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CAPITULO I

INTRODPUCCION

La meta de las profesfiones ingenieriles es la traduc
cidén del conocimiento cientifico en mejoras tangibles
en la calidad de vida de la raza humana, La ingenieria
quimica es, a grandes rasgos, el diseiio, construccién
y operacién de procesos en los que las operaciones esen-
ciales son las reacciones quimicas encargadas de convertir
la materia prima en productos Gtiles, Asi, con el objeto
de lograr un cambio en estado, cantidad de energia y/o
composicidn, los ingenieros quimicos utilizan las ciencias
fisicas conjuntamente con la economis y las relaciones
humanas para dgsarrollar. disedar y llevar a cabo la
ingenier{a tanto del procese completo como del equipo
usado en &1 (l). Para ello deben elegir la materia prima
adecuada; operar sus plantas eficiente, segura y econbmica
mente y ver que sus productos satisfagan 1la calided y
requisitos establecidos-por los consumidores. ’

Consistente con la ingenieria en generaf, la ingenig
ria quimica es tantoe un arte como una clencia pues, con
frecuencia, el ingeniero deberd usar su inicilativa, inge-
nio, buen juicio y experiencia para dar una respuesta
completa & sus problemas; por lo tanto, su nivel profesip
nal dependerd de su destreza para combinar todas las
fuentes de informacién que le permitan lograr soluciones

prActicas para gus problemas de proceso.

La industria quimica se encuentra en una fase de

gran desarrollo y dis con dia se proponen nuevos procesos
o medificaciones a los ya existentes, Para poder introdu-

cir rdpidamente las nuevas ideas se necesitan técnicas



de evaluacién rédpida de 1las innovaciones propuestss.
Una de estas técnicas es la simulacién matemdtica de
procesos, entendiéndose por este tipo de simulacién la
representacién de los mismos mediante wmodelos matemdticos
que deben resolverse para obtener informacibén acerca

del comportamiento de los sistemas involucrados (2).

La tendencia a usar técnicas como la simulacién
ha persistido debido al creciente usc de las computadoras.
electrbnicas que han reemplazado a las calculadoras de
escritorio en la solucibén de sistemas complejos de ecus
ciones matemfticas por su habilidad parea manejar grandes
cantidades de informacidén, Este scercamiento computari
zado para la resoluciép de problemas de ingenierfa crea
un horizonte considerablemente més amplio en la investiga
cién de diseiios alternativos al ayudar a un mayor entendi
miento de los mecanismos internos de los procesos estudig
dos. Conviene comentar que no existe tal cosa como el
proceso quimico tipico sino que cada proceso representa

una sclucién particular de ingenierf{a a un problema lnico.

El uso que el ingeniero quimico le da a las computa
doras depende directamente de su posicién en 'la industrisa
de procesos. Al participar en toda una gama de decisip
nes, el profesionista consciente debe manifestor wuna
preocupacién constante por los desarrrollos tecnolbgicos
que afecten las operaciones diariams y a largo plazo en
las que se ve envuelto de ahl que, en muchos cases, se
hayas incorporado el uso de las computadoras no sélo 8

la simulacién de procesos sino también al diseiio de equipo,

El desarrollo de la simulacién metembtice aplicada
a los procesos quimicos empezdé a mediados de los 50's
y el primer simulador, Flexible Flowsheet (2), fue publi

cado en 1958, Este simulador se implementé en base a



una estructura global de tal forma que sdlo simulaba
un proceso especifico, como todos los de esa época.
La persona encargada de desarrollar estos programas,
muchos de ellos elaborados para operaciones unitarias
individuales, debia ser una experta en ingenieria quimica,
matemdticas y computadoras, incluyendo lenguajes de maqui
na, y por lo general era le Gnica que podia emplear dichos

programas para la resolucién de problemas prictices.

A mediados de los 60's surgibé la estructurs modular
como un nuevo concepto cn la simulaciém de procesos quimi
cos 8l crearse simyladores generales del tipo de CHESS,
PACER, GEMCS, FLOWTRAN y muchos otros sistemas de disefio
por computadora que representaron durante los 70's 1la
estructura méc popular. Estos simuladores siguieron
tres pasos durante su desarrollo:

1, Ls codificacién se hacla en un lenguaje de nivel
elevado (por ejemplo, FORTRAN) y debia ser altg
mente modular {caracteristica principal),.

2. Las correlaciones para las propiedades fisicas
debian ser lo més rigurosas y exactas posibles,

3. E1 sistema debia poder utilizarse en forma fédcil
con poca o ninguna intervencidén de expertos.
¢

En nuestros dfas lo estructura modular cs la mds desarrg
llada caracterizandose por un alto grado de participacidn
del usuario, un rédpido acceso entre componentes y una
gran capacidad de tronsferencia de arreglos masives con

datos del proceso (2) (3).

Por Gltimo, a fines de los 70's, se empezaron
a proponer los simuladores con base en solucibén de
ecuaciones., Actualmente, es hacia este tipo de¢ estructura
hacia donde se estdn enfocando los esfuerzos de ls
mayoria de los investigadores en el drea; su objetivo
es la creacidén de sistemas para el diseiio de plantas

de proceso totolmente integrades que incorporen toda
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la informacién de un proyecto. Sin embargo, aun se encuen

tra en etapa de desarrollo (4).

En funcibén del uso que se les da, podemos distinguir
dos tipos de simuladores: industriales y didécticos,
Los primeros generalmente tiecnen paquetes de propiedades
y médulos de proceso mhs exactos y eficientes que los
segundos que, en un momento dado, no requieren de tanta

precisién.,

Reflexionando acerca de los progresos que se han
hecho en el éArea de la simulaciébn de procesos a régimen
permanente desde la publicacién del primer simulador,
podrian plantearse dos preguntas:

l. LQué tan bien ha cumplido la simulacién de proce-~
s0s quimipos con las expectativas planteadas
en ls industria y en la educacidn?

2, iCuéles son las principales &reas de investiga-
cibn a las que debe extenderse la utilidad de la

computadora en el campo de la simulecidn?

Probablemente la experiencia nmds importante obtenida
en los 0(ltimos afos es que la simelacibn "de procesos
no representa un fin por si misma sino que es simplemente
una nueva herramienta para el ingeniero quimico ya que
no puede reemplazar su criterio en la resolucidn de proble

mas de proceso.

Haste ahora, el grado de aceptacién y aplicacién
de la simulacidén de procesos en la industria ha variado
ampliamente pues wuchos wusuaries industriales suelen
preferir técnicas con las que estén familiarizados ademds
de que no todos los trabajos de ingenieria de procesos
necesitan de un programa de simulacidén ya que a algunos

les basta con renovar o pulir viejas soluciones manuales.
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Sin embargo, podrias decirse que a partir de 1970
los simuladores se convirtieron en herramientas legitimas
para el ingeniero de proceso aunque su uso se restringila,
principslmente, a las compaiiias que, por contar con recur-
sos suficientes y con un buen equipo de ingenieria, haebian
podido desarrollar y documentar su propic simulador,
En México, algunas firmas de ingenieria como el Instituto
Mexicano del Petrédleo y Bufete Industrial poseen simula-

dores de tipo industrial,

Tebricamente, la simulacidn de procesos puede resul-
tar 4til en cuslquier etapa del desarrollo de un proyecto
quimico ya que las diferentes etapas del mismo requieren
de programas de simulacién con diferentes niveles de

sofisticacién pudiendo mencionarse:

1. Etapa de Investigacidén y Desarrolleo. Puede usarse
un programa de simulacién simple que requiera de un minimo
de datos para probar la factibilided econémica de diferen-

tes procesos,

2, Etapa del Examen Critico. Una vez que se ha encon-
trado un proceso financieramente atractivo, deben probarse
diferentes alternativas de los proyectos de la planta

y de sus condiciones de operacibén para su optimizacién.

3, Etapa de la Planta Piloto. El uso de un simulador
de procesos més sofisticado puede ayudar en la obtencién
de buenos estimadores que permitan inferir las condiciones
de operacibn de la planta a gran escala a partir de relati

vamente pocos resultados en la planta piloto.

4, Etapa de Diseiio. El simulador de procesos puede
proporcionar al ingeniero todos los datos del proceso
requeridos para el disefio detallado de los diferentes
equipos., De esta manera pueden reducirse los factores de
seguridad debides a la incertidumbre en el disefio del

equipo.



$. Simulacién de Plantas Existentes. Este tipo de
simulacibén puede ser muy dtil cuando existe la necesidad
de cambiar las condiciones de operacién de una planta por-
que puede ayudar a encontrar la wmejor estrategia para
aumentar la produccién y la eficiencia de operacién a tra-
vés de una mejor integraciénm energética y a adaptar la
planta existente a una materia prima diferente o a la de-

manda de productos cen composiciones distintas.

En lo que respecta a la educacién, las principales
barreras para wuna amplia aceptacién de la simulacidn
parecen ser su costo y la disponibilidad de datos razons

bles y suficientes,

En este campo pueden distinguirse cuatro ﬁsos dife~
rentes de la simulacién de procesos:
1. ensefianza de la simulacidn de procesos;

2, uso de los programas de simulacién como una ayuda
en la ensefianza de otras materias;

3, proyectos de simulacién y disefio;

4, investigacién sobre las distintas técnicas de si-
mulacidn,

!
La aplicacién pedagbgice m&s importante de los

programes de simulacién parece ser el diseiio avanzado
de un proyecto de simulacién en el que la disponibilidad
de estas herramienta y el deseo de lograr un buen disefio
obligan al estudiante a usar la mayor parte de sus conoci
mientos y & traducirlos en un disefio préctico y econémiég
mente factible, obteniendo al mismo tiempo cierta experien
¢ia  industrial. No obstante, el instructor de estos
cursos deberd afrontar ciertas dificultades debido a
la falta de problemas reslistas pero no triviales que
sean lo suficientemente sencilles para ser mancjados
por los estudiantes. Asi, la colaboracién industrial

en un proyecto estudiantil aumentarfa la veracidad del
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wismo al proporcionar informacidn de disefios ya resueltos
que permanezcan en los archivos de la compaiis. En México,
ciertas instituciones de educacibn superior cuentan

ya con simuladores de tipo académico,

Aunque existen algunos problemas pars entrenar
a los ingenieros en el use profuso de la simuiacién de
procesos, debido a la gran demanda de consulta hacie
los grupos que desarrollaren algiln programa de simulaciédn,
en las universidades de Estados Unidos ha crecido un inte-
rés especial en la utilizacién de ecstos programas asi
como en su investigacién con lo cual se espera proporcig
nar al campo profesional elementos humanos adecuadamente
preparados. FEs por ésto que se cree que enh los préximos
sios el empleo de la simulacién de procesos en la indus=
tria quimica rueﬁe verse fuertemente acelerado, més aun
si se considera que hoy en di{s las poderosas computadoras
se encuentran précticamente disponibles a nivel mupdial

tanto en la escuela como en la industria.

Asi, la investigacibébn académica deberd concestrarse
en ls optimizacibdn de procesos, en aplicaciones para
la conservacién de recursos y en la simulacib% dinbnica;
no olvidando, por supuesto, las principales aplicaciones
industriales y los problemas més criticos a los que se

enfrents el usuvario industrial.

Debe notarse gue ean el campo de la simulacibén de
procesos indugstriales existe wuna gran preogcupacibn por
el Area de las propiedades fisicas (especiaslmente a tempe-
raturas criogénices) ya que su desarrollo y uso a lo
largo de amplios rangos de temperaturs y presibn frecuentg
mente constituyen uno de los principales tropiezos para
lograr una simulacién exitosa, Consecuentemente, se
plantea la necesidad de ampliar las bases de datos,



las correlaciones de las propiedades fisicas que maneja
el simulador y la confiabilidad de los métodos de estima-
citn 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 sblidos {(inclu
yendo polimeros) y su manejo como el de componentes pola
res, Por otro lado, también los procedimientos de chlculo
répidos y confiables de las unidades siguen siendo un
problema, cspecialmente los que se refieren a destilacién
no ideal y absorbedores, sucediendo algo sgimilar en lo

relacionadoe con célcules de flashes trifAdsicos por no
poderse encontrar datos apropiados para los modelos de

equilibrio vapor-liquido no ideales.

Para ver la forma en que pueden capitalizarse los
adelantos que piantea el uso de computadoras dentro de
la simulacién de procesos, conviene considerar la mone-
ra en que un ingeniero maneia los célculos por efectuar,
ya sea que los haga 8 mano o mediante la ayuda de una

computadors, y establecer una estrategia de resolucién.

Para analizar un proceso {(como podria ser el repre-
sentado en la Figura 1.l que corresponde a las operaciones
bdsicas que se efectian en una planta de alguilaciédn)
en busca de posibles mejoras, el ingeniero idea una des-
cripcién matemédtica de las innovaciones propuestas, esto
es, crea una simulacién. Tradicionalmente, en la simula-
c¢ibn modular (que es la que nos interesa) de cualquier
proceso, el dingeniero comienza con clertas condiciones
de entrada y utiliza los principios de las operaciones
unitarias que describen el fenémeno que ocurre en la
unidad para calcular las condiciones de salida de la
misma. Esto se repite para las unidades suhbsccuentes

con las condiciones de salida de une o varias unidades



Figuras 1.1
EN UNA PLANTA DE ALQUILACION
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siendo las condiciones de entrada de 1la(s) siguiente(s)
por lo que deberd& conocerse la secuencia del proceso
as! como los arreglos entre sus unidades (ver Figura 4.1).
Asi, el ingeniero elabora un diagrama de flujo en base
al proceso de la planta a simular que le sirve para llevar
un control de los chlculos y resumir los resultados y
a partir del cual tratard de especificar la secuencia
mediante la que deberén efectuarse los chlculos de fornma
que se minimice el trabajo. ElL arreglo de simulacién
puede establecerse en otro diagrama en el que para cada
juego de condiciones de entrada existird el correspon-
diente juego de respuestas celculadas. Finalmente, el
ingeniero de procese deberd ser capaz de reconocer la
presencia de problemas de recirculacidén o bien, de prueba

y error.

De estas caracteristicas, solamente el equipo,
el arreglo del mismo y las condiclones de entrada a la
planta varian segln el problema pues el resto — el manejo
de nfmeros y la transmisibén de informacién de un cdlculo a
otro, la identificacibén de recirculaciones y la especifics
ciébn de la secuencia de cAlculo a seguir — es conln a to-
dos los problemas por lo que puede manejarse ventajosa-
mente mediante wun progrema maestro de <computadora que
permita efectuar répidamente 1los cAlculos recpetitivos
necesarios en los una vez temidos problemas con recircula
cién, No hay que olvider que en las plantas quimicas
las recirculaclones se presentan con frecuencia pare
congervar material y para mejorar la eficiencia global

del proceso.

Con un sistema modular como el descrito, el inge-
niero quimico provee las condiciones especificas de entra
da, indica el arreglo del equipo y suministra el wmodelo
matematico que describa la operacién unitaria en cada
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unidad del equipo; a su vez, el sistema manipulard los
datos para regresar al usuvario informacién de acuerdo a la
Figura 1.2 (adaptada de (3)). Dentro de este tipo de
arquitectura, el programs maestro es como un director
de proyecto que obtiene resultados realistas para el
proceso completo pidiendo a cada ingeniero que lo provee
con el cdlculo de una unidad de proceso. '

Convendria mencionar que, para facilitar su trabajo,
el ingeniero quimico divide un proceso de manufacturs
en operaciones unitarias (cambios producidos por procesos
fisicos come flujo de flufdos y transferencia de calor)
cuyas caracteristicas de comportamiento pueden estudiarse
independienteneate del material que se esté procesando
y de otras caracteristicas del sistema en particular.
Por otro lade puede decirse que una unidad de proceso
es un aparato o un conjunto de equipos que forma parte
de un proceso quimico y que logra ciertos cambios fisicos,
quimicos o ambos en el material que pasa a través de
ella. La mayorfa de las unidades de proceso llevan a

caboc més de una operacidén unitaria.

Debe recordarse que el ingeniero quimicJ relacionado
con la simulacién de procesos u otra de las aplicaciones
de las computadoras estd trabajando en un ambiente muy
dindmico, El rApido desarrcllo del "hardware" y del
"software" de las computadoras ofrece nuevos uses de
las mismas sugiriendo posibles scluciones a nuevos tipos
de problemas de manera que los problemas inaccesibles
de hoy podriam resolverse mafiana al desarrollarse wuna
computadora mds grande o un lenguaje de computacién mds
eficaz que permita resolver los problemas mds complicades
con un miximo de eficiencia y un minimo de esfuerzo y

conocimientos por parte del usuasrio,



Figurs 1.2 RELACION ENTRE EL INGENIERO Y EL PROGRAMA MAESTRO

Lo que el Programa Maestro Hace

Lo que el Ingeniero Debe Proveer

lee los datos de entrade y los mande &
condiciones de entrada
———ep los lugares de almacenamiento
(parémetros bésicos) apropiados
descripeidn de 1 i almacena la informacién en la matriz
P engreeeqﬁipgznex ones 5 de proceso y la transmite a través
de las corrientes que conectan
(ropologla del proceso) las unidades computacionales
secuencia de cdlculo determina la secuencia de célculo
————————b
(si se deseca) cuando ésta no se suministra
complementa su informacibn acerca
informacién acerca de las del sistema (pardmetros de disefio
corrientes y el equipo > de los equipos y propiedades de las
corrientes)

unidad computacional efectfin los chlculos en cada unidad
unidad computacional} ~—» computacional de acuerdo con la
secuencia estadblecida

modelos nmateméticos
unided computacional

de todos los equipos
chlculo de recirculaclones

criterios de convergencig —————r—b {si las hay)

almacena e imprime los resultades

informacién de control para {ndicar
de los cAlculos efectuados

18l programa maestro cuande imprimir———s
y otras decisiones por tomar

interpretaciédn ingenieril de ‘los
resultados obtenidos )

RESPUESTA
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Es importante notar la diferencia entre el usuarioe
y el creador de un programa de simulacibén, Mientras
que el usuario podria ser cuslquiera de nosostros ingenie-
ros quimicos con un problema por resolver; el creador
de un simulador generalmente es un equipo de profesionis
tas constituido por varios grupos de expertos en distintos
campos, que complementan de esta forma sus conocimientos,
y, en ocasiones, algunos estudiantes uwniversitarios y/o

de postgrado supervisados por un coordinador.

En base n ésto puede preverse que en el futuro
el wusuario de 1los programas de simulacién tendrd que
saber cada vez menos acerca de los métodos de codmputo, los
lenguajes y la ecstructura de los programas de simulacibn
pues un breve entrenamiento serd suficlente pars que
el ingeniero quimico adquiers la habilidad para utilizar
la simulacién de procesos en la resolucién de muchos
de sus problemas, Por otro lado, el equipo de desnrrollo
y mantenimiento tendr4d que ser mucho mis experto en méto-
dos numéricos y de optimizacidén y en lenguajes de programg
cién y de control de ejecucién, adembs de serlo en las
materias clésicas de la irpenierfa quimica (entre ellas,,
termodindmica y operaciones unitarias)., Asl el programa
de simulacién podrd irse actualizande simulténcamente

a otros desarrollos en el campo de la computacibn,

El tremendo impacto de la simulacién sobre la indus
tria de 1los procesos quimicos se debe principalmente
a los beneficios, citados en 1a Tabla 1.1, que de ella
se derivan, No obstante, el ingeniero de procese deberd
estar consciente de que existen ciertas limitaciones

a las que también se hace referencias en la Tabla 1.1,

Resulto légico pensar que los mencionados beneficios

son consecuencia directa de las ventajas plantcades al
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Tabla 1.1

BENEFICIOS Y LIMITACIONES

Beneficios

generacidn de mejores
disefnos con capital y cos
tos de operacibn menores
Y en menos tiempo que si

se hicieran a manc o com-
binando chlculos manuales

con programas de computa
cidn aislados
aumentar las utilidades

producides por la planta

me jorer la comunicacidn
entre distintos grupos
de ingenierfa

es una forma conveniente
de investigar los efectos
de las variaciones en los
parémetros del sistema o

de alteraciones en el pro
ceso sobre la operacidn
del sistema

ayuda a comprender compor
tamientos y mecanismos
del proceso significativo
lograndose un mayor apren
dizaje del mismo

auxiliar en el chequco y
optimizacién de diseios
antes de su construccién
(objetivo: evitur errores
costosos y ‘“garantizar"
disefios seguros)

DE

*

*

LA SIMULACION

DE PROCESOS

Limitaciones
falta de buenos datos

desconocimiento de los
canismos del proceso

me

el cardcter de las herra
mientas computacionales
(existen algunos tipos de
sistemas de ecuaciones
que aun resultan un
problema para el ingenig
ro como ciertos sistemas
algebraicos no lineales
y algunos sistemas de
ccuaciones diferenciales
parctales no lineales)

el peligro de olvidar las
consideraciones hechas al
modelar el proceso
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Tabla 1,2

VENTAJAS Y DESVENTAJAS DE LA SIMULACION DE PROCESOS

Ventajas

permite la experimenta
cién controlada

admite la compresidén del
tiempo

no perturba al sistema
real
constituye una herramiepn

ta efectiva por su poderg
sa aplicacidn & nivel edy
cacional y de entrena
miento

permite realizar anédlisis
de sensibilidad mediante
la manipulacién de las
variables de entrada

Desventajas

resultp muy costoso cons-
truir y validar les mode-
los de simulacibébn para
computadora, especialmen
te en términos de horas-

hombre y de tiempo de
miquina
dado que la mayoria

de los modelos de simula
cién son bastante largos,
consumen mucho tiempo de
computadora al «correrse
lo que tambiénm los encag
rece

el modelo puede divergir
de la realidad debido
a congideraclones criti
cas que permanccieron
ocultas

los pardmetros del modelo
pueden resultar diffciles
de inicializar lo que im-
plicaria la dedicacibn de
mucho tiempo para  su
coleccibén, andlisis e in-
terpretacidn

la tendencia de la gente
a utilizar esta técnica
aun cuando no sca el
me jor método de anhlisis
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Tabia 1.3

PRINCIPALES USOS DE LA SIMULACION DE PROCESOS

* predecir el efecto ocaslonado por:

a) condiciones variables

b) distribuciones fisicas cambiantes

c) capacidades distintas a las normalmente
mane jadas

#* ver 1a sensibilidad de los resultadoes a cambios en los
parimetros de disefo

* efectuar balances de materia y energla
* optimizar la operacibén de una planta
* detectar y eliminar cuellos de botella en produccidn

¥ proveer suficientes conocimientos acerca del
comportamiento del sistema completo

* mejorar el control del proceso
* jnvestigar la factibilidad del contol por computadora

* facilitar los cAlculos de costos, el control del
presupuesto y la planeacidn de operaciones

* entrenar operadores e ingenieros

* hacer factible y financieramente atractiva la
resolucién de problemas muy compliejos que, de otra forma,
no podrian ser atacados como:
a) cuando sc complican por la presencia de
recirculaciopes

b) aquellos que involucran muchos nimeros

c) los que requieren del andlisis de un gran
nimero de alternativas



emplear la simulacidén. En la Tabla 1.2 se consideran

tanto sus ventajas come sus desventajas.

Finalmente, la Tabla 1,3 corrvesponde a algunos
de los usos que pueden dirsele a una simulacidn por compu

tadora ayudada por un programa maestro,

Ademds de considerar beneficios, limitaciones,
ventajas, desventajas y aplicaciones; para decidir si
crear o no una simulacién deberdn tomarse en cuenta la
necesidad de corroborar datos, el acceso inmediato a
la computadora, la habilidad para descrihir el comporta
miente del ecquipe y la disponibilidad de gente con cxpe

riencia en computacién y programacién,

Ahora bien, vale la pepa aclarar que en {uncidn
del tipo de computadora utilizado, la simulacién puede
considerarse analbgica, digital o hibrida., La eleccién
entre una u otru dependerd, principalmente, de las Instala
ciones a las que se tenpa accedo, En nuestro caso, se
desarrolléd una gimulacibn digictal al resolverse las ccug
ciones matemdticas de los modelos del programa mediante
una microcomputadora digital por contar la universidad

con este tipo de computadoras,

Cuando sc emplea una computadora para correr un
modelo, se plantea la necesidad de utilizar umn lenguaje
de computacidn apropiado. Considerando como supremo,
para ia secleccibn de un lenguaje, el criterio que rela
ciona los aspectos de flexibilidad operacional, facilidad
de transferencia que presente ¢l lenguaje y su elicliencia
se eligié FORTRAN como lenguaje de programacidén no sdto
porque cl programa original estaba escrito en &1 sino
tamhién por:

a) su disponibilidad;
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b) familiaridad del programador con el lenguaje o
facilidad de aprendizaje y uso =i no se le conoce;

c) eficiencia con que puede correrse un programa.

Otra de las ventajas del FORTRAN, lenguaje con
fines gencrales designado para uso cientifico y que ha
sido profusamente utilizado por los equipos de simulacidn
experimentados, es su universalidad ya que casi todos
los graduados de ingenieria y los programadorcs lo conocen
y prefieren emplearlo a apresder un nuevo lenguaje porque
tanto técnicas numéricas sencillas como complicadas traba
jan a la perfeccibn. Todo ésto sin olvidar que incluso
instalaciones de coémputo pequefias suelen contar con compi
ladores para el mismo y que los modelos desarrollados
en FORTRAN standard son fdcilmente transportables por

la similitud entre sus diferentes implementaciones,

Por dltimo, habria que tomar en cuenta que log
modelos desarrollados en base a lenguajes de alto nivel
suelen costar menos al correrse y obligan al programador
a estar en contacto con los detalles del modelo para

su adecuada codificacién,

Para cerrar esta introduccién quisicra referirme
un poco al programa de simulacién de procesos que seg
escogid para su estudio, complementacién y aplicacién:
GEMCS.

En 1974, Peters y Barker (0) compararon tres progra

mas de simulacidn diferentes:

PACER: uno de los primeros y mas conocidos programas de
diagramas de flujo académicos,

GEMCS: en aquella época, uno de los programas mds
nuevos y compactes que, por lo mismo, gozaba
de gran popularidad en las universidades y



CONCEPT: el fdnico paquete compilctamente interactivo
disponible, en Gran Bretadha, para usuarios
interesados;

de acuerdo a su valor para los estudiantes, tanto universi

tarios como de postgrado, y parg los ingenieros practi
cantes.

Ellos concluyeron que PACER resultaba de interés
solamente para estudiantes universitaries pero, por su
gran tamaho, era dificil de implementar en computadoras
pequenas; que GEMCS era superior a los otros dos para
propésitos pedagbgicos pues resultaba ideal tante para
el estudiante como para el investigador aunque también
tenfa ciertas aplicaciones industriales y que CONCEPT

constitufa un buen paquete de simulacidn industrial,

GEMCS se destacd por su tamaio relativamente compac
to, sus requerimientos de entrada breves y f[acilmente
modificables y su estructuracién simple que lo hace senci
11o de entender y wutilizar. Ademds, los catedraticos
parecian preferir su carencia de una subrutina encdrgada
de la evaluacidén del orden de cdlculo de las unidades
al emplearlo en la enseianza. JFor otro lado, la secuencia
de cdlculo alimentada puede ser pasada por alto temporal
mente cuando, al presentarse recirculaciones, es necesario

repetir los cdlculos de ciertas unidades varias veces.

Estas habilidades lo hacen muy dtil para los traba
jos de optimizacién y disedc pues también cuenta con
un control de impresién que si el uysuario lo desea, per

mite "monitorecar" el desarrollo de la simulaciédn.

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

Universidad del! Ocste de Ontario pentilmente presté para
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su estudio y desarrollo con fines educativos, cuya arqui
tectura secuencial modular es la mds usada en la actuali

dad y que posiblemente sea la mas facil de comprender.

Con base en lo expuesto a lo largo de este capftulo
creoc que la simulacién de procesos es un tema muy imper
tante, ilustrativo e interesante para nosotros los esty
diantes wuniversitarios mexicanos que, ante la imposibi
lidad de generar nuestro propio programa de simulacibn,
podemos estudiar y tratar de adaptar a nuestras necesidades
un programa eclaborado desde mediados de los 60's, el
programa de simulacién de procesos quimicos CEMCS, para
as{ reafirmar nuestros conocimientos, aprender a aplicar
los y a comunicarnos a través de ellos complementando
de esta forma nuestra educacién para lograr un mejor

desarrollo profesional.

GEMCS (General Enginecring and Hanagement Computation
System) es un programa maestro de manejo de informacién,
interactive, orientade por archives, creado en 1966 en
la Universidad de McMaster (en Hamilten, Ontario, Canad4),
por el profesor A, I, Johnson y sus asociados y alumnos
para ser utilizade en el andlisis y diseno de sistemas
complejos de ingenieria y administracién, La programacién
original la llevaron a cabo el Profesor Johnson y el
sefjior 0. Orbach; posteriormente, en 1968, el sedor T,
Toong recibié uwn afio de licencias de la Compaiiia Ceneral
Electric de Canadd para continuar con el desarrollo del
sistema y crear la documentacidén basica. El programa
CEMCS es un sistema modular que puede manejar cerca de
100 corrientes (cada una conteniendo hasta 30 componentes)
y 50 unidades computacionales (cada una con 85 pardmetros
de equipo). Elaborado inicialmente para una computadora
GE 265, el programa de simulacién GEMCS ha sido adaptado

a varias computadoras de tiempo compartido y "batch” entre



ias que se pueden mencionar -CDC. {6400 y CYBER 73}, 1BM,
PDP 11/34 v otras minicomputadoras que mancjen FORTRAN

como lenguaje de programacibn (3) (3).

El  programa maestro fue disedado de manera que
sistemas entcros pudieran ser fdcilmente estudiados usando
unidades computacionales aproximadas que posteriormente
pudieran ser reemplazadas sin diffcultad por modelos
mhs comprensivos de manera que se les pudicra analizar
v aplicar dentro del sistema total del proceso, lLos
datos de entrada del proceso son “conversacionales" (el
programa pregunta al usuarfo por Ia informacidén de las
corrientes ¥y Llas unidades computacionnles); ademds, se
puede almacenar previamente informacibén en tes archivos
para simplificar as{ la evaluwacidén de muchas alternativas

(corrientes y pardmetros de equipoa}),

Actualmente, GEMCS es un programa de simulacidn
de procesos quimicos que SACPA (Systems Aualysis, Control
and  Desaign  Activity de la Huiversidad del Oeste de
Gntario) vende a industrias cuyus procesuvs poseen cierta
complejidad por la variedad de eyuipos y de corrientes
que s¢ manejan, ¢n forma integrada, en el diagrama general
de flujo de las instalaclones en las plantas, Por lo
mismo, su importancia radica en la versatilidad que pre
senta en cuanto a variacidn de condiciones de operacitn,
a la adicidén o supresidn de equipos dentro de un proceso
dado y a las posibilidades de intercambio de corrientes
de unos cquipos a otros. Todas estas ventajos permiten
obtener un rtegistro expedito de las rcondiciones eon guoe
se encuentti operando un proceso sin necesidad de alterar
el proceso en cxistencia o el proyecto y disenn del pro

teso bajo estudio.

