP)] en una determinada 

corriente [EN( 12) J la composición EN( 16) de cierto 

componente especificado en EN(l7) en la otra corriente 

[EN( 13)], 
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Listado de la Subrutina SEPAOI 

e 
C **• LA SUfil<UTllil SEl'A01 FIJA Lfi TE!fff!ATl.l!R. PRESIOH Y CW'OSIC!OH 
C ••• EN LAS CORRIENTES DEL OOMO V DE LOS FOOOOS 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

•-tt- VECTOR "EN" *** 
Ell< 1) A Ell< 15 l = FO!il!ATO STftNl)M!) 
EllC16l = TENPEF<ATURA t>E Sil.IDA DE LA CORRIENTE Eut12l 
EllU7l = TEMPERftTURA DE SALlúH DE LA CORRIENTE Ell<lJ) ' 
EN<18) = PRESIOO DE SALIOO EU Lfi W<RIENTE EN<12l 
Elh19l = PRESl!ll DE Sft.IM Ell Lfl OOIRIEllTE EN<13l 
EN<20> A 

Ell<19+1lOCOl1P> = FRRCCIW DE LA AL!l'EllTACIOO EN LA CORRIE!ITE 
ESf'ECIFICIDA Eti EN<12> Pí\RA CADA Cetf'ONEHTE 

C <->• BLOOUE CW110N •~• 
e 

Cotfflll /SET1/EN(100l. JJ, NIH, OOJT, 51 (4, l1J), 50<4, 30), f>l'(15. 25> 
e 
C ••• DIVIO!Etl!>O LA CORRIENTE OE Ell!RAOA EN 005 WRRIEllTES DE SIUllfl 
e Ell 8f1SE A LAS FPKCIOtES ESTA!llEClORS EN a ~CTOR "Ell' ..... 
e 

G 

E=O. 0 
O=O. 0 
DO 1 J=6, JJ 
50(1, Jl=Sl<1, J)*EllCJH4i 
E=E +SQ(1, J l 
50(2,J >=SI <1, J 1-SO< 1, J) 

1 0=0+50(2, J) 
$0(1, 3l=E 
$0(2. J):(¡ 

C ••• FIJRllOO LAS TEJIPERATIJRftS Y LAS PRESIONES ()E LflS CORRielTES OE 
C SRL!l>A ••• 
e 

SO< 1, 4>=EN<16> 
50\2, 4l=Eti<1?l 
SQ(1, 5l=EHC181 
50(2, ~l=EN<19) 
FEilJf<ll 
Ellú 
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Listado de la Subrutina SEPA02 

SUBROUTlllE SEPA\32 
e 
C •** lR SUBRUTINA SEl'flll2 Cft.CUlA LOS FLUJOS DE LRS rolRIENTES llEl. 00'!0 
C - Y DE LOS FOIIDOS EN BASE A LAS CU1POSICIIMS Y AL P(J¡CENTAJE DE 
C •tt RECUPERACIOll FIJf\005 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

••• VECTOR •EN 11 "'"* 
EN< 1) A E/1<15) = FORNATO STANMRO 
81(16) = REW'EROCION DEL COtt?OIEIHE ESPECIFlcroo EN 
EN<17> Ell LA CffiRIENTE SENALHOO POR EN<12l 
81<18) A 

EN<17+llOCOl1'l = <n!POSICIOH OE TODOS LOS CO"IPOOENTES EN lR 
CORRIEllTE lllDIC!W EN EN<12> 

C ••• BLOQUE COl111lll ••• 
e 

COtlMúli /SET1/EN<100), JJ, NIN. HOUT, 51(4, 30>. 50(4, JO), PP<15, 25> 
e 
C ••• lHICIALIZAll!ü LOS \lftl.ORES DE LAS CORRIENTES DE Sff..IDA •** 
e 

e 

DO 1 1=1, JJ 
SO<L ll=0. 0 

1 50<2. l>=0. 0 

C *'* DETERM lNAUúO LAS CORR 1 El/TES DE SAL 1 DA ••• 
e 

50<1.1>=81<12> 
50<2.1>=EN<13> 
ICPT=El/(17>+5 
50<1. JCPTl=51(1, ICPT>•EH(16l 
50<1, 3l=50(1, JCPT>IEN<12 +ICPT> 
50(2, 3l=51(1, 3)-50(1. ll 
DO 2 1=6, JJ 
50<1· ll=S0<1, 3l•EN<12+ 1 > 

2 50<2. ll=SI (1. l>-50(!, f) 

RETURN 
END 
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Listado de la Subrutina SEPA03 

SUBROUTI NE SEPH03 · 
e 
C ••• LA SL6RIITINA SEPA03 Cft.CULA LOS FLUJOS DE LAS C()!¡R!ENTES DEL 
e - 00!10 y DE LOS mws EN BASE A LAS CTWOSICllMS DESEAOAS 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

... VECTOR "EN' ••• 
EN< 1) A EN<15l = FC»MlTO STANOORO 
EUC16> = CCl'l!'OSIC!OO DEL CONPWENTE ESPECIFICADO EN 
EIH17l EH LA CORRIENTE lNOICADA POR EN(13) 
EN<1Bl A 

Ell<17+NOCOOPl = CMOSICIOO DE TOOOS LOS CW(KNTES EN LA 
CORRIENTE SEHALRDA EN EN(12) 

C tt+ BLOQUE COl~10U ••• 
e 

COll10N /SET11EN<100>, JJ, NIN. NOUT. Si (4, 30), 50(4, 38), Pf>(15, 25> 
e 
C - llUCIALIZPti>O LOS YA!.~ DE LRS ~!ENTES l>E Sil.IDA *** 
e 

e 

DO 1 1•1, JJ 
50(1, ll=0. 0 

1 50(2, ll=0. 0 

C ••• DETERNlllfllIDO LRS CORRIENTES DE Sft.IDA •** 
e 

50(1, 1l=EN<12l 
50c2. 1l=EUC13> 
lCPT=ENC17H5 
50(1, 3l=<Sl 11. lCPTl-51<1, 3l+EN<16ll/CEN<12+1CPTH:N<16)) 
50c2. 3>=51<1. 3)-S0<1. 3> 
DO 2 1=6, JJ 
50(1, ll=SQ(1, 3l+ENC12+ () 

2 50(2, ll=SI (1, l)-50<1, ll 
RETURN 
EHD 
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4.3.7 Hódulo de Computación RE~CTI 

S!mbolo 

Código 

23 

Esta subrutina modela un reactor simple (sin 

considerar el balance de energia) en el que ocurre 

una reacción del tipo 

a A+ b B + ••• ~ c C + d D + ••• 

Los· coeficientes estequiométricos molares de 

la reacción a, b, c, d, [EN(IS) a ES(l7+NOCOHP)] 

se alimentan como n6meros negativos para los reactivos, 

como positivos para los produclos nulos para los 

componentes que no inter\'ienen en la reacción debiendo 

estar referidos al reactivo lirnitante. 

La extensión de la reacción está determinada 

por la conversión EN(l6) del cooponente clave EN(l7) 

lo que permite al módulo calcular por separado los fll!_ 

jos de salida de cada componente as! como el flujo 

total de la corriente que abandona el reactor. (Los 

flujos deberán estar dados en unidades molares). 

Así la distribución de los productos estará dada 

en funci6n del conjunto de factores cstequiooétricos 

y la conversión del reactivo limitante seg~n: 

(salida); = (entrada)i + e (entrada)k F1 
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en donde e = conversi6n del componente clave, 

k = número del componente clave, 

= número del componente y 

F1 factor estequiométrico para el componentei 

por mol de reactivo limitante, 
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Listado de la Subrutina REACTI 

SUBPOUflliE fiEfiCll 
e 
C ••• LA Sl.!SRUT!llll REACT1 ~ESPQl!E A lJl REOCTOR Sllt'l.E 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

••• VECTOR 'EN" •tt 
EU< 1) A Ell<15) = FOR!flTO STff«tRI) 
E/1(16i • CONVERSlOU DEI.. cat'l)IEllTE ESPEClFlcroG EH 
Ell<17i <R81l:Tl\IO LlHllftlT() 
Efl<1Si A 

8l<17+N(l(.OHP' = FOCTCli'.fS ESTEOOIMTRIC.OS DE LA REACCION 
EH ffiSE A Ell<17> 

C •• • lllOOUE C«1110!1 ••• 
e 

e 
catl01I /SET1/Efl<100), JJ, U!H,IWf, SH4, JO>, 50(~, 30), PP<15, ~) 

50<1. 1)=E/Kl2> 
ICPT=EN<17i+5 
50<1, :D=O. O 
DO 2 1=6· JJ 
50<1, U=Sl<1. D+St<L lCl'THElfü6l*EN(12•l> 

2 50(1, J)•S0(1, 3)+50<1.!) 
REll.JRH 
EIV 
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CAPITULO V 

l H P L E H E N T c O N E D O S 

N E V U B R U T 

5.J FORMULACION MATEMATICA DE UNA SUBRUTINA CORRESPONDIENTE 

UN BALANCE DE MATERIA Y ENERGIA. 

El balancP. de materia constituye un prerrequisito 

esencial en la ingeniería de detalle de una planta para 

poder diseñar hasta las operaciones más simples, tnnto 

para calcular el tamaño del equipo como para considerar 

las interrelaciones entre varias piezas del mismo. 

Par.a una planta que )'8 se encuentra operando, 

el balance de masa es una herramienta muy Ótil y efectiva 

para mejorar la eficiencia del proceso yn que ayuda 

identificar la naturaleza, magnitud localizaci6n 

de cada fuente de pérdida de eficiencia. 

Siempre que se pueda, conviene preparar el balance 

de materia de manera diagramática debiendo cumplirse 

el principio de conservaci6n de la misma, es decir, 

que la suma total de masas que salen del proceso sea 

igual a la suma total de masas alimentadas, exceptuando 

situaciones que involucran sustancias radiactivas 

reacciones nucleares. Cuando el material no sale del 

sistema sino que simplemente se recirculo, los datos 

resultan indispensables para el balance pero no suelen 

dibujarse en el diagrama. 

· La ventaja de preparar .un balance de mutarla complg 

to es que se puede aplicar a procesos donde ocurren 

cambios físicos y químicos mientras que, por otro lado, 
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un balance sencillo y limitado es de considerable ralor 

cuando las circunstancias permiten su uso pues simplJ... 

fica lo que de otro modo sería innecesariamente co!!!_ 

ple jo. Un balance de mate1 ia bien hecho no corrige 

ninguna falla ~ero destaca claramente la existencia 

y magnitud de istas. 

Und vez elaborado el balance de materia, las 

masas pueden utilizarse para calcular el balance de 

energía. Los niveles de prcsi6n y temperatura c11 varios 

puntos importantes del proceso, en particular en cada 

pieza principal del equipo, servirán como guia para 

efectuar el balance de calor. La descripción de estos 

balances, cuyos resultados generalmente se expresan 
unidades de energía 

en unidad de tiempo también puedé realizarse en 

forma de diagramas de flujo 

con el balance de materia. 

análogamente a lo que sucede 

Los elementos principales de un balance de energía 

son el calor de reacci6n (calor neto entre el calor 

de formación de los productos r el calor de formación 

de los reactivos a la temperatura de reacción), el calor 

latente (requerido siempre que cxi~ta un cambio de 

fase) }' los calores específicos (necesarios para calcular 

cambios de temperatura), 

Vale L1 pena aclarar que hay muchas maneras de 

representar diagramáti~amente estos balances dependiendo 

de la persona que los l1ace y del tipo de información que 

se quiere destacar mas. Se deber& recordar que un 

ingeniero busca comprender como trabaja una unidad 

de proceso para lo cual suele construir un modelo materni 

tico tomando en cuenta los principios de conscr\'nción 

(de masa, de energía, de momentum), las ecuaciones 

de movimiento (Navier-Stokes, Poiseuillc y otras gener~ 
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lizaciones de la segunda ley de Newton para fluidos 

en movimiento), las ecuaciones que describen el flujo 

de caJ.or (ley de Fourier para la conducción del mismo, 

ley de Stefan Boltzman para la radiaci6n, cte.) y muchas 

otras ecuaciones ·básicas de física química. Como 

menudo el proceso es tan complicado Qlle no puede 

analizarse en t&rminos de principios clementalcs 1 muchas 

de estas ecuaciones son relaciones empíricas obtenidas 

de experiencias con procesos similares. 

Las ventajas de las computadoras para la solución 

de problemas son bien conocidas por lo que, cuando 

se aplica el acercamiento modular para resolver balances 

de materia y energía en los procesos químicos, suelen 

elaborarse programas que efectúen, varias veces, las 

mismas series de cálculos que representen a las unidades 

de proceso ya que los valores de las variables de diseño 

de cada una de ellas cambian sistemáticamente para 

converger en una soluci6n para el proceso completo. 

Asi, un programa de computaci6n digital para 

un balance de materia y/o energla sobre nna unidad 

de proceso se elabora en base a un co'njunto especifico 

de variables de disefio y tendrá la siguiente estructura: 

J. Los valores de las variables de diseño se 

leen (tarjetas o archivo) y se imprimen. 

2. Los valores estimados (si se requieren) de 

les variables desconocidas pero necesarias 

para las soluciones iterativas de las ecuacip_ 

nes no lineales se leen o suponen e imprimen. 

3. Se resuelven las ecuaciones. 

4, Se imprime el conjunto de valores soluci6n. 

Para el desarrollo de la subrutina correspondiente 
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a un balance de materia y energía se escogió un mezcl~ 

dor-separador (ver Figura 5.1) que manejara exclusivamen 

te Ns corrientes en la misma fase con un número arbitr~ 

rio de corrientes de alimentación, Nin, y de salida, 

Nout, Astas Gltimas de id6ntica composición, El nGmero 

de componentes, Ne, es variable pero no podrá exceder 

de 25, 

Figura 5.1 MEZCLADOR-SEPARADOR 

2~2 

N~ut 
Ns = Nin t Nout 

Utilizando los conceptos expuestos en los libros clás.!. 

cos de balance de materia y energía (1) (2) (3) y toman 

do en cuenta que el equipo opera a régimen permanente 

que las especies involucradas no reaccionan entre 

si, el balance de materia puede expresarse como: 

Nin Ne Nout Ne 
:?::'. :::::?: Fi xij • :?::'. :?::'. Fi xij 
i=l j=l in in i=l j•l out out 

en donde Fi = flujo total de la corriente i y 

fracción mol del componente 

corriente i. 

en la 

En este caso lo~ flujos de los componentes en cada 

corriente así como el flujo total dl! la misma se nlimc.n. 
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tan directamente y puesto que 

Nin 
entonces Fj ·~fij. 

in i=I in 

en donde fij • flujo del componente j en la corriente 

Fj • flujo total del componente j. 

