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El presente trabajo hace parte de la
publicacién SIMULACION DE PROCESOS
QUIMICOS EN ESTADO ESTABLE, presentada
por el autor en la Universidad Nacional de
Colombia en 1990. Aqui se recoge de manera
sintética la elaboracién conceptual lograda
alrededor del tema, en particular de las entidades
modelamiento y simulacion matemdtica de
operaciones y procesos guimicos; la evolucion
que esta disciplina ha tenido en los diferentes
ambientes; los enfoques de cada desarrollo; y las
estructuras bdsicas de simuladores modulares
secuenciales.

INTRODUCCION

La actividad de explorar indirectamente el
comportamiento de algin sistema, mediante el
trabajo directo sobre un prototipo, ha sido
empleada desde épocas yaremotas (siglo V antes
de Cristo, en el escenario griego, por ejemplo)
para allegar conocimiento valido dentro de limites
y suposiciones dados. Y puesto que esta actividad
exige la construccion de un prototipo o ente
representador, o mas comianmente llamado
modelo, es la naturaleza de dicho modelo (fisica o
abstracta) 1a que ha condicionado 1a conduccién de
esta actividad, hasta el punto de confundirse unay
otra.

No obstante tanta tradicion tacita, es solo a
mediados del presente siglo XX cuando esta
actividad se sistematiza y denomina como

simulacién y cuando se le incluye formalmente en
un campo del saber: la investigacion operacional.
Esta inclusion tuvo en cuenta fundamentalmente
los siguientes aspectos: 1a intensa analogia
existente entre la actividad de 1a simulacién y el
esquema del método cientifico, legitimado en la
ciencia moderna tres siglos atras; la avidez conla
que (como una de las consecuencias de la
revolucion industrial) se buscaron sistemas de
produccion veloz y masiva de bienes y servicios;
lanecesidad creada de optimizar cada actividad,
después de la segunda guerra mundial; y la
aparicién de ordenadores que permitieron realizar
célculos matemiticos a velocidad fantastica.

En efecto, con los propositos de disminuir
los esfuerzos y el consumo de recursos y de
acertar mas veces en el blanco o enemigo, durante
lapasada guerra mundial naci6é formalmente la
investigacion de operaciones, dentro del mundo
militar, con una marcada orientaciéon matematica.
Esta investigacion operacional rindi6 frutos de
eficaciay eficiencia tan benévolos que, culminada
1a guerra, trascendié también al mundo de la
produccién y dela ingenieria. Actualmente, la
investigacion operacional presenta dos campos
bien definidos: primero, la programacion
(matematica), y segundo, la simulacion (también
matematica).

Laprogramacién matemadtica consiste
fundamentalmente en estructurar modelos
matematicos de caracteristicas variadas, con sus
variables de entrada y de salida, donde aparece
una funcién objetivo que debe minimizarse o
maximizarse (segin se trate de costos o beneficios
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dela actividad en cuestion, local o globalmente),
sujeta a una serie de restricciones establecidas
como ecuaciones algebraicas (lineales o no),
diferenciales (ordinarias o parciales), de
diferencias finitas o integrales. Esta programacion
matematica puede contemplar un mimero muy
grande de ecuaciones, en cuyo caso toma la
denominacion de “gran escala” y selleva a cabo
mediante técnicas un tanto ya clasicas; de otra
parte, puede conducir a grupos teodricos de
elementos, tales como teorias de 1a decision, de
colas, de inventarios, de juegos o de graficos.

La simulacion matematica consiste en
experimentar con los modelos generados mediante
laprogramacion matematica, asignando valores a
las variables de entrada y observando los valores
de las de salida; es decir, es el laboratorio o rama
experimental de la investigacion operacional,
donde la prictica y los resultados distan de la
comprension surgida de la fisica, la quimica o la
biologia. Las “entradas a” y las “respuestas de” la
simulacién son valores abstractos para las
variables que se estdn manejando y no
propiamente manifestaciones de cantidades
mensurables a través de instrumentos. La
simulacion, en investigacion operacional, esun
laboratorio abstracto, donde se experimenta con
informacion.

Las “entradas a” y las
“respuestas de” en la

simulacion son valores

abstractos para las
variables que se estan
manejando y no
propiamente
manifestaciones de

cantidades mensurables

a través de
instrumentos.
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En este punto, y porque suelen confundirse,
espertinente enfatizar que simular no equivale a
optimizar, aunque sus resultados parciales, y
estado tras estado, se eslabonen convenientemente
para sugerir algin conjunto preferido de valores
de variables que satisfagan los criterios de
optimalidad dados. Simular consiste mas
precisamente en perturbar o estimular un modelo
para que, de acuerdo con su estructura organica
interna, refleje las caracteristicas y efectos
correspondientes que se articulan con los
estimulos recibidos, segin la interpretacion
consignada en el modelo.