Consciente de la imposibilidad de iwnorar el desa



rrollo tecuoldgico que rodea a los ingenieros quimicos
y descando poder despertar oen mis compaficros interés
por la simulacién de¢ procesos y sus ambltiples uses, la
prescnte tesis pretende describir el programa GEMCS pava
su aplicacién a cualquier proceso después de estudiar
la metodoloegia para la introduccién de los datos necesg
ries de manera que las nuevas subrutinas desarrolladas
{solucidn de un balance de materia y cnergia en un mezcln
dor monofdsico y solucidn de una destilacién flash adibdti
ca para multicomponentes) se eacuentren cn forma adecuada
a las secciones del programa original. El empleoc del
programa se ejemplifica mediante la simulacibén de tres
casos que suelen presentarse en procesos tipices tomados

de la vida real,

Como podrd verse s lo large de este trabajo, GEMCS
intenta ser wun programs scencillo, flexible y orientade
hacias el usuario. De hecho, se sabe gue casi todas las
personas que lo hoan utilizado le han intreducido algunas
modificaciones pare adecuarle a sus necesidades ¢ instala
ciones de cémpute (5), cen este caso la Unjvnrsidaq‘ Lo
Salle. Pe ahi que la informacidén contenida en csta tesis
se suministre con la esperanza de que rtesulte Otil pars
sus estudiantes en la resolucibn de distintos problemas,
intentando motivarlos a usar, y quizd desarvollar, progra

mas de simulacién en su trayectoria profesional.
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Iv.

CAPITVLO 11

QOBJETIVOS

Proporcionar a Ja Universidad La Salle un programa de
simulacién de procesoes con el fin de introducir
a los estudiantes de¢ Ingenieria Quimica a esta disci

plina bisica.

Yacilitar ¢l uso de dicho programa mediante un manual
comprensible ¢ de facil acceso, aun para persomas sin

experiencia en programacidn.

Desarrollar dos nuevas subrutinas para el programa de
simulacidén utilizando métodos numéricos aplicados
a operaciones unitarias dentro de la Industria de

Procesos.

Integrar algunos casos tipicos de simulacidén tomados
de la vida real usando tanto el programa base conce

las nuevas subrytinas incorporadas al mismo.
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CAPITULO IIT

DISENO DE PROCESOS

POR COMPUTADORA

3.1 SIMULACIQN DE PROCESOS.

3.1.1 Generalidades.

Aunque al escuchar el término simulacibén se
tiende a asociarla con la computacién, ésto no siempre
resulta acertado pues etimolégicamente la palabra simula
cién proviene del latin simylatio y significa la
accién de Ffingir por Yo que, en esencis, cualquier
modelo o representacién de una cosa es una forma de

simulaciodn.

Para ampliar este concepto y enfocarle hacia
los objetivos del presente trabajo se cita la definicidn
dada por C. M. Crowe et al en CHEMICAL PLANT SIMULATION
An Introduction to Computer-Aided Steady-State Process
Analysis (1): "Una simulacién es un conjunto de progra
mas de computadora que calcula valores realistas de
las variables de operacién significativas del proceso
que se estda simulando". En este caso, en la migma forma
en que una planta estd constitulda por unidades de
equipo conectadas por lineas de tuberia u otros medios
de flujo de materia y/o energia, una simulacién esté
compuesta por conjuntos de cadlculos, llamados unidades
computacionales, enlazados por corrientes que transmiten
la informacidén entre elles. De esta analogla se puede
inferir que asi como el flujo de materia se efectla
a través de las tuberias debido a las leyces de la natura

leza, la informacidn fluye a través de la red de corrien



tes-unidades computacionales de acuerdo a lo estipulado

en el programa maestro,

Asi, una simulacibébn Uiene tres partes, cuya rela
cidn se indicé en la Figura 1.2, que son: el paquete
de datos, el programa macslro v los conjuntos de modelos

matemiticos o unidades computacionales.

l.a base de datos comprende las condiciones de
entrada, la secuencia de procesamicnto (muchas veces)
y la informacidn relativa a los cdlcules por efectuar

en las unidades computacionales,

Fl conjunto de cdlculos que predicen lo que ocurre
dentro de un equipo se conoce como unidad computacional,
En los simuladores modulares, la unidad computacional
(que se designard U. C.} estd representada por una
subrutina que es 1llamada por el programa maestro para
desarrollar cierta funcidn descada, Ademis de los
mbdulos de computacidédn que representan dispositivos
de la planta, Lambiépn pueden existir U. C, que contengan
funciones matemdticas para probar o forzar convergencias
o para efectuar procesos de optimizacién (modulos de
"control"); U, C. responsables de la lectura de los
datos de 1as propiedades fisicas y otros parametros
y U. C. que crean, para ¢l usuarioc del programa, repor
tes adecuados una vez que se hn completado el caso en eg
tudio. Obviamente, todas estas U, C, deberdn tener
una estructura compatible con ¢l esquema de manejo de in
formacibén del programa macstro, Entre sus sinbnimos se
pueden mencionar: subrutinas de equipos; modutos de proce

so, de cilculo o de computacidén y bloques de construccién,

El  programa @maestro transmite la informacidn

a través de las corrientes y, en base a los datos sumi



nistrados, llama a las Jiferentes unidades computacio
nales en funcidn de la sccuencis de procesamiento (ya
se3 gue se trace iatrinsecamente o que se alirente en
los datos) calculando y almacenando los valores de las
variables de operacidn para todas las corrientes det

sistema,

A grendes rasgos, una unidad computacional que
representa un equipo en particular es un modificador
de informacibén ya que recibe los dataos que describen
a las corrientes de entrada (alimentaciones o bien,
corrientes que provicnen de otras unidades), los procesa
maLeméticnqenLe de acuerdo al medelo del mdédulo emple
ando para ello los pardmetros de la unidad ascciados
al mismo y genera la informacidn de salida que es eanvig
da a otra Y. C, o que corresponde a los datos acerca

de los productos finales de la plantas.

Ademds de poder contar con distintos niveles

1

de sofisticacién {(complejidad y precisidn) para cada
tipo de unidad computacional, pueden identificarse
variss clases de U, €, pora cada operacidn unitaria.

Asl, los modelos mavemdticos de un equipo pueden ser:

a} Analiticus: en ellos las ecuaciones wmatemdticas

describen las leyes de fisica y quimica referentes

al proceso,

b) Estadisticos: se basan en correlaciones, a menudo

empiricas, que relacionan las salidas con valores de

las variables de 11a(s) corriente(s) de entrada y con

los parametras del! ecquipe de acwerdo a estudios de

planta previos y anflisis de regresidn adecuados,
¢) Mixtos: en ellos los pardmetros de los modelos
analiticas tienmen valores que depeunden de la cuperimen

tacidn y de ecstudios estadisticos.



En esta tesis se hace énfasis en los modelos
analiticos porque la mayorfia de los cadlculos de ingenig
ria involucran correlaciones, como es el caso de las
capacidades calorfficas, que se basan en leyes fisicas y
quimicas. Sin embargo, también se les podria considerar
mixtos por ser funcidn de correlaciones que surgieron de

la experimentacidn.

Un modelo debe crearse con un propdsito especifico
y su validez deberd evaluarse solamente en términos
de este fin., El objetivo de una simulacidédn es generar
un modelo que cree los mismos problemas y tenga las
mismas caracteristicas de comportamiento que el proceso
o sistema que se estd estudiando y es precisamente
ésto le que hay que probar. Por consiguiente, la valji
dez de un modelo no es una variable binaria sino que
debe considerarse en una escala del 0 al 1 en donde

0 representa total invalidez y 1, totalmente vdlido,

Ademds, un buen modelo de simulacién deberd ser:
1. de facil comprension para el usuario;
2. enfocado hacis una meta u objetivo;

3. robusto en cuanto a que no deberd dar respues
tas absurdas (por robustez debe entenderse
la cualidad de los programas que permite su
operacidn aln bajo condiciones dificiles de
cédlculo proporcionando resultados confiables
y permitiendo la continuidad en la simulacibn);

4., eficiente (entendiéndose por eficiencia 1la
utilizacién de 1la menor cantidad de memoria
y el menor tiempo de cémputo posibles);

5, facil de manipular y eontrolar para el usuario,
es decir, de facil comunicacién;

6. completo en lo que respecta a la impresién
de resultados importantes;

7. capaz de andaptarse, mediante un procedimiento
sencillo, a su modificacién o actualizaciéng

8. evolutivo en cuanto a que debe empezar en forma



simple e irse haciendo cada vez méds complejo
en conjuncién con el usuario.

Cuando sé elige la simulacion por medio de computa
doras, ¢} modelo consistird esencialmente en un conjunto
de variables que correspondan a las variables del problg
ma, restringidas por el "hardware" gnalédgico o por el
"software" digital, de manera que sélo puedan cambiar
de acucrdo a un conjunto de ecuaciones que correspondan

a aquellas que obedecen las variables del problema.

En conclusidn, la simulacidén no es una teoria sino
una metodologia, experimental y aplicada, que busca
resclver un problema a través de:

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

2. la construccién de hipdtesis y teorfas que
expliquen y representen el comportamiento
observado v

3. el uso de estas teorias para predecir un compor
tamiento futuro, esto es, los efectos que
produciran cambios en el sistema o en su método
de operaciédn,

Mas aln, la simulacidén es una de las varias aproxi
maciones valiosas disponibles para la resolucién de

problemas con las que cuenta el analista de sistemas.

Por le tanto, se deberd considerar el empleo de
la simulacién cuvando una o mis de las siguientes condji

ciones se presenten:

1. La formulacién matemdtica completa de! problema no

existe.

2. Los métodos analiticos estén disponibles pero los

procedimientos matemiticos son complejos.

3, Se desea observar una historia simulada del pro



ceso durante cierto periodo de tiempo.

4. La simulacidén puede ser 1o (uica posibilidad

debido a la dificultad en la counduccidn de experimentos,

5. Puede requerirse ls compresidén del tiempo para
procesos con marcos de tiempo larges.

3.1.2 Tipos de Simulacidn para Procesos Quimicaes,

En el case de las simulaciones de procesos quimi
cos, la representacidn del proceso se logra por medio de
modelos matemdticog, que suelen ser programas de compuyta
dora también conocidos como programas de diagramas
de flujo (Secclén 3.1.3.1), constituidos por ecnaciones
{algebrdicas, diferenciales y/o légicas) que reproducen
en forma aproximada el comportamiento de un equipo
o conjunto de equipas presentando sus resultados en
forma tabular o gréfica.

Los sistemas a modelar pueden agruparse de manera
muy amplia en continuos y discretos: wun sistema en
el que los cambios en su estade ocurren ininterrumpida
mente en el tiempe es un sistema continuo mientras
que aguelios c¢n los que los cambios suceden en quanta
o saltos finitos son sistemas discretos. bentro de
los sistemas continuos, cuyos modelos contienen ecuacip
nes diferenciales, se encueatran la mayeria de las
industrias de elabaracién coemo son las fdbricas de
productos quimices., Asimismo existen algunos sistemas,
conocidos como hibridos, que pueden poseer ambas propie
dades,

Los sistemas tambiénp pueden clasificarse en deter
ministicos y estocadsticos o probabilisticos., Un sistems

deterministico es aguel en el que el nuevo estado del



sistema es [ijado completamente por el estado previo
v la actividad que ocurre mientras que un sistema estp
cdstico contienc cierto grado de aleatoricdad en sus
transiciones de un estado a otlro por lo que no puele ser
prediche inequivocamente a partir del estado precedente
y el estimulo conocidos,

Una tercer clasificaciébn divide a los sistemas
en abiertos y cerrados siende éstos dltimos aquellos
en los que los cambivs de estudo son ocasienados por
actividades enddgenas en contraste comn los primeros
en los que dichus cambios son una respucsta a activi

dades tanto internas como externas,

En lo que se refiere al ingeniero qufimico, por
lo general deberd tratar c¢on simelaciones de sistemas
continuos deterministices aunque también puede llegar

a simular eventos discretos y sistemas estoclsticos.

Dentro de¢ la definicién de simulacién, la palabr:
proceso se utiliza para representar una seric de cambios
de tipo fisico y/o quimico cn algin material en especi
fico. Los procesos pueden clasificarse a grandes rasgos
en "batch" o por lotes cuando no.son continuos y a

régimen permanente o estacionario cuando lo son,

Profundizando un poco, un proceso gquimico es
un conjunto de unidades de proceso tales como reactores,
intercambiadores de¢ calor, separadores y mezcladores
en el que la unidad de proceso Ileva a cabo una o mas de
las siguientes operaciones {(sc mencionan las més impor
tantes):

1. reaccidn quimica (nGcleo del proceso quimico),
2, separacion o purilicacidn,

3, cambio en la temperatura,



4, cambio en la presién,
5, cambio de fase,

6. mezclado.

Asi, a grandes rasgos, los simuladores de procesos

se clasifican de acuerdo a:

a) su estructura intrinseca en:

particulares de un proceso, es decir, prepars
dos especificamente para simular un proceso
dado con una distribucién de planta fija como
por ejemplo los sipuladores de plantas de desti
lacidn primaria de crudo;

modulares como SIMPRO, GEMCS, CHESS y muchos
otros simuladores empleados para el disefio y la
simulacién y en los que cada paso del proceso
quimico se representa como un médulo (unidad
computacional);

b) su aplicacidn en:
régimen permanente:

régimen no permanente.

Conviene comentar que aunque los simuladores parti
culsres de un proceso son ventajosos, desde un punto
de vista computacional, pues se puede lograr la méxima
eficiencia en el calculo y la memoria utilizada se
reduce al minimo, su uso se encuentra limitado a casos
especiales por su falta de flexibilidad. FEan contraposl
cién, los simuladores modulares, al estsar formados
por un conjunto de subrutinas que calculan equipos
especificos y en los que sdélo se emplean aguellas subry
tinas necesarias para representar el proceso en estudio,
ofrecen la ventaja de poder simular prdcticamente cual
quier proceso pero su eficiencia computacional es infe
rior y requicren mayor cantidad de memoria.

A través de los simuladores de proceses quimicos

se ha investipodo cl comportamiento, tanto dindmico como

a régimen estacionario, de muchos sistemas quimicos.
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En el segundo caso, es necesario efectuar balances de
materia y energia para la operacidn a régimen permanente
de 1a planta quimica mientras que en el primero se
simula la operacién de la planta de acuerdo a su varia
cién en el tiempo, La simulacién dindmica es la més

complicada -y cara, computacionalmente, de las dos (2).

3.1,3 Estructuracidn de la Simulacidn.

Uno de los aspectos mds beneficiosos de la simula
cién radica en que es un proceso de aprendizaje tanto
para el modelador como para el usuario ya que en la
elaboracién del modelo debe ponerse especial cuidado
en la planeacién y desarrolio del mismo tomando en
cuenta las necesidades y psicologia del Ultimo usuario;
éste, cqnforme adquiera mayores conocimientos del pro

ceso, podrd ir mejoréndolo.

La secuencia de pasos que deben seguirse para
la construccién y aplicacién de un modelo dependen
del tipo y tamado del problema que se estd investigando;
sin embargo, existen algunos puntos comunes e indepen
dientes del problema que, para la simuiacién de sistemas
complejos, pueden resumirse en el diagrama de flujo
de la Figura 3.1 (1) (3) (4) (5) (6).

Ademds, la Figura 3.2 muestra ura posible forma
de organizacién del personal durante la creacién de

la simulacidén (1),

Teniendo en mente que la simulacibébn se usari
para investigar las propiedades del sisteme real se

pueden distinguir las siguientes ctapas:
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Figura 3,2 QRGANIZACION DE LAS PRINCIPALES LINEAS DE COMUNICACION
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1. Formulacidén del Problema: en ella se considera
el prablema en general especificindose objetiveos; a
menudo no es un paso matemdtico, podria ser simplemente
"dade un ptocecso en particular, determinar las condicip
nes a las que puede operarse con mavima eficiencia desde
el punto de vista de las wtilidades a obtener”,

2. Definicién del Sistema: determinacién de los
limites, restricciones y medida de efectividad que
se utilizardn para definir el sistems por estudiar,

3, Elaboracidén de Diagramas Simbélicos: algunas veces
el sistema o proceso por estudiarse se represents como

una serie de blougues en la gue cada blogue corresponde a
cierto elemento del sistema,

4, Creacidén del Modelo Matemdtico: sus ecvaciones
no s6lo dehen describiv al sistema sino también a las
objetivoé que s persiguen; si los ecusciones encontry
das en esta etapa resultan ser muy sencillas, podria
optarse por una solucibn analitica,

5. Formulacldn del Modelo: reduccibén o abstraccidn
del sistema real a un diagrama de flujo légico que
muestre las unidades y las interacclones necesarins

para modelar el sistema.

6. Preparacién de Datos: identificacién y recoleccidn
de los datos requeridos para la resolucibdn del modele;
reducciéon de los mismos a una forma apropiada para
Su uso.

7. Traduccidn: en algunos tasos, descripeidn del
modelo en un lenguaje aceptable por la computadora

gue s¢ va a emplesr ~— desarrolloe de las unidades compy
tacionales,

8, Validacidn: aumentar a un nivel aceptable la
confianza de que una inferencia acerca del sistema

real obtenida a partir del modelo sea correcta; resulta
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esencial cuando se estudian problemas por métodos compu
tarizados el checar la validez de las seluciones alcan
zadas, dichos chequeos deben relacionar directamente
la solucidén final/interpretacién con el problema origji
nal (o las ecuaciones del mismo) para climinar errores

de trabajo.

9. Planeacién Estratégica: diseiio de un experimento

que permita obtener la informacién descada.

10. Ploneacién Téctica: determinacién de como cada una
de las corridas especificadas en el disefio experimental

debe ejecutarse,

11, Experimentacidn: ejecucién de la simulacidn para
generar los datos deseados y llevar a cobo el andlisis
de sensibilidad.

12, Interpretacidn: obtencidn de conclusiones a partit

de los datos generados mediante la simulacién.

13. Implementacidn: paner el modele y/o resultados

en uso.

14, Documentacidn: registrar las actividades del
proyecto y los resultados documentando asi el modelo

y su utilizacién,

Indiscutiblemente, entre las partes més dificiles
y criticas de cualquier estudio que emplee simuwlacidn sc
encuentran la definicién del sistema y la fasc de formy
lacidn del modelo, El éxito o fracaso en etapas poste
riores dependerd en gran parte de qué tan bien se haya
definido el problema, establecido 1los objetivos del
estudio, definido los limites del sistema, determinado
los componentes y variables de relevancia, hecho las
hipbtesis y abstraido las relaciones entre los componep
tes y las variables y estimado los valores de los pardme

tros pertinentes, Por otro lado, una vez construido el
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modelo, uno de los problemas méAs serios que presenta
un estudio de simulacidén, sobretodo gi es por computa
dora, es precisamente el darle validez al mismo.

3.1.3.1 Programas de Diagramas de Flujo.

Para complementar algunas de las ideas y definicig
nes basicas del acercamiento modular en la simulaciém
a régimen permanente, en esta seccién se incluyen
aspectos acerca de las corrientes, los diagramas

de flujo y su representacién numérica,

Variables de las Corrientes

En la técnica de simulacidén bsjo eatudio se dice
que la inforwacibén fluye entre las U, C. en corrientes,
generalmente en el mismo sentido del flujo de materia,
por lo que se les considera portadoras de informacién.
Cuando se requiere, la lista de corrientes corresponde

a8 una relacién ordenada de nlimeros referentes a la
informacién 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 la corriente) mis importantes y ftiles
para proyectos estudiantiles de simulacidn y disedo de
plantas quimicas. Nétese que a partir del sexto
elemento los flujos de los componentes 3se listan
en el orden en que fueron definidos y que, por lo
tanto, serf una lista de final abierto ya que depende
del nimero de componentes presentes, Para simulacig
nes més complejas también podrian introducirse otros
datos como entalpia, fraccién de vapor, temperatura de

algin medio de enfriamiento, etc.

Las unidades usadas para los flujoa, <a tempera
tura y la presién son arbitrarias ya que dependen
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Tabla 3.1

FORMATO PARA4 EL FLUJO DE INFORMACION EN UNA CORRIENTE

1, Nimero de la corriente®
2., Bandera de la corriente®*

3, Flujo total
(lbmol)
hr

4. Temperatura
(°F)

5, Presidn
(psias)

6., Flujo del ccmponente 1
(lbmol)
hr

7. Flujo del componente 2
(lbmol)
hr

8, Flujo del componente 3
mol

(=)

hr

9. Ete.

Notas:

* Corresponde a un esquema de numeracién arbitrario
usado en el diagrama de flujo de informacidn,

*% Indica el tipo de la corriente; en nuestra versién

se le utiliza para definir la fase de la corriente.
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de los datos disponibles pero deberdn ser consisten

tes; no obstante, al considerar las reacciones quimi

cas del proceso y cuande éste involucra sistemas

gaseosos resulta ventajoso manejar les flujos en
moles

unidad de tiempo’

Las unidades computacionales deberdn ser compati
bles con suys listas de corrientes asociadas y mientras
que en los ejemplos de esta tesis se utilizard este
formate, ésto no es necesario. En el caso en que
las banderas sc¢ empleen para llevar un nbmere de
cédige que sirva para identificarlas, se les podréa
usar para verificar que las corrientes que entren

y salgan de cada Y. C. sean las correctas,

Una corriente se considerard 'conocida" cuando
se trate de una alimentacidn, cuando sus variables
se hayan calculado como salida de otra unidad o cuando
se haya asumido temporalmente su valor,

Diagramas de Flujo de Informacibn y

su Representacién Numérica

El diagrama de fiujo de proceso (Figura 3.3),
diagrama que corresponde al equipn’ y las lineas de
tuberia que constituyen la planta y en donde éstas
filtimas se representan mediante flechas que indican la
direccién del flujo de masa, puede codificarse numéri
camente para su uso en una computadora, Esto se
logra en dos pasos; primero se copstruye el diagrama
de flujo de informacién andlogo utilizando un conjunto
apropiado de simbolos para representar las diversas

U, C. y después s¢ le pone en forma numérica,

Al construir un diagrama de flujo de informacidn
(Figura 3.4) suele existir una correspondencia uno
a uno entre las unidades computacionales y las etapas

del proceso. El arregle general de los simbolos
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Figura 3.3
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de los mbdulos serd pues similar al que aparece en
el diagrama de flujo del proceso y en €1 las corrienm
tes de flujo de informacidn se dibujsn con flechas que
muestran la direccién del flujo de informacidén méds

importante,

Cada simbolo empleado recibe un nombre que debers
corresponder s la subrutina médulo que represente
Y que deberd estar disponible en la libreria del

sistema de simulacién,

Las corrientes y 1los simbolos se numeran por
separado y aunque dicha numeracidén es arbitraria
se supiere quo se haga en forma asscendente siguicnde
lu direcclién del flujo de informacidn principal y, por

supuesio, evitando repeticiones.

Para fecilitar el aspecto computacional, el diagra
ma de f]ujo de informacién se codifica normalmente
en forms numbrica, E! motivo de esta codificacidn
es que se estima que una computadora digital no es
capaz de interpretar una representacifn gréfica (7).
Existen varias alternativas .pars representar dicho
disgrama numéricamente de las que se considera la
mads conveniente la motriz de procéso {Tabla 3,2}

por contener toda la informacién del mismo.

La matriz de preoceso consiste en una lista de
las #. C. gue corresponden a les simbolns en el diagry
ma de flujo de informaciédn ordenadas, por lo general,
numéricamente, Dentro de esta watriz, para cada
médulo de procese existe un remglén que contiene
su admero en el diagrama, su nombre (o su ndmero
de cbddipo) y los nimeros de las corrientes de entrada
{positivas) seguidos de los nimeros de las ceortientes
de salida (negativas); sin olvidar que estas corrief
tes pueden ser f(aicas.

Cuando, como a menudo sucede, dos & mds corrientes
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Tabla 3.2

MATRIZ DE PROCESO PARA EL PROCESO DE LA FIGURA 3.4

Equipo
Corrientes Asociadas
Nimero Nombre*

1 JUNC . Y PRSI R S -2
2 DIST ) 2 -8 -3
3 REAC 3 -4
4 DIST 4 -3 -9
5 - DIST 5 -7 -6

Notas:

En DIST, la primer corriente de salida corres

ponde al domo y la segunda a los fondos,

* En GEMCS se utiliza un cdédigo némerico equivg'
lente a los nombres de les médulos.



entran a o salen de un mbédule de cllcule, el orden
de los nlmeros que las representan en una fila de
la matriz de procesc es importante para la transferen
cia de informacién entre U, C. por lo que se han
elaborado reglas sencillas relacionadas con cl ordena
miento de estas corrientes. Por lo tanto, la matriz
de proceso incluye un "ordenamiento lecal" de las
carrientes sencillo pero satisfactorie. Por ejemplo,
en un intercambiador de calor la primer entrada y
salida corresponderian al fluido de proceso mientras
que las segundas al fluldo intercambiador de calor; en
los procesos de destilacidén, la primer salida represen
ta al producto (destilado) mientras que la segunda

al producto en los fondos (residuo).

Ls matriz de proceso descrita es probablemente
la representacién numérica més simple de los arreglos
entre las unidades de manufactura de un proceso en
base a una lista de sus mbédulos y de las corrientes
asociadas que los unen. Asi, por contener su estrug
tura completa, es posible reconstruir un diagrama
de flujo de informaciédn a partir de su matriz de
proceso. Una ventaja wmds es que ellingeniero puede
leerla y entenderla facilmente por lo que se le puede

checar y modificar sin mayores dificultades.

LLas otras representaciones numéricas del diagrama
de flujo de informacidn, como son la matriz de co
nexibén de corrientes, la matriz de adyacencia y la
matriz de incidencia que no se¢ discuten en este tra

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

3,1.4 Errores Factibles dentro de la Simulacidn.

Al wusar la simulacién para estudiar un sistema

complejo pueden presentarse diferentes clases de errores,
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cada uno de los cuales puede llevarnos a una conclusién
equivocada; por lo tanto, la exactitud de la reselu

cidn total del problema dependerd de:

1. Errores en el Uisefo: los problemas de les libros,
generalmente, se 'preparan de manera que contengan la
informacidn necesaria para su solucidn; en la practica,
los errores al especificar las variables de diseiio
pueden generar soluciones inconsistentes o fisicamente

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

2. Conformidad de las Ecuaciones del Modelo Matemético
con el Problema Original: 1los errores en ests etapa
pueden ser de cuslquier tamafo; frecuentemente Ilos
sistemas no lineales se aproximan mediante ecuaciones
lineales mientras g¢ue en otros casos, el problema no
se ha entendido completamente por lo que la formulacidn

se encuentra incompleta.

3, Conformidad del Modelo Tedrico de la Computadora
con las Fcuaciones Matemdticas: pueden presentarse
errores de programacibén en esta etapa si la computadora
es capaz (vedéricamente) de llevar a cabo las operaciones
matemdticas necesarias. Sin embargo algunas de cllas
son dificiles de simular, particularménte por el "hard-
ware" analégico, por lo que puede necesitarse de alguna
forma de aproximacidén entre el modelo de computadora

y las ecuaciones del modelo.

4, Errores en la Soclucién del Modelo por Computadora:
éstos dependen en forma conmplejs de la exactitud de
las unidades analégicus usadas y la velocidad de opera
cién de las mismas o del tamaio del pasc emplecado en
la integracidn digital, Estos errores pueden ir desde
6.01%2 & menos hasta 1% & mbés dependiendo del método,

equipo, tamafo y naturaleza del problems.

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

Modelo.
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6. Errores en ls Toma de Resultados; las soluciones
de la computadora analégica deben dc¢ medirse y/o regis
trarse por lo que estos errores dependerdn del tipo
de equipo disponible para la medicidén y pueden ir desde
0.01%7 para voltiﬁetros digitales y registradores de
datos hasta 10%, por lo menos, para osciladores pobres.

El error glohal resulta ser una funcibén compleja
del sistema, la computadora y el ecquipo de registro.
Las computadoras analégicas no son Jdispositives de
alta precisién pero son lo suficlentemente buenas para
muchos de los problemas que se necesitan estudiar por
simulacién computarizada. De hecho, los errores ocasig
nados por el registro de resultados o por la computadora
pueden ser menores en un orden que los errores asociados
con la formulacién del problena. LLas computadoras
digitales también introducen errores en 1la solucién
de problemas gque invelucran ecuaciones diferenciales
debidos a la longitud en el paso de integracidén y a
la aproximacidén numérica, En algunos casos estos erro
res pueden exceder a aquellos involucrados en la simulg
ctébn analégica si no se tiene cuidaéo al seleccionar
la técnica de integrucién a emplear y la longitud del
paso de integracién de la misma.

Ademds de difieil, a menudo la parte menos exacta
del estudio de simulacién es la formulacién de las
ecuaciones matemiticas del modele. Por lo mismo, antes
de publicar los resultados es convenicnte suprimir
las cifras innecesariags o carentes de significado.
Esta es una de las ventajas de presentar los resultados
en forma grdfica ya que las gréficas sencillas pueden
leerse casi con la misma precisién gue la obtenida
en muchos estudios de simulacién que involucran sistemas
dindmicos.
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Finalmente, es importante amencionar que s5i uno
es habil y cuyidadoso en el diseiio del modelo de im
simulacibén y se le desarroila de manera modular, confor
me se adquiera uvna mayor experiencia del sistema, se
le podran hacer las correcciones y mejoras necesacias.
& pesar de ello, entre mis errores se cometan inicial
mente, mas complicadas y costosas serédn las modifica

ciones posteriores.
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3.2 ACTIVIDADES RELACIONADAS CON LA SIMULACION.

3.2.1 Optimizacién (Investigacibn de Operaciones).

El conjunto de técnicas matemAticas que propor
ciona los medios para determinar normas cficaces con
la mayor eficiencia posible suele agruparse, en forma
bastante amplia, bajo el nombre de investigacidn de

operaciones,

La simulacién puede considerarse un método de
optimizacién, comprendido dentro de 1las mencionadas
técnicas de investigacidén de operaciones, cuya finalidad
es reconocer que existe un gran nlmero 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 ceso de la optimizacién
de ta simulacién de una planta, Después de que se
ha completado la simulacidén, ésta puede usarse para
perfeccionsr el comportamiento de la planta; eBta biisque
da del mejor comportamiento de acuerde a ciertos crite
rios de beneficio y sujeta & determinadas restricciones
en cuanto a los posibles valores de las variables se

conoce como optimizacidn.

Para la optimizacién de un proceso deberdn tomarse
cuatro decisiones principales:
1. Blegir el criterio de comportamiento, funcién
objetivo, que se espera mejorar,
2. Seleccionar las variables que cambiardn en forma

independiente durante la optimizacién.

3. Especificar las restricciones que existen en

las magnitudes de las variables del proceso.
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4, Elegir el método de optimizacidn,

3.2.2 Diseio, Investigacidén y Operacién.

Se podria sugerir que el disefio se refiere a
ideas, planes y dibujos ingenieriles para plantas y
equipo por construirse mientras que la simulacidén es
un andlisis de una planta existente., FEsta definicidn
es demasiado restrictiva ya que las técnicas de simula
cién también se utilizan para disefiar., En vez de eso,
el disefio se podria definir como el dimensiocnamiento del
dispositive para lograr el cambio requerido a la salida
en las variables de las corrientes de entrada en tanto
que en la simulacién se calculan las variables de las
corrientes de salida dados los valores de las de entrada
y el comportamiento del dispositivo.