Los flujos por componente y total en las corrie!!. 

tes de salida se obtienen, en base a las fracciones Oli 

del flujo total manejado por el módulo deseadas en 

cada una de ellas, aplicando: 

fij • Fj o(i 
out out 

Ne F O( 
F i " L f i j • out i 

out j•I out 

Fi 
en donde o{

1 
• Fout, i • 1 1 2, ••• , Nout, 

in 

F • flujo total, 

Todos los flujos deberán ser molares ( moles J unidad de tiempo ' 

El balance de energia, puesto que no hay acumul!!. 

ción, ni reacción, ni se efectúa ni se recibe trabajo 

alguno, ni se absorbe ni se desprende calor a los ulred!!. 

dores y considerando que tanto la energia potencial como 

la cin~tica son despreciables, correspondería al balance 

de entelpia: 

Nin Ne Nout Ne 
~ '!?:: fi. ~· • ~ :::?::: (.j hj 
i•l j•l 1 in Jin i•l j•I 1 out- out 

en donde ~j • entalp1a molar para el componente j. 
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Evaluando las entalpías molares como una funci6n 

polinomial de tercer grado de la temperatura, 

hL • a + bT + cT' + dT' liv = A + BT + CT' + DT' 

en donde hL = entalpía molar para las corrientes en fase 
lí uida [•] unidades de calor 

q moles 

liv • entalpía molar para las corrientes en fase 
vapor [•] unidades de calor 

moles 

a, b, e, d y A, B, C, D = constantes específicas pnro e~ 

da componente j; 

las 11 entalpins 11 
(

1'contenido ca16rico'') de los corrientes 

de entrada y de salida se obtienen mediante: 

unidades de calor 
unidad de tiempo 

y la temperatura de salida se calcula a partir de: 

Í::,.T 
/::,. h 

3 dh. 
out 
~ 

[•] unidades de temperatura 

Nin 
en donde hin • "entalpía" total de entrada • 2:: \ 

i=l in 

Nout 
h = "entalp.ia" total de salida =:::?:h. , 

out i=l 1 out 
unidades de calor 

ambas expresadas en unidad de tiempo , y 

~T e diferencia entre la tcmperntura calculada 

y la temperatura supuesta: 

Te= Ts -6.r 
siendo Ts a temperatura supuesta y Te = temp. calculado. 
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Como se trata de un procedimiento de ta11tco 

error, que se resuelve por el métor.io de substituciones 

sucesivas, la primer suposici6n para la Lcmpcraturn 

de salida correspondc.>rá al promedio oritmético de la$ 

temperaturas de las corrientes de entrada mientras 

no se cumpla con ln tolerancia especificada, ln tcmper!!_ 

tura calculada pasará a ser le tcn1pcratura supuesto 

de la siguiente iteraci6n: 

en donde cualquier iteraciÓll dentro del proceso 

de convergencia. 
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5.l.1 Oiegrama de Flujo de la Subrutina JUNC02 

SO(f,2)=0.0 

SO(! ,3)•0,0 

SO(I ,4)=0.0 

SO(I,5)=0.0 



13 
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SO(I ,J)=SO(NO!IT ,J).EN(I+l5) 

SO(I ,3)=SO(I,3)+SO(J ,J) 

IX=INT[ EN( 4) J 
lI•INT(EN(5)] 

I'l'MAX•INT[ EN(2l)) 

IA•IX-1 

IXX=IX+3 
NCOHP=JJ-5 

EN(55+NS)•hi 
in 
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23 

EN( 60)=EN( 60)tEN( SS+NS )=hin 

EN(70)=EN(70)+S~(l~· 4 ) 



-h +h 
DELTA=-[ ~~t in) 

out 
dT 

EN(70)·EN(70)+DELTA 

. ,~LEN(20) 
EN(70) I' 
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SO(I,4)•EN(70) 

SO(I ,5)·SI(l ,5) 
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Variables Particulares de la Subrutina JUNC02 

A continuaci6n se listan, en el orden en que ap.!!_ 

recen en el diagrama de flujo, las variables utilizadas 

por el m6dulo JUNC02: 

EN(22) a EN(IOO) = elementos del vector de parám~ 

metros de equipo 'EN' disponibles 

SO(NOUT,J) 

NIN 

NOUT 

J 

JJ 

I, NS, MS 

SO(I,2) 

SO(I,3) 

SO(I,4) 

SO(I,5) 

SO(I ,J) 

EN( 16) a EN(l9) 

IX 

a flujo total de entrada . flujo total de salida 

. número de corrientes de 

e11 número de cor ri en tea de 

• número de componente 

. número de parámetros en 

glo de corrientes [SI, SN 

. n6mero de corriente 

= fase de la corriente 

. flujo total de salid a 

corriente r 

"" temperatura 

corriente 

• presi6n 

corriente 

de 

de salida 

salida 

entrada 

salida 

un arr,!! 

o SO) 

de la 

de la 

de la 

• flujo de salida del componente 

J en la corriente 

. proporci6n del flujo total en 

cada corriente de salida 

• valor entero de la fase de las 

corrientes manejadas por el 

separador, necesario para el 

cálculo de las entalpias 



II 

ITHAX 

NCOHP 
l, NS, HS, IK e 
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• valor entero del grado de la 

funci6n para el cálculo de las 

entalpias 

= número máximo de iteraciones 

• número de componentes presentes 

ITER = contadores para los ciclos 

EN(56) a EN(59) 

EN(60) 

EN(61) a EN(64) 

EN(70) 

SI(I ,4) 

DELTA 

EN( 20) 

KPRINT 

• "entalpías'' de las corrientes 

de entrada 

• "entalpía" de entrada, total 

= flujo del componente J en la 

corriente multiplicado por 

el coeficiente entélpico corre~ 

pondiente 

flujo del componente J en la 

corriente I 

• coeficiente para el cálculo 

de las entalpias para el comp.Q_ 

nen te J: a, b, c, y d para fase 

liquida y A' B' e y 'º para fase 

vapor 

• temperatura de mezclado (salida) 

= temperatura de entrada de la 

corriente I 

• decremento en la temperatura 

de mezclado 

• tolerancia fracciona! para la 
convergencia de la temperatura 

• control de impresi6n 

EN(96) a EN(99) = "entalpias" de las corrientes 



SI(I ,5) 

EN(4) 
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de salida 

• presi6n de lo primer corriente 

de entrada 

identificaci6n de la fase de 

las corrientes manejadas por 

JUNC02. 
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5.1.2 H6dulo de Computaci6n JUNC02. 

C6digo 

3 

Símbolo 

Se trata de un mezclador sobre el que se realiza 

tanto un sencillo balance de energía como un balance 

de materia, El m6dulo permite combinar hasta cuatro 

corrientes, en la misma fase pero con diferentes tcmper~ 

turas y composiciones, estimando la temperatura resultan 

te y asi.;na.ndo como presi6n de salida el valor de la 

presión en la primer corriente de entrada, La mezcla 

fluida puede entonces dividirse, de acuerdo con las 

proporciones deseadas [En(l6) - EN(l9)], hasta en cuatro 

corrientes de salida de idéntica composici6n. 

Para el balance de energía, el módulo calcula , 
la entalpía de cada corriente de entrada [E~(56) 

EN(59) ], como una funci6n polinomial de la temperatura 

(por ser de tercer grado, EN(5) = 1), para usarlas 

como base para el cálculo de la temperatura de la mezcla 

resultante de acuerdo al balance de entalpía. 

Puesto que dicha temperatura se evalúa por el 

método de substituciones sucesivas es necesario establ.!_ 

cer una 

[EN(20)] 

tolerancia para la 

un número máximo 

prueba de convergencia 

de iteraciones en caso 

de que ésta no se logre [EN(21)], 

Una vez obtenida la temperatura de salida [EN(70)] 
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se calculan las entalpias de las corrientes que aband.2. 

nan el mezclador-separador (EN(96) EN(lOO)] se 

les asigna también su presi6n de salida. 

Para la correcta evaluaci6n de las entalpias 

es necesario especificar si las corrientes se encuentran 

en fase liquida [EN(4) K 7 .O ~ !!.Ll o en fase vapor 

[EN(/1) ~ 12.0-? !.!vl· Los demás parámetros que def.!. 
nen a la subrulina siguen el formato standard (ver 

Tabla 4.1). 
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Listado de ln Subrutina JUNC02 

SIJBROJTI HE J\JNC02 
e 
C "'** LA SUBRUTINA Ji.M02 EFECTUA TANTO EL BALf1NCE DE llATERIA COllO 
e ..... EL DE ENERGIA DE Llll NEZCtftDOR úE CORRIENTES rn LA 11ISMA FASE 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

o• VECTOR "Ell' u• 
EN< 1) A EN< J) = FORMATO STAllDAAD 
EN< 4) = FASE DE LAS CffiRJEllTES 
EN< 5) = GRADO DE LA FU/ICION PftRA CfUULffi ENTALP!AS 
EU< 6) A EN\15> = FO!lMóTO STAllú11Rú 
Ell<16i 11 EIH19) = PRQl'll<CION tia TOTf'l Ell CICORRIENTE DE Sf'LIOR 
Ell<20> = TOLERHNCIA FT<fKCIOIR Pt1Rf\ lft CCWERGEllCIA 
rn<21> = llUNERO MAXIMO DE lTERl1CiONES 

C ••• BLOQUE IXUION ••• 
e 

c. 

C0111·\Cll i!OET11ENWl0>. JJ, lllH.tlOUT. 51 <4, :lO>, 50<4• 30l, PP(15, 25> 
COMMOll r5ET2/KPIUNT 

290 FtHli1T' //,.' ERROR LA FORMA DE LOS DATOS DEBIERA SER CUBICA 
.POR LO Ti1t1Tú E/1(5) =) 1 '> 

201 FilR!'f1T\11.22X,' TEMPERATURil DE SALIDA =',F10 4) 
202 Fú¡·Mfff(ff', 20X.' 110 COHl/ERGt: DESPIJES DE ', 13,' ITERftCl<H:S '! 
203 FORl·IAT<i/, 4~1X.' EllTALPIHS DE LAS CQPRIEllTES [>E SflLIDA ',/) 
204 FüRl1AT04X, 4F11. 2) 
205 FORNAT(l/,20X,' EllTALPIAS DE LAS CCRRIEllTES DE ENTRADA·,/) 

e 
C .... lHICIHLIZIU.'0 YAUMS Y CALCULAllOO LOS FLUJOS TOTALES DE 
C EllTR.f1DA PARA OiClft CO/'IPCillENTE "* 
e 

e 

DO 10 l =22. 100 
10 Ell<I ;:0. 0 

00 11 J=6. JJ 
SOOIOUT. J):0 0 
DO 11 I =1.11111 

U Sú<liCIJT. J>=SO<Hl)UT, J!+SI(!, J¡ 

C • .., lHIClf\L!Zf111>0 LOS VALORES DE LAS COl1R!EllTES vE SALIDA Y 
C MULTIPLICfttlúO LOS FLUJOS TOTALES DE LOS CúMPONEIHES POR 
C SU FRflCC!ON EU tftDA UNA DE ELLAS '" 
e 

DO 13 1 =1, tlOUT 
soo. 2>=0. 0 
SQ(I, 3>=0 O 
son, 4>=0 o 
soo. 5):1) 0 

t•O 13 J=6. JJ 



e 
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SO(l,J,=SO<llüUL J>•8l<l+15) 
13 Sü<l.:l>=SO(J,j)+SQ(l,J) 

IXUllH<Ell\4> > 
ll=lllT<EPl(5)) 
ITHW.= ltlT<EN< 21)) 
IF(JI. llE. 1>GOTO 900 
lfl.=IX-1 
IXX=IX+3 
NCCl'IP=JJ-5 

C tt• CALCULilllOO LAS ENTALPIMS DE LAS CO/IRIENTES DE ENTRADA ••• 
e 

e 

lf¡JTE(6, 205> 
DO 23 115=1.IHN 
00 14 J:1, NCOMP 

14 EllC55+11S>=< (PPrnr;J>+PP< IX+1, J)•SI<NS. 4)+(PP< IX+2. J)+SI <NS. 4l• 
<51CllS,4i )+CPP< IXH, J»SI CUS, 4>•51•NS,4>*51<NS.4)) > +Sl<NS, J+Si) 
••Ell<S~·•llSJ 

loRITE,6, 204>E11<55+11S> 
23 EN<oOl=El/(t;(J)+fN<55+NS> 

C •** CALCULAllOO LA IDIPERAru<A DE SALIDA ••• 
e 

e 

DO 15 It.=l:i, lxX 
VO 15 M5=1dl0UT 
DO 15 .1=1, llCOMP 

15 8HGO+ H.:-IR>=íSOCMS, J+Si•PP(!K, J> >+Ell<60+1K-IA> 
DO 21 1=1, Nlll 

21 ENC70>=EllC70>+<51(!,4>/NIN) 
00 16 !TER=!, ITMAX 
DEL rn=-\ (-Elh.;0)+81<61 )+(El/ ( o2)>fl/( 70) >+<EN<63)•EN<70>•ENC70)) + 

•CEl/(f.4 >•EN<70) •EllC70> +81(70) > )/CEN<62>+<2. *EllC63)•EHC 70) )+ 
•<1 •EJIC64l>Elll70>•EllC70)))) 

EllC70!=El/<701+(iEL TA 
IFCABS<CiELTA/8l(70l). GT. El/\20)lút)Tü 16 
IF CKPRINT. EQ OiGOTO 22 
WRllo \6.201lEN<70> 
GOTO 20 

16 COIHlllUE 
llRITE<ó· 202}lTMfiX 
STúP 

C ... CALCULAIN LAS EllTALPIAS DE LAS CORRIENTES DE SALJ(iA V FIJAll[tO 
C LOS (•EMAS PARHllETROS DE LAS MISNilS ••• 
e 

20 w 1i 1'15=1,llOUT 
00 1 i J=1, NCOMP 

17 Elli95•11Sl=((PP\ IX, J)+PP<IX+1, Jl>E11(70l+<PP1 IX+2, J)•El1<70l•EIH70l H 
<\PP<IX+3, J>•Ell• i0>tElli70ltEllC7t))) J•Sü•NS, J+5:il+E//C95+MS1 

WR!iEi6. 203> 



DO 18 1 =L NOUT 
18 HRITE<6· 2(•4)Ell(95+1> 
22 00 12 !=1, 00.JT 

SO<J,4i=EN<70l 
SO<I.5l=SI<1,5:> 
IF<EH<4> EQ. 7. OlGOTO 19 
SO< J, 2)=1. 0 
GOTO 12 

19 so(!, 2) =2. 0 
12 COIHINUE 

GOTO 1000 
900 WRITE(6, 200) 

1000 F:ETL•·N 
Ell[• 
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5.2 FORMULACION MATEMATICA DE UNA SUBRUTINA CORRESPONDIENTE 

A UNA DESTILACION FLASH. 

Dentro de los procesos de separaci6n es importante 

destacar la vaporizaci6n flash o destilaci6n en equilibrio, 

como en ocasiones se le llama, que corresponde o una 

operación de una s6la etapR en la que se evapora parcial 

mente una mezcla liquida permitiendo que el vapor alcance 

el equilibrio •con el liquido residual; las foses vapor 

liqul.do resultantes son separadas y, a continuaci6n, 

abandonan el aparato. 

Hay ocasiones en que, por las condiciones del proc~ 

so, la corriente de alimentaci6n estó constituida por 

una mezcla bifósica y lo que se persigue con el Clasheo 

es generar una mayor cantidad de vapor y al mismo tiempo 

separarlo del líquido con el que se encuentrn en equi 

librio. 

La destilaci6n flash puede ser una operación "bntch" 

o continua; el siguiente esquema muestra el diagrama 

de flujo típico de la segunda (figura 5.2). En este caso, 

una corriente de alimentaci6n liquida conteniendo dos 

o más componentes es precalentada en un intercambindor 

de calor tubular convencional o pasóndola través de 

los tubos calientes de un horno, Al reducirse la presi6n, 

se forma vapor adiabáticamente a expensas del líquido 

por lo que, debido a esta evaporaci6n parcial, la mezclo 

se enfría conforme entra al tanque de ·separación. Los 

bofles o mamparas en lo cómaro remueven las gotas de 

líquido de la corriente de vapor que asciende por la 

chimenea central abandonando la unidad por su parte sup~ 

rior mientras que la corriente líquido lo hace por el 

fondo. El vapor puede pasar entonces n un condensador 

(no mostrado en la figura). 
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El objetivo de la vaporización flash es separar 

los componentes ligeros, que se concentran en el vapor, 

de los pesados, que se concentran en el liquido, Para 

mantener el régimen permanente, las corrientes de vapor 

y liquido son continuamente retiradas del separador. 

La cantidad de alimentación evaporada depende de 

las condiciones de la misma (temperatura presión), 

de la caída de presión conforme es flasheada de la 

cantidad de calor removido o añadido en el vaporizador 

(cuando la destilación es isotérmica). Como por lo gen~ 

ral el vapor flasheado de la alimentación contiene casi t~ 

dos los componentes de la mezcla, ln solución del balance 

de materia dependerá de la distribución de cada uno de 

ellos dentro del liquido y el vapor. 

A veces conviene llevar a cabo destilaciones flash 

sucesivas sobre el liquido residual, como una serie de 

operaciones de una etapa, para lograr una mejor separación 

que la que se obtendría si la misma cantidad dü vapor 

se [ormara en una operación solamente, Conforme la cant! 

dad de vapor formado en cada etapa se vuelve menor, el 

número total de vaporizaciones asciende y, en el límite, 

la operación se aproxima s una destilación diferencial. 

Puesto que los vaporizadores suelen diseñarse de 

manera que el tiempo de residencia en la cámara sen suf! 

ciente para lograr un equilibrio entre las corrientes 

de vapor liquido que abandonan la unidad (es decir, 

existe suficiente tiempo para que lo transferencia de 

masa y calor entre liquido y vapor alcance la condición 

de equilibrio), la distribuci6n de coda componente estará 

dada por su constante de equilibrio k que se del.inc purn 

el componente j como 
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Asi, k es la raz6n de la fracci6n mol en el vapor 

entre la fracci6n mol en el liquido. Las condiciones 

de equilibrio se alcanzan cuando cesa la transferencia 

neta de masa entre las fases. En una mezcla binaria, 

el componente con k > 1 es más volátil )' se le llama comp!?_ 

nente ligero mientras que el otro tiene una k < 1 y se 

le conoce como componente pesado. 