La simulacion presenta diversos atributos
que permiten caracterizarla segun la naturaleza de
los modelos empleados; y, para el caso de
modelos matematicos, también segun la técnica de
solucion seguida. Ignalmente, los modelos
matemdticos pueden trasladar a la simulaci6n su
caracterizacion, segun la naturaleza de las
variables y las ecuaciones. Un esquema general de
clasificacion se ilustra en el diagrama 1.

El diagrama referido permite deducir que la
simulacién matematica, ademas de requerir un
modelo mateméatico, emplea una secuencia de
solucién que permite, para cada grupo elegido de
valores de las variables de entrada, organizar los
célculos y garantizar la obtencion de los valores
para las variables de salida; de otraforma, sino se
dispone de la secuencia de solucion (lo cual puede
ser tedioso cuando se presentan demasiadas
opciones para las variables de entrada), debe
entonces contarse con los algoritmos que puedan
desarrollar internamente dicha secuencia, segin
sea el conjunto de variables de entrada.

SIMULACION DE PROCESOS
QUIMICOS

La disciplina de la simulacion de procesos
quimicos (con la ayuda de computadores) tuvo
sus primeras manifestaciones en el &mbito
universitario y poco a poco fué penetrando en la
industria quimica. Esta simulacion tuvo sus
origenes en el auge mismo de la investigacion
operacional, por ser una novedosa herramienta
pararealizar confiable y velozmente diversos
calculos numéricos. La simulacion de procesos




quimicos adquiere importancia por su
potencialidad de aplicacion en los siguientes
campos:

-La docenciay la investigacion académica,
como ayuda didictica mediante la cual se explica
un fenémeno de dificil, inconveniente o costoso
acceso fisicamente;

-La investigacion, evaluacion y analisis de
sensibilidad en redes de procesos existentes, para
refrendar las condiciones de operacion o sugerir
otras, de acuerdo con algin nuevo criterio de
optimalidad,

- Laprediccion de resultados en redes de
procesos imaginados, con miras al disefio de
procesos quimicos; y

- La evaluacién compartida,
conjuntamente con especificaciones de disefio de
proceso y de disefio de equipo, para llegar al
disefio de plantas quimicas.

La simulacién de procesos quimicos ha
tenido dos grandes subdisciplinas: la dinAmica
(para estados transitorios) y la de estado estable
(para procesos estacionarios). El énfasis del
presente trabajo estriba justamente en la de estado
estable.

EVOLUCION Y ENTORNO

En el campo de los procesos quimicos, la
simulacién en estado estable (Ilamada también
estacionaria, discreta o digital) ha tenido
desarrollos mas amplios y permanentes que la
simulacién dinamica (Ilamada también continua,
andloga o de estado transitorio). La-simulacion
hibrida (o combinacién de digital con andlogay
que emplea una serie de interfases que hacen
compatibles resultados discretos con
requerimientos continuos y viceversa) ha tenido
tan sélo pequeiias manifestaciones, con interés
preferentemente académico; esta combinacién ha
sido mas fructifera en el campo del control
automatico que en el de la simulacién.

En los albores de esta disciplina, y como
consecuencia del estudio de algoritmos y métodos
computacionales que aprovecharon al maximo la

Simulacién

Seguin los modelos
Abstracta
Simbolica
Iconica
Conceptual
Matemitica

Segin las variables
Discreta
Continua
Deterministica
Probabilistica
En estado estacionario (estable)
En estado transitorio (dinimica)

Segun las ecuaciones
Algebraica
Lineal
No lineal
Diferencial
Ordinaria
Parcial
Diferencias finitas

Integrales

Fisica o material
Nivel de laboraiorio
Nivel de banco
Nivel de planta piloto

Segtin la técnica de solucién del modelo
Analoga, dindmica o continua
Digital, estacionaria, en estado estable o discreta
Hibrida