En otras palabras, el disefio es un problema con
valores en la frontera a diferencia de la simulacién que
es el problema sndlogo con valores iniciales (ver Figura
3.5), En el diseiio se responde a preguntas acerca
del equipo mientras que en la simulacién, acerca de
las corrientes (1).

Existen algunas similitudes entre la estrategis
seguida para cl disefio y la seguida para la simulacidn,
En el caso de la primera es necesario efectuar balances
de materia y energia para poder dimensionar el equipo
pudiendo emplear para ello la simulacidn; incluso en
la etapa de definicién del tamafio del equipo sc pueden
emplear técnicas de simulacién., Asl, aunque el diseiio
y la simulacibébn son diferentes, se encuentran intimg

mente relacionados,
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Figura 3.5

DIFERENCIAS ENTRE EL DISENO Y LA SIMULACION

Diseiio Simulacién
? v
v v Y ?
dispositivo de diseiio
para convertir las dispositivo de simulacién
entradas en las para predecir las salidas

salidas especificadas

Figura 3.6

RELACTON ENTRE LAS ACTIVIDADES INGENIERILES

INVESTIGACION z=————s STMULACION z=—=——= DISERO

!

OPERACION
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Para concluir podria decirse que la simulacidn
representa un nexo sumamente importante entre tres
actividades ingenieriles tradicionales: operaciédn,
disefio e investigacidén (Figura 3.6); nexo que también
debe existir entre la gente y los departamentos de

cualquier organizecién (1).
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3.3 EL_METODO SECUENCIAL ITERATIVO PARA EL CALCULD DE
PROBLEMAS CON RECIRCULACION - METODO DE CONVERGENCIA,

Como se menciond en la introduccién, muchos procesos
quimicos presentsn recirculacidén de materia, energia
y/o informecidn; ésto es, la(s) salida(s) de una etaps
forma(n) parte de las entradas a la misma ya sea directs
mente o después de pasar a través de otra(s) etapa(s),
Esta retroslimentacibn puede presentarse er varios puntos

del proceso.

Al estudiar el diagrama de flujo de informacidn
de un procese se puede elaborar una secuencia de chlculo
factible; para plantss pequeiias que contienens unas cuaatas
corrientes (entre 20 y 30) es posible obtener este orden
de c¢édlculo *por simple imspeccidn. La necesidad de un
programa de secuenciacibép asutomAtica surge cuande los
usuarios disponen de muy poco tiempo para encontrar diche
orden de chlculo o no estdn lo suficientemente familiarji
zndos con la elaboracién de diasgramss de flujo y sus
conceptos come para entender los requerimientes de 1la
secuencia de chdlcule de las unidades y, =sobretodo, cuando
la determinacién del orden de cdlculo se plantea dificil
por 18 npresencia de varios ciclos de recirculacidn

anidados (8) (9).

Los métodos més btiles en la obtencidn de sccuencias
de «célculo consisten en localizer las corrientes por
suponer inicialmente y seguirlas a través de Is planta
para obtener 1la secuencia factible. Hay que notar que
el orden de célculo 6ptimo corresponde a aquel en que
se minimize el nlmero total de corrientes que se deben
suponer para poder comenzar los cédlcules del sistema
y cuyos valores deberédn converger cn ls respueste final
para lograr la "verdadera"” simulacién de la planta (10},
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El programa GEMCS emplea un procedimiento sSecuencial
iterativo para resolver los problemas gue presentan recir
culaciones., Para ello el usuario del programe especifica
el orden en que se pasa de una U, C. a otra arreglando
también que, al término de un ciclo de recirculacién,
el programa regrese a la primer unidad en el orden de
cdlculo de dicho ciclo para repetir la secuencia., De
esta forma puede lograr que la informacién sea reprocesada
hasta que, a su satisfaccién, no existan mis canmbios
y se hayan cumpido las condiciones planteadas por todos

los mbédulos en el diagrama de flujo de informacién.

Obv@amente, para determinar cuando deberd detenerse
el procedimiento iterativo se requiere de una prueba.
En GEMCS el usuario selecciona una de las corrientes
dentro del ciclo en base a sus conocimientos del proceso,
generalmente alguna corriente de la que cuenta con informa
cién de la planta para confrontar los resultados de su
modelo, y el programa, después de haber ejecutado todas
las unidades que componen el ciclo, compara los nuevos
valores de la corriente seleccionada con los obtenidos
en la iteracién anterior., Si el valor absoluto del cambio
fraccional,

nuevo vglor - valor antiguo
nuevo valor

cambio fracciuvnal .

para cada clemento de la corriente es menor que la tolg
rancia especificada, entonces se dice que el procedimiento

secuencial iterativo convergid.

l.a convergencia sc define como el estado alcanzado
en el proceso cuando el cambio fraccional absoluto en
las variables prescritas en las corrientes de flujo de
informacién que conectan a los médulos ¢s menor que cierta

tolerancia fijada de antemano.

Como la mayeria de los esquemas de programacién
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modular, GEMCS utiliza la iteracidn directa para encontrar
el conjunto de variables que satisfagan a todos laos mddy
los en el ciclo de recirculacién (l11). Este método,
también llamado de substituciones sucesivas, es el més
sencillo para lograr la convergencia y consiste en conside
rar el valor calculade como nueve supesicién para la
siguiente iteracién:

S =C

i+l i
en donde Si es el valor supuesto en la iteracidn 1 y

Ci' el calculado y empleado para la siguiente iteracidn,

En 1974, Shacham y Motard (12) demostraron que
el método de substituciones sucesivas es el mis estabdle
pues converge para cualquier sistema con recirculacicnes,
fisicamente realizable, siempre que el valor 1inicial
estimado se encuentre cercano a la solucién, Su desven
taja radica en que en algunos casos puede ser lento,
en especial cuando dichos problemas con recirculacidn
requicren de muchas iteraciones a lo largo de la secuencia
de cdlculo para aproximarse a los valores de convergencia,
lo que implicaria un gran consumo tanto de tiempo de
computacifn como de memoria (1) (13} (14),
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CAPITULD IV

CEMCS

El programs gque se describe en esta tesis fue
escrito originalmente como herramienta para !z cnsefianza
del curso de Ingenieria de Sistemas en la Upiversidad
de McMaster; sin embargo, debido a su flexibiiidad, tamufio
y facilidad de uso, encontrd smplia aceptacién en muchas
institsciones ncadémicas canadienses y europeas asl como
en la industria en donde pasd a formar la base de sistemas

computacionales mis elaborados.

En esta forma el programa de simulacidn de procesos
CEMCS se coavirtié en un sistema de computacidn en ingenig
ria y adhinistracién, gimple pero general, utilizado
para el andllsis, disefio y optimizacidn de procesos indug

trisles que operan a répgimen permanente.

Su ventaja sobre los programas de simulacidn conven
cionales (que son grandes y de estructura fija) radica
sobre todo en su flexibilidad, consccu%nciu directa del
acercamiento modular, y en el hecho de que cualguier
usuarie puede aprender todo acerca de su cédigo y ldégics
en unas cuantas horas pudiendo modificarlo después para

aplicarle a dana amplia variedad de problemas.

Un sistema simulador modular puede dividirse en
dos tijos de programas:
a) programas ejecutivos ¥ b) programas de soporte.
Loes programas ejecutivos contrelan la enirada y

salida de infarmacién, la secuencia de ejecuciln vy, ea
algunos casos, el calculo de recirculaciones pudiendo

forzar la convergencia.
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Los programas de soporte estdn constituidos por
los médulos de proceso y el paquete de propiedades termodf
nédmicas (cuando se cuenta con éste).

Mientras que los programas ejecutivos del siatema
cotitrolan el esquema global del cdlculo de un proceso
simulado, Ila simulacién especifica de los equipos es
efectuada por las unidades computacionales.

Fl1 sistema GEMCS consta de un programa principal
o maestro que gobierna y ejecuta cada una de las secciones
del programa general y de una libreria de mbdulos de
proceso, La subrutina que llama a las diferentes unidades
computacionales que representan parte del proceso simulado,
las subrutinas que almacenan los datos de las corrientes
y los pardmetros del equipo y la subrutina que maneja
las pruebas de convergencis en el caso de 1a presencia
de recirculaciones son inherentes al programa y le permi
ten operar independientemente del proceso que se vaya
a simular. Por otro lado, la librerfa de U. C. comprende
subrutinas médulo representativas de diferentes operacio

nes unitarias,

Gracias a su modularidad, nl ejecutarse, el programa
se puede integrar de manera que todos los equipos operen
simultaneamente o bien, ge pueden omitir los equipos
que no intervengan en el proceso sin necesidad de modifi
car el programa principal o las subrutinas que no se

vayan a emplear.

4,1 El_PROGRAMA MAESTRO,

4.1.1 Breve Descripciébn.,

La versidén de GEMCS aqui descrita es una adapta
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ciébn del programa original para poder utilizarlo en
las microcomputadoras digitales de la Universidad La
Salle (Franklin ACE 1000 y 1200 y Apple I1).

El programa maestro de GEMCS es el responsable del
almacenamiento y manejo de la informacifén relacionada
can la simulacién de uns pleanta en particular asi come
de llamar y ejecutar, en el orden prescrito, a las
unidades computacionales necesarias paras llevar a cabo
el estudic en la forma deseada,

Para lograrlo, MASTER GEMCS se apoya en las

siguientes cuatro subrutinas del sistema:

DLOADL: para leer la dinformacién del archivo
de datos;

STREAM: para localizar la informacién que describe
8 las corrientes de la planta dentro de la

matriz de corrientes acumulativa;

DISKIO: para transferir los pardmetros del equipo
al vector de almacenamiento principal

o viceversa y

MODULE: para llamer a las unidades computacionales

apropladas.

Todas ellas se describen con detalle més adelante.

A continuacidén se listan algunas de las caracteris
ticas deseables en un programa maéstro y que Sc encuen

tran presentes en GEMCS:

n) £l sistema debe ser flexible y, en lo que se
refiere al tamafo de la planta, de final abierto (nimero
de equipos en el proceso fijado por el uswario) de
mode que la simulacién se maneje en base a la informa

cién contenida en las variables de las corrientes y
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los parémetros de equipo.

b) E1 chequeo de los datos que representan a Ila
planta antes y durante la ejecucidon del programa deberé
ser sencillo para el usuario de manera que pueda detec

tar y rastrear errores si éstos llegaran a presentarse.

c) Para poder estudiar modos de operacidn alternati
vos de una planta, los pardmetros de las unidades compy

tacionales deberan poder alterarse sin dificultad,

¢) Los resultados de la simulacidén deberén ser fdci
les de interpretar.

4,1,2 Varigbles del Programa Maestro.

La siguiente es una relacién alfabética de las
variables usadas por MASTER GEMCS; 1las sefialadas con
un asterisco pueden ser redefinidas, para utilizarlas
con otros propbsitos en las subrutinas que corresponden
a las unidades computacionales, sin afectar las cédlculos

que se efectiian dentro del programa principal.

EEN(N) Enésimo elemento en la lista acumulativa
de parametros de equipo.

EN(N) Enésimo elemento en la lista de pardme

tros de cierto equipo.
I*, IKE Nimero o subindice de la corriente,

ITI Nimero midximo de corrientes que puede al

macenarse en SN (en este caso 17).

15*% Posicién de una corriente en la matriz
SN (renglén).

J* Indice del elemento en una corriente,

JJ Longitud del arreglo de corrientes
en funcién del ndmero de clementos

que lo describen; corresponde a NOCOMP+5



KPRINT
LLST(NC)

LoOP

M4
NC

HCALC
NCOUNT

NIN

NN

NOCOMP

NOUT

NTYPE
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pero como se le fija en la subrutina
DLOADL, el wusuario la puede modificar
si utiliza wuna descripciédn diferente

de las corrientes,
Control de impresion de resultados.

Nimero de equipe del equipo NC en la
lista de orden de célculo LLST.

Nimero de la iteracidn, se emplea cuande
el proceso presenta recirculaciones;
LOO? = 999 en problemas de resolucidn

directa,

Yer NE.

Subindice de la 1lista de secuencia
de ejecucibén LLST.

Nimero total de equipos en LLST,

Punto de referencia en la wubicacién
de los pardmetros de equipo en el
vector EEN.

»
Nimero del equipo en el diagrama de
flujo de dinformacidn, ‘corresponde a

EN(1) o a LLST(NC).

Nimero de corrientes de entrada a un

equipo, corresponde a EN(6).

Longitud de la lista de pardmetros
de equipo, corresponde a EN(3)},

Nimero de componentes de flujo en el
sistema,

Nimero de corrientes de salida de un
equipo, corresponde a EN(IL),

Nimero del tipe de equipo (cddige),

corresponde a EN(2).
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S Corriente a localizar en la matriz 5SN.

SI(I1,J) Informacidn en la corriente de entrada [

para el elemento I,

S0(1,J) Informacién en la corriente de salida I

para el elemento J,

SN(1,J) En la matriz de corrientes acumulativa,
informacion en la corriente I para

para el elemento J,

4,1.3 Bases de Datos.

Cada base de datos corresponde a una sencilla

descripcién de la planta a simular por lo que incluye:
1) el nimero de componentes que se manejaran;

2) el nimero y el orden en que se calcularédn.
los médulos de proceso (especificado por el

usuario en esta versién);

3) informacién acerca de la(s) corriente(s) de ali
mentacidn y de la(s) corriente(s) con datos ini

ciales por leerse;

4) informacién relativa a las unidades computacio
nales (comprende el tipo de mbédulo, sus corrien

tes asociadas y los pardmetros del mismo) y

5) propiedades fisicas, quimicas y/o termodinimi

cas (cuando se requieren),

Una vez leida, la base de datos, que en GEMCS
se almacena en bloques COMMON en el corszén de la compu

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

Originalmente los datos se lefan de tarjetas
por lo que hubo necesidad de wmodificar ligeramente
el programa para lograr el acceso de GEMCS a un archive



que tuviera almacenada toda !a informacién. De manera
similar, es decir, mediante sencillas modificaciones,
los formatos de las varlables em la base de datos tam

bién pueden adaptarse a las necesidades del usuario.

Las variables utilizadas para alimentar los datos
y cuya funcidn se describe con mds deralle al hablar
de la subrutina DLOAD1 (Seccidn 4.2.1) son:

EN(N),N=1,EN(3) Parémetres de equipo para cada
unidad computacional (ver Tabla 4.1).

ITITLE Titulo de la simulacién.
KPRINT Control de impresiba.
LLST(I),1=1,NCALC Secueacia de ejecucidn.

MSN Nimero midximo de corrientes en el diagrama
de flujo de informacidn.

NCALC Nimero de equipos por calcular.
NOCOMP Nimeroc de componentes en el sistema.
NOE Kimero de conjuntos de pardmetros por leer.

NP Nimero de propiedades fisicas, quimicas
y/o termodindmicas por leerse.

NSR Nimero de corrientes con datos iniciales

por leer.

PP(N,I),N=1,NP;1=1 ,NOCOMP Propiedades termodinémi
cas, quimicas y/o fisicas pars todes
los componentes (ver Tabla 4.2).

SN(1,J),I=1 ,NSR3J=1,JJ Informacidén retativa a las
corrientes can datos iniciales {ver
Tabla 4.3).

Para facilitar la creacidn de una base de datos se
elaboraron 2 hojas de codificacidén en donde sc¢ indica el

orden en que deberdn suministrarse dichos datos.
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SIMULACION DE PLANTAS QUIMICAS

Fecha

HGJA DE CODIFICACION A Preparada por

Revisada por

Diagrama de Flujo de Informacidn

ITITLE

KPRINT

NCALC ROCOMP

LLST

MSH
NSR
SH
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Fecha

HOJA DE CODIFICACION B Preparada por

Revisada por

NOE

EN

NP

PP
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Tabla 4.1

FORMATO PARA LOS CONJUNTOS DE DATCS DE LOS MODULOS EN GEMCS

(Parémetros de los Equipos en el Proceso Simulado)

N EN(N)

1 Nimero del equipo en el diagrama de flujo

2 {Tipo o cédigo del equipo
(nimero asignado a lg subrutipna médulo)

3 Nimero de pardmetros en la lista

4 (Libre para usarse en la subrutina en particular;
si no se requiere, utilicese 0.0)

5 (Libre pare usarse en la subrutina en particular;
si no se requiere, utilicese 0.0)

6 Nimero de corrientes de entrada (54)

7

Nimeros de las corrientes de entrada cuyo
8

orden estard definido por la subrutina médulo
9

(si no se requieren todos utilicese 0.0)
10

11 Nimero de corricntes de salida (K4)

12

Nimeros de 1las corrientes de salida cuyo
13

orden estard definido por la subrutina mbdulo
14

{si no se requieren todos utilicese 0.0)
15

16 { De aqui en adelante, los demis pardmetros estarén
‘e definidos por la subrutina en particular ...

EN(3)
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Tabla 4.2

FORMATO PARA LOS PARAMETROS DE LAS PROPIEDADES EN GEMCS

N PPN, L)

1| Tipo de datos de equilibrio vapor-liquido

 suministrados*
2
Datos de equilibrio vapor~l{iquide
3
(coeficientes de la funcidn polinomial;
4 .
8i no se requieren todos utilfcese 0.0)
5
6| Tipo de datos suministrados para el cdlculo
de entalpias en la fase liquida (QL)*
7
Dates psra el chlculo de hy
8
(coeficientes de la funcién polinemial}
9
si no se requieren todos utilicese 0.0)
10

11 Tipo de datos suministrados para el célculo
de entalpfas en la fuse vapor (gv)u

12

Datos para el cdlculo de My
13

(coeficientes de 1a funcidn polinominl;
14

8i no se requieren todos utilfcese 0,0}
i5

* 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,3), SN(I,J) vy S0(I,J)
1 Nimero de la corriente
2 Fase de 1la corriente;

dsese 1,0 i es vapor y 2.0 si ecs liquida
3 Flujo total

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

5 Presién
{si no se requiere, utilicese 0.0)

6 Flujo del componente 1
7 Flujo del componente 2
8 Flujo del compenente 3

JJ3 Flujo del componente NOCOMP
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4,1.4 Descripcién Funcional.

Al iniciarse la simulacibén, el programa maestro
llama a la subrutina DLOADl, encargada de la lectura
de 1la basé de datoes, para obtencr toda la informacién
necesaria para llevar a cabo el cdlculo de las unidades
caomputacionales representativas del proceso, La secuen
cia a seguir estara en funcién de la lista de orden
de cdlculo LLST alimentada en los datos.

Para la ejecucidén de cada madulo, MASTER GEMCS
liama primero a la subrutina DISKIO pars transferir
el paquete de datos correspondiente a los pardmetros
de la U, C, del 4rea de almacenamiento acumulativo
de todos los dates de los mddulos (EEN), en donde estos
conjuntes de datos se encuentran apilados cabeza-con-
cola, a un vector EN ("nimero de equipo")., El vector
EEN centiene, entre otros datos, los comprendidos por

la matriz de proceso descrita en la Seccidn 3.1.3.1,

El formato para los parfmetros de equipo sc mues
tra en la Tabla 4.1 que estd constituida por la informa
cibén relativa a las corrientes asocihddas a la U. C,
y los paradmetros requeridos para su ejecucidn. EL
tipo de datos que pueden almaccnarse en les arreglos
EN se especificarf cuando se trate cada subrutina médulo

en particular.,

A partir del vector EN, el programa maestro obtie
ne el nimero de corricntes de entrada (NIN) y de salide
(NOUT) relacionadas con la U. C. asi como los ndmeros de
las corrientes que entran a y salen de le misma. Entopn
MASTER GEMCS llama a la subrutina STREAM para que copie
la informacién relativa a cada una de las NIN corrientes

de entrada en la matriz SI en la que el primer renglén
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lo ocupa la lista de datos de la primer corriente de
entrada, la segupnda fila contiene la lista de la segunda
corriente y asi sucesivamente segln sc hayan alimentade
al vector EN.

Tradicionalmente, el programa GENCS est& dimensio
nado para manejar hasta cuatro corrientes de entrada
y cuatro de salida para cada médulo pero, en caso de

necesitarse, podria modificarse dicho dimensfionamiento,

Una vez ejecutada la unidad computacional, la
matriz S0 contendrd la informacién acerca de las corrien
tes de salida en forma similar a la estipulada para
la matriz SI. La informaci6n para todas las corrientes

se almacena en la matriz de corrientes acumulativa SN,

Usuaimente todas las corrientes del proceso a
simular se adhieren a un formato consistente., Asi, para
los ejemplos de esta tesis el formato scguido y recomen
dado para uso futuro se describe en la Tabla 4.3; de
acverdo con é1, cada corriente estd representada por
cinco nbmeros més los flujos de los componentes que
intervienen en el proceso y puesto qle el nimero de
éstos corresponde a NOCOMP, la longitud de cada arreglo
de corrientes estard dada por JJ = NOCOMP+5.

Los flujos de los componentes pueden ser mdsicos o
fraccionales (en unidades molares cuando se usan ciertos
paquetes de propiedades en conjuncibn con GEMCS) pudien

do tener cualesquiera unidades.

Después de que la informacién acerca de las cg
rrientes es copiada en la matriz SI, el programa maestro
llama a la subrutina MODULE pasindose el tipo de mddule
(NT) que modela a la wunidad., MODULE a su vez llama
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a la subrutina de la U, C. que simnlard el equipo;
ésta llevard s cabo las operaciones planteadas y almace

nard las corrientes resultantes en la matriz SO.

Al regresar al programa principsl, éste llama
nuevamente a la subrutina STREAM para que guarde los
valores de lss corrientes de salida en la matriz de

corrientes central SN,

A continvacidn se busca la siguiente pasicién
dentro de la lista de orden de cdlculeo para abtener
el nimero de la unidad que corresponde al préximo médulo
por ejecutar repitiéndose el procedimiento anterior
hasta que todos los egquipos en el proceso se hayan

simulado,

Cugndo er dicho proceso se presentan recirculacip
nes, al final de cada cilclo se llamard a la subrutina
CONTL! que en la primer iteracidn (nicamente registra la
informacibn de la corriente de prueba y regresa el
sefialador del orden de c4lcule 8l primer mbdulo en
el mismo para que se repitan los célculos. En 1las
iteraciones siguientes, este mbédulo dé contreol también
examinard el cambio fraccional er la corriente de prueba
seleccionada y parard automdticamente el proceso de
chlculo iterstivo cuando todos los flujos de ésta hayaun
pasado la prueba de convergencia o al excederse el
nimerc miximo de iteraciones preestablecido, en cuyo

caso ge indicard la no convergencia.

La tolerancia para la convergencia se¢ puede especi
ficar para tedos los clementos en la lista de corrientes;
en esta versién de GEMCS se usa una séla telerancia

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

La siguiente figura corresponde a un diagrama de

flujo simplificado del programa principal en GEMCS,

lectura de los datos del caso
en estudio

impresién encabezado

|

primer unidad en el orden de cdlculo

Pectura del vector de pardmetros de equipo ENP——-——-

seleccidn de las corrientes de entrada
y salida a partir de la matriz SN

]

ejecucién de 1a unidad computacionall

i

almacenamiento de las corrientes de
salida en la matriz SN

I

<:-L[in del orden de calculo? siguiente unidad

si

Figura 4.1 PROGRAM MASTER — DIAGRAMA UE FLUJO




- 72 -

Listado del Programa Maestro de GEMCS

$USES UFLRSHL I FLASHL CODE QVERLAY

$USES USTREAM 1N #5:STREAM CODE QVERLAY
$USES UDISKID IN GISKIQ. CODE OVERLAY

$USES UJUNCB2 IN #5:JUNCE2. CODE GVERLAY
SUSES USEPROL IN #5:SEPRGL. CODE OVERLAY
$USES USEFRB2 TN #5:SEPROZ CODE OVERLAY
SUSES USEPAB3 IN #5:5EPAB3. COLE OYERLAY

UNIVERSIDRD LA SALLE
ESTUDIO, COMPLEMENTACICN ¥ APLICRCION DE UM PROCRAMA OE
SIMULRCION DE PROCESOS
TESIS DUE, PARA OPTAR POR EL TITULO DE INGENIERR QUIMICA, PRESENTR
LECNOR DORIS HERRERAHORG GONEZ
DICIENBRE, 1984

OO0 O™

PROGRAM WAGTER
[Ty Laad

ok PROGRAMA MAESTRO GEMCS g
o oy

e BLOGUE COMMON *4+ . S

(e ReR e NyNeXeXy]

CHARACTERYL RES, REZ

COMMON /SETL/EN(100), 1T, HTH, ROUT, S144, 38),50(4, 38), PPC15, 25?
COMHON ZSET2/CPRINT

COMHON /SET3/111, 1S, LOOP, NC, RE, SH{17, 387

COMION /SET4/LLST(5@), NCALC, NCOUNT

COMMON /SETS/HPOINT(S@, 2)

COMMON /SETL3/EEN(568)

102 FORMAT(/, 338 7 ERROR IN SH 7)

183 FORMATCSFL4. 3)

184 FORMATC/ 27, 30%, ¢ END OF EXECUTION 7)

165 FORMAT(SFL4. 3)

186 FORMATC 7, 22X, © EQUIFHENT PRRAMETERS FOR UNIT 7, 12,/)

367 FORMATC/Z, 248, ¢ INPUT STREAMS FOR EQUIPMENT UHIT 4 12/

169 FORIRT/Z, 26K, ¢ QUTPUT STREAMS FOR EQUIPHENT UNIT 7. 12,/

114 FORMATC// L78, 7 FINAL OUTPUT STREANMS FOR EQUIPMENT WIT /1272

CALL HOLA
CHLL CONT
38 CALL HOME
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REZ:I‘/
HRITEC+ 1)
1 FORMAT(3X, * DESER CORRER EL PROGRAMA... 7 (S 3¢/N)
READC+, 2XREZ
2 FORMATCRLD
1F(REZ EQ *57)GOTO 875
1FCREZ. €O N/ 20070 456
IFCREZ EQ. “+")GITO 38
G070 30
875 URITE(*, 871)
874 FORMATCPC/), 3%, “RESULTROOS EN LR TMPRESORA. .. 7 (S/N)7,3(/)
RERUC*, B72)RES
872 FORMAT(RL)
IFCRES. EQ “S7)G0TO 873
IFCRES. EQ. 'N7)GOTO 674
GOTO 875
873 OPENCE, FILE="PRINTER: )
6010 €76
874 GPENCE, FILE=/CONSOLE: /)
876 OPEN(S, FILE="#5:DATOS)

c
HCOUNT=0
11=47
CARLL DLOADL
c

C v CRLCULANDO EL EQUIPC EN LA LISTA DE ORDEN DE CALCILD #x
¢
=1
707 HESLLSTCHL)
C
C ##x LEYENDO EL YECTOR EN %4
C
Mh=NE
CALL DISKIOM, Y
WI=ENC3)
NIN=ENCS)
HOUT=EN(LL)
HIYPE=ABSCEN(2) )
1IFCHIND A7, 47, 42
42 IF(KPRINTI 4G, 40, 711
711 WRITE(E, 166INE
WRITE(S, 103) CENCLY, 124, )

[+
C #ex LOCALIZANDO0 E IMPRIMIENDO LAG CORRIENTES OE ENTRADR s
[
40 00 41 1=L NIl
S=EN(1+6)
CHLL STREFMC-5)
IFCIS- 111543, 43,143
143 ST L=5
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DG 45 J=2, 1)
43 SICL =88
GOTO 44
43 00 44 J=L, JJ
44 SICL J)=SNKIS) I
44 CONTINUE
IFCKPRINT)IT14, 744, 743
713 WRITE (5, 1072KE
00 188 IKE=1, NIN
168 HRITE(6, 1853<SICIKE, 30, =1, J])
714 CONTINUE

c
C *+ LOCALIZANDO LAS CORRIENTES DE SALIDA wex
c
D0 46 =1, NOUT
S=ENCI+11)
CALL STREANMC~5)
IFCHTT-15)46, 146, 146
146 CONTIIUE
DO 49 J=2,3)
43 SOCL 1)=SNCIES: 1D
46 S0¢1, 1)=5
c
C *ox LLAMANDG A LOS MODULOS DE CALCLO
c (UNIDADES COMPUTACIONALES) we4
¢
47 CALL MCDULE (NTYPE)
c
C e+« RLMACENANDO E INFRIMIENGO LRS CORRIENTES DE SALIDA wax
c
IFCNBUTYSS, 99, 168
168 D0 60 1=1,NOUT
S=ENCI+L1)
CALL STREAMC-S5)
IFCIS-111)62: 62,174
171 CALL STREAM(O, 8)
IFCIS-111252,62,163
163 HRITE(E, 102)
GOTO &9
52 00 63 J=1, 11
63 SNCIS) J)=S0c, 1)
6@ CONTINUE
IF(LOOP-939)759, 97, 97
97 WRITECE, 154NE
GOTO 110
799 IF(KPRINT 99,953,715
715 WRITEC6, 169ME
116 00 L1 IKE=1. NOUT
116 WRITE(S, 18S)(SOCIKE, 1), J=1, J1)
9 Ni=lCHL
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TFCNE-NCRLC »77, 707, 783
708 CONTINUE
[
C #td FINALIZANDO LR SINULACION #%
c
[F(LOCP-999)71, 70,70
71 NC=0
1.00P=9%9
KFRINT=1
GOTO 93
70 URITEE, 164)
456 STOP
END i
SUBROUTINE HOLR
WRITECK 1)
1 FORMATCPCA), 2K 36(1He), 20 2K, /%7, 34K, *%7, 2, 2%,
" 34K, ) 2%
"4 78, ‘UNIVERSIDAD LA SRLLE’, 7%, ‘%7, /) 2%,
YO 348, 0, /) 28 k7, 6%, PROGRAMA UE SIMULACION”, 6%, “ o7, /) 2X:

"3 N 2K ¥, 8K “GEMCS" (LA VY A
Yexl 34K w00 /128, 7%, 2K, 'LEOROR DORIS HERRERFMOROD GOMEZ, 2%
"ty 0 2K,
w0, 34K w0, 2y 2 0, 8K Y ENGENIERIA QUIMICR #, 7X, “%9)
WRITE(#, 2)

2 FORMAT (2%,

HOH 34K, T s 2K, w0, B DICIEMBRE, 1384. “, 7% ‘s, 2
MO, 34K N 2 2K, 0, 34K, 17, /) 2K, 35CLHEY)
CALL HAIT
RETURN
EHD
SUBROUTINE WAIT
DO 10 I=1,38
00 18 J=1,100

16 CONTINGE
RETURN
END
SUBROUTINE CONT
CHARACTER+1 A
HRITEC*, 1)

- 1 FORWAT(S(/), 7X, “PRESS <RETURN> TG CONTINUE")

RERDCH, 2)A

2 FORMAT (A1)
RETURN
END
SUBROUTINE HOME
WRITEC*: 1)

1 FORHAT(24¢/))
RETURN
END
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4,2 SUBRUTINAS DEL PROGRAMA MAESTRO.

A continuacién se describen la subrutina de lectura
de la base de datos, la subrutina de pardmetros de equipo

y la subrutina de almacenamiento de corrientes; la subruti

na de los mbdulos utilizados en GEMCS se encuentra en

la Seccidn 4.3.3 precediendo las descripciones de éstos.

4.2.} La Subrutina de Lectura de la Base de Datos DLOADL.