A consecuencia del equilibrio, los productos, tanto 

liquido como \'apor, abandonan el tanque flash a la misma 

temperatura presi6n. Aunque en general el valor de 

k depende de la temperatura, presi6n total y composici6n 

de los productos, existen algunos casos especiales para 

los que el cilculo de la constante de equilibrio es parti 

cularmente s1mple. 

continuación se expone el desarrollo matemático 

de los balances de materia y energia resultado del flashco 

adiabático, a una presi6n de \'aporizaci6n conocida, de 

una corriente de alimentaci6n líquida conteniendo Uc 

componentes haciendo referencia a la nomenclatura de 

la Figura S.2 y a la literatura relativa publicada (3) (4) {S). 

Balance total: 

F = L + V (1) 

Balance por componente: 

Fzj = Lxj + Vyj j • 1, 2, 3, ... , Ne ( 2) 

en donde F = moles totales alimentados al vaporizador 

por unidad de tiempo; 

L = moles en la fase liquida que salen del separ~ 

dar por unidad de tiempo; 

V moles en la fase \'apor que abandonan el 



tanque flash 

zj fracción mol 

tación: 

xj = fracción mol 

liquida: 

yj = fracción mol 

vapor. 

Restricciones 

Ne 
¿ xj = 1 
j=l 

( 3 ,a) 
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por unidad de tiempo: 

del 

del 

del 

de lns 

componente j 

componente 

componente 

fracciones 

Ne 
¿ yj = 1 
j=l 

en 

en 

en 

mol 

la ali me J.!. 

la fase 

la fase 

(3. b) 

En cuanto las ecuaciones del equilibrio entre 

fases, dado que las corrientes de producto están en 

equilibrio, 

Ty = TL = Teq. 

Py = PL e pvop. 

(4) 

(5) 

y de la relación de equilibrio en función de la temperJ!. 

tura, lo presión total y las composiciones, 

j m 1, 2, 3 1 ••• , Ne (6) 

en donde k j se puede obtener como uno función polinomial 

de la temperatura (y, por supuesto de la presión Lota!): 

Lo ecuación representando el balance de energlo ea: 

l'h VII + L_hL + .!.!.Q -r -v dt 
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en donde !!F = entalpía molar de la corriente de a lime.!!. 

taci6n: 

11.y = entalpía molar de la corriente en fose 

vapor: 

!!L = entalpía molar de la corriente en fase 

líquida: 

!ill = raz6n de enfriamiento de la cámara de dt 
vaporización; para el caso adiabático que se 

está considerando ~ = O. 

Por lo tanto, 

(8) 

La evalvaci6n de la entalpías es lunci6n de la 

temperatura y la composición de cada corriente, 

D F 1 V t t. (9) 

suponiendo que las entalpías molares parciales de 

las mezclas de los componentes bajo con~i,eraci6n se 

encuentran disponibles como funciones cúbicas de ln 

temperatura, en forma semejante 

la constante de equilibrio, 

lo que sucede con 

j • !, 2, 3, ... , Ne (10.a) 

j • 1, 2, 3, .. ., Ne (10.b) 

entonces 

i • F, L (11. a) ( 11. b) 
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en donde !!j a entalpía molar parcial del componente 

en corrientes en fase liquida¡ 

!!j entalpía molar parcial del componente 

en la corriente de vapor¡ 

o(, j· O'' cf; a' b' c' y A, B, e, D Q constantes 

específicas para cada compoentc j. 

El balance de materia se encuentra relacionado 

con el de energía a través de la variable Teq. y, en 

consecuencia, deberán resolverse simultáneamente. 

El procedimiento de solución implica el suponer 

* un valor de la temperatura de equilibrio, llamado Teq.' 

que permita la solución de las ecuaciones (2), (3) y 

(6) para después resolver las (10) y (11) obteniendo 

!!L y !!y. Lo solución será aquel valor de la temperatura 

de equilibrio supuesta que satisfaga el balance de energía, 

ecuación (8). 

Ya que los productos consisten en U1¡uido y vapor 

en equilibrio, los valores solución para Teq. a la presión 

de flasheo se encuentran delimitados entre las tempernt.!!_ 

ras del punto de burbuja [Tb] y del punto de rocío [Tr] 

de la alimentación CU)'ª evaluación se expondrá poaterio!. 

mente: 

Tb < Teq, < Tr. 

Incluso el primer valor que se supone para la temperatura 

de equilibrio corresponde a: 

* l 
Teq. Q 2 (Tb + Tr). 

Ahondando en el tema, si se substituye el valor 

de la fracción mol del componente j en el vapor obtenido 

de la ecuación (6) en el balance de materia por cctlnponcnte, 

ecuación (2), 
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y despejando x
1

, 

~ z. 
xj • L + kjV = ! (L k V) 

F + j 

del balance de materia total, ecuación(!), 

V = F - L 

y al sustituir en la ecuación anterior, 

Z, 

xj ª L k (F L) 
f + -j ¡; 

finalmente, 

F 
xJ = I 

que también puede expresarse como 

z. 

( 12) 

7. 

(13) 

( 14) 

En forma análoga, si se substituye la ecuación 

(6) despejada en función de la fracción mol del componente 

j en el líquido en Ja ecuación (2), balance rie materia 

por componente, se obtiene 

y despejando yj, 
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Fz. z. y D __J__ D __ ......_ __ 

J ...!:..+v .!.¡...!:..+v] 
kj F kj 

substituyendo V por su valor en la ecuaci6n (12), 

z. 

y finalmente, 

z. 

z 

L L 
-+1--F 
Fkj 

(15) 

por lo que la ecuaci6n (3.b) puede reescribirse como 
Ne 

~ l -
j 

ecuaci6n que se designará 

Ne 

gl ª ~ 1 
Jª 

La funci6n s1 es una 

del valor de la relaci6n 

constantes de equilibrio 

z 

L - .J....1 
e l 

¡; (1 
kj 

como funci6n gl 

z 

L - .J....¡ 
- l ( 16) 

- F (1 
kj 

ecuaci6n claramente dependiente 
L ¡:: y también, a travls de las 

de cada componente, implícit!_ 

mente dependiente de la temperatura; por lo tanto, para 

resolverla se requiere de una segunda ecuaci6n en f unci6n 

de las mismas variables, 

Asi, replanteando el balance de entalpia global 

a través de lo unidad, 

Ne Ne Ne 
F :E: zj!!.jF = L ~ x j!!.jL + V ¿: y j.!!jy (8') 

jal j=l j·l 
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en donde hjF entalpia molar del componente en la 

alimentaci6n (fase liquida); 

hjL entalpía molar del componente en la 

corriente de productos líquida; 

!ijv = entalpía molar del componente en la 
corriente de productos en fase vapor. 

Dividiendo entre F y substituyendo el valor de 

V obtenido de (J), ecuación (12), 

Ne Ne 
\ hF\ L z}jF a L 
j= 1 j= 1 

Ne 
hF\ YlJv - L 

j=I 

reemplazando x j y )' j por los va lores encontrndoo en las 

ecuaciones (13) y (15), 

Ne Ne 
z ;h;L 

L: zjhjF =h[I. + F L 
kj rf - 1 l + 1 ja) 

j=l 

Ne 
z i!i;v 

Ne 
z ;!!;v +[ -t[¡ 

1 - h [J - ..!..1 - h [J - ..!..1 
j=l F kj ja) F . kj 

simplificando y rearreglando, 

Ne 
¿: 
j=l 

z;!i;v 
Ne 

•;!!;v -[t + h ¡..!.. - ll 1 + 1 
F kj - kj 

j = 1 
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ecuaci6n que se designará como funci6n g
2 

Ne Ne 
\ zj)ijV _ \ zj)ijV 

82 = ¡ _ _ l _+__,1-L¡-l'-'--_-1-] L F - 1 + ...!.. + 

j=l F kj j=l L kj 

Ne 
z jhiL 

+Lr k Ne 

- 1 
1 -k zj]!jF 

j=l L 
+ k." 

J 

( 17) 

Las funciones 81 g2 constituyen un sistemn de 

dos ecuaciones no lineales con dos incógnitas: la relaci6n 
L F la temperatura pues los coeficientes involucrados 

en los cálculos de la constante de equilibrio y de los 

entalpías pueden encontrarse en libros revistns (7) 

(8) (9). 

Si un sistema de ecuaciones es no lineal, no se 

puede resolver mediante los mótodos del álgebra de matrl 

ces sino que deben emplearse métodos basados en substil& 

ciones sucesivos (método de Newton) u otros tócnicos entre 

las que están los iterativos sin el uso de derivadas 

parciales (Gauss-Jocobi y Wegstein), 

Para resolver el sistema de ecuaciones planteado 

se escogió el nlgoritmo de convergencia de Newton-Raphson 

por encontrarse entre los métodos iterativos con derivadas 

parciales que reducen el número de iteraciones necesario 

para la convergencia y por ser de los más conocidos (10). 

Para aplicarlo se requieren las primeras derivados 

de cada ecuaci6n con respecto a cada variable involucrado¡ 

en este caso, lo matriz resultante puede resolverse en 

(arma directa por ser de segundo orden como se ejempli(ico 

a continuación: 
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- &1 

en donde el determinante es 

por lo que, para cada variable, el incremento en la 

siguiente iteraci6n estará dado por 

08¡ Cl 8 2 

&2 o.h - 81 óh 
!:, T = 

F F 
D 

º&2 ogl 

t::,,t. &¡ ----o'[ - &2 or 
F = D 

Este tipo de solución plantea la necesidad de est.!!. 

blecer valores iniciales para las variables desconocidas, 

En lo que se refiere a la reloci6n del producto liquido 

con respecto a la alimentación, ~' el valor! más adecuado 

es considerar el caso extremo en el cual la prcsi6n de 

operación no 

alimentación, 

fue suficiente 
L* es decir, F 

para vaporizar nada de la 

1; la suposición inicial 

de la temperatura se estimará entre lns temperaturas 

del punto de burbuja y del punto de roc1o. 

Lo temperatura en el punto de burbuja, mDmento 

en que la mezcla liquida empieza a e\'aporarse, se evalúa 

de la siguiente manera: 

la restricción de las fracciones mol en la fa•e vapor 

indica que 
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y como 

entonces 
Ne 

~ kjxj • 1 

en donde los valores de X. estarán 
J 

las fracciones mol en la corriente de 

flash; por lo tanto, 

de donde se obtiene la función 
Ne 

= ~ k ,Zj 
FT J 

- 1 

representados por 

entrada al tanque 

ecuoci6n que depende exclusivamente de la temperatura 

para uno presión dada y que se resuP.lve por el método 

de convergencia de Newton, 

+I n fn 
Tn = Tb - ---

b ¡..!U]n 
dT 

en donde n corresponde a cualquier iteraci6n dentro del 

proceso de convergencia. 

De manera similar es posible estimar la temperatura 

en el punto de rocío, instante en el que una mezcla en 

fase vapor comienza a condensarse, 

Ne 
::E:•·=] 
j•I J 

y considerando que 

Yj•zj' 

Ne 

-2=~- 1 
ja] j 

Ne 

Lf-1-1 
j=I j 

ecuaci6n en funci6n únicamente de la temperatura o una 

presi6n dada que también se resuelve por el método de 
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convergencia de Newton, 

Con estas dos temperaturas se enmarca la temperatura 

de equilibrio; el criterio de inicialización la su¡1one 

como el promedio aritm~tico de ·ellas, utilidndose el 

método de substituciones sucesivas para calcular los 

siguientes valores supuestos de las variables siempre 

cuando no hayan convergido, 

cuando 

La convergencia de los valores solución se logra 

T -T eg. eq. 
T eq. 

* 

en donde E 
1 

= tolerancia para la temperatura de· equilibrio 

y E2 = tolerancia para la relación ~· 

Al converger es posible calcular los flujos totales 

de vapor Íiquido obtenidos mediante la destilación 

flash así como sus composiciones [ecuaciones (14) y {6)] 

y sus flujos por componente. 



- 144 -

5.2.1 Diagrama de Flujo de la Subrutina FLASHl 

SO(l ,3)·SO( l ,3)+SO(I ,J) 

Ir-INT(F.11(5)] 

ITMAXcINT[F.11(17)] 
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IA=IX-1 

IXX=IX+3 

~HT _/,\ 
EN( 70).EN( 70)+Nr'it'"'" 
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-h +h. 
DELTA•-[ ~~t 10

) 
out 

dT 

EN( 70) .. EN( 70)+DELTA 

IJlli11'.Aj >EN (19) 
IE!l(70)l 

no KPRINT•O i--"º~-. 

sí 

FJl(71 )aEN(70) 



D"LT=-[ EN(65 )-1.0] 
~ EN(66) 

EN(7 l )=EN(7 l )+DELT 

1 
DELT f 

EN(7l)>EN(l9) 
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EN(72)=EN(70) 
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d Ne z 
EN(68)=;r¡;[ 2: ?-1 J 

j=l .1 

DEL=-[EN(67)-l .O] 
EN(68) 

EN( 72)=EN( 72)+DEL 

1 DEL 1 EN(7Z) >EN(19) 

EN(73).EN(71 )~EN(72) 
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EN(Sl)=ENtÍ~+J) 

EN(53)-f.r!f-J 
j 
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EN(SS).fr¡!!¡,J 

~81 
EN(22)'"'aT 

'lis¡ 
EN(24)dr 

F 

C\g2 
EN(25) óh 

F 

EN(56)=D 

EN(S7)•AT 

EN(SB)...6~ 
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EN(73)=EN( 73)+EN(57) 

EN( 52 )=EN( 52 )+EN ( 58) 

KPRINT=O 

sí 

SO(!, 3)=50( 1 ,3)-S0(2 ,3) 

SO(l,l)=EN(l2) 

S0(2, l)=EN(l3) 

SO(l ,2)=1.0 

S0(2,2)=2.0 
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SO(l ,4)=EN(73) 

S0(2,4)=EN(73) 

SO(l ,S)=EN(IB) 

S0(2,5)=EN(IB) 

EN(J+70) 
X•¡ l-EN(52) ]•EN(Jt20)+EN(52) 

SO(l, J)cSO( 1, 3)•Y 
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Variables Particulares de la Subrutina FLASH! 

A continuacibn se listan, en el orden en que ªPJ!. 
recen en el diagrama de flujo, las variables utilizadas 

por el mbdulo FLASH 1: 

EN(20) 

SO(l,J) 

SI(I ,J) 

SO(l ,3) 

J 

I, NS 

NIN 

SI(l,4) 

EN(70) 

NCOMP 

IX 

II 

ITHAX 

a EN(IOO) = elementos del vector de pari\m~ 

tras de equipo 'EN' disponibles 

= flujo total de entrado por 

componente (también de salida) 

. flujo de entrada del componente J 

= flujo total de salida 

. número de componente 

. número de corriente 

. número de corrientes de entrado 

= temperatura de la corriente de 

alimentocibn única 

= temperatura de entrada (aliment!!_ 

ci6n única) o de mezclado (varias 

corrientes de alimentac·i6n) 

= número de componentes presentes 

• valor entero de la fase de las 

corrientes de entrada, necesario 

para el cálculo de sus entalpías 

y, a través de un balance de ene~ 

gia, su temperatura de mezclado 

• valor entero del grado de las fun 

ciones para la evaluación de las 

entalpías y las constantes de 

equilibrio 

a número máximo de iteraciones 
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EN(60) • "entalpía" de la alimentación 

I, J, NS, lK e 

ITER • contadores para los ciclos 

EN(61) a EN(64) 

SI(I,4) 

DELTA 

EN(l9) 

KPRINT 

EN(J+75) 

EN(65) 

EN(66) 

EN(71) 

EN(72) 

EN(67) 

EN(68) 

flujo del componente J en la 

corriente multiplicado por el 

coeficiente entálpico correspO.!!. 

diente 

= flujo del componente J en la 

corriente I 

= coeficiente para el cálculo de 

las entalpías para el componente 

J; a, b, c y d para fase liquida 

y A, B, C, y D para fase vapor 

temperatura de la corriente de 

de entrada 

= decremento en la temperatura de 

mezclado (varias corrientes de 

alimentación) 

= tolerancia para la temperatura 

= control de impresi6n 

= fracciones mol en la alimentaci6n 

= fracci6n mol en el vapor 

= derivada con respecto a la temp~ 

ratura de la su•atoria de las 

fracciones mol en el vapor menos 

uno 

• temperatura de burbuja 

= temperatura de ro do 

= fracción mol en el liquido 

= derivada con respecto a la temp~ 

.. 