Diagrama 1
Clasificacion de la Simulacidn

reducida capacidad de los computadores de las
primeras generaciones, se cred en Estados Unidos
el comité¢ CACHE (Computers Aids for Chemical
Engineering Education), integrado por varias
universidades. Este comité popularizé algunos
métodos computacionales ttiles todavia enla
actualidad, donde se requiere provision externa de
datos y propiedades fisicas.
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Con la subsiguiente evolucion tecnolégica
de los computadores, que condujo a masificar su
uso y a mejorar larapidez de calculo y la
capacidad de almacenamiento de informacion, se
concentré el esfuerzo en la amplitud de

cubrimiento para producir
sistemas integrados o
paquetes completos,

. . donde con base en algun
parte cample una funciéon
pl'?C(}SOS especializada. Allado de
quimICOS  estedesenvolvimiento, la
7 industria de procesos
comenzo a quimicos comenz6 a
interesarse y a  interesarsey autilizar el
ops computador como
utilizar el herramienta de apoyo en
computad or la solucion de problemas
de disefio y produccion,
COMO  creando dependencias
. especializadas para
herramienta de desarrollar aplicaciones de
apoyo en la  ingenieria. Fueeneste
o contexto cuando, entre
solucion de o5 asi0s 1966y 1968,
problem as de aparecieron los primeros
. paquetes de simulacién de
diseiio Y  procesos, encaminados a
sz larealizacion de balances
pl'OdllCClOIl, de materia y de energia
creando pararedes deprocesos en
depen dencias estado estacionario, con
una explicita e importante
esp ecializada S aplicacion e,n e} disefio de
procesos quimicos.
para desarrollar
aplicaciones de paquetlgfr{’mm
ingenieria. difundidosfueron el
PACER y el CHESS
.| (desalrollados en
universidades

norteamericanas) y el FLOWTRAN (desarrollado
por Monsanto). Por esta época, se desarrollaron
correlaciones para estimar algunas propiedades
fisicoquimicas, tales como las de Chao-Seader o
Grayson-Streed, con lo cual los datos de dichas
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propiedades, a diferentes condiciones del proceso,
se evaluaban internamente, en lugar de

) suministrarse extemamente.
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Durante la década de los afios setentas se
presentd una evolucién importante para alcanzar
mayor estabilidad, sofisticacion de cilculosy
versatilidad; se refinaron los modelos de
estimacion de propiedades fisicoquimicas, se
incluyeron criterios de rasgado y convergencia en
corrientes de recirculacion, se aurnentaron las
unidades de proceso, se flexibilizo la sintesis de
variadas redes de proceso y se incluyeron criterios
de optimizacion. Allado deeste
desenvolvimiento, y por el atractivo de
rentabilidad que presentaban los paquetes de
simulacién con su nuevo atributo de producto
comercial, se establecieron compaiiias
especializadas y dedicadas exclusivamente al
desarrollo y mercadeo de este software para
ingenieria quimica.

El producto del anterior desarrollo quedo
plasmado en los paquetes CONCEPT y SYMBOL
(dela firma CADC), CHEMSHARE,
CHEMTRAN y FLOWTRAN (de Monsanto),
PROCESS (de Simulation Science), PROSPRO
(del Instituto INTEC) y ademas otros como
GEMCS, GEPOS, PDA y FLOWPACK. Con esta
tendencia, en los primeros afios ochentas se
difundi¢6 con vigor el proyecto “ASPEN”,
desarrollado en MIT, y ¢l paquete SIMBAD, del
Instituto INGAR, donde se incorpord un manejo
estructural residente en base de datos; estos
paquetes presentaron un punto de gran
elaboracion de la simulacidn en estado estable. En
seguida, sobrevino una gran proliferacion de
programas para microcomputadores, entre los
cuales aun se destacan: DESIGN 2000,
ChemCAL, HYSIM, QUASILIN, ASCEND 11y
SPEED-UP.

A la par, durante los afios ochentas, la
simulacion dindmica evoluciond hasta llegar al
control digital directo 0 DDC, el cual consiste en
integrar un computador digital con los
instrumentos de proceso, mediante buses de
seiiales y convertidores de interfases analogo/
digital. De esta manera, uno o mas computadores
actian sobre una planta de proceso, de acuerdo
con criterios de optimalidad e informacion del
funcionamiento de toda la planta (o del segmento
asi eslabonado) mediante valores de las variables
de estado. La vision es entonces global y no local
y la simulacion se acomparia de 1a accién de




Diagrama 2
Ciclo de vida de un proyecto

control; se trata de los preambulos para la
incorporacion de la inteligencia artificial a
esta disciplina: irrumpen los sistemas
expertos en ingenieria quimica.