La primer subrutina llamada por MASTER GEMCS
es DLOAD! cuyo objetivo es leer y transferir en forma
directa los datos de la simulacidén a los lugares de

almacenamiento apropiados dentro de les bloques COMMON,

En, nuestro caso, lee la informacidén del archive
DATOS que previamente se ha guardade en uno de los
diskettes empleados. Los datos almacenados se hallan
acomodados de manera que simulan a las tarjetas de
la versidn original por lo que toda referencia a las
mismas serd aplicable al dato correspondiente del archi

vo (una tarjeta equivale a un renglén del archivo).

Como ya se menciond, el usuario puede crear otras
versiones de DLOAD! que se adapten a sus necesidades;
una opcién seris desarrollar wuna versidén que fuera
interactiva con el usuario a través del teclado de

un teletipo,

Al preparar la base de datos para correr el progra
ma GEMCS deberd tenerse en cuenta que, 4 excepcion
de las variables eateras (formato I13), todos los nimeros
suministrados deberan ser reales, esto cs, deberdn
incluir punto decimal y no podran estar en forma exponen

cial. E! formato de lectura empleado por DLOAD! es



5F14.3 salve para el conjunto de parémetros de las
propiedades fisicas, quimicas y/o termodindmicas que
utiliza el formato 4F17,1]1 (ver Seccidn 6.2).

Para poder otorgar un enunciado a la corrida,
una tarjeta de tftulo antecede a los datos numéricos.
La variable ITITLE puede contener haste 72 caracteres
empezando en la columna 1 lo que asegura que no Se
exceda la linea del teletipo cuando el programa se

corre en una terminal de esta clase.

4 coatinuacién fria 1la tarjeta que contiene el
ceracter de control de impresién KPRINT que actida como
un regulador ya que si es uno, se produce una impresidn
extensa que incluye resultados parciales, comentarios
descriptivos adicionales y los datos de entrada lo
que permite la tarea de irlos checando conforme van
entrando mientras que si es cero, se obtienen (nicamente
los resultados finales. Por lo mismo, KPRINT debera
adquirir el valor de uno cuando se desee seguir de
cerca el desarrollo de la corrida y/o rastrecar errores

(propoésitos de diagnébstico).

La siguiente tarjeta incluye el nimerc de unidades
en el orden de célculo (NCALC), gque generalmente corres
ponde al niimeroc de unidades de equipo que integran
el proceso, y el nimero de componentes en el sistema

que se estd simulando (NOCOMP).

A menos gque se use un paquete de propiedades
fisicas, quimicas y termodindmicas que especifique
lo contrario, NOCOMP deberd alimentarse como nlmero
negativo pues CEMCS lo volverd positivo. En estus ver
s16n, NCALC no podré ser mayor de 50 y NOCOMP no podrd

exceder 25 a menos que se redimensionen las variables
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LLST y NPOINT para aceptar mds equipos y las matrices
ST, SN y S0 para mas componentes.

Si NCALC es negative, la subrutina DLOAD] asignara
a LOOP el valor de' 999 y GEMCS efectuard los chlculos de
las unidades una sola vez (en caso de sgsolicitarla,
CONTL1 seria ineficaz) imprimiéndose 'las corrientes
de salida encontradas — problemas de resolucién directa.
Por el contrario, NCALC deberd ser positivo cuando

el proceso contenga recirculaciones.

Después de estas dos porciones de datos, se alimen
ta el orden de cAlculo en una o mAs tarjetas (cinco
datos por tarjeta); para ello se suministran los nimeros
de las unidades, que se vap almacepando en el arreglo
LLST, en el orden en que deberdn calcularse, Asi,
el vector LLST comprende la lista de los nimeros que

identifican o los equipos en la secuencia de ejecucidn.

Siguiendo al orden de cdlculo se introducen por
separado, es decir, cada uno en su propia tarjeta,
el nimero méximo de corrientes presentes en el diagrama
de flujo de informacién (MSN) y el nimero de corrientes

con datos iniciales por leerse (NSR<L17).

Las corrientes cuyos datos iniciales van a suminig
trarse se alimentan entonces, cada una empezando una
nueva tarjeta y con cinco datos por tarjeta, Cada
corriente estarfi descrita por JJ = NOCOMP+5 nimeros
por lo que se deherdn usar ceros para llenar los espa
cios de componentes no presentes o de elementos no
utilizados en la corriente, Mientras que el orden en que se
introducen las corrientes carece de importancia, el
formato recomendado para las mismas por considerarse
adecuade purs }a simulacién de plantas quinicas se
detalla en la Tabla 4.3.
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La siguiente entrada corresponde al nimero de
conjuntos de pardmetros de equipo (NOE) que habrén
de leerse y que por lo general es igual al ndmero de
unidades en el sistema; no obstante, cuando se requiera,
deberd incluir las rutinas de control (por ejemplo,
para el caso en que existan recirculaclones en el proce

so) y la de generacidn de reportes (subfutina adicional).

Los parémetros de equipo para cada unidad se
suministran siguiendo el formato mostrado en le Tabla
4.1, congiderando también cinco por tarjeta. El orden
en que se alimentan los conjuntos de pardmetros no
tiene importancia pero cada uno deberd iniciar uno
nueva tarjeta, El limite en el nidmero total de paréme
tros que pueden manejarse en cada simulacién es de
600 (arreglo EEN) y cada conjunto de parametros puede
contener hasta 100 de éstos (vector EN), La otra res
triccién dimensional es que el nlmero de un equipo
no puede ser mayor de 50 aunque existan menos de 50

unidades,

Muchos programas de simulacién de procesos quimi
cos trabajan en conjuncién con paquefes de propiedades
fisicas, quimicas y termodindmicas. Estos paquetes

son programas adicionales que efectiian chlculos de
" las mencionadas propiedades para las corrientes del

proceso en base a su composicién,

En el caso de las propiedades termodindmicas,
cominmente se les evalla a partir de correlaciones
o ecuaciones de estado que, obviamente, tienen sus
limitaciones pues no se pueden predecir las propiedades
de cualquier compuesto, sobre tode en la fase 1liquida
debido a condiciones de inmiscibilidad y wmiscibilidad

parcial,
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En este trabajo se prefirié alimemtar los datos
para el cdlcule del equilibrio vapor-liquide y de las
entalpfas, tanto en fase liguida como en fase vapor,
por ser éstas las Unicas prapiedadeé termodinamicas
requeridas y, principalmente, para no hacer uso innecesa
rio del limitado espacio de memoria de las microcomputa
doras, De esta wanera, las mencionédus propiedades
se calculan dertro de 1las unidades computacionales
emplesnds funciones de declaracidn aritméticas que repre
sentan, por ejemplo, la capacidad calorifica como fun

cidn de la temperatura.

Por lo tanto, es necesario alimentar en una tarje
ta el nbmero de pardmetros (NP) que, para cada componen
te, contendrd la matriz dc propiedades PP(N.I!). Dichos
pardmetros se introducirém, cuatro por tarjeta, siguien
do el orden utilizado para los pardmetros de las corrien
tes e iniciando una nueva tarjeta con cada componente,
El formato sugerido se puede apreciar en la Tabla 4.2.

Existe una versién de GEMCS — la elaborada para
una computadora CDC CYBER 73 — que incorpora un paquete
de propicdades conocido como CIMPP (éumprehensive Indusg
trial Physical Property Package) desarrollade por SACDA
para el cdleulo de propiedades flsicas, quimicas vy
termodindmicas. CIMPP es wuna libreria de subrutinas
de computadora, relacionadas c¢on upa base de datos,
capaz de efectuar mds de 150 tipos de chlculeus diferen

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

SUBROUTINE DLOADL

44 LR SUBRUTINA DLOADL LEE TODOS £OS DATES ¥ LOS ALMACENA EN LOS
+ev ARREGLOS CORRESPONDIENTES

v CARACTERES DE (ONTROL OE IMPRESIOH  ##»

KPRINT=1 [MFRESION IHCREMENTAOR. INCLUYE RESULTADOS PRRCIALES
Y SE UTILIZA PrAR¥ PROPOSITOS DE DIRGNOSTICO

KPRINT=0 IMPRESION DE RESULTADOS FINALES EXCLUSIVANENTE

*
x
.

- BLODUE COMMON »x»

CHARACTER +4 ITITLECI®)

CORMON /SET1/ENCA@aY, JJ, NIN, HOUT, $1(4, 383, S04, 38). PP(LS, 25
COMCHt /SET2/KPRINT

COMMON /SET3/111, 1S, LOOP, NG, HE: SN(LP: 38)

COHON ~SET4/LLSTCS), NCALL, NOOUNT

COMMON ZSETSANPOINTCSD, 23

COMMON. /SETA3/EENGSOG)

168 FURMAT (18A4)

208 FURMAT(//: TICAHK), /7, 40(2Hs ), /)

204 FORMATCA//, 4%, ABRA, /1 40(2He ), 7, P9C1Hs))

203 FORMATCA//,36Y, ° DRIA 7. /)

287 FORMAT(/, 26X, * WRBER OF COMPONENTS =/, 13, ///. 224
+7 NUMBER OF UNITS IH THE PLENT =7, 13, /)

409 FORIMATC/) 30% 7 CRLCULATION ORDER *, ¢, 10/ 24 5149))

211 FORMATCA/, 245, 7 INITIARL YALUES FOR 7,12, ¢ STREMMS 7, /)

215 FORMATCSFL4, 5>

219 FORMATC//, 265, ¢ INITIRL WALUES FOR EQJIFMENT UKIT 7, 12,//,
+31F14. 30

220 FORMATC2X, SE14. 5

224 FOFMATC/Y, 20X, 7 MO PHYSTCAL PRCPERTIES USED 7)

222 FORMAT(//, 14X, 13, * PHYSICAL PROFERTY PARAMETERS FOR ERCH
+COMPONENT 7+ /)

470 FORHAT(SF18. 3)

471 FORMAT(1Z)

472 FORIMAT(2IZ)

475 FORMRTCSI3)

7S FORMATCYFL?. 11

sav INTCTALLZANOO EL VECTOR LE PRRIMETROS DE EQUIFU Y LAS MATRICES DE
PARAETROS UE LAS CORRIENTES DE ENTRADA, DE SALIDA ¥ ALMACENADRS wae

0D 7078 1=1,10@

7076 ENC)=0. O

0 7873 151,20



- 82 -

00 7972 J=1.4

siKl.1)=2.8
7672 S0(J, 1)=0 ¢

DG 7073 IK=1,17
7673 SN(IK, 1)=0.8

¢
C w++ LEYENDO EL EMCABEZADO DE LA SIMULACION ¥ EL CARACTER DE CONTROL
€ DE IMPRESTON wes

[os
RERDCS, 188)CITITLECKIY, KJ=1,18)
WRITE(E, 284) CITITLECIK), JK=1, 18)
RERD(S, 47 1KPRINT
1F (KPRINT)S, 9, 7
7.WRITE (6, 203}
[

C 4k LEVENDO EL WUMERO DE MODALOS ¥ DE COMFONENTES PRESENTES EM EL
c PROCESG #++
[
9 RERDCS, 472)NCALC, NOLOMP
TF(NCELCHS18, 589, 589
562 NCALC=-KAHLL
LOOP=999
GOTO 11
516 LO0P=1
11 IFCKPRINT)SHL, 514,18
18 HRITE(6, 207 )NOCOMP, NCALC

C e#+ LEYENDO EL ORDEN DEL CALCULO w#e+
<

511 RERD(S, 475) (LL3T(I), I=1, HCALC)
IFCRPRINT=1)14,13, 44
13 HRITE(6, 209) (LLSTCI)) 1=1, NCRLC)
14 CONTINUE

"

L e+ LEYENDO EL NUMERD MAS GRANDE DE CORRIENTES Y LA DESCRIPCION DE
< LAS CORRIENTES DE ENTRADA #xs
c

READ(S, 471 )HSN
JJ=NOCONP+S
RERD (S, 471 NSR
[F(KPRINT~1)20, 19, 20
19 HRITECG, 2L1INSR
20 b0 536 1=, NSk
RERD(S, 4702 (SNC L, 1), =1, J )
IFCKPRINT=1)22, 24, 22
21 KRITECS, 2432¢SNCL. 1), J=1, 0
22 CONTINGE
530 CONTINUE
[N
C 44+ LEYENDO LOS PRRAMETROS DE EQUIPO PFRA LOS EQUIPOS CON DATOS
C THICTALES wex
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RERD (S, 47L)NCE
00 548 1=1, HOE
DO 541 12=1,100
344 BN(I)=0.8
READCS, 478) (ENKHD, H=1L 5)
NH=EN(D)
Ni=ENCL)
HCOUNT=NCOUNT+HN
READ(S, 478) (ENCH), R=6, NX)
1F(KPRINT-1)26, 25, 26
25 HRITECS, 219)8H, (ENC(H>, N=1) W)Y
26 MM=ENCL)
NPOINTCM L)=NCOUNT-KN
RPOINT (%, 2)=MH
940 CALL DISKIO2, M)
c
€ x% LEVENDO LOS PRRARETROS DE LRS PROPLEOADES FISICHS #4+
[
REROC(S, 474 00P
IFCtP. EQ. 8. AND, KPRINT. EQ. 1DMRITE(S, 221>
IFCHP. EQ. @3GOTD 343
WRITEXG. 222N
DO 542 1=1, ROCOMP
RERDCS, 4763 CPECH, 10, N=1, NP)
IF(KPRINT. €EQ. LINRITE(E, 228)CPP (N, 1)) N=L, NP)
S42 CONTItUE
543 IFCKPRINT. EQ. )HRITE(6, 208)
RETURN
ERD
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4.2.2 La Subrutina de Pardmetras de Eguipe DISKIO.

En GEMCS los datos de los parametros de los mddu
los se almacenan come registros en vl vector acumulative
EEN. En la Tabla 4.1, quec describe el conjunto de
datos de las unidades computacionales, el tercer elemen
to del vecror EN es el nfimero total de pardmetros,
NN, que corresponde también a la longitud del registro

guardudo en EEN para cada mdéduloe.

Al examinasr la subrutina DPLOAD1 puede observarse
que conforme se lee cada conjunto de datos de un mbdulo,
la variable NCOUNT se ve incrementada por el valor
de NN. Ademds, en la macriz NPOINT{MM,1) se encuentra
la localizacién en el arregla EEN dei principio del
registr9 para el mddulo MM mientras que en 1o matriz

NPOINT(MM,2) se halla su longitud, NN.

La subrutina DISKIO(IPNT,MM) registra, para cada
unidad de equipo, los datos de sus parametros en el
vector EEN para después leerlos de éste hocia el vecter
EN cuande se vayan a efectuar los céleculas en la U,

C. correspondiente,

Por lo tante, para el médulo MM,:
si IPNT=1l, la subrutina lee del wvector EEN hacia el
vectar EN v

5i IPX¥T=2, los dates se transfieren del vector EN hacis

el vector EEN para su adecuada ubicacidn en este fltimo.
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Listado de lp Subrutina DISKIOQ

SUBROUTIHE DISKIOCIPHT, M)

C
C #0x LA SUBRUTINA DISKIO RLMACENR O EXTRAE EL ARREGLO DE PARAMETROS
C «++ “EN" EN O DE EL ARREGLO ACUMULRTIVO "EEN"

*+ ESTA SUBRUTINA STMULA EL ALMACENAMIENTO EN DISCO DEL
VECTOR “EN'; POR LO TRHTO,

SI IPNT = 1.¢ LEE DE LA TABLA DE PARAMETROS DEL EQUIPO Y

SI IPNT = 2.0 ESCRIBE EN DICHR TRBLA #ss

ek BLOGUE COMMON sax

A OOOOO

COMMON /SET1/ENC189), 35/ NN, ROUT, S1¢4, 38), 5044, 38), PP(15, 25)
COMMOR /SETS/NPOINT(SE, 2)
COMMON/SETA3/EEN(600)
C
100 FORMATISX, ¢ DISKI0 ERROR IPNT= 7, 14,7 =2 410000
MI=HPOINT (MM, 1)
HL=HPOINT (MM, 2)
IFCIPHT-12,1, 2
1 D0 41, =4, ML
11 ENCD)=EENCMA+])
GOT0 70
2 IFCIPNT-2)4, 3, 4
30033 =L M
33 EEN(HG+T)=ENCT)
GOTO 70
4 WRITE(6, 100 IPNT, th
78 RETURN
END
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4,2.3 La Subrutina_ de Almacenamiento de Corrientes
STREAM.

En el arreglo de almacenamiento de corrientes
SN, el indice I en SN(I,J) no es el nimero de la corrien
te (es decir, I # SN(I,1)) sino que para obtener una
corriente de la matriz SN es necesario buscar SN(1,1)
desde T = 1 hasta I = III. Puesto que este procedimien
to se utlliza con frecuencia se escribié la subrutina
STREAM,

Asi, para buscar una corriente de ndmero S se
requiere uan declarecién CALL STREAM(-S) que permita
localizarla en SN(IS,J),J=1,JJ en donde IS es la ubica
cién de 1la corriente S, en la matriz SN, encontrada
por la subrutina. En caso de que la corrieate no esté
en SN, se imprimiré un mensaje indicando el error,
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Listado de la Sybrutina STREAM

SUBROUTLNE STREAM(S)
c
C wex LA SUBRUTINA STREAN LOCALIZA LA POSICION DE UM ARREGLO
€ w DE CORRIENTES EN LR HAIRIZ RCUMULATIVA “SK*

c
C 4% BLOGUE COMION #4*
[

COMAON /SET3/111, 1S, LOOP, KCy HE) SN(LY, 38)
[
490 FORMATCSK, ¢ ERROR: STREAM HO ‘, [3, ¢ NOT IN SN MATRIX’)
4

DO 1 KK=1, 111

15=KK

IF (ABSCSHCIS, 1)-ABS(S) 1 -0. BB132, 1, 4
1 CONTINUE

16=15+1

IF¢912, 2,3
2 WRITECS 460)5
2 CONTINUE

RETURH

[321]
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4,3 PROGRAMAS DE SOPORTE.

Los mbédulos de cdlculo en GEMCS tienen una variedad
de posibles usos aunque su funcién principal la desempeian

como modificadores de informacidn.

Asi{, independientes del programa maestro pero muy
relacionadas con é1, las unidades computacionales represen
tativas de operaciones unitarias con que cuenta GEMCS
y que Se analizardn posteriormente son JUNCOL, SEPADI],
SEPAQO2, SEPAO3 y REACT] que representan, respectivamente,

un mezelador, tres separaderes y un reactor simple.

Ademds se adicionarédn dos nuevas subrutinas:
JUNCO2 que corresponde a la solucién del balance de mate
ria y el halance de energla para un mezclador que maneja
corrientes en la misma fase {(Capitulo V, Seccibn 1} y
FLASHI que simula una destilacibén flash adiabAtica para
multicomponentes (Caplitulo V, Seccidn 2),

Asociadas con cada médulo de proceso sc encuentran
las listas de las corrientes de entrada (matriz S§I),
las listas de las corrientes de salidh (matriz S0) ¥
un conjunto de pardmetros (vector EN). Normalmente. la
U, C. recibe las listas de informacidn de las corrientes
de enatrada y procesa estos datos de acuerdo a sus ecuacip
nes matemdticas utilizando los parfmetros pertinentes
para el empleo del mbdule en wun lugar particular del
diagramo de flujo de informacibn. Los resultados de
las operaciones llevadas a cabo con estos pardmetros
suelen aparecer en las Llistas de informacién de las

corrientes de salida.

Las subrutinas médulo también pueden emplearse para
ajustar parémetros en otras U, C. v para generar reportes.
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El us0 imaginativo de estos bloques de construccidn es uno
de los desafios que plantea el acercamiento modular a

la resolucién de problemas mediante sistemas como GENCS.

De acuerdo con este principio, un médulo sdlo estard
interesado en sus corrientes de entrada y salida asociadas
por lo que no hara referencia al diagrama de [lujo en
busca de nlmeros de corrientes o de equipo pues es el
programa maestro el que se encarga de buscar en dicha
diagrama y suminjstrar los valores de las corricates
de entrada almacenando la informacidén de las corrientes de

salida evaluadas,

Los formatos de las listas de corrientes y de equipo
estipulados para OGEMCS se describieron en la Seccidn
4,1.3 en donde se establecid gue parte de la listas de
equipoe debe ser definida por el mbdulo en cuestidn,
El formate de las corrientes puede redefinirse en cada
simulacién y aungue todas las U, C. involucradas suelen
utilizar el mismo formato, £#ste no ¢s pecesario,

Rl

4,3.,1 Cédipo Numérico de los Equipos.

4 c¢ada mbédulo se le aaigns, arbitrariamente,
un cbdigo que también se conoce como tipo de nfimere
del equipo y que corresponde al segundo elemento en
el vecter EN; por ejemplo, JUNCO1l, CONTLI y JUNCOZ

tienen cddigos 1, 2 y 3 respectivamente.

Un equipo es llamado para su ejecucidn por la
subrutina MODULE hsciendo referencia a su codigo median
te una declaracidn GO TO condicionada en la gque el
nimero de la declarocidn rsmificada es el mismo que
el tipe de némero del equipo., 51 se desea hucer el

programa accesible o una nueva subrutina mbédulo puede
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ugsarse alguna de las etiquetss vacias o bien, deberd
insertarse otra declaracién GO TO con su etiqueta aprg

piada.

Se sugiere que cada vez que se emplee el programa
GEMCS para resolver cierto problems se revise la sgubru
tina MODULE(NT), que es la encargada de llamar a las
demés subrutinas, para confirmar que los céddigos de
los equipos correspondan a #éstos, sobre todo cuande

se hayan hecho wodificaciones,

4,3,2 Simbologia para las Unidades Computaciopales,

En un intento por homogeneizar la nomenclaturas
y mantener cierta consistencia dentro de los mbdulos

de proceso se utilizan los siguientes simbolos:

a) Subindices:

1 Nimero de la corriente.
J Nimero del elcmento de la coriente.
N Nimero del elemento del equipo,

b) Variables:

EN(N) Pardmetros del equipo.
(incluyendo corrientes asociadas)

JJ NOCOMP+5

Loop Nimero de la iteracién,

NE Nimero del equipo.

NIN Nimero de corrientes de entrada.

yocoxe Nimero de componentes de flujo.
NOQUT Némero de corrientes de salida.

p Presién.
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b) Variables (continuacién}:

SI(I,J) Informacién de la corriente de
entrada,

s0{1,J) Informacién de la corrieate de

salida,
T Temperatura.
X Fraccién mol en la fase liquida,
Y Fraccién mol en la fase vapor,

4,3.3 Nomenclatura para los Médulos en GEMCS.

Por 1o general, los nombres de las unidades compu
tacionales constan de cuatro caracteres alfabéticos
y dos digitos. Los primeros corresponden a las cuatro
primeraé letras de un nombre descriptive del equipo
que se estd manejando mientras que los dos nimeros
irfn aumentando conforme el médulo se vaya haciendo
mds sofisticado o bien, servirdn para indicar la cxisten
eia de algunas diferencifas entre las subrutinas como

es el caso de los separadores,

Cuando los cuatro caracteres alfabéticos no son
suficientes para describir el equipo adecuadamente,
el primer digito se substituye por un guinto cardcter
por lo que el nombre asignado a la subrutina wddula
también podrid estar compuesto por cinco letras y un

solo nimero,

Las U. €. que se usan cn esta tesis (y que se
describen a continuacién) junte con el tipo de nilmero
del equipo con que se les ha designado se muestran
en la Tabla 4.4
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Tabla 4,4

HODULOS USADOS EN GEMCS

Cédigo Nombre de la Unidad Computacional
1 JUNCO1
2 CONTL1
3 JUNCO2
5 SEPAD]
12 FLASH1
21 SEPAD2
22 SEPAO3
23 REACT1




Se recomienda revisar esta lista frecuentemente
de manera que conforme se emprendan nuevos estudios
se le pueda actualizar al igual que a la subrutina
MODYLE con la que estd Intimamente ligada como puede

observarse en el listado de la misma que sigue.



- 94 -

Listado de 1a Subrutina HODULE

SUBROUTIHE MOLALE(NT)

c .
¢ &+ LR SUBRUTINA HODULE LLAMA FL MODULO DE CALCWKLO (U. C.) APROXIMRDD

¢ *t+ ADECURDO PARA LA SIMULACION GE LA OPERACION UNITRRIA PLANTERDR O
C «es FARA EL CONTROL OE LOS CICLOS DE RECIRCULACION

c

GOTO (1, 2,3.4,5,6, 7 6 9, 10,11, 12,13, 44,45, 16, 47, 18,19, 28, 28,
*22, 230, 0T

ST

S CALL JINCOL
RETURN

2 CALL CONTLY
RETURN

3 CALL Juncaz
RETURN

] svop

5 CALL SEPRDL
FETURH

6 SToP

7 stoe

8 sT0e

9 STop

19 STOP

11 sToe

12 CALL FLASHL
FETURN

13 sT0P

14 STOP

15 ST0P

16 STOP

iz sTop

18 ST0P

19 ST0P

@ S0P

21 (ALL SEPAQ2
RETURN

2 CALL SEPRO3
FETLRN

23 CALL REACTL
RETURN

EHD
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4.3.4 Médulo de Computacidn JUNCOIL.

S{mbolo

Cédigo

Esta subrutina representa un balance de materia
muy sencillo sobre‘ un mezclador/separador monofésico
que combinag NIN corrientes de entrada y divide el flujo
regsulante en NOUT corrientes nuevas de idéntica composi
cién  (NIN y NOUT deben ser menores de cinéo}.

Aundue ta unidad computacional efectla exclusiva
mente ¢l balance de materia, permite al usuario fijar
la ctemperatura y la presién de salida. Nétese que,
ademds de la fage de la(s) corriente(s) de salida,
en caso de no especificarse, tanto su temperatura como
su presidén corresponderidn a las de la primer corriente
de entrada,

Los pardmecros que definen a la unidad son el
nimero de éstos [EN(3)), el ndmero del equipo [EN(1)],
su cdédigo [EN{2)}, ¢l nimero de corrientes dec entrada
[EN(6)] scguido por los nimeros de estas corrientes
[ENC7) a EN{10)], el nimero de corrientes de salida
[EN(11)] seguide por los nbmeros de dichas corrientes
[EN(12) a EN(I15)], la temperatura de salida [EN(16)],
la presién de salida [EN(17)] y la fraccidn del [lujo
de entrada total que se desea en cada corriente de
salida (EN(18) a EN(2!)7.
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Listado de la Subrutina JUNCOL

SUBROUTINE Junist

€ % LA SUBRUTINA JUNCBL COMBINA NIN CORRIENTES OGE ENTRADA
C #4 REPARTIENDO EL FLANO RESULTANTE ER NOUT CORRIENTES OF
C exe SALIDR

C
[ wox VECTOR DE PARAMETROS DE EQUIPD "EN"  wes
c ENHC 1) R ENAUS) = FORMATO STANDARD
€ ENCL6) = TEMPERATURA DE SRLIDA
[ ENCL?Y = PRESION DE SALI0A
c ENCAB) A
c ENCL7+HOUTY = PROFGRCION DEL FLUJO TOTRL DE ENTRARDR
c EN CRDA CORRIENTE DE SALIDA
c
C wex BLOGUE COMMON *ex
c
DIMENSION TOTAL(28)
COMMCN /SET1/ENC100), JJ, NIN, HOUT, SI(4, 38), S0<4, 38), PP(45. 25)
[

€ sk« INICIALIZANDO LOS YALORES DE LAS CORRIENTES DE SALIDH wotx

00 16 =4, ROUT
DG 19 J=3,1J
SOCE 3r=0
18 TOTAL())=8
c
C *or SUMANDO TODOS LOS FLUJOS DE ENTRADA PARA CROA COMPOHENTE ¢+
¢
00 11 J=6,))
D0 11 I=1, NIN
11 TOTRLCI=TOTALCI4SIKT 1)
DO 12 =1, HOUT
S0¢1, 2)=51KL, 2)
IF(ENC16)38, 30, 48
38 SOCL 4)=S1KL 4
GOTD S6
48 S0C1, 4)=EN(L6)
56 IFCENCL?))68, 60, 70
68 S0(1, 5)=51iL, D)
60TO 8@
70 S0CL SY=ENCAT)

c

C +++ MULTIPLICARNDG LOS FLUJOS TOTALES DE LOS COMPONENTES POR SU
c FRACCIGH EN CADR CORRIENTE DE SALIDA #e%
c

88 0O 12 J=6, JJ
SOCE 1) =TOTALCIDAENCT#17)
12 50¢1, 39=50¢1, 3)480¢E. )
RETURN
END
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4.3,.5 Médulo de Computacibdn CONTLI.

Simbole

Cédigo

Este mbédulo es muy importante ya que constituye
la unidad de control de las iteraciones en un cicle
(conjunto de mbédulos que no pueden resolverse sin supo
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 tecirculaciones. El tener
que suponer la(s) corriente(s) de corte implica que
la solucién del problema sea iterativa de ahi la necesi

dad de contar con un médulo de control.

Para que pueda actuar, se le coleoca en la lista
de orden de céleculo como el Gltimo equipo dentro del

ciclo gue estd controlando.