DELT 

DEL 

EN(73) 

EN(52) 

EN(20) 

EN(25+J) 

EN(51) 

EN(69) 

EN(74) 

EN(75) 

EN(91) 

EN(53) 

EN(54) 

EN(55) 

EN(22) 
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ratura de la sumatoria de las 

fracciones mol en el liquido 

menos uno 

= decremento en la temperatura de 

burbuja 

= decremento en la temperatura de 

rocío 

= temperatura de equilibrio 

m relación ~ 

= íunci6n 

mático 

del desarrollo mat~ 

constante de equilibrio parn el 

componente J 

= inverso de la constante de cqu! 

librio 

= entalpia de la alimentaci6n 

~ entalpia del vapor 

• entalpin del liquido 

. íunci6n 82 . del de'sarrollo mot.Q_ 

mático 

= derivada con respecto a la tcmp~ 

rotura del inverso de la constan 

de equilibrio 

= derivada con respecto a la temp~ 

ratura de la entalpía del vapor 

= derivada con respecto a la temp~ 

ratura de la entalpía del liquido 

= derivada parcial con respecto a 

la temperatura de la funci6n s1 



EN(23) 

EN(24) 

EN(25) 

EN(56) 

EN{S7) 

Elf(SB) 

Elf{l6) 

S0(2,3) 

SO{ 1 ,3) 

SO(l, 1) 

SO{ 2, l) 

SO(I,2) 

SO( I, 4) 

SO{I ,5) 

Elf(l8) 

SO(l,J) 
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derivada parcial con respecto a 

la temperHtura de la funci6n g
2 

= derivada parcial con respecto a 

la relación f de la función &¡ 

. 

. 

. 
a 

a 

a 

a 

. 

= 

. 

. 

. 
= 

deriva da parcia 1 con respecto a 

la relación ~ de la función s2 

determinante para la resolución 

del sistema de ecuaciones plant!'_ 

ado en el desarrollo matemáLico 

incremento en la temperatura 

incremento en la relación ~ 

tolerancia para la relación L 
'F 

flujo total de liquido 

flujo total de vapor 

número de la corriente en fase 

vapor 

número de la corriente en fase 

liquida 

fase de la corriente: l.O parn 

vapor y 2.0 paro líquido 

temperatura de salida de la 

corriente 

presión de salida de la 

corriente 

presión de vaporización 

fracción mol en el liquido 

fracción mol en el vapor 

flujo del componente J en la 



S0(2,J) 
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corriente de vapor 

• flujo del componente J en la 

corriente de liquido 
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5.2.2 M6dulo de Computaci6n FLASH!. 

Símbolo 

Código 

12 

Esta subrutina simula el cálculo del floshco adiabá 

tico de una solución multicomponcnte que entra al tanque 

en condiciones que permiten la generación de vapor; 

se considera que la primer corriente de salida corre_!!. 

ponde al vapor [EN(l2)] y la segunda, al producto líqu! 

do [EN(l3)]. 

Es importante hacer énfasis en que la corriente 

de alimentación al vaporizador deber ser totalmente 

liquida (EN( 4) . 7.0] y que los datos para el cálculo 
de las constantes de equilibrio 

función de la temperatura [EN(5) 

de polinomios de tercer grado] a una 

ción dada [EN(IB)]. 

las entalpías son 

1.0 por tratarse 

pres'1ó11 de opcr!!. 

Finalmente, debido al empleo de métodos de conver. 

gencía, deberán fijarse las tolerancias deseadas para 

la relaci6n ~ (EN(l6)] y para la temperatura de equili 

brio [EN(l9)] nsi como el número máximo de iteraciones 

a efectuar [EN(l7)]. Los demás parámetros del m6dulo 

siguen el formato standard (ver Tnbln 4.1). 
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Listado de la Subrutina FLASH! 

SUllROUTillE FLASH1 
e 
C ••* LA SUBRUTWA FLllSHi REPRESEllTA Ull 1f*MU: OE OESTIU\CION 
C *** FLASH ADlfiBATICA 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 
e 

"'" VECTOR "EN" •tt 
Ell< 1) A EU< l) = FOR11flTO STANúff<1> 
Ell< 4) = FHSE DE LA coo;:1EtlTE OE fl.ltlEl<T~lOIJ 
Ell< 5) = 6RAPO DE LAS FUUClMS PARA EL Cfl..CULO 

DE EtHALPlfiS Y CWSTAllTES DE EOU!LlBR!O 
Ell< 6) A Elfü1) = FOPMATO STHtIDMD 
EN< 12) = NUMERO DE LA CO!<RIEllTE 81 FASE VAPOR 
Etl<13) = llUMEf;'O ~E LA Cú~RlENTE EN FASE L!Wlllfl 
E11(14l Y EIH15> = CEr:QS 
EIH16J = TOLERAIK!ft f'f\P:R LA l"ELAClOll Ltf 
Ell<17> = lllil'\EJ\~1 llHXlMO [>E lTERf\CUlES 
EN(18) = PRES!Oll DE VflPGRlZllCIC»I 
EU<19) = TOLERf\ltClt1 fft~R Lfl TEl11'ERATURA 

C ••• E<LOQUE COMl10ll *-'·* 
e 

e 

W\'1011 /SETilEll<1C•ül, JJ, Hrn, llOUT, 51(4, lQ), S0(4, 30), f1'<15, 25l 
Cf..lf·~ION /SET21Kl'Rllff 

9 FORMAT<//, 12~, 'TEMF'ERHTURA OE Lfl 001Rl81TE DE it.IMEIHHC!O»·=', 
<HO. 4) 

6 F®IAT<ll, 4X, 'TEMfERATIJJ'f\ OBTE!llDll fl. IEZQ.ff& LfiS 
•CCl<RIEtlTES DE 8HRAOA =', FiO. 4) 

8 FORllAT</, ax. 'lilJ11Ei<O DE lTEAAClOHES llEU:SAUAS l'flRR su 
•CIJINERúEllClA: ', 12) 

14 FOR\1AT<//, 23X. TEMPERATURA úE 81Jl0UJA e', F18 4) 
7 FORl'IRT<I/, 7X, 'üESPVES DE ', ¡¿,' ITEROCIOllES, LA TEtlfíRATURA PE 

•MEZCLADO 110 COINERGE · J 
16 FORl\fff(//, ex, 'DESPUES [•E , '12.' ITERACIOIES. LA TEMPERATURA DE 

*BURBUJA NO COllYERGE 'l 
22 FORMAT(l/,24X. 'TEMF'ERATLll''f1 DE ROC!O =',f10. 4) 
24 FORMAT<llo 9X. 'DESPUES l·E ', 12,' lTERACIOllES, LA TEl1f'ERATURA OE 

•ROCIO 110 CONVERGE' J 
28 FORMAT(//,12.>VTEMPEF:ATURR OE EC.UILIBRIO EH a TAllOOE FLttSH :', 

•F10. 4> 
29 FORHAT<l.19X, 'RELACION L/F EH EL Tf\UOUE FLASH •'.FS. 5) 
32FORMAfVi,1~X. 'DESPUES DE ',(2,' ITEllflCIOllES. LA TEMPERATl.JRA DE' 

</,14X. 'EQUILIBRIO 'r Lfl PELi1CIOU LIF OEl. FLASH, llO CONVERGEll'i 
34 FORl'i!T<I/, 29;;, 'CúHPúSKlON DE Sff.IOll', 11,z~x, 'YAPtfl·', 19X, 

···uouH-O'l 
:;s FORl1i<TU. 24X •• .,., .• ¡¡, 'i =·'Fe. s. 31(, ');( '• IL 'l =· 'F8. 5) 
5G fOPNATV/,z~x. 'A LA ~'ll.!C>Ñ (fa TAio.E FLASH, ',;;.~4x. 'Fl.UJ(J fOTRL 

•DE VAPOR ='• F10. 3, ¡¡, 23X· 'fLUJO Túlft. OC LIQUJOO =', F10. 3> 
51FüRM~T•/,22X. "ERROP, El TJPO !•E DilTú$ ltl ES CUBICO· i 
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e 
C ••• llHC!ALIZANDO VALORES Y 5U'flW TOOOS LOS FLUJOS DE ENTRroA ••• 
e 

e 

[/() 10 1=20.100 
10 EU<D=O. 0 

50<1. J>=O. 0 
DO 1 J=6• JJ 
50(1, Ji=0. 0 
DO 11 1 =1, HIN 

11 50(1, J)=S0(1, Jl+Sl(l, J) 
1 50(1, 3)=50(1, 3)+50(1, J) 

C •• • [IETERl'llUANOO LA TEl'PERAlUlfl DE EllTRroA *** 
e 

e 

IF<HIU. HE. 1lGOTO 60 
WRITE(6. 9lSl<1, 4l 
Ell<70l=Sl<1.4) 
GOTO 17 

60 HCOIP=JJ-5 
lX=lllT<EIH•D) 
ll•Ilff•.EN<5)) 
mmx=IHT<EH<17) > 
lF( 1 l. NE. 1>GOTO 900 
IA=IX-1 
IXX=IX+J 
DO 2 HS=l, NIN 
DO 2 J =1.llCOMP 

2 Eil(60!=Ell<60>+<PP<IX. J)+PP< IX+L Jl-Sl\NS, 4lf PP< IX+2. Jl•SI<HS, 4) 
ttSI <US, 4i+PP< !X+3, J)•Sl<HS, 4)*51(NS, 4hSI<NS, 4))*51 (NS, Jt5) 
00 3 !i(=lX, !XX 
DO 3 J=L l~"OllP 

3 EN<60+IK-IA)=50(1. J+5>tPP<IK. J)+EJl(611+1K-IR> 
DO 4 1=1, HIU 

4 EN<70l=EIH70>+<SI (!, 4l/HIN> 
DO 5 ITER=1. ITNli>: 
DEL TA=-<< -EN< 60> +El< i ,;1 > + <EN<62) *EN<78)) +<EH<6J)*EN(70)oEJl\ 70 > )+ 

•<EH<64>•EH(70l•Ell(70>•EU(70l) ll(EN(62)+(2. e.EN<63loE/1(70l )+(J. O+ 
•EN<64l.,EN<70l •El1<70> l) > 
EN<70l=8l< 70 )+DELTA 
IF(Fe5<DELTRIEN<70)i. GT. EN<19l)GOTO 5 
IF<KPRINT. EQ. O)GOTO 17 
WRITE(6, 6lEN(70) 
WRITE<6, B> !TER 
GOTO 17 

5 COlfflNUE 
WRITE<6. mTER 
STOP 

C ••• CALWLAllVO EL f1.llHO DE BURBUJA ... 
e 

17 EN<71l=E11<70l 
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DO 12 J=i, NCOMP 
12 EH(J+75l=S0<1, Jt5)/50(L :l) 

DO 13 ITER= l, ITMAX 
DO 61 J=1.llCDMP 
EH(65)=E/1(65)+<PP(2, JHPP<J, J>•EH<7l l+PP(4, J i•E11<71>< 

+EN<71>+f'P(5, J />EN(7 l»EH<71>•EH< 71) >•EN<J+75i 
61 EIH66l=EH(66i+(PPO, J>+PP<4, J)•Etl<71H2. 0+PP<5• J)+EN<71>• 

•EIH71)•3 Ol•EUI J+75i 
DELT=-<EH<65>-1. Oi/EIH66) 
EH(71 l=E11<71)+0ELT 
IF<ASS<DELTIEllC7lli. GT. Etl<19»GOTO 55 
IF<KPRlllT. EQ 0iGOTO 18 
WRITE<o, 14>EH<71> 
WRITE\6, 8> ITER 
GOTO 1& 

55 Ell\65i=0 0 
Ell(6';)=0. 0 

13 COHTllU 
WRITE<6, 16HTER 
STOP 

e • .,. rnLCULfdlDJ EL PUllTO DE ROCIO -
e 

e 

16 El1(?2"1=Ell\ 7•J) 
DO 19 ITER=1, !TI~; 
00 20 J=i, NCOllP 
Etl(67i=EU<67i+Ell( J+751/(pp¡2, J)+PPO, Jl+Ell<72>tl'P(4, J)+ 

+EN•.72)•Elli721tPP(5, J >•Ell(72hEll< 7 2l+Etl <72>"1 
EN<68i=EIH6&HEll(Jt75>•<-1. 0/((PP<2, J;+pp,3, J)•EN(72HPP(4, J)• 

•EN<72>•EIH72l+PP<5, JhEli<72l<Etl(72HEll<72> )o2)l*(PPO, Ji.+ 
•PP<4, JitEll\72)•2. OtPP<5, J)•Ell<72>•Ell<72H3. Ol 

20 CQIT!NUE 
DEL=-<EIH67l-l. OliEIH6&> 
EN<72>=Et1<72l+OEL 
IF(fi8SiGELIEIH72)). GT. EtH19))GOTO 56 
lF<KPRltff. EQ 0iGOTO 25 
WRITE<6, 221EIH72) 
MRITE<G, 6HTER 
úOTO 25 

56 Ell167>=0. O 
EN<6&i=0. 0 

19 COflTIUUE 
MRITE<6,241!TER 
STOP 

C ••• CALCULAUDO LA TEtlPERATURA DE EQUILIBRIO V LA RELfiC!OU L/F ••• 
e 

25 EN(73)=<Et4<721+Etl<71il/2. 0 
Etl(52)=1. 0 
DO 27 liER=L ITMAX 
EllC20>=-1. 0 
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DO 26 ,l = 1• llCOl1P 
Ell<<S+J >=F'P<2, JHPPG, JltEIH7.l>+Pf'(4, J>oEH<73>*Ett(73HPl'<S, J>• 

•Ell<71,.Ell(73)·•E11(7:' 
EN<51M .. OIEH<25+J) 
E11(20)=Etl<20ltEll<J+75il<1. 0+Ell•52>t<Ell<51l-1. 0>> 
EN(691=PP<7, J>+Ff<S, ,li>ffl(70HPP<9, J>oEll<70l•Ell<70l+f'P(10, J) 

.,Ell<70l<Ell<71ll•EH<70) 
Ell<74l=PP<l2, J ¡+f"P113, J/•EIH73HPP<14, Jl•Ell<7l»Ell<73l+PP<15, J) 

**EH<73l•E11<73» Ell< ?:; l 
E11<75l=PP<7, J J+PP<S, J.\•Ell<7:il•PP<9, Jl•EtlC73J*EN<73>+PP<10. J>• 

•EN<73 >•EN< 73l•Ell< ni 
Etl<21l=Ellia)+ffl<J+ 75i+EIH74)111. 0<Ell(52>o<EHC51l-1. 0))­

•EN<J+75i •Ell<74 )/U. OIEN<52i +EH<Sil-1. 0)+EJl<5U•EN<J+75l4E11<75)/ 
«1. OiEti<52)-1. O+EU<51il·EIHJ+75HEllC69) 
Ell<53>=-<PP<3, Jl+2. 0•PP(4, Jl+EU<7l>+3. 0•PPCS, Jl•El1<73>•EH<73))/ 

•<EtH50>tEfl(50» 
EIW54l=PP(l3, Ji+2. O•f'P(14. J>•Ell(73)+3 O•PP<15.. J)•EIH73l•Ell(7J) 
EU<55l=PP<S, J)+2. O•ff<.9, J J<EtHn)+3. 0•PP<10, JltEH(73)tfN<73> 
EIH22)=EIH22)-Ell(S2>•rnO+í5)•El/<531/<íL 0+Ell(52l•(EJl(51 l-1. 0)) 

..... 2) 
E11<23>=E11<23l t «1 0+Ell<52>t(Ell(51 l-1. 0))oEll<J•75>*El1<54 >­

*EH0+?5)•Etl<74hEU<52><EN(5}l )/((1. 0+EU<52l•<EUC51l-1. 0JH2l )· 
•< (<l. 0/Ell<52HE!i<51 )-1. 0>•8l<J+75)•EH<54J-t:N<J+75l>Ell\ 74) • 
•EH<53) )/((1 O/EIH52J+EH<51l·1. 0l .. 2))+C<1. 8/EIH52)-1 O+ 
•Ell<51 l ) •EN< J + 75, •< EN<51) •Ell<55J «€11<55> +EN<75 l •Efl<53 l )·Ell<51 l • 
•EWJ+7S>tEll<4Zl•EIHS~J)/((1. 01Eti(52l-1. 0+01í51l**2» 
EIH24l=Ell<2~1-EU0+75l•<ENC51l-1. &)/((1. 0•Ell<52l•<Elt<51>-1. ú)) 

tt:•2) 

EH<25>=81C25l·EU(J+ 75i•EN<74>•<EN<51l-1. 0)/( < 1. 0+EH<52 l•(ENC51)· 
•1 OllH2l+Ell(J+75hEll<74)>(-1. (t/(Ell(52J.,2))/((1. 01EN<52>+ 
•Ell<SD-! 0)H2)-Ellí 51 itEll<J+75)tEll(7S)•( -1. Ol<ENC52>••2l )/ 
•«1. 0/EH<52l-1. 0+EH<5lll .. 2l 