Igualmente, en este 1iltimo periodo
se consolido un concepto bastante mas
amplio, que integra las bondades
desarrolladas casi desaforadamente de
software (como relaciones abstractas
logicas o programas de computador con
profunda elaboracion, disefiados por
especialistas) y de hardware (como
configuraciones complejas y sofisticadas
de materiales electromagnéticos, donde se
condensa cadarevolucion y avance
tecnologico): aparece el disefio asistido
por computador o CAD. Asi, mediante
CAD, hoy es posible disefiar un proceso
quimico hasta el nivel de detalle de
equipos y piezas y de disposicion fisica de

Deteccion de necesidades

Definicion de los objetivos del proceso general

Coleccién de informacion (demanda del producto, suministro de
materias primas, expectativas economicas, impacto ambiental,
dependencia tecnoldgica, incidencia sociopolitica, . . .)

Creaci6n de conceptos alternativos del proceso
Sintesis de un diagrama de flujo de proceso

- Seleccion de parametros de equipos

- Seleccidn de condiciones de operacion

- Obtencion de propiedades fisicoquimicas de los
componentes involucrados

- Simulacién del proceso en estado estable’

- Determinacion de funcionalidad
-Dimensionamiento de equipo

-Estimacion de costos de instalacion y de operacion
- Optimizacion

Analisis de sensibilidad

Anilisis de estados transitorios y de fallas

Disefio detallado de planta y equipos

planta y redes de tuberias, pasando por Construccién
losbalances de masa y energia, por el

disefio del diagrama de flujo y por los Puesta en marcha
disefios de los sistemas de servicios,

control e instrumentacion. Operacion

De lo anterior puede extractarse que la
simulacion de estado estable conduce
esencialmente al disefio de procesos quimicos,
mientras que la simfilacion dinamica conduce al
control automatico.

LA SIMULACION PARA EL
DISENO DE PROCESOS
QUIMICOS

La actividad del disefio de procesos
quimicos implica definir a configuracién y
estructura de un diagrama, donde se contemplan
estos aspectos:

- Tipo y naturaleza de cada unidad de
proceso;

- Forma de interconexién de las unidades de
proceso; y

- capacidad de dichas unidades y sus
condiciones de operacion.

Para definir una configuracion se adelanta
una secuencia de etapas de sintesis y analisis de
dicho proceso, tendientes a optimizarlo, en el
sentido de satisfacer algunos criterios dados. Y
justamente siempre entre unay otra etapa deben
realizarse una serie de calculos velozmente; aqui
es donde 1a simulacidn tiene su entronque con el
disefio, ya que por su rapidez de respuesta permite
explorar multiples posibilidades de 1a etapa de
sintesis mencionada, mejorando asila
confiabilidad del disefio.

Un disedio optimo es aquel que resulta de
maximizar o minimizar alguna funcion objetivo de
criterio previsto. Un disefio 6ptimo suele
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responder a combinaciones variadas, con diversas
ponderaciones segin convenga o se prefiera, de
algunas acciones, tales como:

- Minimizar los costos de elaboracion del
producto (concebidos como una
combinacién de factores de costo de
materias primas, inventarios, tamatfios de
equipos, servicios y otros);

- Maximizar ¢l nivel de seguridad; y/o

- Minimizar el impacto ambiental
desfavorable del proceso.

En la etapa de sintesis se desarrolla una
nueva alternativa tecnologica para el proceso en
cuestion, basada en las observaciones y
conclusiones de la etapa anterior de anlisis; asi,
se plasma bien sea una nueva concepcion de la
estructura (vista como un diagrama de flujo con
unanueva organizacion de corrientes y unidades
de proceso), o bien sean unos nuevos valores para
las condiciones de operacidn, con base en la
misma estructura. En la etapa de analisis se
examinan los resultados generados con la
alternativa tecnoldgica creada en la etapa de
sintesis, confrontandolos con los que surgen de
los criterios de optimalidad establecidos; de otra
forma, corresponde juzgar y calificar 1a bondad de
una alternativa.

En este punto se identifica claramente 1a
relacion y diferenciacion entre la simulacion y el
disefio. La simulacion da velozmente respuestas a
multiples y concatenados problemas complejos de
célculo del tipo: dado A, encontrar . . .; mientras
que el disefio implica definir valores para aquellas
variables que se eligen para agotar los grados de
libertad, mediante criterios desarrollados porla
experiencia o por tratamientos tedricos de
optimizacion.