Su funcién es evaluar los cambios fraccionarios
en los elementos que describen una corriente especifica
da entre dos cllculos sucesivos del cicle y, considerap
do su valor absoluto, compararlos contra una tolerancia
preestablecida. El cambio fraccional se definié (Sec
cién 3.3) como la diferencia de los elementos descrip
tivos de la corriente dividida entre el valor més recien

te de éstos,

Si todos los elementos descriptivos pasan la

prueba de convergencia, los célculos del ciclo terminan
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y GEMCS avanzard a la siguiente unidad dentro de 1la
lista de secuencia de ejecucién, En caso contrario,
el contador NC que indica el equipo que se estd evaluan
do en el momento es retrocedido al primer equipo dentro

del ciclo para asi poder reiniciar los cllculos,

Para detener el proceso después de un ndmero
razonable de iteraciones y previendo que no se presente
la convergencia se especifica un ndmero mAximo de itera

ciones,

En GEMCS, CONTL1 se trata como un equipo pues
aupque no tiene corrientes de entrada ni de salidas,
controla una corriente elegida por el wusuario. El
conteo de las iteraciones empicza en el valor almacenado
en EN(20) y se va incrementando, de uno en uno, hasta
lograr la convergencia o hasta exceder el nimero miximo
de iteraciones EN(i7). EN(16) define el nlmeroc de
la corriente que va a ser probads mientras que EN(19)
corresponde & la tolerancia fraccional especificada

para la convergencia,

Los valores de la cerriente bajo prueba sc alwacg
nan en el vector EN en las posiciones EN(21) a EN(18+JJ)
por lo que cuando se alimenta el conjunto de datos
para ¢l médulo CONTLI es necesario acomodar en cl vector
EN 1las 20+NOCOMP+3 variables definiéndolas desde el
principio. ’
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Listado de la Subrutina CONTL1

SUBROUTINE CONTLL

w LR SUBRUTIHA CONTLY SE EMPLEA CURNWDO SE GENERAN CICLOS POR
#++ LR PPESENCIA DE RECIRCULACIGHES PRRA CHECHR. EN CROR CICLO,
»x TODAS LAS VARIABLES DE UNR CORRIENTE ELEGIDA HASTR GUE EL
#x¢ 7 DE DIFERENCIA ENTRE UOS ITERACIONES SUCESIVAS ES MENOR
sox (UE LR TOLERANCIR FIJROA

whe  VECTOR "ENY  es

ENC 1) A ENC 3) = FORMATO STRNDAKD

ENC 4 = (ERQ

ENC D) = CONTROGL DE IMPRESION

ENC 62 R EN(13) = CEROS

EN(16) = NUMERD DE MODULOS COMTROLADOS PR CONTLL
ENCLT) = NUMERG MAXIMO OE ITERACIONES

ENCI®) = NUMERD DE LA CORRIENTE DE PRUEBA

ENnd19; = TOLEKANCIA FRACCIONAL

ENC28) = NWIERD OE I0ENTIFICACION OE LA ITERACION

-

o+s BLOQUE COMMON ++e

COMMON /SET1/ENC106). JJ, NIN, HOUT, S1¢4, 28), S04, 38, PP(15, 25)
COMHON /SET2/KERINT

CoMMaN /SET3/111. 1S, LOOP, WL, NE, SH(LT. 39)

102 FORMAT(LLX, ¢ FRACTIONAL CHARGE IN TOTAL FLOW IN STRERNW ‘) 12,

' 1S,FB.5)
103 FORHAT(A 19N, J 7,740« WALUE 70 64, © FRACTIONRL CHANGE .72
184 FORMATCISX, 13, 6% F9. 4, 41X, F?. )
165 FORMAT(//,) 9X, 20 H+), 5K, ¢ CONYERGED *, X, 28(1H¢), /)
106 FORMATCAZ 48K,/ mwmmeemee NOT CONYERGED ~======~ T2l
187 FORMAT(// 47X CONTROLLER CUNIT NO ), I3, 707,84 ¢ LOOP HO. 74130

IF {LOOP. GE. 9397 RETURN

IF CENC20) ED. G, 0) ENCad=L 8
LOOP=EN{ &)
D=FLOATCLOCR ) /EN(S)
C=FLOAT{INT 00 -0

E=EN(18)

INTE=INT(E+B 0881)

IFCINTEDS, 6,5

444 RECIBIENDO LA CORRIENTE OE LA MATRIZ SH #+#
5 CALL STREAMCED

IFCLE0P-2)6,7.7
7 L=0
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DO 15 J=3, 33

S=SN(1S, 1)

TFCINT(S+8. 831))8, 15,8
8 TEST=(S-EN(5+18))/S

C
C sxx CHECANDO EL 7 DE DIFERENCIA ¥S LA TOLERANCIA ##+
c

IFCRBSCTESTI-ENC19))10, 18, 3
9 L=L+d
16 IF(0X15 14,11
11 IFUJ-3014,42, 44
12 WRITE(6, 187)HE, LOOP
WRITE (6, 182) INTE, TEST
WRITE(6, 183)
14 HWRITE(S, 184>J, S, TEST
15 CONTINUE
1F(L)17. 16, 47
16 WRITE(6, 165)
EN(208)=EN(20)+1. 8
LO0P=1
GOTO 19
17 TFCLOOP-INT(EN(17)+8, 881))6, 18, 6
18 WRITE(6, 106)
EN(28)=EN(29)+1. @
LOOP=%99
GOTO 45
6 EN(28)=EN(20)+1. 8
LO0P=LOQP+1
NC=HC~INTCENC46) )~
IFCINTED19, 23,19
c
C »x+ REEMPLAZANDO LOS ANTIGUOS VALORES OE LA CORRIENTE =
[
19 DO 28 J=3, JJ
28 EN(J+16)=3NCIS, )
HH=HE
CALL DISKIOC2, 141)
23 RETURN
ENO
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4,3.6 Méduloes de Computacién SEPAOI, SEPAO2 y SEPAO3.

Simbolo
Cédiges ) >
5, 21 y 22
—

Estas unidades computacionales corresponden a
tres tipos de separadores que permiten repartir la
corriente de entrada en las corrientes del domo y los
fondos. Gracias a ello, se les podria utilizar como
una representacién muy simplificada de wuns columna
de destilacién, un evaporador flash, un separador de
mezclas bifdsicas, wun absorbedor e, inciuso, un
secador (2).

La subrutina SEPAOl permite fijar la temperaturao,
la presién y la composicibn de las corrientes del domo
y los fondos. Para elle distribuye cada componente
presente en la alimentacién en los flujos del domo
y los fondos baséndose en los factores de separacidn
para la corriente indicada en EN(12) sefialados en el
vector EN [EN(20) a EN(19+4NOCOMP)):; de manera similar
se especifican las temperaturas [EN(16) para la corrien
te EN(12) y EN(17) para la corriente EN(13)] y las
presiones [EN(18) para la corriente EN(12) y EN(19)
para la corriente EN(13)] de salida.

Por otro lado, 1la subrutina SEPAOZ calcula los
flujos de las corrientes del domo y los fondos en base
al porcentaje de recuperacién EN(10) de cierto conmpo
nente [especificade en EN(17)] para uno determinada
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corriente [ﬁh‘(l‘l)l y en las composiciones fraccionarias
de todos los componentes en dicha corriente ([EN(18})
s EN(17+NOCOMP)].

Finalmenr.e,- la subrutina SEPAQO3 también calcula
los flujos de 1las corrientes del domo y los fondos
pero basindose en las composiciones de todos los compo
nenteg [EN(18) a EN{17+4NOCOMP}] en una determinada
corriente {EN(12)] y la composicién EN(16) de cierte
componente especificado en EN(17) en la otra corriente

C[EN(IDD T,
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Listado de 1a Subruiina SEPAOS

SUBROUTINE SEFTRL

wev (R SUBRUTINA SEFRBL FIJA LA TEMPERATURR,  PRESTON ¥ COMPOSICION
4% EN LRS CORRTENTES DEL DOMO ¥ DE LGS FUNDOS

Lol

K

L3

-

*

v VECTOR "ENY e
ENC 12 A ENCLS) = FORMKATU STANDARD

ENCL6) = TEMPERATURR DE SALIDA DE LA CORRIENTE EN(12)
EN¢i?) = TENPERMTURA DE SALI0M DE LR CORRIENTE ENCLIY
ENCA8) = PRESIOH DE SFLIDA EN LA CORRIENTE ENGID)
EH(19) = PRESION DE SALIDR EN LA CORRIENTE ENC13)
ERG2OY A

ENCLY4NOCONP) = FRACCTON OE LR ALIMENTACION EN LA CORRIENTE
ESPECIFICADA £N ENCA2) PiRi CADR COMPORENTE

BLOQUE COUMON »»%
COMON /SETL/ENCIOB), 3. NIN, ROUT, 5144, 36), S0C4, 380, PP(15, 25)

DIVIDIENDO LR CORRIENTE DE ENTRADA EN DOS CORRIENTES DE SALIDA
EN EASE fi LARS FRACCIONES ESTABLECIORS EN EL VECTOR "EN® 4k
E=8. @

0=0.8

DO 1 36,0

S0¢L, Jy=SICL, Jo+ENCT 444y
E=£450¢4, 30

S02, J3=51¢1, J2-5044, 3>
D=D450¢2, 1>

5004, 3=t

80¢2, =0

FIJRUDO LAS TEMPERATURAS ¥ LAS PRESIGNES DE LRS CORRIENTES OE
SALIOR #xs

" S0¢L, 4)ENCIS)

SOL2, 4)=ERUL?)
0L 5r=EN18)
50C2, 5r=EN(19)
RETURN

EHD



¢
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Listade de la Subrutinag SEPAQ2

SUBROUTINE SEFRG2

C we+ LA SUBRUTINA SEPAB2 CALCULA LOS FLUJOS DE LRS CORRIENTES DEL DOMO
C wex ¥ DE LOS FOHDOS EN BASE A LAS COMPOSICIONES ¥ AL PORCENTAJE DE
C »++ RECUPERRCION FIJRDOS

COOOO0CGOOO00

¢

4% YECTOR "EN" &
ENC 1) A ENC15) = FORMATO STANDARD

EN(15) = RECUPERACION DEL COMPOMENTE ESPECIFICADO EN
ENCLT) EN LA CORRIENTE SENALADA POR ENC12)
ENC18) A

ENCA7+NHOCOMP) = COMPOSICION DE TODOS LOS COMPONENTES EN LA
CORRIENTE INDICAOR EN EN(12)

o BLOQUE COMMON #x4

COMMON /SETA/EN(108), JJ, NIN: NOUT, S1¢4, 30, S0¢(4, 38), PP(45, 25)

C ## INICIALIZANDO LO3 VALORES DE LRS CORRIENTES DE SFLIDA »x
¢

C

DG 1 I=1,J]
S0¢L D=d. 8

1 S0(2, 1)=0.8

C +or DETERMINANDO LAS CORRIENTES DE SALIDA ##s
[

S0C4, 1)=ENC12)

S0(2, 1)=EN(13)

ICPT=EN(17)45

S0CLs TCPT)=SI<L, ICPTHENC16)
5044, 3)=50¢1, ICPTI/EN(12 +ICPT)
S0¢2, 33=51¢1, 3)-50(1, )

D0 2 1=6,J)

SO, 132801, 34ENC1241)

2 S0¢2 =511, 1-50¢4, 1)

RETURN
END
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Listado de la Subrutina SEPAO3

SUBROUTINE SEP¥E3 -

*e LA SUBRUTINA SEPRB3 CALCULA LOS FLUJOS DE LAS CORRIENTES DEL
¢ DOMO ¥ DE LOS FORDOS EN BRSE A LAS COMPOSICIONES DESEADRS

ek VECTOR “EN®  #ex
ENC 4) A ENC1S) = FORMATO STRNDARD
EN(16) = (OMPOSICION DEL COMPONENTE ESPECIFICADO EN
EN(1?) EN LA CORRIENTE INDICRDA POR ENCA3)
EN(18) R -
ENCL7+HOCOHP) = COMPOSICION DE TOOCS LOS COMPONENTES EN LA
CORRIENTE SENALADA EN EN(12)

ek BLOGUE COMMON wxk

OO O0OO0000GO00

COMMON /SET4/ENC188), JJ, NIK, NOUT, S1¢4, 38), S04, 38, PP (15, 25)
c
C #» [NICIALIZANDO LOS YALORES DE LAS CORRIENTES DE SALIDA s
c
004 I=t,3J
S0(Ls 1)=6.6
1 50(2,1)=8.8

txr DETERMINAMOO LAS CORRIENTES DE SALIDA #wx

o0

S0¢1, 1)=EN(12)
S0(2, 1)=EN(13)
1CPT=EN(17)45
S0¢1, 3)=(5I4, ICPTI-SI(1, 3IEN(16))/CENCI2+ ICPT)-EN(16))
50(2, 33=51(1, 3)-50¢1, 2)
DO 2 1=6,J3
SO(1, 1)=50(1, 3)+ENC12+1)
2 50¢2, 13=51¢4, [3-50(L D)
RETURN
END



- 106 -

4,3,7 M8dulo de Computacidn REACTI

Simbolo

Cédigo
23

Esta subrutina modela un reactor simple (sin
considerar el balance de energia) en el que ocurre

una reaccidn del tipo

aA+bB+ .., —cC+dD+ ...

Los . coeficientes estequiométricos molares de
ta reaccibébn a, b, ¢, d, ... [EN(I8} a EN(17+KOCOMP)]
se alimeatan como nimeros negativos para los reactivos,
como positives para los productos y nulos para los
componentes que no intervienen en la reaccién debiendo

estar referidos al reactive limitante,

La extensién de la reaccién estd determinada
por la .conversidn EN(16) del coaponente clave EN(17)
1o que permite al mbdulo calcular por separudoAlos fly
jos de salida de cada componente as{ como e! flujo
total de la corriente que abandona el reactor. (Los

flujos deberdn estar dados en unidades molares).

Asi 1a distribucidn de los productos estard dada
en funcién del conjunto de factores estequionétricos

y la conversién del! reactivo limitante segin:

(salida)i = (ent_rada)i + c (entrada)k Fi



en donde

c
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conversidn del componente clave,

nimero del componente clave,

nimero del componente y

factor estequiométrico para el componentei

por mol de reactivo limitante,
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Listado de 1a Subrutina REACTI

SUBPOUTINE FERCTL

+++ LA SUBRUTINA REACTL CORRESPOHOE A UM REACTOR SIMPLE

#  VECTOR “EN® ¢+
ENC 1) A ENCIS) = FORMATO STAHDARD

EH(L6) = CONVERSION DEL COMPORENTE ESPECIFICADD EN
EN(L?) (REACTIVG LINITANTES
EN(IBY A
ENCL7+NOCONPY = FACTORES ESTEQUIOMETRICOS DE LA REACCION
EN BRSE A EH(4?)

BLOQUE COMMON wes
COMMON /SETL/ZENCLEB)Y, JJ, NIR, NOUT. S1(4, 38), 50¢4, 38), PP(15, 2%)

5001, 1)=ENCL2)
[CPT=ENCL7 45
S0¢1, 1)=0.8
b 2 I=6. 3
SO¢E, T1=STCL D+STCL IOPTIENUIEEN(12+ 1)
2 50¢1 33=5001, 450U, D
RETURN ,
EHD
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CAPITULO V

IMPLEMENTACTION D E b o0S

NUEVAS SUBRUTINAS

5.1 FORMULACION MATEMATICA DE UNA SUBRUTINA CORRESPONDEIENTE
A UN BALANCE DE MATERTA Y ENERGIA.

El balance de materia constituye un prerrequisito
esencial en la ingenier{a de detalle de una planta para
pader disefiar hasta las operaciones mas simples, tanto
para calcular el tamaiio del equipo como para coasiderar

las interrelaciones entre varias piezas del mismo.

Para una planta que ya se encuentra operando,
el balance de masa es una herramienta muy Gtil y efectiva
para mejorar la eficiencia del proceso ya que ayuda
2 identificar la naturaleza, magnitud y localizaciédn
de cada fuente de pérdida de eficiencia,

Siempre que se pueda, conviene preparar el balance
de materias de manera diagramitica debiendo cumplirse
el principio de conservacién de la misma, es decir,
que la suma total de masas que salen del proceso ses
igual a la suma total de masas alimentadas, exceptuando
situaciones que involucran sustancias radiactivas y
reacciones nucleares, Cuando el material no sale del
sistema sino que simplemente se recircula, los datos
resultan indispensables para el balance pero no suelen

dibujarse en el diagrama,

© La ventaja de preparar un balance de muterin comple
to es que se puede aplicar a procesos donde ocurren

cambios fisicos y quimicos mientras que, por otro lado,
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un balance sencillo v limitade es de considerable valor
cuando las circunstancias permiten su uso pues simpli
fica lo que de otro modo seria innecesariamente com
plejo, Un balance de materia bien hecho no cerrige
ninguna falla pero destaca claramente la existencia
y magnitud de éstas.

Una vez elaborado el balance de wmateria, las
masas pueden wutilizarse para calcular el balance de
energfa. Los niveles de presidn y temperatura en varios
puntos importantes del proceso, en particular en cada
pieza principal del equipo, servirdn como guia para
efectuar el balance de calor., La descripcidn de estos
balances, cuyos resultados generalmente se exprcsan

untﬁﬁﬁgi ,ﬂf tfgﬁﬁg‘“. tamhién puede realizarse en

forma de diagramas de flujo anilogamente a lo que sucede

con el balance de materia,

Los elementos principales de un balance de energla
son el calor de reaccidédn (calor neto entre el calor
de formacidn de los productos y el calor de formacién
de los reactivos a la temperatura de reaccién), el calor
latente (requerido siempre aque exista un canmbio de
fase) y los calores espec{ficos (necesarios para calcular

cambios de temperatura).

Vale la pena aclarar que hay muchas maneras de
representar diagramiticamente estos balances dependiendo
de la persona que los hace y del tipe de informacidn que
se quiere desStacar mas, Se deberd recordar que un
ingeniero busca comprender como trabaja una unidad
de proceso para lo cual suele construir un modelo matemi
tico tomando en cuenta leos principios de conservacidn
{de masa, de energia, de momentum), las ecuaciones

de movimiento (Navier-Stokes, Poiseuille y otras generg



lizaciones de la segunda ley de Newton para fluidos
en movimiento), las ecuaciones que describen el flujo
de calor (ley de Fourier para la conduccidn del miswmo,
ley de Stefan Boltzman para la radiacién, ctc.) y muchas
otras ecuaciones 'bidsicas de fisica y quimica. Como
a menpuydo el proceso es tan complicado que no puede
analizarse en términos de principios clementales, muchas
de estas ecuaciones son relaciones empiricas obtenidas

de experiencias con procesos similares.

Las ventajas de las computadoras para la solucién
de problemas son bien conocidas por lo que, cuando
se aplica el acercamiento modular para resolver balances
de meteria y energ{a en los procesos quimicos, suelen
elaborarse programas que efectlien, varias veces, las
mismas series de cilculos que representan a las unidades
de proceso ya que los valores de las variables de diseiio
de cada una de ellas cambian sistem&ticamente para

coaverger en una solucidn para el proceso completo.

Asi, un programa de computacidén digital para
un balance de materia y/o energia sobre una unidad
de proceso se elabora en base a un conjunto especifice

de variables de disefio y tendrd la siguiente estructura:

1. Los valores de las variables de diseio se

leen (tarjetas o archive) y se imprimen,

2, Los valores estimados (si se requieren) de
las variables desconocidas pero necesarias
para las soluciones iterativas de las ecuacig

nes no linecales se leen o suponen ¢ imprimen,
3., Se resuelven las ecuaciones.

4, Se imprime el conjunto de valores solucidn.

Para el desarrolle de la subrutina correspondiente
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a un balance de materia y energia Ee escogid un mezcla
dor-separador (ver Figura 5,1) que mancjara exclusivamen
te Ns corrientes en la misma fase con un nimero arbicra
rio de corrientes de alimentacidén, Nin, y de salida,
Nout, éstas #ltimas de idéntica composicién. El nimero
de componentes, Nc, es variable pero no podrd exceder
de 25. ’

Figurs 5.1 MEZCLADOR-SEPARADOR

1 1

Nin Nout
Ns = Nin + Nout

Utilizando los conceptos expuestos en los libros clési
cos de balance de materia y energla (1) (2) (3) y toman
do en cuenta que el equipo opera a régimen permanente
y que las especies involucradas no reaccionan entre

si, el balance de materias puede expresarge como:

Ns N¢ .
ZZFixij=0 N
i=] j=1

Nin Nc Nout Ne¢

en donde F.1 = flujo total de la corriente i y
xij = fraccién mol del componente § en la

corriente 1.

En este caso les flujos de los componentes en cada

corriente asi como el flujo total de la misma se alimen
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tan directamente y puesto que

Nin
fij - Fixij entonces Fj - 5 Eijin = PJ

in i=1 out

en donde fij = flujo del componente j en la corriente §

y Fj = flujo total del componente j.

Los flujos por componente y total en las corriep
tes dg salida se obtienen, en base a las fraccioncs c&i
del flujo total manejado par el médule deseadas en
cada una de ellas, aplicando:

£ - F = y F z%C:f = F O
Jout jout i iout J=1 ijuur. out 1
F
en donde c(i = FOUt. i1 =1, 2, .., Nout, y
in
F = flujo total,
Todos los flujos deberdn ser molares (—————19133———-—]‘

unidad de tiempo

El balance de energla, puesto qu# no hay acumula
cién, ni reaccién, ni se efectla ni se recibe trabajo
alguno, ni se¢ absorbe ni se desprende calor a los alrede
dores y considerando que tanto la encrgla potencial como
la cinética son despreciables, corresponderia al balance
de entalpla:

f,.h, = 0 .
=1 j=1 19
Nin Ne Nout Ne

S S f,. b =S S i, h

1s1 jal tin tin i=l j=1 jnut_jout

en donde hj = entalpia molar para el componente j.
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Evaluande las entalpias molares como una funcién

polinomial de tercer grado de la temperatura,

hL = a ¢ PT + cT! 4+ 4T y H, = A + BT + CT' + DT’

v

en donde EL = entalpia molar para las corrientes en fase
liquida [=) unidades de calor'

mnoles

ﬂv = entalpia molar para las corrientes en fase
unidades de calor
moles

vapor [=])

a, b, ¢, d y A, B, C, D = constantes especificas para ca
da componente j;

las "entalpias' ("contenido calérico™) de las corrientes

de entrada y de salida se obtienen mediante:

Ne .
. unidades de calor
hi " i%%fijhj (=1 unidad de tiempo

y la temperatura de salida se calcula a partir de:

AT = Ah  Boye -h

o __Ei_——iﬂ [=] unidades de temperatura
t Qut

dT dT
Nin
en donde h, = “"entalpia" total de entrada = > hy
i=1 in
Nout

h = Yentalpia" total de salida =55 h, '

out ; i
i=l “out

unidades de calor
unidad de tiempo ¥

ambas expresadas en

ZXT = diferencia entre la temperatura calculada

y la temperatura supuesta;

A Te = Ts - ZXT

siendo Ts = temperatura supuesta y Tc = temp. calculada,
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Como se trata de un procedimiento de tanteo vy
error, que se rcsuelve por el método de substituciones
sucesivas, la primer suposicidn para la temperaturs
de salida corresponderd al promedio aritmético de las
temperaturas de las corricntes de entrada y mientras
ne se cumpla con la tolerancia especificada, la tempera
tura calculada pasard a ser la temperatura supuesta
de la siguiente iteracién:

n+l
5

T 1"

en donde n = cualquier iteracidén dentro del proceso

de convergencia,
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5,1.,1 Diegrams de Flujo de la Subrutina JUNCO2

EN(1)=0.0

SO{NOUT, J)=0.0

SOCNOUT, J )=SO{NGUT, J)451(1,J)

13
I=},NOUT

SG(I,2)=0.0
SO(1,3)=0.0
S0(I,4)=0.0
$0(1,5)=0.0

@
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80(1,J)aS0{NOUT, J ) «EN(T415)

13

i

SO(1,3)=80(1, 3)+50(3 ,J) ]

IX=INT{EN{4)}
1I=INT{EN(5)]
ITHAX=INT[ EN(21)]

no _\__

TA=IX-1
IXX=1X+3
NCOMP=1J~5

"ENTALPIAS
CORR. DE
TRADA"

EN(55+N8)=hy
in
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23
BA(60)=EN(60)EN(55+8S)ehy,  [——(11)
15
>, IK=IX,IXX
15
— M5=1,NOUT
3
31, NCOMP
15
EN(60+IX-1A)a ; joch +EN(60FTK-T)

EN(70)=EN(70)+3LEL 40

NIN
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-h
DELTA=~{

out+hin

1
dhOUt !

dT

b

EN(70)=EN{70)+DELTA

EN(ISHIS)=h, I

~®




"gorrrﬁm‘és

gALIBA"
18

I I=1,NOUT

22
12
Iat,NOUT

S0(I1,4)=EN(70)
50(I,5)=SI(1,5)

EN(4)=7.0

50(112)‘:2-0

bo

S0(1,2)=1.0

|
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Variables Particulares de la Subrutina JUNCO2

A continuacién se listan, en el orden en que apg
recen en el disgrama de flujo, las variables utilizadas
por el médulo JUNCO2:

EN(22) a EN{100) = elementos del vector de pardme
metros de equipo 'EN' disponibles

SO(NOUT,J) = flujo total de entrada

= flujo totel de salida
NIN = nimero de corrientes de entrada
NOUT = nimero de corrientes de salida
J = nimero de componente
JJ = nimero de parémetros en un arre

glo de corrientes [SI, SN o SO}

I, NS, MS = nitmero de corriente
S0(1,2) = fase de la corriente I
S0(I1,3) = flujo total de salida de 1la

corriente [

S0(1,4) « temperatura de salida de 1la
corriente I

S0(I,5) = presién de salida de la
corriente I

$0(I,J) = flujo de salida del componente

J en la corriente I

EN{16) a EN(19) = proporcién del flujo total en
cada corriente de salida

IX = valor entero de la fase de las
corrientes mane jadas por el
separador, necesario para el
célculo de las entalpias



Il

ITHAX

NCOHP
I, N8, M3, IK e
ITER

EN(S56) a EN(59)

EN(60)
EN(61) a EN(64)

ij

ch

EN(70)
SI(I,4)

DELTA

EN(20)

KPRINT
EN(96) a EN(99)

=

=
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valor entero del grado de la

funcién para el calculo de las
entalpias

nimero mdximo de iteraciones

niimero de componentes presentes

contadores para los ciclos

"entalpias" de las corrientes

de entrada
"entalpia" de  entrada, total

flujo del componente J en la
corriente I  npultiplicado por
el coeficiente enthlpico corres
pondiente

flujo del componente J en la
corriente I

coeficiente para el cdlculo
de lag entalplas para el compo
nente J; a, b, ¢, y d para fase
liquida y A, B, C y ‘D para fase
vapor

temperatura de nmezclado (selida)

temperatura de entrada de la

corriente I

decremento en la temperatura

de mezclado

tolerancia fraccional para la

convergencia de la temperatura

control de impresidn

Yentalpfag' de las corrientes
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de salida

SI1(1,5) = presién de 1a primer corrvieante

de entrada

EN(&) = identificacién de 1la fase de
las corrientes manejadas por
JUNCO2,
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5.1,2 Médulo_de Computacién JUNCOZ,

Simbolo

Cédigo

Se trata de un mezclador sobre el que se realiza
tanto un sencillo balance de energia como un balance
de materia. El médulo permite combinar hasta cuatro
corrientes, en la misma fase pero con diferentes tempera
turas y compesiciones, estimando la temperatura resultap
te y asignando como presién de salida el valor de la
presién en la primer corriente de entrada. La mezcla
flufda puede entonces dividirse, de acuerde con las
proporciones deseadas [En(16) - EN(19)], hasta ecn cuatro

corrientes de salida de idéntica composicién,

Para el balance de energla, el mbédulo calcula
la entalpia de cada corriente de entggda [EN(56) -
EN(59)], como una funcién polinomial de la temperatura
(por ser de tercer grado, EN(5) = 1), para usarlas
como base para el cdlculo de la temperatura de la mezcla
resultante de acuerdo al balance de entalpia.

Puesto que dicha temperaturs se evalla por el
método de substituciones sucesivas es necesario estable
cer una tolerancia para la pruebs de convergencia
[EN(20)] y un nimero méximo 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 calculen las entalpias de las corrientes que abandg
nan el mezclador-separader [EN(96) - EN(100)] y se
_ les asigna también su presidén de salida.

Para 1la correcta evaluacién de 1las entalpias
es necesario especificar si las corrientes se encuentran
en fase liquida [EN(4) = 7.0 —> LL] o en fase vapor
[EN(4) = 12,0 —> ﬂv]. Los demés parémetros que defi
nen a la subrutina siguen el formato standard (ver
Tabla 4.1).
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Listado de la Subrutina JUNCO2Z

SUBROUTINE JUNCE2

e LA SUBRUTINA JUNCOBZ EFECTUR TRNTQ EL BRLRANCE DE RIATERIA CONO
wx EL DE ENERGIR OE UM HEZCLADOR DE CORRIENTES EN LR MISMA FASE

o VECTOR "EN"  wxs

ENC 1) A ENC 3) = FORMATO STANDRRD

ENC 4) = FASE DE LRS CORRIENTES

ENC 32 = GRADO OE LA FUHCION PRRA CALCULAR ENTALPIRS
ENC 6) F ENCIS) = FORMATO STANDARD

ENC20) = TOLERANCTA FRACCIQNAL PARA LR COMYERGENCIR
ENC2L) = MUMERQ HAXIMG DE ITERMCIONES

ok

-

BLOGUE COIMON #oe

OO0 O0O0000

COMIOH /SETL/ZENCLB0), JJ, NIN, NOUT, S1¢4. 200, 50(4, 38, PP(15, 25)
COMMON ~SET2/KPRINT

268 FORNAT//,7 ERROR LA FORMA DE LOS DRTOS DEBIERA SER CUBICA
*PUR LO TANTO ENCS) => 4 )
281 FORIATC//, 22K, © TEMPERATURA DE SALIDA =, F18 4)
282 FORMATC/ 7, 20X, © NO CONVERGE DESFUES DE /I3, ITERACIONES )
203 FORMATC//Z, 20X, ENTRLPIRS DE LAS CORRIENTES CE SALIDA 7./
209 FURMATC(34X, 4F11. 2) .
205 FORNAT(//, 20X, ~ ENTALPIAS DE LAS CORRIENTES DE ENTRADA <. /)
c
C e INICIAL IZANDO VALORES Y CALCULANDO LOS FLUJOS TOTALES CE
c ENTRADR PARR CAOR COMPOHENTE +++
c
DO 106 1=22, 1060
1¢ ENCIV=0.0
DO 11 J=6,JJ
SOCHOUT, )=0.0
PO 14 I=LHin
11 SGECHOUT, J)=SOCNOUT, J24STCL DD

wre [RICIALIZANDD L0S VALORES DE LAS CORRIENTES UE SALIDA ¥
HULTIPLICAHLD LOS FLUJOS TOTALES DE LOS CGMPOHENTES POR
SU FRACCION EN CAOA UNA DE ELLAS w44

OGO

0O 13
S0¢l. 2
S0¢1, 3>
SOCH 4
SGC1, 5
[0 13 J

+ HOUT

S
o
D
come®

g

o oo

EH(167 R EN(19) = PROPORCION DEL TOTAL EN C/LORRIENTE DE SALIDR
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5001 3 =00CN0UT, J)#ENCT+15)
13 SOCL 3)=80¢1, $>+30(1, 3)
IX=INTCEN))
IT=1HTCENCS)
[THRH=THTCENC21))
IFCITNE. 1)60T0 900
[R=]&~1
IXX=[¥43
NCQMP=J)-%
c
C wax CALCULAMOO LAS ENTALPIAS DE LAS CORRIENTES DE ENTRHDR
c

WRITE(E, 205)
DO 23 NS=1.HIN
[0 14 J=1, NCOMP

14 ENCSSHE)=C(PPCIRT I 4PPCINGL) JIRSTCNS, 4)+(PPCIX+2, JISTCNS, d)%
#STUHS, 4) ) H(PPCIX43, J)#STUE, $)3S10NS, 4)R5T(NS, 4)) ) +STCNS, J45) 3
*HEN(SSHNS)
WRITE(6, 2B4)EN(S5NS)

23 ENCS=ENR(50)+EN(SS5+N)

c
€ W CALCULANDO LR TEMPERATURA DE SALIDA we
[
DO 15 [halit 1xy
b0 15 MS=4. nOuT
0o 15 =1, NCOWP
15 ENCEO+TR-TR)=(SOCNS, J+ 5 #PP (IK, J) )+ENC6B+1K~1A)
DO 21 1=y, NIN
24 ENCF0I=ENCTOI+CSTC L, 40/NIND
00 16 I'iER=1, ITHRX
DELTA==({~ENUSAY+ENCEL )+ CEN(B20+ENL70) )+ CEN(E3 ) ENCTOIRENC70)) ¢
*CENCES )HENC70)+ENCP0) +ENCFB ) )/ CENCE2)+(2 #ENCEZHEN(7@) )+
*(3. dENCEHRENCTR)FEN(78))))
EN(78)=ENCPR+DELTR
IFCABSCUELTR/ENC 7)Y ). GT. ENCGREYIGOTO 16
1IF (KPRINT EQ. 90G0TO 22
WRITELE, ZBLIEN(7O)
GOTO 20
16 CONTINUE
WRITE (6, 202 1 THRX
STOP
[
C »« CALCULAMOG LAS ENTALPIAS DE LAS CORRIENTES DE SALIDA Y FIJAKDG
[ L0S PEMAS PARANETROS DE LAS MISHAS *+x
C
20 DO 47 ME=4, NOuT
DO 17 J=1, NCOMP
17 ENCISHHSI=CCRPULY, JI+PPCINL, J)ENCTE) ¢ (FPC1X4 2, J7+ENCTOY4ENCPO) 3 +
*CPPCIR$Z, JIAENCTEAENCTB) «ENC 7Y 3) ST, T+5) 2 +EN(F54NS )
WRTTE (6, 203)



DG 18 1=1, NOQUT
18 WRITE(6: ZO4IENCIN+])
22 00 12 I=1,NOUT
SOCL, 4)=ENC7R)
S0(1, 5)=51 (1, %)
IFCENC4). ER. 7. )GOTO 49
S0L,2)-1. 8
G070 12
19 50¢1,2)=2.¢
12 CONTINUE
GOTO 1068
900 WRITE(S, 208)
1800 FETUN
EHD

- 129 -



-~ 130 -

5.2 FORMULACION MATEMATICA DE UNA SUBRUTINA CORRESPONDIENTE

A UNA DESTILACION FLASH,

Dentro de los procesos de separacién es importante
destacar la vaporizacién flash o destilacibén en equilibrio,
como en ocasiones se le llama, que corresponde a una
operacidn de una séla ctapa en la que se evapora parcial
mente una mezcla liquida permitiendo que el vapor alcance
el equilibrio *con el 1lf{quido residual; las fases vapor
y liquido resultantes son separadas y, a continuacidn,
abandonan el aparato.