26 Cül1Tlll\.E 
E11<56)=Et1<22l•Et1<2Sl·Ell<24l•EN<23l 
E!1<57l=<Et1C21J •Ell< 24 >-Ell< 20l•EIH25 l l/EIH56) 
Efl(58)=<EllC~01•Ell<23>·Ell<211•8l<2211/EU<56l 
EIH73J =EUíT.! l +Elh 57 1 

Ell< 52) =Ell<52 l +Ell< 5¡:' 
lF<B8SíEH<57llEtlt73J • úT. EH(i9J)(j(JTQ 57 
IF<f!BS<E11(58J/EIH52l1. úT. E11(16))(j(Jf0 57 
!F<l'.F'RIUT EQ Olú010 :;e 
WR!TE(6, 20lE11<7J> 
WRITE(6, 291Etii5;:l 
WRITE<6, S>ITER 
úOTO 30 

57 [>() 5S Y.•21. 2~· 
5a Elt<K>=O. O 
27 COl<Tllll.JE 

WRITE(6, m !TER 
STCf' 
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e 
C ••• CHLCULAUDO LOS FLIJJOS TOTALES DE Vf\POR V LIQUIDO V FIJANDO 
C LOS DEHAS PARl111ETR05 DE LAS CORRIEllTES DE SALIDA "** 
e 

e 

10 S0\2, :li=S0<1.3l•EN<52¡ 
sou. J)=S0(1, 3)-50(2, l) 
lfl!TE(6, 50)50<1· l). 5Q(2, 3) 
50<1, D=EH<12l 
50<2. ll=Etl\131 
50(1, 2)=1. 0 
50(2, 2)=2. 0 
SO<L 4l=E11<7l> 
S0\2, 4l=E11(7:1¡ 
SQ(l, 5)=EN<18l 
50<2. Sl=El/(18) 

e ••• CALCUL~vO LAS COllPOSIC!O!IE5 DE SALIDA V LOS FLUJOS [!E CAOA 
C COMPOUEllTE *** 
e 

hiHTE<6, 34 
00 l:l J=6· JJ 
l=J-5 
X=Ell(Jt i ,n;·:<1. o-rn<52) l+EN(Jt20)tEl1<52)) 
\'=EN<26•J 1•:; 
WRITE<6, 35¡ !, \'. ¡,X 
SQ(l, Jl=51JiL :ll•V 
50<2, Jl=50(2, ll•X 

n COIH!llUE 
GOTO 1000 

900 ~R!TE<6. 51) 
1000 llETURN 

EUD 
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CAPITULO VI 

H A N U A L D E O P E R A C I O N D E L 

P R O G R A M A 'GEMCS' 

El programa de simulaci6n de procesos químicos 

'GEHCS' se encuentra implementado en dos diskettes grab_!! 

dos por los dos lados. Dos de ellos, FORT! FORT2, 

contienen el sistema operativo para el lenguaje FORTRAN, 

el programa principal, las subrutinas compiladas los 

archivos de datos parn los distintos ejemplos. El ter. 

cero, TEXT, contiene los textos tnnlo del progruma maestro 

como de las subrutinas que fue necesario segmentar para 

ocupar menas memoria. Finalmente, el cuarto se encuentra 

escrito en ilA.SIC y contiene este manual ('OPBAS'). 

Tutorial 

Opciones: 

6.! Como correr el programa. 

6.2 Archivos de datos. 

6.3 Modificaci6n de textos.* 

6.4 Adición de nuevas subrutinas.* 

6.5 Todas las anteriores. 

*Nota: 

Para estos puntos es necesario saber FORTRAN. 

IMPORTANTE: 

Para cualquier cambio que desees hacer, copia los 

diskettes originales en un par de diskettes tuyos y efes 

túalo en ellos. Por favor conserva protegidos los di!! 

kettes originales ~ no efectúes modificaciones en ellos. 

Muchas gracias. 
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6, J Como Correr el Programa de Simulaci6n de Procesos 

'GEMCS'. 

Tomar Jos diskettes e introducirlos en los impuls.Q_ 

res de disco (dril'es) al lado de la microcomputodora 

de manera que el denominado FORT2 quede en el #4 y el 

FORTI, en el #5, 

Encender lo rniquina y Jo pantalla. 

Al conectarse el sistema, la máquina lec los discos 

en Ja pantalla aparecerán los comandos del sistema 

operativo de FORTRAN. 

*Así, para iniciar cada corrida se utilizará la 

siguiente instrucci6n: 

[X] #S:Gf.MCS 

es decir, oprimir la tecla [ X J, lo máquina preguntará: 

EXECUTE WHAT FILE? 

responder: 

#S:GEMCS 

enseguida aparecerá un letrero de introducci6n. 

Después de esta bienvenida, oprimir la tecla 

[ RETURN ] : continuaci6n aparecerá en la pantalla lo 

siguiente pregunto: 

DESEA CORRER EL PROGRAMA ... ? (S/N) 

si la respuesto es negativo, se regresará al sistema 

operativo del lenguaje FORTRAN; en nuestro coso, presionar 

la tecla [ S J y después [ RETURN J. 

El programa empezará a correr inquiriendo: 

RESULTADOS EN LA IMPRESORA ••• ? (S/N) 
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Con [ N J y [ RETURN ] la corrida se podrá seguir 

en pantalla; usar [ CTRL A ] para tener acceso al lado 

derecho de ésta. 

Con [ S ] RETURN ] se obtiene la corrida impresa. 

Los datos que se utilizarán en esta corrida ejemplo 

corresponden a la Ilustración en la que intervienen 

los módulos del reactor ( REACTI) )' los tres separadores 

(SEPAOl, SEPA02 y SEPA03). 

Para poder familiarizarse con la forma de ejecución 

del pro~rama 'GEMCS', se pidió la impresión incrementada, 

es decir, la que incluye tanto resultados parciales como 

finales. 

Al terminar de correr el programa (END OF EXECUTION), 

la máquina imprimirá en la pantalla: 

STOP 

PROGRAM TERMINATED. 

apareciendo los comandos del sistema operativo en su 

parte superior. 

Si se quiere efectuar una corrida con datos difere~ 

tes, hacer referencia a la opción A de la Sección 2. 
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6.2~. 

El archivo de datos que se use en las corridas 

del programa deberá ser un texto, que se encuentre en 

FORT! (drive #5), bajo el nombre de 'DATOS'. 

_En este caso, 'DATOS' corresponde a los datos repr2 

sentativos del problema planteado en la Ilustración I. 

En todo archivo 'DATOS' a utilizar deberán encontraL 
se almacenados los parámetros necesarios para la operaci6n 

de las subrutinas del programa principal y las subrutinas 

adicionales de acuerdo a un formato especifico: 

valores enteros: 

valores reales: 

* = 13 

** = F!0.3, alimentados de 5 en 5 

*** = Fl 7 .11, alimentados de 4 en 4 

Para el programa maestro: 

PROGRAM MASTER 

18A4 ITITLE 

* KPRINT 
* NCA LC, NOCOMP 

* LLST(I),I=l,NCALC 

* MSN 

* NSR 
** SN(I,J),I=l,NSR;J=l,JJ 

* NOE 
** EN(N),N=l,EN(3) 

* NP 
*** PP(N,I),N=l,NP;I=l,NOCOMP 

Para las subrutinas de equipo: 

(vlilores fuera del formato standard) 



** EN( 2) 

** EN( 3) 

** EN(l6) 

** EN (17) 

** EN (18) 

** EN( 2) 
** EN( 3) 

** EN( 4) 

** EN( 5) 

** EN( 6) 

** EN(l6) 

** EN(l7) 

** EN(lB) 

** EN( 19) 

** EN(20) 

** EN( 2) 

** EN( 3) 

** EN( 4) 

** EN( 4) 

a EN(l7+NOUT) 

a EN(lS) 
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JUNCOl 

1.0 

= 21.0 
a temperatura 

= presi6n de 

= proporci6n 

de entrada 

de salida, 

úsese 

CONTLl 

2.0 
= 20.0 

o.o 

o.o 

de salida 

salida 

del flujo total 

en cada corriente 

si no se requiere 

• control de impresi6n 

o.o 
• número de m6dulos controlados 

por CONTLl 

• número •áximo de iteraciones 
a número de la corriente poro 

la pruebo de convergencia 

• tolerancia fraccional para 

dicha prueba 

• número de 

de la iteraci6n 

JUNC02 

3,0 

• 21.0 

identificaci6n 

7 .O para el cálculo de 

entalpias de corrientes 

en fase liquida 

• 12.0 para el cálculo de 

entalpias de cocrientes 
en fase vapor 



** EN( 5) 

** EN(l6) a EN(l9) 

** EN(20) 

** EN(21) 

** EN( 2 l 
** EN( 3) 

** EN (16) 

** EN(l7) 

** EN( 18) 

** EN(l9) 
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JUNC02 

(continuaci6n) 

!'.O tipo de datos del 

polinomio (funci6n cúbica) 

proporci6n del flujo total 

de entrada en cada corriente 

de salida, si no se requiere 

úsese O.O 

tolerancia fracciona! paro 

la prueba de convergencia 

= número 'máximo de iteraciones 

SEPAOl 

5.0 
= 19.0+NOCOHP 

temperatura de sall da de 

la corriente EN(l2) 

= temperatura de solida de 

la corriente EN(l3) 

** EN(20) a EN(l 9+NOCOMP) 

= presión de salida en EN(l2) 

= presión de salida en EN(l3) 

= fracción de la alimentación, 

** EN( 2) 

** EN( 3) 

** EN( 4) 

** EN( 5) 

** EN (12) 

para cada componente, en 

la corriente especificada 

en EN(l2) 

FLASH! 

= 12 .o 
= 19.0 

7.0 alimentación 

exclusivamente 

liquida 

1.0 tipo de datos de los 

polinomios (funciones cúbicas) 

= número de la corri~nte en 

fase vapor 



** EN(!3) 

** EN(l6) 

** EN(l7) 

** EN( 18) 

** EN( 19) 

** EN( 2) 

** EN( 3) 

** EN( 16) 

** EN(l7) 
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FLASH! 
(continuación) 

= número de lo corriente en 

fase liquida 

= tolerancia para la r"laci6n f 
= número máximo de iteraciones 

presión de vaporizacibn 

= tolerancia para la temper~ 

tura de equilibrio 

SEPA02 

= 21.0 

17.0+NOCOMP 
= porcentaje de recupcrnci6n 

del componente especificado 

en 

en la corriente indicada 

por EN(l2) 

** EN(IB) a EN(l7+NOCOMP) = composición de todos los 

** EN( 2) 

** EN( 3) 
** EN(l6) 

** EN(l 7) 

** EN(IB) a EN(l7+NOCOMP) 

componentes en In corriente 

señalada en EN(l2) 

SEPA03 

22 .o 
= 17.0+NOCOMP 

composicibn del componente 

especificado en 

en ln corriente 

en E1'(13) 

composición de 

señalada 

todos los 

componentes en la corriente 

indicada por EN(l2) 



** EN( 2) 

** EN( 3) 

** EN( 16) 

•• EN (17) 

** EN(l8) a EN(l7+NOCOMP) 

Comentarios: 
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REACTI 

23.D 
17.0+NOCOMP 

conversibn del componente 

especificado en 

(reactivo limitante) 

~ factores estequiométricos 

de la reacción en base al 

reactivo limitnnte [EN(l7)J 

1. Si se quiere seguir el desarrollo de le corrido 

de cerca, será necesario que a KPRINT se le asigne el 

valor de l; si fuera O, s6lo aparecerán resultados finale~ 

2. No debe olvidarse que NCALC debe alimentarse como 

número negativo para problemas directos y como positivo 

paro problemas con recirculaci6n. 

Es muy importante que al elaborar un nuevo conjunto 

de datos se tenga especial cuidado en que las unidades 

sean consistentes entre sí y compatibles con las subrut.!. 

nas módulo o unidades computacionales, 

En ocasiones el espacio destinado a la memoria 

no es suficiente para permitir que la corrida se complot~ 

cuando ésto suceda, vuelve a cargar el sistema y al apar~ 

cer los comandos oprime ( S ], la máquina preguntará: 

SWAPPING IS OFF 

TOGGLE SWAPPING? 

responder: 

y 

con esto se cambiará la partici6n y se podrá ·disponer 

de más memoria para las corridas extensas. 
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En esta sección existen dos opciones: 

A. Cambio del archivo de datos por: 

DATOS2 (JUNCO! CONTLI) o 

DATOS3 (JUNC02 FLASH!), 

B. Generación de un nuevo archivo de datos: 

DATOSU.TEXT 

6.2.1 Ca~bio del Archivo de Datos. 

Los comandos 

de la pantalla una 

del lenguaje FORTRAN 

que aparecen 

vez cargado 

son: 

en 

el 

la parte superior 

sistema operativo 

COMMAND: ;:(DIT), R(UN), F(ILE), C(OMP), L(INK), 

X(ECUTE), A(SSEM), D(EBUG)? 

*De entre ellos, presionar [ F ] ( FILER), sección 

que contiene el listado de los archivos, textos y progr~ 

mas compilados así como del sistema operativo que 

tiene sus propios comandos: 

FILER: G, S, N, L, R, C, T, D, Q 

Por lo tanto, 

presionar 

[L] o [E] 

(Objetivo: 

con [ L ] 

con [ E ] , 

respuesta computadora respuesta usuario 

DIRECTORY LISTING OF? #ORIVE: 

Listado del contenido del diskette 

checar el estado del disco y su contenido; 

se obtiene un listado sencillo mientras que 

uno más extenso que incluye el número de 

bloques de cada programa indicando también el número 

de éstos que permanecen libres como [ UNUSED ] , ) 

[C] CllANGE? 

CHANGE TO WHAT? 

FORTl:DATOS ~> DATOS! 

#5:DATOS 

#5:DATOSI 

(Objetivo: cambiar 'DATOS' a 'DATOS!', archivo de datos 
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correspondiente a la Ilustraci6n 1), 

[C] 

(Objetivo: 

correr el 

[L] o [E] 

CHANGE? 

CHANGE TO WHAT? 

FORTl:DATOSX -> DATOS 

IDRIVE:DATOSX 
X • 2, 3, U.TEXT 

IS:DATOS 

(si el archivo estaba en el drive 15) o 
FORT2:DATOSX -> DATOS 
(si el archivo estaba en el drive 14) 

cambiar el archivo elegido a 'DATOS' para 
programa con él.) 

DIRECTORY LISTING OF? IDRIVE: 
Listado del contenido del diskette 

(Objetivo: verificar cambios.) 

Otras instrucciones que te pueden ser útiles 
son: 

[K] CRUNCH? IDRIVE: 
FROM END OF DISK, BLOCK 2807 Y 
NOMBRE DEL DISCO: CRUNCHED 

(Objetivo: eliminar espacios entre programas y archivos 
dentro del disco.) 

[R] REMOVE? 
NOMBRE DISCO: ARCHIVO 
UPDATE DIRECTORY? 

IDRIVE:ARCllIVO 

-> REMOVED 
y 

(lo elimino) 

N 
(anulo lo instrucci6n) 

(Objetivo: borrar un archivo del diskette para generar 
espacio para un nuevo archivo,) 

[T] TRANSFER? IDRIVE:ARCHIVO 
TO WHERE? IDRIVE:ARCHIVO 

NOMBRE DISCO: ARCHIVO -> 
NOHBRE DISCO: ~RCHTVO 

(Objetivo: cambiar de un diskette a otro (drives 14 
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Y 15), imprimirlo {16) o listarlo en pantalla (11).) 

Finalmente, 

[Q] Comandos del sistema operativo 
(Objetivo: Salir de FILER regresar a los comandos 

principales que aparecerán en la parte superior de 
la pantalla.) 

Las instrucciones mencionadas no sólo se aplican 

a los archivos sino también a textos y versiones comp.! 

ladas. 

Para correr el programa con los nuevos dutos 

referirse a la Secci6n l. 

El 1irocedimiento puede efectuarse varias veces 

por lo que no hay que olvidar cuál es el archivo cont~ 

nido en 'DATOS' para poder reasignar le su nombre nl 
llevar a cabo los cambios. 

6.2.2 Generaci6n, por Parte del Usuario, de un Nuevo 

Archivo de Datos que Represent¡ un Problema 

que él Desea Resolver. 