Las etapas referidas se encuentran
enmarcadas dentro del ciclo de vida de un
proyecto, €l cual para ilustracién se desglosa en el
diagrama 2, siguiendo un esquema propuesto por
Evansy Seider, con algunas modificaciones. Alli
se observa la ubicacién de la simulacién en esta
actividad.
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ENFOQUES DE SIMULACION

Ubicada la simulacion de procesos quimicos
como poderosa herramienta de calculo para el
disefio de procesos quimicos (donde se cuantifica
el estado de un diagrama de flujo propuesto), se
ilustran las estrategias de calculo seguidas para su
tratamiento. Estas estrategias son: modular
secuencial; modular global con modelos rigurosos;
y simultineo con modelos simplificados mediante
parametros de linearizacion.
]

En la etapa de anailisis se
examinan los resultados
generados con la
alternativa tecnoldgica
creada en la etapa de
sintesis, confrontandolos
con los que surgen de los
criterios de optimalidad
establecidos; de otra
forma, corresponde juzgar
y calificar la bondad de
una alternativa.
]

Para ilustrar cada estrategia de calculo se
sigue este esquema: primero, se explicala
metodologia; y segundo, se aplica dicha
metodologia para generar un algoritmo de clculo
que permita simular el segmento de proceso 1, de
lafigura 1, para elg cual se dispone de informacion

de la corriente S1 y de los parametros de
operacion de cada unidad de proceso.

Asociadas con el segmento de proceso 1, se
presentan también tablas de informacion de
corrientes, de unidades de proceso y de
parametros, donde se sintetiza de otra manera la
estructura prevista para el segmento. Lafigura 1y
las tablas 1 y 2 se muestran a continuacion.




Mezclador Reactor

Sy M S35 R S3 Vaporlz’ador
x Instantaneo

Y11 %21 Y21 *31

Ss
Figura 1. x y
Segmento de 12 32
e —
Corrientes Ubicacién en el segmento

Entrada al mezcladorM

Salida del mezclador M y entrada al reactor R
Salida del reactor R y entrada al vaporizador V
Salida del vaporizador V

Salida del vaporizador V'y entrada al mezclador

[

Tabla1
Informacion de corrientes

& W

wvwnnnn

w

Asi planteado el segmento de proceso 1, el
modelo matematico asociado, en términos de
conjuntos de funciones en forma estandar, es:

fJ (xl Xy Yip U)) =0
f; (xu’ Yar U:) =0
LG Y ¥ U =0

y las ecuaciones de conexion de corrientes:

hz" X~ Yu =0
h:" X" Vn =0
hs: X32" Vs =0
donde,
f: representa un conjunto de
ecuaciones (de balances de
masa, energia, equilibrio,

transferencia y de consistencia) que
caracterizan el proceso delai*
unidad, en términos

X,;

de las variables de sus corrientes de
entrada y de salida y de sus
parametros,i=1,2, 3;

representa la j° ecuacion de
conexién de corriente interna o no
terminal del segmento;

es el nombre de 1a j° corriente y
representa un conjunto de variables
que caracterizan el estado de dicha
corriente, j=1, 2, 3,4, 5;

representa un conjunto de
parametros (como tipo de unidad y
condiciones de operacion) parala i®
unidad de proceso,i=1, 2, 3;

representa alguna variable

caracteristica de la j* corriente que
entra ala i* unidad de proceso; e
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corrientes  corrientes
Tipo que entran que salen parametros
M Mezclador S,, S S, U,
R Reactor S, S, U,
V  Vaporizador S, S, S, U,

Tabla2
Informacion de unidades
de proceso y pardmetros

A representa alguna variable
caracteristica de la j* corriente que
sale de la i* unidad de proceso.
Junto con Xij, estas variables
preferencialmente son caudales o
entalpias, globales o de algin
componente, para efectos de
balances de masa y energia; pero
igualmente pueden ser otras como
presion, volumen, difusividad,
conductividad térmica o viscosidad.

Esta asignacion dual de variables para cada
corriente intema o no terminal que comunica las
unidades consecutivas sy p y, cuando egresa de la
s*unidad y X cuando ingresa a la sucesora o p*
unidad, tiene dos efectos; primero, implica
construir nuevas ecuaciones, llamadas de
conexion, arazon de una por cada corriente
interna, aumentando el tamario del modelo; y
segundo, permite sistematizar grupos de calculos
unitarios independientes, con igual nomenclatura,
pasandodey, a X, mediante las ecuaciones de
conexion.