Hay ocasiones en que, por las condiciones del proce
so, la corriente de alimentacibén estd constituida por
una mezcla bifdsica y lo que se persigue con el flasheo
es generar una mayor cantidad de vapor y al mismo tiempo
separarlo del 1liquido con el que se encuentra en equji
librio.

La destilacién flash puede ser una operacién "batch"
o continua; e)l siguiente esquema muestra el diagrama
de flujo tipico de la segunda (Figura 5.2). En este caso,
una corriente de alimentacibén 1liquida conteniendo dos
o més componentes es precalentada en un intercambiador
de calor tubular convencional o paséndela a través de
los tubos calientes de un horno. Al reducirse la presién,
se forma vapor adiabAticamente a expensas del 1liquido
por lo que, debido a esta evaporacibén parcial, la mezcla
se enfria conforme entra al tanque de 'separaci6n. Los
bafles o mamparas en la cémara remueven las gotas de
liquido de la corriente de vapor que asciende por la
chimenea central abandenando la unidad per su parte supe
rior mientras que la corriente liquida lo hace por cl
fondo. El vapor puede pasar entonces a un condensador

(no mostrado en la figura).
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El objetivo de 1la vaporizacidn £lash es separar
los componentes ligeros, que se concentran en el vapor,
de los pesados, que se concentran en el 1liquide. Para
mantener el régimen permanente, las corrientes de vapor
y liquido son continuamente retiradas del separador.,

La cantidad de alimentacién evaporada depende de
las condiciones de 1a nmisma (temperatura y presida),
de la calda de presibdn conforme es flasheada y de 1la
cantidad de calor removido o afiadido en el vaporizador
(cuando ia destilacién es isotérmica). Como por lo gene
ral el vapor flasheado de la alimentacibén contiene casi to
dos los componentes de la mezcla, la solucibn del balance
de materia dependerd de la distribucién de cada uno de

ellos dentro del liquido y el vapor.

A veces conviene llevar a cabo destilaciones flash
sucesivas sabre el liquido residual, como una serie de
operaciones de una etapa, para lograr una mejor separacidn
que la que se obtendria si la misma cantidad de vapor
se formara en una operacién solamente. Conforme ls canti
dad de vapor formade en cada etapa se vuelve menor, el
nimero total de vaporizaciones asciende y, en el limite,

la operacidn se aproxima a una destilacidén diferencial,

Puesto que los vaporizadores suelen disefiarse de
manera que el tiempo de residencia en la cémara sca sufi
ciente para lograr un equilibrio entre las corrientes
de vapor y liquide que abandonan la wunidad (es decir,
existe suficiente tiempo para que la transferencia de
masa y calor entre liquido y vapor alcance la condicién
de equilibrio), la distribucién de cada componente estard
dada por su constante de equilibrio k que se define pura

el componente j como
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Asl, k es la raszdn de 1la fraccién mol en el vapor
entre la fraccién 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 >! es mds volatil y se le llama compo
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 vapor, abandonan el tanque flash a la misma
temperatura y presién. Aunque en general el valor de
k depende de la temperatura, presidén total y composicibn
de los productos, existen algunos casos especiales para
los que el cflculo de la censtante de equilibrio es parti

cularmente simple.

A continuacibén sc expone el desarrollo matemitico
de los balances de materia y energia resultado del flasheo
adiabdtico, a una presién de vaporizacibn conocida, de
una corriente de alimentacién 1liquida conteniendo N
componentes haciendo referencia a la nomenclatura de

la Figura 5.2 y a la literatura relativa publicada (3) (&) (5).

Balance total:

F=L+V (1)

Balance por componente:

Fz, = Lx, + V

; ; ¥ j= 1, 2,3, vy Ne (2)

en donde F = moles totales alimentades al vaporizador
por unidad de tiempo;
L = moles en la fase liquida que salen del separa
dor por unidad de tiempo;
V = moles en la fase vapor que abandonan el
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tanque flash por unidad de tiempo;
zj = fraccién mol del componente j en la alimen
tacidn;
Xy = fraccién mol del componente j en la fase
liquida;
= fraccién mol del componente j en la fase

vapor,

Restricciones de las fracciones ol

Ne Ne
%xj=l (3.a) 33_:1 yj=l (3.4)

En cuanto a las ecuaciones del equilibrio entre
fases, dado que las corrientes de producto estdn en
equilibrio,

T, =T, =T {4)

P, = P, = P {5)

y de la relacién de equilibrio en funcién de la tempera

tura, la presién total y las composiciones,

yj = ijj j=1,2, 3, ..., Nc (6)

en donde kj se puede obtener como una funcibén polinomial
de la temperatura (y, por supuesto de la presién total):

kj=o<j+f3j1‘+ “O’JT +J'jT (7}

La ecuacién representando el balance de energia es:

'h = VH 4+ Lh o+ 42
Fhe = VH, + Lh +
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en donde hF = entalpia molar de 1la corriente de alimen
tacidn;
= entalpla molar de la corriente en fase
vapor;
h, = entalpia molar de 1la corriente en fase
liquida;
49 razén de enfriamiento de la cdmara de
vaporizacibn; para el caso adiabdtico que se

esthd considerando %% = 0.

Por lo tanto,

Fhy = VI, + Lh (8)

F L

La evalvacién de 1la entalpias es funcidén de 1a

temperatura y la composicidén de csda corriente,
= . X C
By = By BTge gy Xyg0 v Xgped gL E, oy, L (9

y suponiendo que las entalpias molares parciales de
las mezclas de los componentes bajo consiqeracibn se
encuentran disponibles <como funciones cﬁbf:us de 1la
temperatura, en forma semejante a lo que sucede con

la constante de equilibrio,

h

hy=a, + bjT + ¢, T + dJT’ i=1, 2,3, ..., Nc (10.a)

i

H, = &, : T a1, 2, 3, ...y Nc (10.D
Hy=ay + BT+ CT" + DT 3 2 v Neo ( )

entonces

Nc
h, = S h i=F, L (ll.a) y H,=35"H f11.b)
L iy U
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en donde ﬂj = entalpia molar parcial del componente j
en corrientes en fase liquida;
ﬂj = entalpia molar parcial del componente j
en la corriente de vapor;
ol JS. ¥, d; a, b, ¢, ¢ y A, B, C, D = constantes
especificas para cada compoente j.

El balance de materia se encuentra relacionado
con el de cnergia a través de la variable Teq y, en

consecuencia, deberdn resolverse simulténeamente.

El procedimiento de solucién implica el suponer
un valor de la temperatura de equilibrio, llamado Te T,
que permita la solucién de las ecuaciones (2), (3) y
(6) para después rvesolver las (l0) y (l1) obteniendo
EL y EV' Le solucidn serd aquel valor de la temperatura
de equilibrio supuesta que satisfaga el balance de energia,

ecuacién (8).

Ya que los productos consisten en liquido y vapor

en equilibrio, los valores solucibén para T a la presién

de flasheo se encuentran delimitados ent;zhlus temperaty
ras del punto de burbuja [Tb] y del punto de rocio [Tr]
de la alimentacién cuya evaluaciébn sec expondré posterior
mente:

Tb < Teq. < Tr'
Incluso el primer valor que se supone para la temperatura
de equilibrioc corresponde a:

# 1
Teq. 2

(Tb + Tr).

Ahondando en el tema, si se substituye el valor
de la fraccidén mol del componente j en el vapor obtenido
de la ecuacidn (6) en el balance de materia por componente,
ecuacién (2),
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Fz, = Lx, + k
]

] %5

Fz. = x, (L k.,V
2 xJ (L + i )

y despejando xJ.
F;J zy z

= =

X, =
IOkl ey
J F ( j )
del balance de materia total, ecuacidén (1),

Va=F-L (12)

y 21 sustituir en la ecuacibén anterior,

z . Z FA
o T g‘r L “L j‘kl.“l.k j
F+—j F ’f+kj——jF -F-,—Ej-kj-i-l
F
finalmente,
z
£ ———1’-L—"_'—
X, = 7 ¢ (13)
L -
i kj t 1] + I

que también puede expresarse como

z. )
X, = ——d—— (14)
I -%ka+% .

En forma analoga, si se substituye la ecuacién
(6) despejada en funcidn de la fraccibén mol del componente
j en el liquido en la ecuaciédn (2), balance de materia
por componente, se obtiene
Ly,
Fz, = —L ¢ Vy.
J i J

L
sz = y.j [kj + V]

y despejando yj.
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z, .
F 3 zJ z

§o o= | - i
3 Lo, F -1 L + 1 - L

k. ;

¥ j F FkJ F

y finalmente,
z,
52—l 1
Yy (15)

por lo que 1la ecuacibén (3.,b) puede reescribirse como

C
A
S B
L 1
-2 - )
kj

ecuacién que se designaré como funcibn g,
Nc
__.____l_____. (16)
-t -
j= ]

gy =

La funcién g, es una ecuacibdn claramente dependiente
del valor de la relaciédn % y taombién, a través de las
constantes de equilibrio de cada componente, {implicita
mente dependiente de la temperatura; por lo tanto, para
resolverla se requiere de una segunda ecuacibébn en funcidn

de las mismas variables.

Asi, replanteando el balance de entalpia global
a través de la unidad,

Ne Nc
F‘E—;zjhji‘ﬂ“%xjhj +VE y:l Ry (8")
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en donde h entalpia molar del componente j en la

¥ alimentacién (fase liquida);
njL = entalpia molar del componente j en la
corriente de productos liquida;
ﬂjv = entalpia molar del componente j en la
corriente de productes en fase vapor.,

Dividiendo entre F y substituyendo ¢l valor de
V obtenido de (1), ecuacién (12),

Nc

te L g F- L
PIEFTEE DI Vil
j=1 j=1 j=1

Ne Nec

Ne N¢

L L
Z zgF = T; bt Z Tilgv = F ) T4l
= . ) J= j=1

reemplazando xj y yj por los valores encoantrados en las
ecunciones (13) y (15},
Nc

Ne z.h.
Lot F) LOEI T
RN 3T i 'L
Ne Ne
. z i v L z v
-kn -2 fLu-gn-dh
j=1 3 =1 i
simplificando y rearreglando,
Ne 1
Zzh.= ——
IJJF [E-I]Jrl
= Tt o
Ne " Nc 2 H
S N L T A N, Lt U
L
L4 g - 1) %-1+Kl—
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ecuacidn que se designaré como funcidn By

Ne ; Ne
. 55— 2y ) iy
VAR I YR oo d
j=l j j:]_ J
Nc z.h L . N
k [
+ —_—t 2 .h (17
% -1+ EL' J=3F
i=1 i A"

Las funciones 81 ¥ 8y constituyen un sistema de
dos ecuaciones no lineales con dos incégnitas: la relacién
% y la temperatura pues los coeficientes involucrados
en los célculos de la constante de equilibrio y de las
entalpias pueden encontrarse en libros y revistas (7)

(8) (9.

Si un sistema de ccuaciones es no lineal, no se
puede resolver mediante los métodos del Algebra de marri
ces sino que deben emplearse métodos basados en substity
ciones sucesivas (método de Newton) u otras técnicas entre
las que estdn las iterativas sin el uso de derivadas

parciales (Gauss-Jacobi y Wegstein).

Para resolver el sistema de ecuacioneas planteado
se escogidé el algoritmo de convergencia de Newton-Raphson
por cncontrarse entre los métodos lterativos con derivadas
parciales que reducen el nimero de iteraciones necesario

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

Para aplicarlo se requieren las primeras derivadas
de cada ecuacién con respecto a cada variable dnvolucrads;
en este caso, la matrjiz resultante puede resolverse en
forma directa por ser de segundo orden como se ejemplifice

a continuacidn:



dg X'}
1 1 L
STAT+ LA g
F
dg &g
2 =2 L
ST LXT'+ ak Z&f == 8y
F

per lo que, para cada variable, el incremento en la-
siguiente iteracidn estard dado por

2
AL B T3T " % I
F

Este tipo de solucién plantea la necesidad de esta
blecer valores iniciales para las variables desconocidas,
En lo que se refiere a la relacién del producte liquido
con respecto a la alimentacidn, %. el valor. mis adecuado
es considerar el caso extremo en el cual la presibdn de
operacién no fue suficiente para vaporizar nada de la
alimentacidn, es decir, %* = 1; la suposicién inicial
de la temperatura se estimard entre las temperaturas

del punto de burbuja y del punto de rocio.

La temperatura en el punto de burbuja, moumento
en gque la mezcla ligquida empieza a evaporarse, se evalia
de la siguiente manera:
la restriccién de las fracciones mol en la fase vapor
indica que
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y como

i kyg

Nc K 1
= 9t

en donde los valores de x. estardn representados por

entonces

las fracciones mol en la corriente de entrada al tanque

flash; por lo tanto,
Nc

k.z, =1

de donde se obtiene la funcién

Nc
f = k.z, -1
?E; Ji'd
ecuacién que depende exclusivamente de la temperatura

para una presidn dada y que se resuelve por el método
de convergencia de Newton,

Tn+l n £

b =Ty - e
dT
en donde n corresponde a cualquier iteracién dentro del
proceso de convergencia.
AY
De manera similar es posible estimar la temperatura
en el punto de rocio, instante en el que una mezcla en

fase vapor comienza a condensarse,

Ne
Ne y. Y
5 xJ e 1 y xJ = Ii PN Fi =]
=1 ] 31 4
y considerando que
yj-z_]’
Nc 2
f o= .
k
je1

ecuacién en funcidn Gnicamente de la temperaturg a una

presién dada que también se resuelve por el método de
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convergencia de Newton,

n+l " I
R T
371

Con estas dos temperaturas se enmarca la temperaturs
de equilibrio; el ecriterio de inicializacién 1s supone
como el promedic aritmético de -ellas, wtilizéndose el
método de substituciones sucesivas para colcular los
siguientes valores supuestos de las variables siempre

y cuvando no hayan convergido,

e eAT G ok

La convergencia de los valores solucibn se logrs

cuando
# L IL#
T ~T g _ &
eq. eq. E F
Teq <€1 Yy = ‘l"" <€2

en donde Gj = tolerancia para la temperatura de equilibrio
¥ €52 = tolerancia para la relacién %.

A1 converger es posible calcular los flujos totales
de wapor y 1iiquide obtenidos mediante la destilacidm
flash asi como sus composiciones [ecuaciecnes (14) y (6)]

y sus flujos por componente.



- 144 -

5.2.1 Diagrama de Flujo de la_Subrutina FLASHI

0
EN(1}=0.0

&

80(1,3)=0.0

)

80(1,J)=0.0

11
I=1,NIN

S0(1,J)=80(1,J)+8I(1,d)
1 ]

_L 0(1,3)=80(1,3)+50(1,J) I._

SI(1,4)

NCOMP=JJ-5 EN(70)=SI(1,4)

IX=INT[EN(4)]

@/_' I1=INT[EN(5)) . éa
ITHAX=INT[EN(17}]
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®)

no _\_J

TA=IX-1
IXX=IX43

2
NS=1,RIN

2
J=1,NCOMP

EN(60)=h¢

3
IX=1X, IXX

~

EN(60+IK-TA)=f ; yxch ﬁgu(eoux-mﬂ

] SK(1,4
Eh(70)=EN(70)*"'N%§"l _’®
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BouetPin
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EN(70)=EN(70)+DELTA
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50(1,3)
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O
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e

EN(67)p 1
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B

EN(67)-1.0
DEL=-[Zix(5a)

]

EN(72)=EN{72)+DEL 1

_DEL
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>EN(19)

KPRINT=0
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EN(67)=0.0 sl
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EN(25+J)=kj

!

ENGL=gr(3seT

EN(20)=g1

EN(69)=hp
+

ER(74)=H,

}

EN(75)=EL

I

EN(21)=32
v

En(sa)ﬁﬁfhggl

@
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N
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i
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!
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:
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i
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EN(56)=D
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%

EN(73)=EN(73)+EN(57)

3

EN(52)=EN(52)+EN{(58)

EN(58)
|EN(52)I>EN(16)

S0(2,3)=S0(1,3)*EN(52)

|

50(1,3)=50(1,3)-50(2,3)

SO(1,1)=EN(12)
50(2,1)=EN(13)

!

S0(1,2)=1,0
50(2,2)=2,0
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SOC1,4)=EN(73)
S0(2, 4)=EN(73)

i

S0(1,5)=EN(18)
S0(2,5)=EN(18)

OMPOSICION
DE SALIDA"

EN(J+70)
[1-EN{52) I*EN(J+20)+EN(52)

Yo

i

Y=EN(J+20)#X

S0(1,J)=S0(1,3)#Y

¥

S0(2,J)=50(2,3)%X
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Yariables Particulares de la Subrutina FLASHI

A continuacién se listan, en el orden en gue apa
recen en el diagrama de flujo, las variables utilizadas
por el mbédulo FLASHI:

EN(20) a EN(100) = elementos del vector de pardme
trog de equipo 'EN' disponibles

SG(1,J} = flujo total de entrada  por
componente (también de salida)

SI{1,J) = flujo de entrada del componente J
S0(1,3) = flujo total de salida

J = nimero de componente

I, NS = nimero de corriente

NIN = nlimero de corrientes de entrado
'81(1,4) = temperatura de la corriente de

alimentacién dnica

EN(?0) = temperatura de entrada {(alimenta
cibén dnica) o de mezclado (verias
corrientes de alimentacdién)

NCOMP = nimero de componentes presentes

IX = valor entero de la fase de las
corrientes de entrada, necesario
para el célculo de sus cntalpfas
vy, a través de un balance de ener

gia, su temperatura de mezclado

I1 = valor entero del grado de las fup
ciones para la evaluacién de las
entalpfas y las constsntes de

equilibrio

ITHAX = nfimero méximo de iteraciones



EN(60)

I, J, NS, IK e
ITER

EN(61) a EN(64)

ij

ch

SI(I,4)

DELTA

EN(19)
KPRINT
EN(J+75)
EN(63)
EN(66)

EN(71)
EN(72)
EN(67)
EN(68)
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"entalp{a" de la alimentacién

contadores para los ciclos

flujo del componente J en la
corriente I multiplicado por el
coeficiente entdlpico correspon

diente

flujo del componente J en 1la

corriente T

coeficiente para el chlculo de
las entalpias para el componente
J; a, b, ¢ y 4 para fase liquida
y A, B, C, y D para fase vapor

temperatura de 1la corriente de
de entrada I

decremento en la temperatura de
mezclado (varias corrientes de
alimentacién)

tolerantia para la temperatura
control de impresién

fracciones mol en la alimentacién
fraccién mol en el vapor

derivada con respecto a la tenmpe
ratura de la sumatoria de las
fracciones mol en el vapor menos
uno

temperatura de burbuja
temperatura de rocio

fraccién mol en el liquido

-

derivada con respecto a la tempe



DELT

DEL

EN(73)
EN(S52)
EN(20)

EN(25+J)

EN(51)

EN(69)
EN(74)
EN(TS5)
EN(91)

EN(53)

EN(54)

EN(55)

EN(22)
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ratura de la sumatoria de las
fraccicones mol en el 1liquido

menos uno

decremente en la temperatura de

burbu ja

decremento en la temperatura de

rocio
temperaturs de equilibrie
relacién L

F
funcibn gl del desarrollo mate
mético

constante de equilibrio para el

componente J

inverso de la constante de equi
librio

entalpia de la alimentacién
entalpia del vapor
entalpia del liquido

funcién g, del desarrollo matg

mtico

derivada con respecto a la tempe
ratura del inverse de la constan

de equilibric

derivada con respecto a la tempe

ratura de la entalpia del vapor

derivada con respecto a la tempe
ratura de la entalpia del liquideo

derivada parcial con respecto a

la temperatura de la funciébn 8,



EN(23)

EN(24)

EN(25)

EN(56)

EN{57}
EN(58)

EX(16)

50(2,3)
§0(1,3)
§0¢1, 1)

§0(2,1)

S0(I1,2)

S0(1,4)

SO(I1,5)

EN(18)
X

Y
§0(1,J)
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derivada parcial con respecto a
la temperatura de la funcién %5

derivada parcial con respecto a

la relacién % de la funcién 8y

derivada parcial con respecto a

la relacibn % de la funcidn 8,

determinante para ls resoluciba
del sistema de ecuaciones plante

ado en el desarrollo matemético
incremento en la temperatursa

incremento en la relacidn %

ric

tolerancia para la relacién

flujo total de ligquide
flujo total de vapor

nimero de la corriente en fase

vapor

nfimero de 1a corriente en fase
1iquida

fase de la corriente; 1.0 para

vapor y 2.0 para liquido

temperatura de salida de 1la

corriente I

presibn de salida de la
corriente [

presibn de vaporizacién
fraccidn mol en el liquido
fraccidén mol en el vapor

flujo del componente J en la



50(2,J)
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corriente de vapor

= flujo del componente
corriente de iiquido

J

en

la
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5.2.2 Mbdulo de Computacidn FLASHI.

Simbolo

—

Cédigo
12

L__-——y

Esta sﬁbrutina simula el célculo del flasheo adiabd
tico de una solucién multicomponente que entra al tanque
en condiciones que permiten la generacién de vapor;
se considera que la primer corriente de salida corres

ponde al veapor [EN(12)] y la segunde, al producto 1fqui
do [EN(13)].

Es importante hacer énfasis en que la corriente
de alimentacibén al vaporizador deber ser totslmente
liquida [EN(4) = 7.0} y que los datos para el chlculo
de las constontes de equilibrio y 1las entalpias son
funcidén de la temperatura [EN(53) = 1.0 por tratarse
de polinomios de tercer grado] a una presidn de opers
cidn dada [EN(18)].

Finalmente, debido al empleo de métodas de conver
gencia, deberdn fijarse las tolerancias deseadas para
la relacibn % [EN(16)} y para la temperatura de equili
bric [EN{19)] asi como el numero méximo de iteraciones
a efectuar [EN(17)]. Los demds pardmetros del mddule
siguen el formato standard (ver Tabla 4.1).
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Listado de la Subrutina FLASHI

SUBROUTTNE FLASHY

c
C +ex LA SUBRUTINA FLASHL REFRESENTR UN TANGUE UE DESTILACIGN

C #% FLASH ADIABATICA

c

¢ e YECTOR "EN" 4%

¢ EHC 1) A ENC 3> = FORMATO STRNDIRD

[+ ENC 4) = FRSE DE LA CORRIENTE DE ALIMENTACICH

¢ EN¢ 5 = GRADD DE LAS FUNCIONES PARA EL CALCLLD

c DE ENTALPIAS ¥ COMSTANTES OE EQUILIBRIC

¢ ENC 8) A ENC1L) = FORMATO STFNDARD

C EH(12) = NUMERD DE LR CORRIENTE EN FRSE VAPOR

C ENCAT) = HUMERD DE LA CORRIENTE EN FASE LIGUIDA

¢ ElCidy ¥ ENCLSY = CEROS

¢ ERCLS) = TOLERANCIR FAPR LR RELACION L/F

[ EHCL?) = NUMERD NEXINMD DE TTERAGIONES

C ENCAB) = PRESION DE VAPORIZRCION

[ ENCLY? = TOLERANCIR PARA LA TEMPERATURA

c

€ wer B4 OGUE COMMON ot

¢
COMMON /SETA/ZENCLDB), JT, NTN, NOUT, S1C4. 38), SOC4. 300, PPOLS, 25)
COMMOR /SETR/KFRINT

¢

9 FORMATC/ /4 124, “TENFERATURA DE LA CORRIENTE DE ALIMENTRCION. =",
4F10. 4)

& FORMRT(/ /¢ 42, *TENFERRTURA GBTENIDA M. MEZCLARSE LFS
ACORRIENTES DE ENTRRDA =/, F18. 4)

8 FORMATCA 11K, “HIMERDG DE ITERACIONES HECESARIAS PARR SU
*CONVERGENCLR: “, 12)

14 FORMAT(//, 23K, - TEMPERATURA DE BURBUJA =/, F10. 4)

7 FORMAT(AZ 78, "DESPUES DE 7, 12, 4 TTERACIONES, LA TEMFERATURA DE
MEZCLADD 1O CONYERGE")

16 FORMAT(A/) B8, DESPUES DE 7, 12,4 ITERACIONES, LA TEMPERATURA OF
*BURBUJA HO CONVERGE )

22 FURMAT(//, 29K, *TEMFERATURR DE KOCIO =7, F10. 43

24 FORIAT(//, 9, *DEZFUES [E ‘) 12, ¢ TTERRCIOMES, LR TEMPERATURR DE
*ROCIQ ND CONVERGE”)

28 FORMAT(//, 4254 “TEMPERATURA DE EQUILIBRIO EN EL TRANOUE FLASH =)
*F10. 4

29 FORMAT(/, 49K, “RELACION L/F En EL TRHOUE FLASH =/,F8 5}

32 FORMATC//, 16K, 'DESPUES DE 7/ 12,7 1TERACICHES, LR TEMPERATURA DE’
%7, 44% ‘EQUILIBRIC ¥ Ln FELACION L/F DEL FLASH, MO CONVERGE! )

34 FORIATC 2 295, ' COMPUSILION OE SALIDAY, //, 24K, *VAPOR, 19X,
L IQUIAD )

35 FORMATLA 242 75 Tl 2 =0 FRUS I /R0 T Y =, F8.5)

SO FORMATCAZ 29%, 7R LA SALTDR DEL TANIUE FLASH, /) /7 24X, 'FLUWIO {0TAL
*DE VAFOR ="/ F18. 3, /7 23X FLUJO TOTAL DE LIGUIDD =7,F18 3>

91 FORMAT./, 22X, “ERFOR. €L TIPD LE DATOS N ES CUBICG
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C #*¢ INICIALIZANDO VALORES ¥ SUMAMDO TOOOS LOS FLUJOS DE ENTRADA #+&

00 18 [=20, 190
18 ENCI)=0.8
S0 30=0. 8
001 J=6:)
S0¢4, J=0.8
00 11 [=1,KIN
11 <044, JH>=50(1, DSIKL 1)

1 5044, 3=50¢1, 3)+50¢4, J)
[
C #++# DETERMINANDG LR TEMPERATURA DE ENTRADA *+
¢

IFCHIN NE. 1)GOT0 €0
WRITE(S. 9)ST(4L, 4)
ENCP@)=ST(1, 4)
GOTO 17
68 HCOMP=JJ-5
TX=INTCENCGH)
TI=[NT<ENCS))
1THAX=INTCENCLT))
IFCITL NE 1)G0TO 998
1A=Ex-1
IXK=1X+3
DO 2 NS=1,NIN
DO 2 J=1,NCOMP
2 ENCEBI=ENCE0) +CPPCIX, JI+PPCIX+Ls JISSTCNS: 4)1PPCLY +2, J)#SICNS, 4)
®AST CHS, 4 PP LIRSS, J34ST (NS, 4)$SIINS, 4385 (NS, 4))8SICNS, T+5)
DO 3 IK=1X, IXX
DO 3 J=1, NCOiP
3 EN(6@+IK-TAY=S0(1, J+S)ePP(IK, J) +EN(6B+IK-IRA)
DO 4 I=1,NIN
4 ENCPR)=EN(78)+(SI(1, 4)/NIN)
DO 5 ITER=1, 1THRX
DELTA=- C(-ER(EBI+EN(OL) + (ENCER) #ENC(70) ) +(EN(63)#EN(78)#EN(70) )+
*F(ENCSADHENC7B)1EN(7B) +ENCT) ) )/ (ENCB2) # (2. BHEN(E3Y9EN(70))4(3. O+
*ENCE4IHENCTO) HENCFED) 0)
EN(76)=ENC7@)+DELTR
IFCABSCDELTRZENC7@) ). GT. ENC19))G0TO 3
IF(KPRINT, EQ 8)GOTO 17
KRITE(6, 6XENC7@)
WRITECG, 8 ITER
GOTO 17
S CONTINUE
WRITECS, 73 1TER
STOP

c
C w4% CALCULAMDO EL PUNTO DE BURBUJR #%4
[

17 ENC71)=ENCTQ)
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DO 12 J=1, NCOMP
12 ENCJ+73)=80(4, 14533 /50¢L. 3)
DO 13 ITER=1, ITMAx
DO €1 J=1, NCOMP
ERCESIENCES)+(PP(2, J)+PP(3, IY+ENCTLI+PP (4, J)sEH(71)
FENCZLIHPPCS, IHENCZIDSENC(ZAMENCTL) D HENC475)
61 ENCEGI=EN(SE+(PRC3, JI+PP(4, JISENCTL) %2 @+PP(S, J)EN(PL)*
AEN(71)#3 Q)#ENTJ47S)
DELT=-(ENCES) ~1. BD/EN(ES)
ER(71)=ENC?104DELT
IFCABSCDELTZBNCPLY 2. GT. ENC19))06070 55
IF(KPRINT, EQ. 8)G0TO 18
WRITECG, 14)ENCTL)
WRITECS: @) 1TER
60TO 18
55 EN(G3I=0. 9
EN(65)=0. 8
13 CONTINVE
HRITEC6, 16X ITER
STOP
c
C wrt CALCLLANDD EL PUNTG DE ROCIO #&
¢