Como se mencionó en la introducción de esta sei;. 

ción, los parámetros necesarios paro la operación de 

las subrutinas del programa principal y las subrutinas 

adicionales se encuentran olmaconodos en los archivos 

'DATOS' de acuerdo al formato especificado, 

Para mayor claridad se recomiendo leer los caplt~ 

los IV y V y estudiar los 3 corridos presentadns en 

el capítulo VII de la tesis 'Estudio, Complementación 

y Aplicación de un Programa de Simulaci6n de Procesos'. 
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Una vez preparado y codificado el nuevo conjunto 

de datos, se sugiere escoger el archivo existente más 

parecido a él para su modificaci6n. Para ello, dentro 
de los comandos del sistema operativo, entrar al editor: 

presionar respuesta computadora respuesta usuario 

[E] ]EDlT: 

NO WORKFILE IS PRESENT.FILE7 

([RET] FORNO FILE (ESC.RET] TO EXIT) 
IDRIVE:DATOSX. 
l • 1, 2 6 3 

Comandos del editor: 

EDIT: A(DJST), C(PY), D(LETE), F(IND), I(NSRT), 
J(UMP), R(PLACE), Q(UIT), X(CHNG), Z(AP) 

Manera de efectuar los cambios: 

poner el cursor en el lugar apropiado y 

presionar respuesta computadora 

1 X] EXCHANGE: 

[D] DELETE: 

( l ] INSERT: 

respuesta usuario 

Caabiar las letras, 

números o espacios 

por el caracter des~ 

ado que ha de t~ 

clcarse e continu~ 

ci6n. 

Borrar caracteres, 

espacios lineas 

completas presionan. 

do la barra espnci.!!. 

dora. 

Intercalar nuevos e!!_ 

rae te res o lineas 

(en este coso, oprl 

•ir taabién [11.ETURN]). 
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Comandos del editor 

QUIT: 

Salir de cada e.e_ 

mando. 

Salir del editor; 

de las opciones pla~ 
teadas escoger: 

W(RITE TO A FILE NAHE ANO RETURN) [W] 

NAHE OF OUTPUT FILE [CTRL A] IS:DATOSU.TEXT 

Es muy importante que se grabe como texto pues si lo 
hace como DATOSU.OATA, el programa no correrl. 

WRITING .•• 

YOUR FILE IS # BYTES LONG. 
ro YOU WANT TO E(XIT FROH) OR 

R ( ETURN TO) Tl!E EDITOR? [E) 

Una vez, que aparezcan los comandos del sistemn 

operativo, referirse al punto marcado con asterisco 

dentro de la Sección 2.1 (Sección 2, opción A) pnra 

checar que el archivo se haya registrado adecuadamente 

en el disco y, después, transformarlo en 'DATOS'. 

Para correr el programa con el nuevo archivo 

ver la Sección l. 
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6.3 Hodificaci6n de Textos. 

Entrar a FILER ([ F ]) y transferir ([ T )) el texto 

de inter6s a FORTl o FORT2 (donde tengas espacio), editaL 
lo ( [ E ) ) modificarlo. 

Regresar al sistema operativo para com?ilarlo 

( [ C ] ) y eslabonarlo ( [ L ] ) al programa principal que 

deberá quedar, bajo el titulo de 'GEMCS', en FORTl. 

6.4 Adici6n de Nuevas Subrutinas. 

Si se quiere agregar un nuevo módulo para la resol~ 

ción de una operaci6n unitaria no considerada en este 

trabajo se deberá elaborar su unidad computacional corre~ 

pondiente, codificar la subrutina y teclear el texto 

teniendo en cuenta que la nueva subrutina deberá ser 

compatible con el resto del programa, es decir, deberá 

considerar las corrientes a tratar como SI(I,J) desde 

I = 1 hasta = 4 corrientes de entrada y desde J • l 

hasta J = NOCOHP+S. Una vez resuelto el modelo matemati 

co, se deberán dar instrucciones de salida mediante 

SO(I,J) corrientes, con 

de entrada, de manera 

los mismos limites que 

que queden definidas 

para las 

todas las 

corrientes que abandonan el equipo para poderlas utilizar 

como datos iniciales en otra sección del proceso o bien, 

como resultado de la simulación. 

El texto tecleado deberá compilarse y anexarse al 

programa maestro mediante: 

SUSES UNOHBRE IN NOMBRE.CODE OVERLAY 

$USES UNOMBRE IN IS:NOHBRE.CODE OVERLAY 

(ORIVE 14) 

(DRIVE 15) 

asignándole alguna de las etiquetas libres en la subrutina 

'MODULE' . 
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Compilar ([ C ]), en el diskette correspondiente, 

eslabonar ( [ L ] ) todo el programa, en FORTl, bajo el 

nombre de 'GEHCS'. 

Universidad Le Salle 

Manual de Operaci6n del Programa 'GEHCS' 

Perteneciente a la Tesis: 

Estudio, Complementaci6n y Apliceci6n de 

un Programa de Simulaci6n de Procesos 

Leonor Doria Herreramoro G6mez Ingcnieria Quimica 1985 
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CAPITULO VII 

A P L e A e o D E L P R O G A M A D E 

s M U L A C O N D "E P R O C E S O S 

Q u M e o s 'GEHCS' 

Los ejemplos subsecuentes corresponden a estudios 

de aplicaci6n pequeños pero valiosos para la ilustraci6n 

de la flexibilidad del sistema GEHCS para estudiantes 

universitarios y nuevos usuarios del acercamiento modular. 

Asi, su objetivo es presentar en forma clara 

concisa el manejo del programe de modo que el usuario 

pueda emplearlo sin necesidad de conocer detalladamente 

su contenido sino bastándole con considerar correctamente 

las reglas para su aplicaci6n a problemas particulares. 

Conviene comentar que puesto que el cálculo de 

las recirculaciones de un proceso es la etapa que consume 

más tiempo de computaci6n y memoria dentro del estudio 

de simulaci6n y como la convergencia se logra mediante 

el método de substituciones sucesivas por su simplicidad 

efectividad, s6lo se incluye un sencillo ejemplo de 

la aplicación de la subrutina CONTLI. 

Por otro lado, es importante que una vez elaborado 

el diagrama de flujo del proceso a si•ular, se numeren 

las corrientes que intervienen en el mismo asi como los 

equipos que conectan para poder establecer adecuadamente 

1 a secuencia a seguir durante la ejecución del programa 

(generaci6n del diagrama de ílujo de información). No 

hay que olvidar que para que ésto sea posible el .archivo 

de datos deberá estar completo y de acuerdo a los formatos 

correspondientes. 
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Ilustraci6n 1.-

APLICACION DE LAS SUBRUTINAS REACTl, SEPAOI, SEPA02 Y 

SEPA03 DEL PROGRAMA DE SIHULACION DE PROCESOS QUIMICOS 

'GEHCS' 

Se desea simular, mediante balances de materia, 

un proceso en el que intervienen un reactor y tres separ~ 

dores que operan simultáneamente; en el proceso, cuyo 

diagrama de flujo de informaci6n se muestra en la Figura 

7.1, se manejan cuatro componentes denominados A, B, 

C y D. 

La corrience de alimentaci6n (liquida) al reactor, 

primer equipo del proceso en estudio, contiene 30 ksh;ol 

de B, 40 kgh~ol de C y 30 kgh~ol de D que reaccionarán de 

acuerdo a la siguiente ecuaci6n: 

B + 2C - 3A 
La conversi6n de B en esta reacci6n es del 50% y no se 

presentan cambios de fase. 

Del reactor el flujo se dirige al prime'r separador 

(equipo II) que está diseñado de manera que se espera que 

por el fondo se obtengan las siguientes fracciones, para 

cada componente, del flujo de entrada: 

A B e D componente 

fracci6n del flujo 
de entrada 0.90 o.so o.so o.os 

Esta corriente del fondo se 

separador (equipo III) en donde se 

del componente e por el domo, 

introduce a un segundo 

desea recuperar el 95% 

corriente de productos 

finales cuya composici6n deberá ser: 



componente 

composici6n 
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A 

0.01 

B 

0.02 

e 
0.90 

D 

0.07 

La corriente del fondo se alimenta al tercer tanque 

de separaci6n (equipo IV) que permite obtener un 90% del 

componente B por el domo mientras que por la corriente 

de los fondos las composiciones esperadas son: 

componente 

composici6n 

A 

0.950 

B 

0.042 

e 
0.008 

D 

o.ooo 

Con toda esta informaci6n, se desea evaluar los 

flujos totales por componente las caractcrlsticas 

de todas las corrientes que intervienen en el proceso. 
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Figura 7. 1 

DIAGRAMA DE FLUJO DE INFORHACION DE LA lLUSTRACION I 
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Base de Datos Correspondiente a la Ilustraci6n I 

RF'LICH:iCttt DEL PROGF:hl1f1 "GEnCS· lf:./illDO REft(TL SEPAOL SEPA02, SEPOO~ 

1 
-4 
1 2 3 4 
8 
1 

1. 000 2. 000 100. 00~ 0. 000 0. 000 
0.000 30. 000 40 000 30. 000 

1000 23. (100 21. OC1(J 0. 000 0. 000 
1. 000 

1. ººº 0. 00•) 0.000 0. 000 
1000 2. 000 0. 000 e. 000 o. 000 
o. 500 2. 000 3. 000 -1. 000 -2. 000 
O. 000 
2. 000 5. 000 n. 00(1 o. 000 0. 000 
1000 2. 000 O. (1(1(1 0.000 0. 000 
2. 000 4. 000 3. 000 o. 000 0. 900 
0. 000 0 000 0 000 0.000 0. 900 
o. 000 o. eoe O. 050 
3.NiO 21 000 21 (1\jl) 0. 000 o. 000 
1. 000 4. (11?.(j 0. 000 e. 000 0. 000 
2. 01)0 5. úOO 6. 000 0. 000 0. 000 
ü 953 3. 006 o (•lü 0. 020 0. 900 
0. 070 
0. 000 22. 000 21 00(• 0. 000 0.000 
1. 000 6. Ofj(J 0. 000 0. 000 O. 000 
2. 000 S. 000 7. 000 0. 000 0. 000 
0. 900 2. 0(•0 o. 950 0 042 0. 008 
0. 000 
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Ejecuci6n de la Ilustración I 

APL!CAC!OU !•EL PROGRflMA "GEMCS" USAllDO REACTl. SEPAOl, SEPA02. SEP1103 
... t. :t • t ..... t· • .. • ... -t * .. • t •. t. ,.. .... ~· t t it. t t • +· ... * t .. * :t :f ·t 

•it·h•**itt·t t.t::t-*+tott•++.i:+*tt·tt+il<'f·Ut·'i'>t't>t-t.tit-1 +:H ++:OH t'+..t t t>t:1·t-:t t******·t+i"Hti' f".f :t. 

[>ATA 

1. 000 
. 000 

1. 000 
1 (1(j(I 

1000 
. 500 

000 

2. 000 
1. 000 
2. 0il0 
. 000 
'800 

:; 000 
1. 000 
2. 000 
. 950 
. 070 

4. 00ü 
1. 000 
2. 000 
. 900 
000 

IM18ER OF COMPOHEllE = 4 
llUME:ER OF UIHTS 111 THE Plf\llT = 

Cf\LCULATlüll ORDER 
3 

llHT!RL YALUES Füf: 1 SH'ERl15 
2. 000 100. (100 . 0(1(l 

30. 000 41i. 000 :>e. 000 
llHTlAL YALLIES Füll EOUIPllEHT LqHT 1 
2~. 000 21 000 . 000 
1 (1(11) 000 . 000 
2. ººº . ü00 . ü00 
2. 000 3. 000 -1. Oü0 

llHTlAL YALUES FOR EQUJPMEHT UHIT 2 
5 000 n üfüJ . 000 
·2. 000 . 000 . 000 
4. 000 i 0130 000 
' 000 . 000 . 000 
'800 . 050 

JIUT!AL YALUES FOR EQUIPl'IEllT UllJ T 3 
21. 000 21. ººº ' 000 

4. 000 ' 000 ' 000 
5. 000 6. 000 . 000 
1 000 . 010 ' 020 

lllJTIAL VALUES FOR EúU[PtlEllT UHIT 4 
22. 000 21. 000 ' 000 
6. 000 . ººº . 000 
e. ooo 7. 000 . ooo 
2. 00(1 . 950 ' 042 

HO PHYS!CAL PROPERT!ES USED 

'il00 

. 000 
. 000 
0ü0 

-2. 000 

'000 
000 

. 000 
900 

.000 

. 000 

. 000 
. 900 

.000 
000 

'000 
. 008 

•••••******·H;t t:'tt-i:-t.•••••it'1t.*. t+.0:4.f t.-t:Ot:tit::o-t.••*•:t..t •••t• Ut·U+.•t.t:••••t•o••••:t:+.+ 
••••••• ~- .. "' * * :t t. + ••••• * ... +: * ... * t ..... * • * ... -t: ... 

1. 000 
1. 000 
1 00(1 
. 500 
. 000 

1 OQ1i 
000 

WJ!PMEllT PfiRAMETER·; FOR UlllT 1 
23 000 21. 000 . º"º 

1. (100 000 000 
2. 000 000 000 
2. 000 :; 000 -l. 00(1 

Ulf'UT ST~EHllS FOF: f:üúlfi!Elff l.IHT 1 
2. (l(lú 

~O. 0üU 
10€1 ÜÚ~I 

4(1 üti1:1 
lj(\(1 

30 0(11) 

000 
'000 
. 000 

-2. 000 

000 
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F!Hf1L O\JTPUT STREt1llS FúR H>UIP11EllT UIHT 
2 1)(1(1 00(1 lúú (1(!\J . 00(1 00(1 

45 ('(jú 15 \j(\lj 11) 01)1) 30. 000 
W.llPMEllT PftF·f<J1ETERS FüR UHIT 2 

2.l\Oú 5 (100 ;:J Oü1) 000 . 00(• 
1 \)(l(t 2 1)1)(1 (1(10 . 000 ººª 2 0(10 4 (11)(1 3 úOO . 0(10 . 0(10 
. 000 . (101) (l(IÚ . 000 . 900 
. 801) 86(1 050 

UIPLIT STkEMll:. FüR EOU!PMElff Ull!T 2 
2. 000 . 000 1.üO. 000 . 000 . 000 

.\5. c,eu 15. (100 10 (l(t(t 30. 0(1(1 
F!Hf1L OIJTPUT STREf111S FOR EOUIP11EHT Ull!T 

4. 1)(11) . ¡j(uj €2. (100 . 000 . 000 
40. ~·üO 12. 0(1(1 8. 0(1(1 1. 500 
i (U)O . 0(10 :;e. úOO . 000 . 000 
4. 500 3 000 2. 000 2!l 500 

EQUIFllEIH ff:;:f11IETERS FOK Utl!T :; 
:l.000 a.ooü 21. 000 . 000 (1(1(1 

1 0(1(1 4. (1(10 MO . 000 .01."IO 
2. ú00 5. 0(11) ¿._ 000 . 000 .00ü 
. 950 3, 1Jlj~ 01'1 . 020 90t) 

. º'º lllPIJT STFEHMS FOP EQU!P11EHT UIHT 3 
4. :)0(1 . (l(n) t:2. (100 . 000 . 000 

40. 50ü 12. 00ú 8 000 1. 500 
FiHftL OLITPUT STf<Ef1115 FOR EOU!P1181T UIHT 

5. 000 .1))1) a. 444 . º~º . 000 
. 084 lt-3 7. 600 . 591 

t: \?<lj(! . (11)0 SJ. 55':· GOO . OüO 
41). 416 11. 831 . 4(10 909 

EOU!PMEllT PRRA11ETER5 FOR UH!T 4 
4. 000 22. (J(IÍI 21. 000 . 000 000 
1. úOO .; 0(1(1 000 . ¡100 000 
2 (1(1(t 8. (J(tl) 7 001) . 01)~t 000 

. ~l)lj 2.MC1 S'5ü . B42 . üC1S 

. 000 
INPUT STFEHMS FOR EQLl!Pl1EHT Ul41T 4 

.;. (•úO . 000 '53 55.; . 000 000 
40. 41~ 11. 9:;1 . 4(10 . 90~ 

F lNHL OUTF1.JT STPEAllS FOR EQU!P11f:llT Llli!T 
S. úOO 000 42. :;es . 000 . Ql)tj 

4(1 ¿69 1. 78u .339 . 000 
7, 0(11) (l(uj u lbS . ooe . 000 

1~;· 10. (J51 . 061 . 909 
Et1i OF f);Ei.JJTI OH 



- 187 -

Análisis de los Resultados.-

En el 

obtiene una 

reactor, pesar 

concentración del 

de Ja baja 

45% de A 

conversión, se 

en el efluente 

debido a la favorable relaci6n estequiom6trica. 

En el primer separador se tiende a eliminar gran 

parte del componente D de los fondos al concentrarse 

éste en Ja corriente del domo (75%). 

La finalidad del segundo separador es concentrar 

el componente C en el domo (90%) y enriquecer la corriente 

de los fondos coo el componente A (75%). 