ENFOQUE MODULAR
SECUENCIAL

METODOLOGIA

Este tratamiento consiste en calcular
separadamente, con base en los conjuntos de
ecuaciones propias de cada modelo, unidad tras
unidad de proceso en forma secuencial. El cilculo
se hace siempre para evaluar las caracteristicas de
las corrientes de salida de cada unidad, con base
en sus parametros y en informacién de sus
cotrientes de entrada. Asi, surgen dos alternativas
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de célculo en cada paso: primera, se toman las
ecuaciones en forma estandar y se resuelven de
acuerdo con un esquema secuencial-simultineo
combinado, tomando como variables de entrada al
modelo las que corresponden a la informacion de
corrientes d¢ entrada al segmento y de
parametros; y segunda, todas las ecuaciones se
escriben en forma explicita para las corrientes de
salida y se emplean, cada vez que se requiera,
Unicamente para célculos en esta direccion.

La solucién modular secuencial es inmediata
cuando se trata de un segmento de proceso lineal,
caso muy poco frecuente en procesos quimicos;
en cambio, cuando el segmento presenta
recirculaciones, caso demasiado frecuente en
procesos quimicos, la solucion modular secuencial
requiere en una etapa previa detectar y rasgar
todos los ciclos formados. Un ciclo equivale al
conjunto de unidades involucradas en la
recirculacion; y rasgar implica bifurcar una
corriente, creando otra hipotética cuyas
caracteristicas se suponen con base en algin
criterio. La suposicién generada por el rasgado
reduce los grados de libertad, a razon de uno por
cada variable supuesta, y libera tantas ecuaciones
como variables se supongan; generalmente, las
ecuaciones liberadas se emplean para evaluar el
grado de convergencia del célculp iterativo.

Latécnica sistematica que conduce a
detectar ciclos, a seleccionar corrientes adecuadas
pararasgarlos y consecuentemente a establecer un
orden de soluciéon de modelos de unidades de
proceso, se denomina particionado, rasgado y
ordenamiento.

Para la solucién modular secuencial de los
modelos de las unidades involucradas en un ciclo,
en ¢l caso de segmentos de proceso con
recirculaciones, se procede a un célculo iterativo
donde se supone la informacion de las corrientes
de entrada. El calculo para cada ciclo concluye
cuando se satisface algin valor para la diferencia
entre las respuestas de 1a solucion del modelo de
launidad que genera la corriente que se rasgay
las suposiciones para la solucién de los modelos
de las unidades a las que ingresa tal corriente.

Dentro de la informacién global parala
simulacién, pueden aparecer datos para algunas de




las variables de la corriente que se rasga.
Por tanto, deben suponerse valores solo para
aquellas variables faltantes y con las cuales se
determine totalmente la corriente en mencidn; es
decir, solo se suponen aquellas variables con las
cuales se reducen a cero los grados de libertad de
los modelos de las unidades a las que ingresa la
referida corriente que se rasga. Este es el
subconjunto de variables iteradoras. Ahora bien,
para efectos de establecer la convergencia del
calculo iterativo, no es necesario incluir todas las
variables iteradoras: puede ser suficiente solo una
de ellas. Esta caracteristica se debe a que el
engranaje de las ecuaciones del modelo y de sus
submodelos es unico: hace que si una variable
toma un valor, las restantes del modelo o
submodelo (con las cuales guarda una relacion
inica) tomen igualmente sélo un valor. En
consecuencia, la convergencia es simultdnea para
todas las variables iteradoras.

corriente S, y los parametros de las unidades de
proceso U,, U, y U,. Cada corriente se
caracteriza, por conveniencia practica de esta
ilustraci6n, solamente por alguna variable X, si
ingresa a lai* unidad, o Vi si egresade ella,
aunque estrictamente se requiere mas de una
variable para dicha caracterizacién. El algoritmo
de célculo implica los signientes pasos:

1. Se expresan todas las ecuaciones en
forma explicita, para evaluar las variables o
condiciones de las corrientes de salidade
cada unidad de proceso, asi:

LG %0 Y, U)=0=y, g /(x,, x,,U)

LGy, V)  =0=y, 8(x,,U)

560 Y3 Y3,U0) =0y, g.(x,,U)
Vi 8(x,,U)

La complejidad del
célculo iterativo planteado y
aun su posible no .| donde gi representa un
convergencia dependen conjunto de ecuaciones
fundamy tr . ici i
sspeciospimeo, deln Elengranajede o8 e
escogencia de una u otra las ecuaciones del  comientes desalida delaic
corriente de rasgado; unidad de proceso, conbase
segundo, de los valores mOdelO y de sus en 1osvaleol;es delas
inigiales quese denalas submodelos es variables de sus corrientes
variables iteradoras; y tercero, . . de entrada y de sus
del método de ajuste que se unico: hace que parametros;