18 ENC7Zi=ENC?D)
00 19 ITER=1, I THAX
00 26 J=1,NCOMP
EHCE7)=ENCE7 HENCI+752/CPP(2, J)+PP(3, J)AENCP2) 4P (4, I 2
SENCT2)SENCTZI4PR (T, J)HENCTZIHENCT2 HEN (7200
ENCESI=EN(EE) 4EN(I+7DIC-1, B/{CFP(2, J3+PP (3, JY*EN(72) +PP(4) J)x
SEN(P2)AENCT2)4PP (G, IIREN(PO4EH(72)HENCP2) )42 Y6(PP(3, 1)
*PP (4, JOSENCT2)42. BHPPCS, JITENCP2YENCT2)43. O)
29 CONTINUE
DEL=~(EN(57)-1. B)/EN(E3)
EN(?2)=EN(72) +DEL
IFCABSCDELZENCPR)). GT. ENC29))G0TS 56
[F(KPRINT. EQ 8:GOTC 25
WRITE(S, 222ENC?2)
HRITEC6, 89 1TER
GOTQ 25
56 ENLGTI=0.0
EN(58):06.0
19 CONTINUE
HRITE(G, 242 ITER
STOP
C
C e+ CALCULANGG LA TEMPERATURA DE EGUILIERIO ¥ LA RELACION L/F #4k
c
25 EN(73)=(ENCT2)4EN(7100/2. @
EH(S2)=L. 0
DO 27 ITER=L, ITHAX
EN(20)=-1. 0
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00 26 J=1, NLOWP

EHC25+J)=FF (2, J24PP {3, JTENLP3I+PPCA, JIRENCPIMEN(PI)4PP(5, S)%
AENCTS I #ENCP3MENCTS)

EN(SL) =1 B/EHCZ5+])

ENCREI=ENC2OIENC 4TS5 /¢L. GHENCS2)#(ENCSL)-1. B))

ENCEF) =PPCT, JO4FFCE, 2 +EN(TO4PP(Y, JovEN(TBISENCTB) 4PP(10, )
WHERCPEY4ENCTE)ENCTE)

ENCPI=PPLLZ, J HFP LS, JAEN(P374PP (14 JIENCTIMIER(Z2)+PPLS, 1)
ARENCTRIAENCPINVENCFD)

ENCPSYPP (7, J34PPEE, IHENCPII+PPS, IHENCTI$EN(PD +PP(LE, J)e
AENCEIIHENCPIMENCTS)

ENCZL)sERCZL I +ENC IS0 +ENCTA Y/ (L B4ENCT2 Y% (EN(S1)~L. )0~
SENCIHTSIENCTA) /(1. O/ENCE2 4EH(S51)-1. DM ERCSLYAEN(J+7S)4ENCTS)/
(4 O/EHCS2) -1, GAENCSL I -ENC I+ 4ENIES)

EN(SZY=-(PP(3, 242 B4PP(h JIVENCTZ) 43, B4PP(S, TIHEN(TINEN(PI) Y/
#CENCERPEH(SE)

ENCE4I=FP{L, Jo42 BePP(14, JIENCZI)+3 8ePP(15, IMEN(7II4ENC?I)

EHCSSI=PP (Y, J042. QARG TeENCTI43. @0FP (19, J)*ENCZI)#ENCPS)

ENC22Y=EN22)-ENCS2 V4 ENCI+7S)IEM(S /(¢ L. BHEN(S2I% (ENCS1)~1. 8))
k)

EHCZII=EHCZZ) +((1 BHENTZY(ENCS1I~L 8) eENCT+75EH(54)~
HENCI TSI ENCP40+ENCEZ HEN(SR) 124, BIENCE)#CEH(SL)-1 832023~
*(CCL, B/EN(SZI+ERCDL -1, B)*ENCI+7I%EN(SA) -ENCI+PIIsEHC T ) e
+ENCSD3/€(1. BZENKSZI4ENCSL) -1, BYe#2))4¢(1. B/EN(52)~1. &+
AENCSL) JHENCT#75 )4 ENCSL ) vENCSS) #ENCSS)HENCTS) #ENCS3) ) ~EN( B 0%
HENCIAISISENCAZI#EN(SZ ) /<1, B/EN(S2)-1. BeEH(SL)#22))

ENC24)=ER(24)-ENCITE I #LENCSE J~L 8)/CCL B4ENCS2IRCEN(SL2-1. 1))
*e32)

ENC25Y=EHC25)-ENCI+7SIHEN(PAIRCEN(TLI -1, B/ ¢ L. BREH(S2)# (EN(S1)~
wd B HENCTHTEIRENC P4 r(~1, B/CEN(S20042) 2/ (L B/EN(S2) +
AEHCSLI-1. 0542 ~ENCSLIPENCIHPSIENCTS) 0~ A KEN(S2Yea2))/

# (L B/EHCTR) -1, BHEHCTL) Dan2)
25 CONTINUE

EN(SGI=ENC 22 rEN(25)-ENC240#EH (23

ENCST y=ENCZL D ENC24 ) ~ENC 2 ENCR5) )/EN(SE)

ENCSR=(ENCZO ¢ ERCZ3) ~ENCZLHEHC22) )/ENCS6)
ENCTZ)sENCPINAENST)

EHCE2Y=EN(S2) +ERLSE)

IFCABSCENCSTIZENLTI . GT, ENCI9)GOTH 57

TFCABSCER(SE,/ENCS2)). BT, ENCLE) )00TO 57

IFGEPRINT. B 67G0T0 2@

NRITE(E, 28)EN(73)

HRITECE, 2926HCE:)

HRITECS, 92 ITER

6070 38 ‘

57 D 58 k=2l 25

52 ENCKI=0. 8

27 CONTINE
RETTECE, 32 1TER
S1oP
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#k+ CRLCULANDO LOS FLIJOS TOTALES DE VAPOR ¥ LIQUIDO ¥ FIJANDO
LOS DENAS PRRAMETROS DE LAS CORRIENTES DE SALIDA #ek

OO0

38 5042, 30=50¢1, 3)%EN(S)
S0¢1: 3)=580¢1, 3)-50¢2, )
HRITEXS, S6)S0¢L,3),50¢2, )
SOCL L)=ENCL)

502, 1)=ENCA3)
S0cL 2)=1.8

5002, 2)=2.0

S0CL 4)=ENCT3)
S0C2, )=EN(T2)
S0CL: SH=EN(18)
5002, 5)=EN(18)

C x4+ CALLULANDOD LAS COMPOSICIQUES DE SRLIDA ¥ LOS FLUJDS OE CRDA
c COMPONENTE 4otk

WRITE(E, 34
DO 3% J=6,J3
1=J-3
R=ENCIH 7 )7L B-ENCS2) MENCI+28) +ENCS2) )
V=ERCZG+] )48
WRITECE, 301, Y, 1L X
S0C1, Jo=50CL, )y
50€2, J>=5042, )X
33 CONTINIE

G070 1684

908 URITE(S, 51

1606 RETURN

END



- 164 -

Referencias.

1. Balzhiser, R. E. et al.; "Termodindmica Quinmica pars
Ingenieros”", {Prentice-Hall Internacional, Espsia
(1979)1.

2, Himmelblauw, D, M,; "Principios y Célculos Basicos de
la Ingenierfa Quimica™, ([C. E. C. S. A., México
(1972)].

3, Hougen, 0. A. et al,; "Chemical Process Principles
Part 1 - Material & Energy Balances", {Joha Wiley
& Sons Inc., U, S. A, (1954)].

4, Myers, A. L. & Seider, W. D.; "“Introduction to
Chemical Engineering and Computer Calculatioas”,
[Prentice Hall, U. S. A. (1976)].

5. Treybal, R, E.; "Mass-Transfer Operations", {McGraw-
Hill Inc., U. S. A, (1980)1,

6. King, J. C.; ™Separation Processes", [McGraw-Hill
Inc., U. 5. A. (19B80)}.

7. Lyster, W. N, et ol.; “Digital Computer Used to ...
Figure Distillation This New Way", [Petroleun
Refiner, 38 (1959}, No 7)].

8. Maxwell, J. B, "Data Book on Hydrecarbons", [Van
Nostrand, U. S. A. (1950)].

9, Robinsen, C. S. & Gilliland, E. R, "Elements of
Fractional Distillation”, [MeGraw-ili11 Inc.,
U, s. a. (1950) 1.

10. Carnahan, B, et al.; "Applied Numerical Metheds",

[John Wiley & Sons Inc., U.S. A, (1960)].



CAPITULO VI

MANUA L DE OPERACIOQON DEL

PROGRAMNA ‘G EMCS '

El programa de simulacién de procesos quimicos
'GEMCS' se encuentra implementado en dos diskettes graba
dos por los dos lados., Dos de ellos, FORT!I y FORT2Z,
contienen el sistema operativo para el lenguaje FORTRAN,
el programa principal, las subrutinas compiladas y los
archivos de datos para los distintos cjemplos, El ter
cero, TEXT, contiene los textos tanto del programa maestro
como de las subrutinas que fue necesario segmentar para
ocupar menos memoria., Finalmente, ¢l cuarte se encuentra

escrito en BASIC y contiene este manual ('OPBAS').

Tutorial

Opciones:
6.1 Como correr el programa.
6.2 Archivos de datos,
6,3 Modificacidn de textos.*
6.4 Adicidn de nuevas subrutinas.*®
6.5 Todas las anteriores.

¥Nota:
Para estos puntos es necesarioc saber FORTRAN.

IMPORTANTE:

Para cualquier cambio que desees hacer, copia los
diskettes originales en un par de diskettes tuyos y efec
tialo en elles. Por favor conserva protegidos los dis
kettes originales — no efectles modificaciones en elles.

Muchas gracias,
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6.1 Como Correr el Programa de Simulacién de Procesos
'GEMCS'.

Tomar los diskettes e introducirlos en les impulsg
res de disco {drives) al lado de la microcomputadora
de manera que el denominado FORTZ quede en el §4 y el
FORT!, en el #5.

Encender la méquina y la pantalla.

Al conectarse el sistema, la mdquina lee los discos
y en la pantalla aparecerén los comandos del sistema
operativo de FORTRAN.

*Asi, para iniciar cada corrida se utilizard la
siguiente instruccidn:

[ X] #5:CEMCS

es decir, oprimir la tecla [ X }, la mlguina preguntaré:
EXECUTE WHAT FILE?

responder:
#5:GEMCS

enscguida aparecerd un letrero de introducciédn.

Después de esta bienvenida, oprimir la tecla
{ RETURN ) ; a continuacién aparecerd en la pantalla la
siguiente pregunta:

DESEA CORRER EL PROGRAMA...? (S/N)

si la respuesta es negativa, se regresard al sistema
operativo del lenguaje FORTRAN; en nuestro caso, presionar
la tecla [ S ] y después [ RETURKN }.

El programa empezard a correr inquiriendo:

RESULTADOS EN LA IMPRESORA...?7 (S/N)
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Con [ § ]y [ RETURN ] la corrida se podrd seguir
en pantalla; usar [ CTRL A ] para tener acceso al lado

derecho de ésta.

Con [ S Jy [ RETURN | se obtiene la corrida impresa.

Los datos que se utilizardn en esta corride ejemplo
corresponden a la Ilustracién I ern la que intervienen
los mbdulos del reactor (REACT1) y los tres separadores
(SEPADL, SEPAO2 y SEPA03).

Para poder familiarizarse con la forma de ejecucién
del pregrama 'GEMCS', se pidid la impresidn incrementada,
es decir, la que incluye tanto resultados parciales como

finales.

Al verminar de correr el programa (END OF EXECUTION),

la mAquina imprimird en la pantalla:

SToP
PROGRAM TERMINATED.

apareciendo los comandos del sistema operative en su

parte superior,

Si se quiere efectuar una corrida con datos diferen

tes, hacer referencia a la opcidn A de la Seccién 2.
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6.2 Datos.

El archivo de datos que se use en las corridas
del programa deberd ser un texte, que se encueatre en
FORT! (drive £5), bajo el nombre de 'DATOS'.

En este caso, 'DATOS' corresponde a los dates repre

sentativos del problema planteado en la Ilustracidn I,

En todo archivo 'DATOS' a utilizar deberén encontray
se almacenados los parédmetros necesarios para la operacibn
de las subrutinas del programa principal y las subrutinas

adicionales de acuerdo a un formato especifico:

valores enteros; * = I3

valores reales: ¥#% = F10.3, alimentados de 5 en 5
#4% o F17.11, alimentados de 4 en &

Para cl programa maestro:
PROGRAM MASTER

18A4 ITITLE
#* KPRINT
# NCALC, NOCOMP
# LLST(L),I=1,NCALC
#* MSN
# NSR
% SN(I,J),E=] NSR;J=1,JJ
* NOE
## EN(N),N=1,EN(3)
* NP
##4 PP(N,I),N=1,NP;I=1,NOCONP

Para las subrutinas de equipo:
(valores fuera del formato standard)}



“#

* %

*4#

*%

*3

*¥%

*4

* ¥

* %

* %

*¥*

#*¥

*¥

*¥

e

*

*#

%

EN( 2)
EN{ 3)
EN(16)
EN(17)
EN(iB)

EN( 2)
EN( 3)
EN( 4)
EN( $)
EN( 6)
EN(16)

EN(17)
EN(18)

EN(19)

EN(20)

EN( 2)
EN( 3)
EN( 4)

EN( 4)

a

EN(174NOUT)

EN(15)
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JUNCO1

1.0
21.0
temperatura de salida
presion de salida
proporcién del flujo total
de entrada en cada corriente
de salida, sl no se requiere

Gisese 0.0

CONTLI

=

2.0
20.0

0.0
control de impresién

0.0 '
nimero de médulos controlados
por CONTL1

nimero miximo de iteraciones
nimero de la corriente para
la prueba de convergencia
tolerancia fraccional para
dicha prueba
nimero de identificacién

de la iteracién

JUNCO2

3.0

21,0

7.0 para el cllculo de
entalpias de corrientes
en fase liquida

12,0 para el céAlculo de
entalpfas de cotrientes

en fase vapor



* %

*

L2 3

# ¥

#* 3

# 3

* 4

**

* ¥

#%

*#

*
* ¥

##

#¥%

EN( 3)

EN(16)

EN(20)
EN(21)
EN( 2)
ER( 3)
EN(16)
EN(17)
EN(18)

EN(19)
EN(20)

EN( 2)
EN( 3)
EN( &)
EN( 5)

EN(12)

a EN(19)

a EN{19+NOCOMP)
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JUNCO2

(continuacién)

1.0 tipo de datos del
polinomio (funcién cibica)
proporcién del flujo total
de entrada en cada corriente
de salida, si no se requiere
isese 0.0
tolerancia fraccional para
1a pruebas de convergencia
nimero 'midxime de iteraciones

SEPAQ]

5.0

19.0+NOCOMP

temperatura de salida de
la corriente EN(12)
temperatura de salida de
la corriente EN(13)

presidén de salida en EN(12)
presién de salida en EN(13)
fraccién de la alimentacién,
para cada componente, en
la corriente especificada
en EN(12)

FLASH]

12.0

19.0

7.0 alimentacidn liquida
exclusivamente

1.0 tipo de datos de los
polinomios (funciones cilibicas)
nimero de la corrietnte en

fase vapor
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L1

EN(13}

EN{186)
EN(17)
EN(18)
EN{19)

EN( 2)
EN( 3)
EN{16)

EN(17)

EN(18) a EN{17+NOCOMP)

EN( 2)
EX(C 3)
EN(16)
EN(17)

EN(18) a EN(17+NGCOMP)
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FLASH1

(continuacidn)

nimero de la corriente en
fase liquida

tolerapcia para la relacién %
nimero maximo de iteraciones
presidn de vaporizaciédn
tolerancia para la tempera
tura de equilibrio

SEPAQ2

£

21.0

§17.0+N0COMP

porcentaje de recuperacién
del componente especificado
en

en la corriente indicada
por EN(12)

composicion de todes los
componentes en la corriente
sefialada en EN(12)

SEPAD3

22,0

17.0+NOCQHP

composicién del componente
especificado en

en la corriente seiialada
en EN(13)

compoesicién de todos los
componentes en la corriente
indicada por EN(12)
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REACT!
*# EN( 2) = 23,0
## EN( 3) = 17,0+4NOCOMP
** EN(16) = conversidn del componente
especificado en
®#* EN(IT) {reactivo limitante)
¥* EN(18) a EN(17+NOCOMP) = factores estequiométricos

de la reaccidn en base al
reactive limitante {EN(17)]

Comentarios:

1. Si se quiere seguir el desarrollo de la corrida
de cerca, seri necesario que a KPRINT se le asigne el
valor de 1; si fuera O, sblo aparecerdn resultados finales,

2. No debe olvidarse que NCALC debe alimentarse como

nlmero negativo para problemas directes y como positive

para problemas con recirculaciodn.

Es muy importante que al elaborar un nuevo conjunto
de dates se tenga especial cuidade en que las unidades
sean consistentes entre si y compstibles con las subruti

nas médulo o unidades computacionales,

En ocasiones el espacio destinado a la memoria
no es suficiente para permitir que la corrida se complete;
cuande ésto suceds, vuelve a cargar el sistems y al aparg
cer los comandos oprime [ S ], la méquino preguntard:

SWAPPING IS OFF
TOGGLE SWAPPING?

responder:
Y

con esto se cambiard la particidn y se podrd -disponer

de mds memoria para las corrides extensas.
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En esta seccidn existen dos opciones:

A, Cambio del archivo de datos por:
DATOS2 (JUNCOL1 y CONTLL) o
DATOS3 (JUNCO2 y FLASHL).

B. Generacién de un nuevo archivo de datos:
DATOSU.TEXT

6.2.1 Cambio del Archivo de Datos.

Los comandos que aparecen en la parte superior
de la pantalla una vez cargado el sistema operativo
del lenguaje FORTRAN son:

COMMAND: w(DIT), R(UN), F(ILE), C(OMP), L(INK),
X(ECUTE), A(SSEM), D(EBUG)?
#De entre, ellos, presionar [ F ] (FILER), seccidn
que contiene el liatado de los archivos, textos y progra
mas compilados asi como decl sistema operative y que

tiene sus propios comandos:
FILER: G, S, N, L, X, C, T, D, Q
Por lo tanto,
presionar respuesta computadora respu;stﬂ usuario

{L] o [E] DIRECTORY LISTING OF7 #DRIVE:
Listado del contenido del diskette
{Objetivo: checar el estado del disco y su contenido;
con [ L |} se obtiene un listado sencillo mientras que
con [ E )}, uno mAs extenso que incluye el nimero de
blogues de cada programa indicando también el nimero

de éstos que permanecen libres como | UNUSED j.)

[Cc] CHANGE? #5:DATOS
CHANGE TO WHAT? #5:DATOS]
FORT1:DATOS ——>  DATOSI

(Objetivo: cambiar 'DATOS' a 'DATOS1’, archivo de datos
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correspondiente a la Ilustracién 1I).

{C] CHANGE? #DRIVE;DATOSX
X =2, 3, U,TEXT
CHANGE TO WHAT? §5:DATOS

FORTL:DATOSX —> DATOS
(si el archivo estaba en el drive #5) o

FORTZ:DATOSX ~—> DATOS
(si el archivo estaba en el drive #4)

(Objetivo: cambiar el archive elegido a 'DATOS' para

correr el programa con é1.,)

{L] o {E} DIRECTORY LISTING OF? #DRIVE:
Listado del contenido del diskette

(Objetivo: verificar cambios.)

Otras 1instrucciones que te pueden ser datiles

son:

[x] CRUNCR? IDRIVE:
FROM END OF DISK, BLOCK 2807 Y
NOMBRE DEL DISCO: CRUNCHED
{Objetivo: eliminar espacios entre programas y archivos

dentro del disco.)

[R] REMOVE? #DRIVE: ARCHIVO
NOMBRE DISCO: ARCHIVO —> REMOVED
UPDATE DIRECTORY? Y
(lo elimina)
N

(anula la instruccién)
(Objetivo: borrar un archivo del diskette para generar

espacio para un nuevo archivo.)
IT) TRANSFER? #DRIVE:ARCHIVO
TO WHERE? #DRIVE:ARCHIVO

NOMBRE DISCO: ARCHIVO —>
NOMBRE DISCO: 4ARCHIVO

(Objetivo: cambiar de un diskette a otro (drives #4
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y #5), imprimirlo (#6) o listarlo en pantalla (#1).)

Finalmente,

Q] Comandos del sistema operativo
(Objetivo: Salir de FILER y regresar a los comandos
principales que aparecerdn en la parte superior de

ls pantalls.)

Las instruccicnes mencionadas no sbdlo se aplican
a los archivos sino también a textos y versiones compi

ladas.

Para correr el programa con los nuevos duatos

referirse a la Seccién 1.

El procedimiento puede efectuvarse varias veces
por lo que no hay gque clvidar cudl es el archive conte
nido en 'DATOS' para poder reasignarle su nombre al

llevar a cabo los cambios.

6.2.2 Generacidn, por Parte del Usuario, dec un Nuevo
Archivo de Datos que Reprcsente: un Problcma

que 41 Desea Resolver.

Como se menciond en la introducciébn de esta seg
cién, los pardmetros necesarios para la operacién de
las subrutinas del programa principal y las subrutinss
adicionales se encuentran almacenados en los archives

'DATOS' de acuerdo al formato especificado.

Para mayor claridad se recomienda leer los capity
los IV y V y estudiar las 3 corridas presentadas en
el capitulo VII de la tesis 'Estudio, Complementacién
y Aplicacién de un Programa de Simulacién de Procesos',
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Una vez preparado y codificado el nuevo conjunto

de datos,

parecido a é1 para su modificacién.

se sugiere escoger el archivo existente més

Para ello, dentro

de los comandos del sistema operativo, entrar al editor:

presionar

[E}

respuesta computadora

JEPIT:

respuesta usuario

NO WORKFILE IS PRESENT.FILE?
([RET] FOR NO FILE [ESC.RET} TO EXIT)

N
H

Comandos del editor:

#DRIVE:DATOSX.
X=1,263

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

[X]

D]

{1}

respuesta computadora

EXCHANGE:

DELETE:

INSERT:

racteres o

respuesta usuario

Cambiar las lelras,

nimeros o espacios

por el caracter desg

ado que ha de te
clearse a continua
cién.

Borrar caracteres,
espacios y lineas
completas presionan

do la barra espacig

dora.

Intercalar nuevos ca
1lineas
{en este caso, opri

mir también [RETURN]).
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[CTRL C} Comandos del editor Salir de <cada «cpo

mando.

Q] QUIT: Salir del editor;
de las opciones plap
teadas escoger:
W(RITE TO A FILE NAME AND RETURN) (W]
NAME OF OUTPUT FILE {CTRL A] #5:DATOSU.TEXT

Es muy importante que se grabe como texte pues si lo
hace como DATOSU.DATA, el programa no correré4.

WRITING...

YOUR FILE IS # BYTES LONG.

[0 YOU WANT TO E(XIT FROM) OR
R(ETURN TQ) THE EDITOR? [E]

Una vez, que aparezcan los comandos del sistema
operativo, referirse al puntoe marcado con asterisco
dentro de la Seccién 2.1 (Seccidn 2, opcibn A) para
checar que el archive se haya registrade adecuadamente

en el disco y, después, transformarlo en 'DATOS'.

Para correr el programa con el nueve archive
ver la Seccién 1,
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6.3 Modificacibén de Textos.

Entrar a FILER ([ F ]i y transferir ([ T }) el texto
de interés a FORTl o FORT2 (donde. tengas espacio)}, editar
lo {[ E }) y modificarlo.

Regresar al wsistema operativo para compilarlo

([ C 1) y eslabonarlo ([ L }) sl programa principal que
deberd quedar, bajo el titulo de 'GEMCS', en FORTL.

6.4 Adicibén de Nuevas Subrutinas.

S§i se quiere agregar un nuevo médulo para la resolu
cién de una operacién unitaria no considerada en este
trabajo se deberd elaborar su unidad computacional corres
pondiente, codificar la subrutina y teclear el texto
teniendo en cuenta que la nueva subrutina deberd ser
compatible con el resto del programa, es decir, deberé
considerar las corrientes a tratar como SI(I,J) desde
I =1 hasta I = 4 corrientes de entrada y desde J = 1
hasta J = NOCOMP+5. Una vez resuelto el modelo matemati
co, se deberdn dar instrucciones de salids mediante
S0(I,J) corrientes, con los mismos limites que para las
de entrada, de manera que queden definidas todas las
corrientes que abandonan el equipo para poderlas utilizar
como datos iniciales en otra seccién del proceso o bien,

como resultado de la simulaciédn,

El textoc tecleado deberd compilarse y anexarse al
programa maestro mediante:

SUSES UNOMBRE IN NOMBRE.CODE OVERLAY (DRIVE 14)
$USES UNOMBRE IN #5:NOMBRE,CODE OVERLAY (DRIVE #5)

asigndndole alguna de las ectiquetas libres en la subrutina
"MODULE'.
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~Compilar ([ C 1), en el diskette correspondiente,
y eslabonar ([ L ]) todo el programa, en FORTl, bajo el
nombre de 'GEMCS'.

Universidad La Salle
Manual de Operacién del Programa 'GEMCS'
Perteneciente a la Tesis:
Estudio, Complementacién y Aplicaciba de
un Programa de Simulaci6én de Procesos

Leonor Doris Herreramore Gomez Ingenieria Quimica 1985
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CAPITULO VII

APLICACTION DEL PROGRAMA DE

SIMULACTON D E PROCESOS

QuiIMiICOS 'CEMCS !

Los ejemplos subsecuentes corresponden a estudios
de aplicacidn pequefos pero valiesus para la ilustracidn
de la flexibilidad del sistema GEMCS pars estudiantes
universitarios y nueveos usuarios del acercamiento modular.

Asl, su objerivo es preseantar en forma clara y
concisa el manejo del progrema de wmodo que el usuario
pueda emplearlo sin necesidad de conocer detalladamente
sy contenido sino basténdele con considerar correctamente

las reglas para su aplicacidn a problemas particulares.

Conviene comentar gque pueste que el célculo de
las recirculaciones de un proceso es la etapa que consume
mds tiempo de computacién y memorias dentro del estudio
de simulacién y como la convergencia se logra mediante
el método de substituciones sucesivas por su simplicidad
y efectividad, s6lo se incluye un sencille ejemplo de
la aplicacidn de la subrutina CONTLI.

Por otro lado, es importante que una vez elaborado
el diagrama de flujo del proceso a simular, se numeren
las corrientes que intervienen en el mismo as! como los
equipos que conhectan para poder establecer adecuadamente
la secuencia a segulr durante la ejecwcidén del programs
{generacibén del diagrama de flujo de informacién)., Ko
hay que olvidar que para que ésto sea posible el archive
de datos deberd estar completo y de acucrdo a los formates
correspondientes,
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Ilustraci6én I.-

APLICACION DE LAS SUBRUTINAS REACT), SEPAOL, SEPAQ2 Y

SEPAO3 DEL PROGRAMA DE SIMULACIGN DE PROCESQS QUIMICOS
'GEMCS'

Se desea simular, mediante balances de materia,
un procesc en el que intervienen un reactor y tres separa
dores que operan simultdneamente; en el proceso, cuyo
diagrama de flujo de informacidén se muestra en la Figura
7.1, se manejan cuatro componentes denominados A, B,
Cy D.

La corrience de alimentacién (liquida) al reactor,
primer equipo del procesc en estudio, contiene 30 53F§2l

de B, 40 EEFEEL de C y 30 EEE%BL de D que reaccionarén de

acuerdo a la siguiente ecuacidn:
B + 2C —» 34
La conversién de B en esta reaccién es del 501 y no se

presentan cambios de fase,

Del reactor el flujo se dirige al primer separador
(equipo 1I) que estd disefiado de manera que se espera que
por el fondo se obtengan las siguientes fracciones, para

cada componente, del flujo de entrada:
componente A B C D

fraccidn del flujo 499 980 0.80 0,05
de entrada

Esta corriente del fondo se introduce a un segundo
separador (equipe III) en donde se desea recuperar el 95%
del componente C por el domo, corriente de productos

finales cuya composicibén deberd ser:
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componente A B [ D
composicién 0.01 0.02 0.90 0.07

La corriente del fondo se alimenta al tercer tangue
de separacidn {equipo IV) que permite obtener un 90Z del
componente B por el domo mientras que por la corriente

de los fondos las composiciones esperadas son:

componente A B C D
composicién 0.950 0.042 0,008 0.000

Con toda esta informacidén, se desea evaluar los
flujos totales y por componente y las caracteristicas

de todas las corrientes que intervienen en el process.
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Figura 7.1

DIAGRAMA DE FLUJO DE INFORMACION DE LA ILUSTRACION I
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Base de Datos Correspondiente a la Ilustracién I

APLICACTON DEL PROGRYMA “GEMCS™ LSANDY REACTL, SEPRDL, SEPRGZ, SEPRG

1
-4 4

123 4

g

1
1660 2000 180.660  0.638 0000
2.800 30860 40000 30 00

4
1006 23008 2000  ©.086 0008
1800 1.000 @03  ©.630 0 0
1600 2600 0.06 @0 0060
0.506 2008  3.008 -1800 -2.080
8. 653
2,600 5008 23430  0.060  © 600
1060 2000 Ooek  0.608 00600
2868 4006  3.000 0000 0000
0.0%0 B.608  ©.00G 0.860  © 900
0.89  0.500 9 050
3060 21008 21000 @800 8 698
1000 4060 0600 0068 0000
2860 5000 G000 0.0ed 0000
595 3006 0010 6028 6980
2878
0006 22086 21000 9.060 0060
1060 6000 GO  0.0e0 0000
206 800 7.0 0.080 @ 00%
9.903 2008 095 8642  0.9003

8, 000

{43
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Eiecucibdn de la Ilustraciédn I

AFLICACTON DEL PROGRAMA “QENCSY USRHDD REACTL. SEPRAL, SEPRGZ. SEFMOR
PR NS I O R S N A S 2 S S G T S T S N O AR R !
AL B AORR A AR AR A 4R O R AR A RO 4 64§ HORF € OORRAOKEF R Yk
DATA
NUMBER OF COMPONENTY = 4
NUHEER OF UNITS IN THE FLANT = 4
CALCULATION ORDER

1 P 3
INTTIAL VALUES FOR 1 STRERNS
1. 008 2, a0 188, 000 . pid . 0en
. 990 30. gos 49. 690 30. 060
INITIRL VALUES FOR EQUIFMENT ULHIT 1
1. 000 25, 600 21 000 . 800 . 608
1 Gog 1 o . 896 . 668 . 608
1. 008 2. 080 . 068 . 603 400
. 588 2. 060 3. 660 -1 640 ~2. 000
o]
INITIAL YRLUES FOR EQUIPHMENT UNIT 2
2. 603 S. @) 23, W . 300 . 60g
1860 2. (090 . (00 . 800 . 0%0
2 088 4. 639 3. 830 0u8 . @08
. 693 N . 680 . gel 900
. 660 . 800 . 058
IRITIAL VALUES FOR EQUIFMENT WNIT 3
3. 000 21. 680 21 008 . 6e0 . 008
1 608 4. 089 ) . 608 . 68
2. 00 5. 0ol 6. 900 - 8q0 . 69
. 954 3, 000 . 040 . 820 . 908
. 079 .
INITIRL VALUES FOR EQUIFMENT UNIT 4
4. 66 22, 660 21 499 . 8O0 . 800
1. 008 6. (88 . 609 . 69 . 60
2,600 £ 0o 7. 000 . 008 . 8o8
. 908 2. 900 . 950 . 842 . ges
.08

NO PHYSICAL PROPERTIES USED
B R R T e g e e e T P e Y Ty ST e T
R N N N RN
EOUIPHMENT PARAMETERS FOR UNIT 4

1. 004 23 8o 21, 669 . 909 . 480

1. 860 1. (@8 . 69 . oG . 680

1 000 2. (98 530 063 . 080
. 509 2. 860 c oo -1 906 -2. 608
. BAG

IHFUT STREANS FOR ECUIFRENT LNIT L
1 600 2. G0 106 35 00 - Goo
.uan 3. eh A0 e 30 o0d
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FINAL CUTPUT STREAMS FUR EQUIPHENT UNIT L

2ad a0 God . oo
JL PRI 30. 800
ECGUTFRENT FRAFRUETERS FOR UNIT 2
S n}n 1Y ] . 08
2.1 ] . Bod
4 3,008 . 600
. 0 o)
! .95
INFUT STREANS FOR EQUIPMENT UNIT 2
NCi] 160, 03 . 603
15. 00 PR ] 30600
FINAL QUTRUT STREHM" FOR EQUIFMENT UNIT 2
eiy] 2. 68 N L]
12, 9B0 8. 000 1 568
L) 38 000 . B0
3. 080 2 000 28. 580
EQUIFHENT FRRANMETERS FIR UNIT 3
21 il 21, 009 .09
4. 0ug [ 5) . 908
5. 800 5. 0ed . B0
3 360 18 .o
INFUT STREANS FOR EQUIPMENT UNIT 3
. 800 62, Be0 . 8an
12. 000 & 000 1 563
FiNAL OUTFUT STREfAINS FOR EQUIFMENT UNIT
. O 3. d4d . byl
163 7. 680 531
L) 53 55 .00
11 831 440 . 989
EQUIFHENT PﬂRHHETERS FOR UNIT 4
22. 6im 21 %20
& 000 080 . 690
3. bod 7 adg . 933
2. 600 Rl . 842
INPUT STREANS FOR EGUIPMENT UNIT 4
. 000 93,956
11 931 408 .93
FINfL OUTPUT ‘-'IPEH!1° FOR EQUIPMENT \WIT 4
.o 42, 388 . By
1730 L339 . 808
R 11158 N )
16 451 L0 . %93

Efi OF EXECUTION

.0

. 0Ba
.G
.aa

. aoa

N
.08
s
.60

. 9B
. 900

.50

. 0ag

. 00u

060
806
[

R

(=)

. 004

. 608
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Andlisis de los Resuyltados.-

En el reactor, a pesar de la baja conversidn, se
obtiene una concentracién del 45% de A en el efluente

debido a la favorable relacibén estequiométrica,

En el primer separador se tiende a eliminar gran
parte del componente D de los fondos al concentrarse
éste en la corriente del domo {75%).