Similarmc11te, el tercer separador concentra al 

componente B en. la corriente del domo (90%) de manera 

que por los fondos se obtiene el componente A con una 

pureza del 95%. 
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!lustración 11.-

APLICACION DE !.AS SUBRUTINAS JU~COI Y CO~TLl DEL 

PROGRAMA DE SIMULAC!ON DE PROCESOS QUIMfCOS 'GEHCS' 

Debido a la importancia de las recirculaciones 

dentro de los procesos químicos se describirá la acción 

del programa GEMCS sobre una "planta" sencilla que está 

compuesta por los tres m6dulos mezcladores que se muestran 

en la Figura 7,2 que corresponde al diagrnma de flujo 

de informaci6n de la planta e indica la numeración de 

los módulos y las corrientes. La allmentaci6n a la planta 

consiste de una corriente que con ti.ene dos compon~ntcs, 

cada uno con un f 1 ujo de 50 mohlres, 

En este ejemplo también se ilustra la preparnción 

de la base de datos para la ejecución de la simulación 

mostrando las hojas de codificación correspondientes, 

En ellas, al control de impresión (~PRfNT) se le asignó 

el \'alor de cero para evitar una impresión muy cxt~nsn. 

De todas formas, se recomienda que al principio de cunJ. 

quir corrida se le asigne el valor de uno para poder 

detectar si existen errores en qué punto¡ una vez que 

las subrutinas el programa se han probado a (ando, 

se le podrá fijar en cero. 

Para su simulación, la planta contendrá cuatro 

unidades por calcular (NCALC) y dos componentes (NOCOMP); 

el orden de cilculo (LLST) es unidad l, unidad 2, unidad C 
y, finalmente, unidad 4 que es la que controla la conve.;:_ 

gencia hace regresar la secuencia de ejecución a la 

unidad 1 hasta que ésta se logra. 

La planta tontiene 7 corrientes (f!SN) de las que 

se escogi6 la corriente 2 para checur la convergencia. 



- 189 -

A continuación aparece el número de corrientes que se 

describen inicialmente (en este caso solamente una, la 

corriente de alimentilción) seguido de las descripciones 

correspondientes. 

Después se leerá el número ele conjuntos de parám~ 

tras por alimentar, generalmente corresponde al número 

de módulos por lo que habrá uno para Cflda unidad del 

sistema incluyendo al 

parámetros se listan 

en que cada parámetro 

controlador. Los conjuntos de 

continuación. Aunque el orden 

se alimenta dentro del conjunto 

es importante, el orden en que los diferentes conjuntos 

se colocan ur1os con respecto a otros no tiene importancia; 

se recomienda al usuario ponerlos en orden ascendente 

de acuerdo a su número de unldad según el diagrama de 

flujo de información. 

Como en este caso no se requieren pro¡Jicdades fisJ. 

cas, químicas ni termodinámicas, el archivo de datos 

se cerrará con NP = O. 

Las lineas que permanecen en blanco deberán ser 

ignoradas pues las hojas de codificación fueron hechas 

para problemas con conjuntos de datos más grandes. 

Un listado de la base de datos generada asi como 

la corrida correspondiente siguen a las hojas de codif.!_ 

caci6n. 
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SIMULACION DE PLANTAS QUIHICAS 

Fecha Marzo 27, 1985. 

HOJA DE CODIFICACION A Preparada por L. D. H. G. 

lllTLE 

Revisado por 

Diagrama de Flujo de Informacibn 

Figura 7.2 

G. M. Z. 

APLJCACION DEL PMl:R4'1! """""~" ~m ~"'~ m•r111 Y NW"'' 
KPRINT 

o 
NCALC NOCOMP 

4 2 
LLST 

1 2 3 4 

MSN 
7 

~SR 
1 

~¡¡ 

1 MI) n non }00""" o IYYl o 000 

50.000 50.000 

l== 
··~-
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Fe e ha ------"M"'a r._.zcun~'u7___.lL.:J9ou.B)_,___ 

HOJA DE CODIFICACION B Preparada por _ _...._.,_._.,Hu.._,G,,. 

Revisada por G. H. Z,__ 

NOE 
4 

EN 
1 """ 

1 nnn 10 nnn 
Q ºº'' n nnn 

'Mn 't\t)f) f,t\t)() _ _____ú.í)Qfl n ílM 

L--. __ 2_, 000 2,QQO Z.QOCL ----1.J...QQQ_ ~_JLl}OJL 

~-
o.ooo 0.000 o "ºº fl.5QQ_ ------
? nnn ..._____ 1 nnn --19...JlQQ_ n nnn n nnn 

1 """ 
? nnn Q QQíl n nr.n n nnn 

2.000 4 000 3 nnn n 000 n MO 

0.000 º·ººº O.JOO 0.900 --

3.000 1.000 19.000 0.000 o.ooo ·-
J.000 3.000 º·ººº 0.000 0.000 

? ""º-- < nnn ____ú..nQQ _ __ 0 nnn Q,.QQQ_ 

0.000 º·ººº _____Q_,..íQQ__ n <nn 

4.000 2.000 2' ono 0 MO lJlQQ_ 

0.000 0.000 0.000 0.000 o 000 

0.000 o.ooo 0.000 0.000 o.ooo .. 

3 000 on Mn -----2.....0DO n '"' • nnn 

º·ººº 0.000 0.000 oººº o 000 

--
~--· ---------· NP 

n 

I~~ 
PP 

- ==r=----- --- ---·· - -
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Base de Datos Correspondiente a la Ilustraci6n 1I 

APLlü1C lúll [•EL PRGGRHl1A "GEMGS" Ettl'LEAHDO JUUC01 Y COH1L1 
0 
4 2 
1 2 ~ 4 
7 

1. 000 0. OOh 100. 000 0. 000 0. 000 
50. 000 50 0¡,o 

4 
1. 000 1 000 19. 000 0. 000 0. 00\J 
1 OüCl 1 000 4. 000 6. 000 o. 000 
2. 000 2. 0ú(1 7. 000 0. 000 O. 0013 
ll. 000 o.ººº o. 500 0. 500 
2. 000 1. 000 19. 000 0. 000 0. 000 
1. 000 2. 000 0. OO(I 0. 000 0. 000 
2. 000 4. 000 1. 000 0. 000 0. 000 
O. 000 O. 000 ú. 1\Jü 0. 900 
3. 000 1. 000 19. 000 0. 000 0. 000 
1. 000 3. ººº o. 000 0. 000. 0. 000 
2. 000 5. 000 6. úú(1 0. eOO 0. 000 
0. 000 0. 000 0. 500 0. 500 
4. (;00 2. 000 25. 000 0. 000 3. 000 
o. 000 0. 0013 0. 000 0. 000 0. 000 
0. 000 0. 00(1 O. ü00 0. 000 0. 000 
3. 000 20. 000 2 (1(10 o 001 1000 
0. 000 0. 000 0. 000 0. 000 O. 000 

0 
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Ejecución de la ]lustración JI 

f1PL1rnc1ci1 (·EL PROGRHMH "GEl:CS" El'HERl<('•J Jbt<(Ül \' WHLl 
• * • t ... + • t .. t t • t t "' ... t t .. 1 t t .. 1 1 .. 1 • ' •. t 1 t 1 • + f + t t 

t••-ttt Ht.+~.tt.t"1f..'tt1 t t t t H t t H1-tt 1 t-H• f tt Ht T 1 t tfltH t f t nt ~ f Hf t.'f-•HU t•i..++t . .+:4-•t 

COllTl<(tLER <l~HT IH) 4i LOúi l1ü 

Frn(TJO!lf<L (Hf111GE 111 i0Ti1L FLOll 111 S1W1M 2 15 05593 
J YHLLIE FPf.:Tlül1AL CHfllHiE 

.;7 5~li ü5:i99 

7 ~~ 7t.:.,; CtSJj;. 
COrHF'C1LLER ~utni r~o -4) LÜ(.¡:· ~¡(, 

FFt'KTIOl1HL CHf11/GE ill TOTAL FL(·~ 111 5¡;rnn 2 ¡~. . 00t14 
J >'1LUE FRtii:i lúllfil Lnf1t1GE 
3. 6$. 9:;5;- (1úl14 

34 4,;~3 00114 
:<4 4(.~8 

tHHtttHtt"t•1ttHt< CúllVEi'GEC1 HnntttttU+·H•ttt 

~0 (uj~ 

4 000 
: 448 
~- últ(l 

15. 515 

2. 000 
~4 .¡¡:;; 

7. 001) 
14 482 

2. Oú(1 
1. 000 
;: (1('0 

EúlllP11Elll PAFf<llETERS FOR UlllT 1 
l ÜÜÚ 19 Ú~(I . Ü(IO 

1 0üü 4. ~·) 6. 00(1 
2 00(1 7. 0[)[1 0(10 
. Uüü . Súl1 . 5ü0 

lllFLIT STREH:IS FOI< EOLl!Pl'.fl<T UNIT 1 
0(10 lúO (•00 OO•l 

'5ú (1(!(1 

. (l\)(1 .; &~t. OúO 
3. 448 

. (1(1(1 :;1 0:1 (1l1(1 

15 515 
í!llHL OUTPUT STFEfi115 FúF: EQUIPMEllT Ulll T 

(11)0 t'.;3. 9C: . ('.i)I) 
:; 4,?-2 

EOUIPl\EIH fRFi111ETERS FOR Ul<iT 2 
l. 000 19 üOü OO>l 
2. Oüú 
4. ü(I(• 

üüú 
3 Cült 

ü{1ü (~(~(1 1 (u) '?Uü 

2. (l(Oj 

;4, 492 

4. CC•O 
:; 448 
3 i)l;Q 

J1.1J:n 

ll<PUT STREfitlS FúF: E•luiFllElil l~lli 2 
. üOB .;;;: ~~~ úüü 

;4 4&2 
Fll<HL úUTPUT STREHl15 FOR EOOIPME/11 UlllT 

lj\)(1 ¿ 8% (l(lij 

448 
oe.:. rE.2 6~( (·.(1(1 

JI l)jj 

. úOü 
000 

. 000 

000 

000 

. 000 

000 

'000 
. 0(1(• 
. 00(1 

.000 

. 000 
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Ell\JlPl'EllT l'ARAl'IETERS FOR UIHT 3 
l. 000 1. 000 19. eee .IOO 000 
1. 000 l. eee . 000 .eoo . 900 
2. 000 5. 000 6. 000 . 000 . 800 
.000 .000 .500 .see 

INPUT STRWIS Fa< EllUIPMENT Utl!T l 
3.000 . eoo 62.1!67 . 000 . 000 

31. 033 31. 033 
Fllff.. OUTF\JT STREf<llS Fa< EQ\Jll'l'IENl UUIT 3 

5. 000 .eoe 31. 033 .eoo llOO 
15. 517 15. 517 
6. 000 .000 31. 933 .000 . 890 

15. 517 15 517 
EliJ e-= Ell!CUTION 
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Análisis de Resultados.-

Este ejemplo tiene como objetivo principal mostrar 

la forma de actuar del módulo de control CONTLI, Asi 

en la corrida anterior puede observarse que después de 

un cierto número de iteraciones (loops), fijado por el 
usuario y en este caso 3, se reporta el cambio fracciona! 

en el flujo total de la corriente de prueba, corriente 2, 

y se lista el cambio fracciona! en los flujos de todos 

los componentes de la corriente precedido por éstos. 

Aunque en esta ilustraci6n dicho cambio fraccional es 

el mismo para todos los elementos, en ocasiones suele 

variar. 

Al final de la séptima iteraci6n, la corriente 
de prueba he P.asado la restricci6n de la tolerancia 

(0,001) especificada para la subrutina CONTLI por lo 

que se imprime el mensaje "CONVERGED". 

El programa maestro hace que los cálculos se e(es_ 

tú en por última vez, iteraci6n en ln· que se imprimen 

las condiciones de las corrientes de salida de los m6dulos 
' del proceso que se está simulando. 
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Ilustración !11.-

APLICACION DE LAS SUBRUTINAS JUNC02 Y FLASHl DEL 

PROGRAMA DE S!MULACION DE PROCESOS QUIMICOS 'GEMCS' 

En un proceso establecido, cuyo diagrama de flujo 

de información se presenta en In Figura 7.3, dos corrientes 

liquidas designadas como l 2 se combinan en un mezclador 

(equipo I) sin que ocurran cambios de fase. 

El 90% del flujo resultante (corriente liquida 

3) es llevado junto con otro corriente externa (corriente 

liquida 5) a un tanque de destilación flash ndiobática 

(equipo II) que opera 

(17 atmósferas •bsolutas). 

una presión de 250 p.s,i,a. 

Los flujos molares, condiciones de alimentación 

datos para el cálculo de las propiedades termodinámicas 

de las corrientes 1, 2 y se encuentran especificados 

en las Tablas 7.1, 7.2, 7.3 y 7.4. 

Se desea simular el proceso de forma quq se conozcan 

todas las condiciones de las corrientes de salida asl 

como sus composiciones. 
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Tabla 7,1 

CONDICIONES DE ALIHENTACION 

Cnracteristica Corriente 

1 2 5 

Flujo A H lb mol 120 130 125 _h_r_ 

Flujo B [ = 1 lb mol 100 90 105 _h_r_ 

Flujo c [ = 1 lb mol so 45 170 _h_r_ 

Flujo Total [= 1 lb mol 270 265 400 _h_r_ 

Temperatura [ = 1 'F 187 200 80 

Prcsi6n [ =] lb abs 1000 1000 IODO w 

Tabla 7.2 

COEFICIENTES PARA EL CALCULO DE ENTALPIAS EN FASE LIQUIDA 

Componente a [ = ] _ª1.!!_ 
lb mol 

b [ J Btu 
= lb mol Of e [=] Btu 

d lb mol ºF' 

Etano A 6.12E3 9.35 l.SOE-2 o.o 

Propano B 3.62E3 40.50 -l ,32E-2 o.o 

Butano e 6,28E3 25.00 4.6SE-2 o.o 

(1) 
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Tabla 7.3 

COEFICIENTES PARA EL CALCULO DE ENTALPIAS EN FASE VAPOR 

Componente ] Btu Btu e [=] Btu 
d 8 [= lb mol b [=] lb mol ºF lb mol ºF' 

Etano A 8.310E3 13.200 0.602E-2 o.o 

Propano B ll.950E3 12.350 2.210E-2 o.o 

Butano c 16.550E3 9.010 3. 780E-2 o.o 

(1) 

Tabla 7.4 

COEFICIENTES DE LA CONSTANTE DE .EQUILIBRIO A 250 P.S.I.A. 