emplee entre una y otra
iteracién para la corriente que

si una variable

2. Sedetecta el ciclo

se rasgue, método que puede toma un valor, las formado entre las corrientes
ser simplemente de S,. S,y S,, debidoala
sustitucion directa o con restantes del réciréulaéién;
aceleradores de convergencia modelo o
(tales como Wegstein o 3. Serasgael ciclo
Newton, por ejemplo). submodelo (con detectado, mediante alguna
corriente, de acuerdo con
APLICACION las cuales.guarda algin criterio que
una relacion simplifique los cAlculos
Seilustra aquila g subsiguientes. Como
simulacion mediante un unlca) tomen ejemplo se toma la corriente
enfoque modular secuencial, igualmente solo S., 1o cual implica bifurcarla
para el segmento de proceso suponiendo valoresde x
1 planteado, donde se un valor. pararesolver el modelo del
conocen los valores de las mezclador, y calculando

variables que caracterizan la

————————— V210TES d€ Y, 2 partir de
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1a solucién del modelo del vaporizador. En
este caso, la ecuacién de conexién h, se
libera para la solucién misma y se emplea
entonces para verificar la convergencia del
calculo;

4. Se ordena, para establecer la secuencia de
solucién: modelo del mezclador g, ->
modelo del reactor g, - > modelo del
vaporizador g, - > repetir desde modelo del
mezclador g , hasta convergencia de valores
de x,cony,, ->modelo del vaporizador g,;

5. Se supone un valor para la variable x ,,
tomada como variable iteradora. El valor de
esta variable permite aqui caracterizar el
estado hipotético de la corriente S

6. Se define un criterio de convergencia para
1a corriente S,, que permita concluir el
calculo iterativo. Esta definicién consiste en
asignar un tamafio maximo a la norma dada

10. Se calcula X, mediante la ecuacion de
conexiénh,;

11. Seresuelve el modelo del vaporizador,
mediante el conjunto de ecuaciones g,, con
base en la informacion dada para los
pardmetros U, y el valor de la variable x|
calculado en el paso anterior. Esta solucion
permite conocer el valor de la variabley,,
que caracteriza la corriente S, sujeto al
estado hipotético de ellamisma. (En este
punto, se recalca que aiin no debe resolverse
el conjunto de ecuaciones g, para
caracterizar la corriente S,, mientras persista
lanecesidad de seguir iterando, porno
satisfaccion del criterio de convergencia
dado en el paso 6;

12. Se evalualanorma || x, -y,, ||, para
compararla con el tamafio maximo asignado
en el paso 6. Si esta norma es mayor, se
supone un nuevo valor para la variable x ,

por||Xx,

-Y, |l

7. Seresuelve el modelo del mezclador,
mediante el conjunto de ecuaciones g, con
base en la informacion dada paralos

Las ecuaciones se
relacionan (todas
global, simultinea ¢
independientemente
del modelo de la
unidad que sea) a
través de la igual
significacion y valor
que cada variable
tiene en las
diferentes
ecuaciones donde
incide.
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parimetros U , el valor de la
variable x,  y el valor
supuesto para X ,. Esta
solucidn permite conocer el
valor dela variabley |, que
caracteriza la corriente S,
sujeto al estado hipotético de
la corriente S;

8. Se calcula x,, mediantela
ecuacién de conexiénh,;

9. Se resuelve el modelo del
reactor, mediante el conjunto
de ecuaciones g, con base en
la informacién dada para los
parametros U, y el valor de
lavariable x, , calculado en
el paso anterior. Esta
solucién permite conocer el
valorde la variable Y, que
caracteriza la corriente S,,
sujeto al estado hipotético de
la corriente S,;

de acuerdo con algin método (bien de
sustituci6n directa o de aceleracion de
convergencia), y se regresa al paso 7; y si
esta norma es menor, se sigue al paso 13;

13. Seresuelve el modelo del vaporizador,
mediante el conjunto de ecuaciones g,, con
base en la informacion dada paralos
parametros u, y el valor de la variable x,,
evaluado en la altima iteracion del paso x,,.
Esta solucién permite conocer el valor dela
variable Y, , que caracteriza la corriente S,

Asi, el ultimo valor de cada variable revela
el estado del segmento de proceso 1, mediante
una simulacién con enfoque modular secuencial,
correspondiente a la determinacion establecida
con los valores dados a las variables de entrada.