La finalidad del segundo separador es concentrar
el componente C en el domo (90Z) y enriquecer la corriente
de los fondos cor el componente A (757).

Similarmente, el tercer separador concentra al
componente B en la corriente del domo (90%Z) de manera
que por los fondos se obtiene el componente A4 con una
pureza del 95Z%.
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Tiustracién 11.-

APLICACION DE LAS SUBRUTINAS JUNCOI Y CONTLI DBEL

PROGRAMA DE SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS 'GEMCS'

Debido a 1la importancia de las recirculaciones
dentro de los procesos quimicos se describird la accién
del programa GEMCS sobre una "planta" sencilla que estd
compuesta por los tres mddules mezcladores gue se muestran
en la Figura 7,2 que corresponde al diagrama de flujo
de informacién de la planta e indica la numeracidn de
los modulos y las corrientes, La alimentacién a la planta
consiste de una corriente que contiene dos compomentes,
cada uno con un flujo de 50 E%%ﬁi.

Er este ejemplo también se ilustra la preparacién
de la base de datos para la ejecucién de la simulacién
mostrando las hojas de codificacién correspondientes,
En ellas, al control de impresién (KPRINT) se le asignd
el valor de cero para evitar uno impresidn muy extensa.
De todas formas, se recomienda que al principio de cunl
quir corrida se le asigne el valor de uno para poder
detectar s5i existen errores y en qué puntu;4una vez que
las subrutinas y el programa se han probade a fondo,

se le podréd fijar en cero.

Para su simulacién, la planta contendrd cuatro
uynidades por calcular (NCALC) y dos componentes (NOCOMP);
el orden de célculo (LLST) es unidad !, unidad 2, unidad 93
y, f[inalmente, unidad & que es la que controla la conver
gencia y hace regresar la secuencia de ejecucidén o la

unidad 1 hasta que ésta se logra.

La plantas contiene 7 carrientes (MSN) de las que

se escogié la corriente 2 para checar la convergencia.
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A continuacién aparecc e} nlmero de corrientes que se
describen inicialmente (en este caso solamente una, la
corriente de alimentacidén) seguido de las descripciones

correspondientes,

Después se leerd el nlmero de conjuntos de paréme
tros por alimentar, generalmente corresponde al nimero
de médulos por 1p que habrd uno para cada unidad del
sistema incluyendo al controlador. Los conjuntos de
parémetros se listan a centinuacién. Aungque e} orden
en que cada parédmetro se alimenta dentro del conjunto
es importante, el orden en que los diferentes conjuntos
se colocan unos con respecto a otros no tiene importancia;
se recomienda al wusuario ponerlos en orden ascendente
de acuerdeo a su nimero de unidad segdn el diagrama de

flujo de informacibn,

Como en este caso no se requieren propiedades fisi
cas, gquimicas ni termodindmicas, el archivo de datos

se cerrard con NP = 0,

l.as lineas que permanecen en blance deberdn ser
ignoradas pues las hojas de codificacién fueron hechas

pare problemas con conjuntos de datos mas grandes,

Un listado de la base de datos generada asi como
la corrida correspondiente siguen a las hojas de codifi
cacién,
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SIMULACION DE PLANTAS QUIMICAS

Fecha Marzo 27, 1985,
HOJA DE CODIFICACION A Preparada por _L. D. H. G.

Revisada por G. M. Z,

Diagrama de Flujo de Informacién

Figura 7.2

ITITLE
APLICACION DEL PROGRAMA “GFMCS" FMPLFANDO .JUNCOL Y CONTLL .|
KPRINT o
NCRLC " [ROCOMP
LLST
2 3 4
MSN
7
YSE
1
SN
LOK 0,000 100,000 0,000 0,000
50.000 50,000
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Fecha Marzn 27 1985

HOJA DE CODIFICACION B Preparada por L. D, H G._
Revisada por G, M, Z. .

NOE )

EN
1.000 1.000 19,000 0,000 0.000
3,000 1,000 4,000 6.000 0.000
2,000 2,000 1.000 0.000 0.000
0.000 0,000 0.500 0,500
2,000 1.000 19.000 0.000 0.000 |
1.000 2.000 0.000 0.000 0,000
2.000 4,000 3,000 .000 0,000
0.000 0.000 0.100 0.900
3.000 1.000 19.000 0.000 0.000
1.000 3.000 0,000 0.000 __0.000
2,000 5.000 6.000 0.000 0.000
0.000 0.000 0,300 0.500
4.000 2.000 25,000 0.000 3,000
0.000 0.000 0.000 0,000 0,000
0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
3000 20,000 2.000. 0.001 1.000
0.000 0.000 0..000 0.000 0,000

NP

PP :
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Base de Datos Correspondiente a l1a Tlustracién 11

APLICARCTON DEL PROGFAMA “GEMCS* EMPLERNDG JUNCBL ¥ CONTLYL

")

4 2

123 4

7

i
1 6900 0. 065 100, 000 0, 036 6, 800

50000 50 089

4
108 1660 19.680  B.0E® 0000
7000 1600 4.8 6.038 0000
2. 093 2. 060 7. 060 @, B0 0. 6eg
8663  0.060 6560  8.5%
2600  1.660 19006  0.,0e@ 060
1,000 2000  0.660 0906 6600
2600 4800 1860 B 088 0600
0,800 0060 0.l @906
3.606  1.000 19000 6.0 8 000
1. Ooe 3. 000 8. 860 Q. 0. 0. 6en
2660 5948 g.60d Q.88 9 600
0. 080 8. 008G 9. 50 0. 508
4,650 2880 25000  ©.006 3,600
9,000 0903 9600 0006 0 088
0.660  0.BO0 0066  0.000 0 608
Tep6 26,000 2000 0004 1060
poRs DO 0.000  6.000 066D



- 193 -

Ejecucién de la Ilustracién 11

RPLICARCTON DEL PROGRANA “GEMCS™ EAFLERNCY JUNCHL ¥ CONTLY
LA S A O A N S N N O 2 T AL O R N R N N N B O A BT O N B A
L I R N N Y R AN R Ry R N IR AN RS YA YRS N 2

CONTROLLER (LHIT ud  3) LOGE ted
FRACTIGHAL CHANGE IM TOTAL FLOW Bt STRERM 2 13 055%3
J YHLUE FRACTIONAL CHANGE
3 67 931z 05953
3 33.VeSG e
7 33 Tegh 059533
CONTROLLER «UNIT MO ) LoGF W B
FRACTIGNRL CHANMGE TN TOTRL FLGW IN STRERM 2 0% . 00144
J YALUE FRRCTIONAL ChANGE
3 o8, 9357 00114
8 34,4573 02414
v 4 devs o114
(XX T SRR RN Y LONVERGED FEET Rt Rt hnddhn by
ECUIFMENT PARAMETERS FOR UNIT 4
1 a0 L 309 13 e ] . bos
3 00e L ada 4009 0. B30 . 60
ya] 2 006 7. 008 . 0GR . B30
00 RLUCS) - L 500
IMFUT STRERIS FOR EQUIFMENT UNIT 4
1000 o 100 GO 804 684
50 voa U]
4 A L GO0 & &8 . aeg L]
o442 3 445
(] . s R OS] oog 00
15,515 15 515
TINAL QUTPUT STREANS FOR EQUIPHENT UNIT L
2 400 Uil 63, 963 . 060 . g
EE N 34 482
7. bain GO0 63. 365 ] 040
34, 462 EERE )
EGUIPHENT FRRFAMETERS FOR UHIT 2
2,000 1 00g 19 Qe ) . 990
1. 000 2. 000 0l B0 e
2 we 4. 60 3 eoe Bint . bou
[\Ii0) e 1 ]
THEUT STRERMS FOR EOQUIFLENT 0T 2
2. Gy . ual ol 963 [sins] .o
34482 4482
FINAL QUTPUT STREAMS FOR EGUIPMENT UNIT 2
4. Lo ] £ 3% 00 . @00
344y 448
3 0 [F<Y) &2 8ol o [<us)

34.83% 31 08i3



5% 8388

v
N en
e
-~ W

6. 068
15. 547

EQUIPMENT PARAMETERS FOR WNIT 3
1, goa 19 600 . 908
3. 000 . bod . 938
5. 98 6. 608 . 808

. 900 . 590 . 508

INPUT STREAIS FOR EQUIFHENT LNIT

. 400 62. 367 . 0

3L 33
FINAL OUTFUT STREAMS FOR EQUIPHENT UnIT 3
. 808 31033 .90
15.547 .
. 930 31.833 e
15. 517

- 184 -

END OF EXECUTION

3

g E BB

2
-3
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Andlisis de Resultados.-

Este ejemplo tiene como objetive principal mostrar
1a forma -de actuar del wmbdule de control CONTLI, Asi
en la corrida anterior puede observarse que después de
un cierto nimero de iteraciones (loops), f{ijado por el
usuario y en este caso 3, se reports el cambio fraccional
en &l flujo total de la corriente de pruecba, corriente 2,
y se lista el cambio fraccional en los flujos de todos
los componentes de la corriente precedido por éstos,
Aunque en esta ilustracidén dicho cambio fraccional es

¢l mismo para todos los elementos, en ocasiones suele
variar,

Al final de 1a séptima iteracibn, la corriente
de prueba he pasado la restriccién de 1a tolerancis
(0.001) especificada para 1la subrutina CONTL1 por lo
que se imprime el mensaje "CONVERGED",

El programa maestro hace gque los cllculos se efeg
tden por Gltima vez, iteracién en la - que se imprimen
las condiciones de las corrientes de salida dellos mbdulos
del preocese que se esté simulando.
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Ilustracién I11.-

APLTICACION DE LAS SUBRUTINAS JUNCO2 Y FLASH1 DEL

PROGRAMA DE SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS 'GEMCS'

En un proceso establecido, cuyo diagrama de flujo
de informacién sc presenta er la Figura 7.3, dos corrientes
liquides designadas como 1 y 2 se combinan en un mezclador

(equipo I) sin que ocurran cambios de fase,

El 907 del flujo resultante (corriente liquida
3) es llevado junto con otra corriente externa (corriente
liquida 5) a un tangque de destilacién f{lash adiabitica
(equipo T11) que opera a una presidn de 250 p.s.i.a.

(17 atmbsferas nbsolutas).

Los flujos molares, condiciones de alimentacidn
y datos para el cdlculc de las propiedades termodindmicas
de las corrientes 1, 2 y 5 se encuentran especificados
en tas Tablas 7.1, 7.2, 7.3 y 7.4,

Se desea simular el procesc de forma que se conozcan
todas las condiciones de las corrientes de salida asi

como sus composiciones,



Corriente 5
liquida

Corriente 1 (1iq )
(liquida)

Corriente 6
(vapor)

FLASH1

11

Corriente 2
(1iquida)
Corriente 4
(liquida)

Corriente 7
(liquida)

TIT NOIOYHLISNTI V1 3G NOIJVWHOJ4NI 3G Ornid 3a VWVYavIdQ

g'¢ eandrg

- (61 -
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Tabla 7,1

CONDICIONES DE ALIMENTACION

Caracteristica Corriente

1 2 5
Flujo A (=) ib ool 120 130 125
Flujo B [=] 1hmel 100 90 105
Plujo C (-] lﬁﬁ%gi 50 45 170
Flujo Total [=] 1bhf°1 270 265 400
Temperatura [=] ¢F 187 200 80
Presién | [=] f%% abs 1000 1000 1000

Tabla 7.2

COEFICIENTES PARA EL CALCULO DE ENTALPIAS EN FASE LIQUIDA

Btu Btu Bty
Componente | a [=] ool © [=] b mol s ¢ (=] b mol o7 ¢

Etane A 6.12E3 9.35 1.50E-2 0.0
Propano B 3.62E3 40,50 -1,32E~2 0.0
Butano C 6,28E3 25,00 4, 65E-2 0.0

()
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Tabla 7.3

COEFICIENTES PARA EL CALCULO DE ENTALPIAS EN FASE VAPOR

Bt Bty Btu
Componente | a [=] 1b ;Ll b (=) To mol °F °© f=] 1b mol °F° d
Etano A 8.310E3 13.200 0.602E-2 0.0
Propano B 11.950E3 12,350 2,210E-2 0.0
Butano C 16.550E3 9,010 3,780E-2 0.0
4))
Taebla 7.4
COEFICIENTES DE LA CONSTANTE DE EQUILIBRIO A 250 P.S.I.A.
Componente o (3 (=] ¢ ¥ [=] F" d [=] °F"
Etano A 1.665 ~1,5008-4 7.350E-5 -3.000E-8
Propano B 0,840 ~4,660E-3 4,940E~5  -3,033E-8
Butano C -0,177 4,950E-3 -4,150E-6 2,220E-8
(2)
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Base de Datos Correspondiente s la Ilustraciédn III

APLICRCION DEL PROGRAMA "GEMCS™ UTILIZRNDO JULGZ ¥ FLASHL

P e e
LV LS

1. 806G 2808  270.808  487.0600 1060. 06O
120 008 100,000  50.800

2. 860 2,008
136 000 90. 000

265. 08¢ 280060 1000. 808
45. 600

S. 898 2000 400000  68.000 1000 400
125 680 165.0600 173 666

F3
1963 1666 21000 ?. 600 Lol
2. 008 1 660 2. 008 6. 6ol 8. 633
2. 666 3,000 4. 8 0. 880 0. 800
9 560 8. 108 8. 00 8. 808 . 331
Sb U
00y | 12,8060 49 ual 7000 1 680
2 00 3283 5. 068 8038 8, 0ol
2,009 v 800 7. a0 8 8ge 0. 40
6,601  S0.000 250 Beo 8,018

15
~@. B00006H2006
8. 015600060000
13 200000096
1. BoBLIGB060A
-0, 90600003033
-6 81320600000
12, 500005000
1. 6BO0BBAGMG
8 BebanoNZ220
8. B455000e000
9. GLOBRABODGS

1. SeSQ00BNGXS -0 6001500408
1. HOBEEGA00 6128, JBMITFHBHVO
8. GOEOO0DBOOE 1. 6O0ENGVGR0
8. 00562000000 8, 8030060800
8. 84000000000 -0, 8345500080

1. B0BHDBAG000 1620, OOGINRID0E

0. (16600006608 1. 890008600
682210800008 O 06000E0020
-2 17760060008 8 094955663
1. 0BOUNGEA00 6200 GERERLNO0O
8. 660H0B30006 1 BOEGHGR00
0. 03700608000 8 6a0pap0068

6. 20007350008
9. Z5e6Ioa0ue0
§310. 00D00VHOND

6. GIBMFH200
40, SB800:06000
11958 GBOGHREHLAE

-0 BiB03415608
25, 80830000058
16556 60006005900
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Ejecucién de la Ilustracidn IIT

APLICACION DEL PROGRAMA “GEMCS® UTILIZRNDO JUNCOR2 Y FLASHL
R E AR N

sk A ook

kb b kRoRok ok &k

DATR

NUMBER OF COMPOMENTS = 2
NUMBER GF UNITS IN THE PLANT = 2

CALCULATICH ORDER

#

Ak Lid

b 2
INITIFL YALUES FOR 3 STREANS
1. 866 2. 606 270. 00 187, 608 1800, 800
120. 866 100. 066 50. 608
2. 809 2. 6.8 265. 40 200, H0 1000, 800
130. ved 98. 860 45. 880
5. 068 2.000 400. 860 80. 008 1660, 604
125. 660 105. 680 170. 8og
INITIAL VALUES FOR EQUIPHENT UnlT1 4
1. 008 3. 600 21. 600 7. 808 4 608
2 080 1,009 2 098 . 608 .68
2.680 3,900 4, 008 . 680 .00
.98a . 100 . 806 . Bed -eal
56. 089
INITIAL YALUES FOR EQUIPMENT WNIT 2
2. 808 12689 19. 604 7. 600 1. 089
2. 000 3,009 5. 800 . g8 . 680
2. 600 6.000 7. 088 . 680 . 063
.80l 50. 960 250. 600 . 018
15 PHYSICAL PROPERTY PARAMETERS FOR EACH COUMPOMENT
.16080E+BL . 16658E+B1 - 15000E-03 . 73G6GE-4 - 30GOCE-o7
.10008E+01 . 612002404 . 93500E+04 . 15000E-01 . BVOOGE+0D
.10080E+0L . B83100E+04 . 13280E+62 . 6@206E-Gz . BACOOE+08
.1B00BE+B1 . B4000E+00 - 46600E-02 . 494DAE-04 - 36320E-67
.10000GE+01 . 36200E+D4 . 405Q0E+02 - 13200E-01 . GOOCOE+60
C10DBOE+QL | 14958E+65 . {2356E+02 . 22100E-01 . BOGOOED0
108005401 - 177006460 . 49500E-02 -~ 4450RE-G5 | 22200E-67
.16000E+0L |, 62800E+04 . 200BCE+@2 |, 46500F-ul . BOBOOE+HO
. 10980E+0L | 165S0E+B5 . 90180E+04 . 3I7EBCE-01 . GOMOLAT
4 Py . AELERLRA A HES h RS

R Y AR R R RN E R RN N
EQUIPHENT PRRAMETERS FOR UNIT 1

1. 098
2.680
2. 660
. 9680
0. 800

1. 866
120, 000
2.8a0
130 A0

3. 000 21. (o 7. 689

1,000 2. 8og . 890

3. 008 4. 004 . 800

. 180 . 609 N

INFUT STRERNS FOR EGUIPHENT UNIT 1

2. 008 270. 600 187. 860
108, Goo §6. B

2. 099 265. 060 280 84
96, 860 45 R

1. 089
. 660
. 6d
. 8a1

1800 880

1660 0u0



ENTHLFIRE DE LRS CORRIENTES DE ENTRADA
2739492, 63
2715268, 00

TEHMFERATURA DE SALIDR = 193, 3340

ENTALPIAS DE LAS CORRIENTES DE SALIOA
484218 63
S4c468. 00

FINAL OUTPUT STREANS FOP EQUIPNENT LNIT L

3.060 2. 008 451 500 193 231 1600, 609
225. 000 171, 805 85, 560
4. 068 2. gog 53 W 183 331 1000, 009
29. 008 19. 000 $. 580
EQUIFHENT PRRAMETERS FOR UNIT 2
2. a6a 12. 860 19 080 7000 1600
2,809 3,006 5 o0 . 608 .1008
2. 068 6. 908 7. 900 . eoo . 600
. 8oL 58 000 250 800 . 810
INPUT STREANMS FOR EQUIFMENT UNIT 2
3. 600 2. 600 481 560 193 338 16800, 080
225. 908 171 ead 85 5%
5. 660 2. 032 4p0. 800 &, (00 1000. 089
125 Boo 165. 030 178000

TEMPERATURE GF(ENIDA AL MECCLARSE LRS CORRIENTES DE ENTRHDA = 439.797d
HUMERD (£ 1TERACIONES KECESARIAS FARA SU CONVERGENCIR- 2
TEMPERATURR DE BURBUJA = ©5. 6289
HIRERS (€ ITERACIONES MWECESARIAS PARA SU CONVERGENCIA: 4
TEMPERATURA DE ROCIO = 144 B176
NUMERO DE ITERRCIGNES HECESARIAS PARA SU CONVERGEMCIA: 1
TEMPERATURA OE ECUILIBRIO EN EL TRNQUE FLASH = 94 9613

RELACION L/F EN EL TANGUE FLASH = . 66623 )
NUMERC DE ITERACIONES WECESARIAS PARR SU CONVERGENCIA: &9
A LA SALIOA DEL TANQUE FLRSH.
FLUJO TOTAL OE VRPOR = 294 215
FLUJO TOTAL OE LICUIDC = 987 281
COMPOSICICH DR SALIDA

VAPOR [RENFHEN

YO = 63038 X = Z80e0
Y2 = 26975 X(2) & 33492
¥(3» = 10824  X(3) = 30450
FINAL OUTPUT STRERNMS FOR EQUIPHENT UNIT 2

6. 609 1. 000 294. 219 31 961 2560. 000
1695. 446 79365 29. 484

7. 300 2. 608 T 91 501 250 8eo
164. 554 196 635 220, #48

FHD OF ERECUTION
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Andlisis de los Resultados.-

A diferencia del mezclador utilizade en el ejemplo
anterior, JUNCO2, a través del balance de emergia, permite
conocer la temperatura de salida resultante asi como
las 'entalpias" de las corrientes de salida para complemen
tar la informacién relativa a las mismas imprimiendo

tanbién las "entalpias" de las corricentes de entrada,

Por otro lado, la subrutina JUKCO2 podria emplearse
para simular la unidén de las dos corrientes de aliments
cibén al tanque flash, En este caso, por presentar la
unidad computacional correspondiente a FLASH] la opcibn
de evaluar dicha combinacibén, se optd por mantener sblo
dos mbdulos en el proceso.

Como puede observarse, dentro de los procedimientos
matemAticos iterativos desarrollades por FLASHI el que
mds tiempo consume es el célcule de l1a temperatura de
equilibrio y la relacidn ligquido~vapor en el tanque flash,

Las condiciones de operacibén del sistema son ia
causa de que la generacidén de vapor sea del 33.3B% sola
mente pues la temperatura de equilibrio se encuentra

mwds cerca de la temperatura de burbujs que de la de rocilo.

Sin embargo, el tanque flash cumple con su objetivo
ya que el etano {componente mAs ligern) se concentrd
en el vapor (63%), pobre en butano {componente mas pesado
y del gue sélo contiene un 11), mientras que, sin ser
tan notable, la relacién en el 1liquido residual es
inversa,

Hasta aqul las constantes de equilibrio, kj. se
hen usado asumiéndolas como funcién solamente de la tempe
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ratura, la presidn y el componente inico designado como j.
En el caso geseral, kj también depende de los deméhs campo
nentes pero mientras se cuente con un método factible
para obtener dichos valores no deberén presentarse dificul
tades serias. Asi, si los datos de equilibrio se encuen
tran disponibles a partir de consideraciones termodind
micas més fundamentales o de correlaciones empiricas,
se podrisn hacer los ajustes apropisdos para el correcto

funcionamiento del programa,

Algo parecido sucede con el cédlculo de las ents)
plas pues, en vez de evaluarlas como funcidn de la tempers
tura, podrian determinarse utilizando el métode tradicio
nal a través de las capacidades calorificas {fase liquida)
o de las capacidades calorificas y los calores latentes

(fase vapor) de los componentes involucrados,
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CAPITULO VIII

CONCLUSIONES

La realidad de la industria quimica mundial indica
un claro desplazamiento de la simulacién fisica {modelos
a escala / plantas piloto) hacia la simulacibén mateméatica
de los procesos con el fir de implementar maAs répidamente
las innovaciones y adaptaciones de los mismos a un menor
costo. La importancia, cada dia mayor, que ha ido adqui
riendo la simulacién de procesos en los paises desarrolla
dos nos hace visualizar la necesidad de no atrasarnos
tecnolégicamente en este ramo dentro de la Ingenieria

Quimica.

No obstante, en el presente, existe una escascz
de gente con experiencia en la simulacién de procesos
con ayuda de programas maestros. Esto se debe en parte
a que los problemas de planta reales gon muy dificiles
de analizar y en parte a que los cjerciclos mateméticos

idealizados no dan la experiencia requerida.

Por o mismo, el problema le ha sido heredado
a la educecidén que, en conjuncibén con la industria, deberd
encargarse de alentar y facilitar el uso de problemas
de plantas reales en sus programas de universidad y de

maestrias,

Asi, como se planted en los objetivos, esta tesis
permitird introducir sl alumnado a le simulacidn de proce
808 a través del programes ‘'GEMCS', .facilitando su empleo
mediante un manual sencillo y comprensible, de manera
que pueda empezar a obtener una valiosa experiencia para

futuras aplicaciones. Ademds representa un medio para
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facilitar la labor dacente al constituir una herramienta
mhs en el estudio de balances de materia y energia asi

como de las operaciones unitarias.

El programa de simulacibén de procesos quimicos
'GEMCS' da al usuario varias U, €. representativas de
equipos comunmente utilizados pero, por su estructura,
es un programa abierto a modificaciones y mejoras lo
que permite a3 los usvarios desarrollar sus propias subry

tinas de médulos de procese.

La posibilidad de elaborar e incorporar nuevas
subrutinas para el caso en el que el proceso contenga
una operatién para la que no existe el mbdulo correspon
diente en la librerfa del programa maestro hacen méds
atractivo afin & 'GEMCS' ya que se amplisria su alcance
hociéndolo accesible & un mayor nimero de problemas por

resolver.

., Se ha hablado de tres aspectos bhdsices gque deben
considerarse en el diseiio de un sistema de simulacién:
procesamiente de datos, modelos de ingenier'ia y procedi
mientos matemitices, Para facilitar la labor del usuario,
resulta muy importante contar con un adecusdo sistema
de preparacidén y entrada de datos; de igual forma, se
debe tener un sistema apropiado de salida de datos que
haga sencilla la intetrpretacidén de los resultados y en
su caso, el andlisis de los problemas en una simulacidn,
La prepsracidén de modelos de ingenieris eficientes vy
exactos para 1las unidades de proceso {médulos) §y las
correlaciones de estimacibén de propiedades termodinémicas
son trascendeptales ya que es en estos programas donde
realmente se lleva a cabo ia simulacién, Por Gltimo,
debide a gque la mavoria de las ecuaciones mane jadas deben

resolverse iterativamente, los procedimientos matemd
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ticos son una herramienta bésica para los célculos de

simulacién,

AdemAs hay que considerar que el comportamienta
de los simuladores se ve fuertemente afectado por dos
factores: los ciclos de recirculacién (orden de célculo)
y las especificaciones de disefio. La secuencia de ejecu
cibén y la particidn que se efectlle de los ciclos ocasiong
dos por recirculaciones afectan notablemente la eficiencia
del sistema de simulacibébn de tal modo que una decisién
equivocadas en este aspecto puede provocar la imposibilidad
del sistema para llegar a los resultados. Por otro lado,
dado que los médulos evaldan lss propiedades de las
corrientes de salida a partir de las de entrada, no se
puede especificar dentro de una simulacién una corriente
de salida; este problema se ha resuelto parcialmente
mediante el procedimiento iterativo del controlador de

corrientes,

El propésito de una simulacién es generar informa
cidn general y detallada de un proceso para luegc usarla
para optimizar dicho procesc tanto técnica como econbmica
mente, por lo que gran variedad de nuevos procesos estd
siendo digefiada con los requerimientos de datos pars
simulacién y mejoras en el procesc en mente. No obstante,
a wmenudo se presenta la falts de datos exactus puesto
que muchas plantas ailn carecen de la instrumentacibn
necesaria, mis alld y por encima de la que se requiere
para el control de 1la planta ¥y su operacibén, para la
generacidn de datos que permitan lograr resultados signi

ficativos durante la simulacién.

La simulacién de procesos requiere de la estimacién

de propiedades fisicas y puesto que numerosos c8lculos
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involucrados en una simulacidn son iterativos, en muchos
casos conviene recorrir a los paquetes de propiedades
termodindmicas, Estos programas son los de més bajn
jerarquia y, dependiendo de su eficiencia, los cdlculos
relacionados con la estimacién de propicdades termofisicas
pueden representar mis del B80% del tiempo de computo
de una simulacién. Por lo tanto, se debe de procurar
que dichos paquetes tengan una gran eficiencia computacio
nal dado que el tiempo de cémputo es importante cuando

se involucran costos.

El empleo de 1los paquetes de propiedades esté
en funcién del tipo de computadora que se utiliza; en
c¢l caso de lag microcomputadoras, por contarse con espacio
de memoria limitado, no se recomienda pero para.computudg
ras grandes resultan excelentes pues ademfs de dar resul
tados lo més c%acto y consistente posible, el usuario
cuenta con diversas opciones para eveluar diches propie
dades lo que le permite elegir el modelo que mejor se
ajuste a 1as condiciones del proceso simulade déndole
gran versatilidad al simulador. FEsto es consccuencia
de l1la no universalidad de los métodos de estimaclén de
propiedades termodinfmicas y de que 1ia mayéria de 1las
correlaciones tienen sus limites en las condiciones en

que se aplican.

QObviamente, los paquetes de propledades cuentan
con un banco de datos para un gran nlmero de substancias
amén de que generalmente plantean la opcién de incorporar
y/o permitir que el usuario proporcicne durante la simula
cibén los pardmetros de las substancias que no se encuepn

tran en el mismo.

El creciente uso de las técnicas de simulacién

ha servido para ampliar 1a wutilidad del acercamiento
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cientifico a la ingenieria, Sin embargo, los adelantos
presentes y futuros de la simulacién nro sélo dependen
del desarrollo de nuevas capacidades en las computadoras
sino también de nuestra habilidad para hacer uso eficiente
de ellas pues la verdadera clave en la resolucibén de
problemas es un ingeniero con imaginacidn, de pensamiento
creativo, amplios conocimientos y buen entendimiento.
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