Componente ex ~ [=] ºF"' 1f [ =] ºF"' rff=J •r·• 

Etano A 1.665 -1.500E-4 7 .350E-5 -3.000E-8 

Propano ll 0.840 -4.660E-3 4.940E-5 -3.033F.-8 

Butano c -0.177 4 .950E-3 -4. lSOE-6 2.220E-8 

(2) 
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Base de Datos Correspondiente a la Ilustración f II 

APLICAG!ON vEL PROGRAMA "GEHCS" UT!LlZHl~'O JUllW2 Y FlfiSHl 
1 

-2 3 
1 2 
7 

1. 00(1 2. eoo 
120 000 100. 000 

2. 000 2. üOO 
no ooo 90. 000 

5. 000 2. 0(1() 

125 000 105. 000 
2 

1. 000 1000 
2. 000 L 000 
2. 000 l 000 
o 9ü0 0. 100 

su. ooc~ 
2. ce·.• 12. ººº 2. f)ú(j J. 000 
2.üW ~ 000 
O. C,01 50. 000 

15 
1. (l(l(10üüül)OOO 

-o. 0Wú0002000 
O. 01500000\iOO 

13 200úüi100C•:":< 
1 00000000000 

-o. 0000(1003033 
-o on20000000 

270. 000 187. 000 1000. 000 
50. 000 

265. 0~0 200. (1(1(1 1000. 000 
45. 000 

400. 000 so. 000 illOO. 000 
17•J. OOli 

21 000 7. 000 1. 000 
2 000 O. C1\JO 0. 000 
4. 0(•0 O. 000 O. 000 
0. 000 0. 000 O. 001 

19 1300 
7. ººº 1. 000 

5 000 e ooo 0. 000 
7. 000 o 000 0. 000 

250. 0~0 0. 010 

1. t;6!)00ü001)JO -o (l(\015ül)•3~0 0. 00007j50000 
1. OOOíiOOCIOOOO 6120. OOl<OOO&OOO 9. ~MOOOOOO 
0. 000ú000001i0 1 00000fJ('600 s;10. 000000i)()0(10 
O. OCl(.02000000 0. 0000000000 
0. 8400000000[1 -O. 0046060000 O. 00004940000 
1 00000000000 }620 00(1(•00•)000 .. 40 50001)(100000 
O 00000000000 1. 00000C'il000 11950 OOOOOOliOC•OO 
o 0221oowc100 o oooooouooo 12. 351))000~j00C1 

1 OOOC•6000•))0 
o 00000002no 
o. 04~5ú(J(•0ül)ü 
9. OiüOOOOOOOJ 

-O 17700000000 0 0049500600 -0 OC.CC1u415000 
1. OOOúllC1COOOO 6280 00(•00ihl000 25 00000(1000•30 
O. 000[1000(1(1(\0 1 0C•üli0000&0 1655& OüCC•0000BOO 
O ó372~•úC•ü0•)) O (!(1(1M&üüli0 
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Eiecuci6n de la Ilustraci6n III 

APLICACIOU DEL PRúGRAMA "GEMCS' UTILIZRNOO Jw:tl2 V FLASll1 
.f: • t. • + • * * * * * .+r * * * *' + * •• t: * * ••• * •••• * • t. ....... + 
**"'·*-*'*•**lt;;*4·t*-*·lf-***********'º·º•·*·*****•+-i••*** .. **** .. ****t*• ... t·*************h 

MTfi 
NU/1BER OF COMPOUEtlTS = J 

NUMBER OF urms IN THE PltllT = 2 
CALCULATI C~j OR!JER 
2 

INITIAL VALUES FOR 3 STREAltS 
1. 000 2. 000 270. 000 187. 000 

120. 000 100. 000 50. 000 
2. 000 2. 0íl0 265 000 200. 000 

130. 000 90. 000 45. 000 
5. 000 2. 000 400. 000 80. 000 

125. ººº 105 000 170. ooe 
WITIAL VílLUES FOR EQUIPHElff IJUll 1 

1. 000 3. 000 21 000 7. 000 
2. 000 1. 000 2 0·j0 . 000 
2. 000 3. 000 4. 000 . 000 
.900 .100 . 000 .000 

50. 000 
IN!Tlftl VALIJES FOR EQUJPl'EtH lJJIT 2 

2. 000 i2. 000 19. 000 7. 000 
2~ 3.000 50 .000 
28 '~ 7000 ~ 
. 001 50. 000 250. 000 . 010 

1000. 000 

1000. 000 

1000. 000 

i 000 
. 000 
. 000 
. 001 

1. 000 
. 000 
.000 

15 PHVSICftl PROPERTV PARftlETERS FOR EftC!i CU'f'OIENT 
.10000E+01 .16650E+01 -.15000E-03 . 7350&-ll<l -. 30000E-07 
.10000E+01 . 61200E•04 . 93500E+01 .15000E-01 . 00000E•00 
. 10000E+01 . 83100E+04 . 13200E+02 . 68200E-02 . OOOOOE+00 
.10000E+01 . 84000E+OO -. 46600E-02 . 49400E-04 -. 303!0E-07 
. 10000E+01 . 36200E+04 . 4050üE+02 -.13200E-01 . 00000E+OO 
.10000E+01 .11950E+05 .12350E+02 . 22100E-01 . OOOOOC•00 
. 10000E+01 -. 17700E+00 . 49500E-02 -. 41500E-M . 22200f.-07 
. 10000E+01 . 62800E+04 . 2500(1E+02 . 46500E-u1 . 00000(+00 
.10000E+01 .16550E+05 . 90100E+01 . 37000E-01 • 00000E•00 

***.+4<0+.++:t+••+•••••-*·+•+•*t+-O+.++it:t·OU**:i·*••*-***•·.t+•.u..tt•o..U•*-+·•f>t U++ .. H+ 
.ti • * • * •• * •••• t· *' ... i< * t. * • * ••••••• * •••••• t •• it: • 

1. 000 
2. 000 
2. 000 
. 900 

~.o. 000 

1. 000 
120. 000 

2. 0(1() 
130 ij00 

EOU 1 PMENT PflRff'IETERS FOR lJUT 1 
3. 000 21 úC'O 7. 000 
1. 000 2 000 . 8118 
3. 000 4. 000 • 8911 
.100 . ooo .eee 

M'Ul STREAl/5 FüR EllUIPllENT IMIT 1 
2. 000 270. 000 187. 8118 

100. 000 50. 000 
2. 000 265. ººº 200. 000 

90. 000 45 >il'Jll 

1. 000 
. 000 
. 000 
. 801 

1000 000 

1000 000 



3. 000 
225. Oüú 

4. 000 
2'5. 000 

2. 000 
2. 000 
2. 000 
. 001 
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ElilflLPlf6 l•IO LflS C1:i:<R!ElliES l•E EllTRA(li\ 
2709400. 00 
2715.?80. 00 

TEl1FEPATURfi (•E SfiL !Dfi = 19i :i:l10 
E!ITALPIAS DE LfiS CORRJEHTES DE Sf<LIDA 

488ii!O 00 
,,4;:4.;3 ü0 

FltlftL OUTPUT STREf\'15 FOP EülJ!Pl'IEllT LllllT 
2.1300 

171. OOü 
4Sl 500 

85. 500 
2. 000 53 51)3 

19. 000 9 500 
19} 331 

EOUIF11EllT PARRllETER5 FOR LllllT 2 
12. 000 19. 000 7 OOC1 

3. 000 5 (1(1~ • 000 
6 000 7. 000 . 000 

50. 000 250 000 010 
ltlPUT STREAl'IS FOR EQUIPl'IEllT UlllT 2 

3. 000 2. 000 481. 5M 193 331 
225. 000 171 000 85. 5(10 

5. oor. 2. ooo 4l•O. ooo 80. 000 
125. 000 105 01)(1 170 000 

1000. 000 

1000. 000 

1. 00(1 
. 000 
000 

1000. 000 

1000. 000 

TEMPERATURA GF íEIUVA AL ME:CLf<RSE LAS COi<RIEIHES l,E EIHRA[JA = 139. 7970 
UUl'\EFD VE llEROCIOllES llECESHRltiS PtiRtt SU COINERúE!lllA 

TEMPERATU>A DE BURó1.IJA = ~·5. ó2B9 
lll.J11ffu l•E lTERt1Clül1ES f,ECESARIAS PARi\ SU COllVERGEllCIA: 

TEtlPERATllRA DE ROCIO = 141 0170 
NUl'IERO DE ITERt1CIOllES llECESRRIAS PARA SU 1;ütNERúEllCIA: 1 

TEMPERATURA DE EOUILIBRIO EN EL THllOUE FLASH = 91. 9013 
RELAC 1011 L/F Ell EL TAllOUE FLASH = 60623 

NUMERO DE llERHCIOllf.S llECESARIAS PARA SU COllVERúW: rn: 29 
A LA SHL!l>i\ DEL TfflQUE FLfiSH, 

6. 000 
1&5. 446 

7. 000 
164. 554 

FLUJO TOTAL DE VAPOR = 294. 219 , 
FLUJO TOTftL DE LIOUIDO = 58~. 281 

COMPOS 1 e IOli [•E mu (•ii 
VAPOR LICUIW 
Y<li = 0030 X<ll = 2802(1 
v<2; = 26975 xm = . 33482 
Y<3i = 10021 xm = 384&5 

FltlfiL OUTPUT STRERl15 FOR mu 1 PMEIH UlllT 
1. 000 294. 219 91. 901 

79. 365 29. 484 
2. 000 587. 281 91. 901 

196 6;;5 226. 016 
flll> 1)F E:.:ECUT 1011 

250. 000 

250 000 
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Análisis de los Resultados.-

A diferencia del mezclador utilizado en el ejemplo 

anterior, JUNC02, a través del balance de energ!a, permite 

conocer la temperatura de salida resultante asi como 

las 'l:.ntalpias" de las corrientes de salido para complcme.!). 

tar la informaci6n relativa a las mismas imprimiendo 

también las "entalpias" de las corrientes de entrada, 

Por otro lado, la subrutina JUNC02 podria emplearse 

para simular la unión de las dos corrientes de alimcnt,!!_ 

ci6n al tanque flash, En este caso, por presentar la 

unidad computacional correspondiente n FLASH! la opci6n 
de evaluar dicha combinación, se optó por mantener sólo 

dos m6dulos en el proceso. 

Como puede observarse, dentro de los procedimientos 

matemáticos iterativos desarrollados por FLASH! el que 
más tiempo consume es el cálculo de la temperatura de 

equilibrio y la relaci6n liquido-vapor en el tanque flash. 

Las condiciones de operaci6n del sistema son la 

causa de que la generación de vápor sea del 33.38% sol~ 

mente pues la temperatura de equilibrio se encuentra 

más cerca de la temperatura de burbuja que de la de roela, 

Sin embargo, el tanque flash cumple con su objetivo 

ya que el etano (componente más ligero) se concentr6 

en el vapor (63%), pobre en butano (componente más pesado 

y del que s6lo contiene un 1%), mientras que, sin ser 

tan notable, la relaci6n en el liquido residual es 

inversa, 

Hasta aqui las constantes de equilibrio, J<j' se 

han usado asumiéndolas como función solamente de la temp~ 
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ratura, la presi6n y el componente único designado como j. 

En el caso general, kj también depende de los demás comp.Q 

nentes pero mientras se cuente con un método factible 

para obtener dichos valores no deberán presentarse djficul 

tades serias. Asi, sí los datos de equilibrio se encue.!!_ 

tran disponibles a partir de consideraciones termodin! 

micas m6s fundamentales o de correlaciones empíricas, 

se poddan hacer los ajustes apropiados para el correcto 

funcionamiento del programa. 

Algo parecido sucede con el cálculo de las ental. 

pias pues, en vez de evaluarlas como función de la tempcr.!!. 

tura, podrian determinarse utilizando el método trodici_Q 

nal a través de las capacidades calorificas (fase liquida) 

o de las capacidades caloríficas y los calores latentes 

(fase vapor) de los componentes involucrados, 
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CAPITULO V 11! 

e o N e L u s I o N E s 

La realidad de ln industria quimica mundial indica 

un claro desplazamiento de la simulación física (modelos 

a escala / plantas piloto) hacia Ja simulación matemática 

de los procesos con el fin de implementar más rápidamente 

las innovaciones y adaptaciones de los mismos a un menor 

costo, La importancia, cada dia mayor, que ha ido udqu.!, 

riendo la simulación de procesos en los paises desarroll§ 

dos nos hace visualizar la necesidad de no atrasarnos 

tecnológicamente en esle ramo dentro de la Ingenieria 

Química. 

No obStilllte, en el presente, existe una escasez 

de gen te con 

ayuda de 

experiencia en la simulación de procesos 

con programas 

a que los problemas de 

maestros. Esto se 

planta reales son 

debe en parte 

muy diííciles 

de analizar en parte a que los ejercicios matemáticos 

idealizados no dan la experiencia requerida. 

Por lo mismo, el problema le ha sido heredado 

a la educación que, en conjunción con la industrin, deber6 

encargarse de alentar facilitar el uso de problemas 

de plantas reales en sus programas de universidad y de 

maestrias. 

Así, como se planteó en los objetivos, esta tesis 

permitirá introducir al alumnado a la simulación de proc~ 

sos a través del programa 'GEMCS', .facilitando su empleo 

mediante un manual sencillo comprensible, de manera 

que pueda empezar a obtener una \'Bliosa experiencia para 

futuras aplicaciones. Además representa un medio para 
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facilitar la labor docente nl constituir una herramienta 

más en el estudio de balances de materia y energia asi 

como de las operaciones unitarias. 

El programa de simulaci6n de procesos químicos 

'GEl-!CS' da al usuario \'arias U. C. representati\'aS de 

equipos comunmcnte utilizados pero, por su estructuro, 

es un programa abierto modificaciones y mejoras lo 

que permite a los usuarios desarrollar sus propias suhr.!!. 

tinas de módulos de proceso. 

La posibilidad de elaborar e incorporar nuevas 

subrutinas para el caso en el que el proceso ~ontenga 

una operación para la que no existe el módulo correspo.!.'. 

diente en la librería del programa maestro hacen más 

atractivo aún a 'GEMCS' ya que se ampliarla su alcance 

haciéndolo accesible a un mayor número de problemas por 

rcsol,•er. 

Se ha hablado de tres aspectos básicos que deben 

considerarse en el diseño de un s1stema de simulación: 

procesamiento de datos, modelos de ingenier_ía y procedl 

mientos matemáticos. Para facilitar la labor del usuario, 

resulta muy importante contar con un adecuada sistema 

de preparación entrada de datos; de igual forma, se 

debe tener un sistema apropiado de salida de datos que 

haga sencilla la interpretación de los resultados y en 

su caso, el análisis de los problemas en una simulación. 

La preparación de modelos de ingeniería eficientes 

exactas para las unidades de proceso (módulos) las 

correlaciones de estimación de propiedades termodinámicas 

son trascendentales ya que es en estos programas donde 

realmer.te se ll~v<l a cabo ta simulaci6n. Por Último, 

debido a que la mayoría de las ecuaciones manejadas deben 

resolverse iteratJvamcntc. los procedimientos matcmA 
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tices son una herramienta básica paro los cálculos de 

simulación. 

Además hay que considerar que el comportamiento 

de los simuladores se ve fuertemente afectado por dos 

factores: los ciclos de recirculación (orden de cálculo) 

y las especificaciones de diseño. La secuencia de ejec~ 

ción y la partición que se efectúe de los ciclos ocasion!!. 

dos por recirculsciones afectan notablemente la eficiencia 

del sistema de simulación de tal modo que una decisión 

equivocada en este aspecto puede provocar la imposibilidad 

del sistema para llegar n los resultados. Por otro lado, 

dado que los módulos evalúan las propiedades de los 

corrientes de solida a partir de las de entrado, no se 

puede especificar dentro de una simulaci6n una corriente 

de salida; este problema se ho resuelto parcialmente 

mediante el procedimiento iterativo del controlador de 

corrientes. 

El propósito de una simulación es generar inform!!_ 

ción general y detallado de un proceso para luego usarla 

para optimizar dicho proceso tanto técnica como econ6mic!!. 

mente, por lo que gran variedad de nuevos procesos está 

siendo diseñada con los requerimientos de datos paro 

simulación y mejoras en el proceso en •ente, No obstante, 

a menudo se presenta ln 

que muchas plantas aún 

falta de datos exactos puesto 

carecen de la instrumentación 

necesaria, más allá y por encima de la que se requiere 

para el control de la planta su operaci6n, para la 

generación de datos que permitan lograr resultados signl 

ficativos durante la simulación, 

Le simulaci6n de procesos requiere de la estimeci6n 

de propiedades físicas puesto que nu•erosos cUculos 
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involucrados en una simulaci6n son iterativos, en muchos 

casos conviene recurrir a los paquetes de propiedades 

de mh baja termodinámicas. Estos programas son los 

jerarquia y, dependiendo de su eficiencia, los cálculos 

relacionados con la estimaci6n de propiedades termof isicas 

pueden representar más del 80% del tiempo de cómputo 

de una simulaci6n. Por lo tanto, se debe de procurar 

que dichos paquetes tengan una gran eficiencia computaci2 

nal dado que el tiempo de c6mputo es importante cuando 

se involucran costos. 

El empleo de los paquetes de propiedades está 

en funci6n del tipo de computadora que se utiliza; en 

el caso de las microcomputadoras, por contarse con espacio 

de memoria limitndo, no se recomienda pero para computad2 

res grandes resultan excelentes pues además de dar resu.!. 

tados lo más exacto consistente posible, el usuario 

cuenta con diversas opciones para evaluar dichas propi!l_ 

dades lo que le permite elegir el modelo que mujer se 

ajuste a las condiciones del proceso simulado dándole 

gran versatilidad al simulador. Esto es consdcuencio 

de la no universalidad de los métodos de estimaci6n de 

propiedades termodinámicas de que lo mny~da de las 

correlaciones tienen sus limites en los condiciones en 

que se aplican. 

Obviamente, los paquetes de propiedades cuentan 

con un banco de datos para un gran n6mero de substancias 

amén de que generalmente plantean la opción de incorporar 

y/o permitir que el usuario proporcione durante la simul11 

ci6n los parámetros de las substancias que no se encue11 

tran en el mismo. 

El creciente uso de las técnicas de simulaci6n 

ha servido para ampliar la utilidad del acercamiento 
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cientifico a la ingenieria, Sin embargo, los adelantos 

presentes futuros de la simulación no sólo dependen 

del desarrollo de nuevas capacidades en lns computadoras 

sino también de nuestra habilidad para hacer uso eficiente 

de ellas pues la verdadera clave en la resolución de 

problemas es un ingeniero con imaginación, de pensamiento 

creativo, amplios conocimientos y buen entendimiento. 
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