ENFOQUE MODULAR
GLOBAL

METODOLOGIA

Este tratamiento consiste en conformar un
sélo gran modelo de todo el segmento de
proceso,a partir de los modelos de las unidades de
proceso involucradas en el segmento bajo




consideracion, y en resolver globalmente dicho
gran modelo, bien en forma secuencial, simultanea
o combinada. Se agrupan entonces todos los
modelos, con las ecuaciones en forma estandar,
para configurar el modelo global, cuyas entradas y
salidas corresponden ahora a las del segmento y
no a las de las unidades de proceso; alli se tornan
transparentes todas las conexiones entre las
unidades de proceso, incluidas las de
recirculacion.

El' modelo global resultante de este
planteamiento es ciertamente mas complejo, en el
sentido de nimero de ecuacionesy de variables;
ahora, unay otras son las sumas correspondientes
sobre los modelos originales de cada unidad de
proceso. Asi, el modelo global se torna altamente
disperso: tiene un alto nimero de ecuaciones y de
variables; pero en cada ecuacion incide un mimero
muy reducido de variables. La solucion de este
modelo global (unavez determinado con los
valores para las variables que se escogen para
agotar los grados de libertad) se ¢jecuta en una
sola etapa, aunque dentro de ella se requiera
acceder a métodos iterativos, bien para la soluciéon
de grupos de ecuaciones o bien para la extraccion
de sus raices.

En la solucion del modelo no interesa si una
corriente “entraa” o “sale de” alguna unidad de
proceso, ya que cada variable y cada ecuacion
pierden identidad con el modelo de origen; ahora,
suatributo de identidad esta umicamente ligado
con el modelo global. La solucion simultinea
absorbe la convergencia para las variables de las
corrientes que conectan las unidades de proceso,
involucradas con recirculaciones; para el conjunto
global unico de ecuaciones, cada variable toma un
unico valor para satisfacer simultineamente mas
de una ecuacion, de mas de un modelo de origen.
De otra forma, las ecuaciones se relacionan (todas
global, simultinea ¢ independientemente del
modelo de 1a unidad que sea) a través de laigual
significacion y valor que cada variable tiene en las
diferentes ecuaciones donde incide.

La solucién tradicional de este modelo
global, asi se realice por una sola vez, es
justamente compleja; por tanto, para simplificarla,
se han desarrollado técnicas matematicas
especiales, que impiden realizar los clculos

inoficiosos en los casos donde una variable no
incide en una ecuacion.

Una caracteristica importante de este
enfoque, donde las ecuaciones se toman en forma
estindar, consiste en disponer de miltiples formas
para reducir a cero los grados de libertad; las
variables de entrada no solamente se escogen
como las de las corrientes de entrada y los
parametros de la unidad de proceso, sino que
pueden también escogerse con cualquier otro
criterio.

Asi, es posible entonces responder a
preguntas del tipo: que caracteristicas tendrian las
corrientes de salida, si . . .; también a preguntas
del tipo: que caracteristicas se requeririan para las
corrientes de entrada, o para los parimetros de
unidades de proceso, si .... Setiene en
consecuencia una variedad amplia de posibilidades
de célculo, para producir valores de diversos
subconjuntos de variables de salida .

APLICACION

La simulacién mediante un enfoque modular
global, para el segmento de proceso 1
planteado, requiere conocer en detalle cada
ecuacion de cada modelo (es decir, cuiles
son las ecuaciones que conforman los
conjuntos f,, f,y f;), para poder sugerir un
esquema de solucion. Asi, conocidaslas
ecuaciones, el procedimiento que se sigue

P

/

Y =;°Ajk MR ST

Y = ffﬁk’_)_:_xp_odelo riguroso

modelo lineal

y - x.y) que simulténeamente
- satisface los dos modelos

X

Figura 2.
Representacion grdfica
de la linearizacion
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consiste en establecer una secuencia de solucion,
donde cada ecuacion se resuelve iterativa y
numéricamente para satisfacer la condicion
estandar f(x) = 0.

ENFOQUE SIMULTANEO
CON ECUACIONES
LINEALES

METODOLOGIA

La esencia del enfoque simultdneo con
ecuaciones lineales estriba en la construccion de
un modelo lineal hipotético, donde las variables
satisfacen punto a punto (con diferentes
parametros de linearizacidn) tanto las ecuaciones
rigurosas del modelo original como las ecuaciones
lineales hipotéticas construidas. Es decir, en cada
estado del modelo riguroso se intersecta un
modelo lineal, para trabajar en las proximidades
de tal estado con el modelo lineal en lugar del
riguroso. Graficamente, para una sola ecuacién, la
situacién se muestra en la figura 2.

Para construir €l modelo lineal hipotético, se
identifica un estado del modelo riguroso,
calculando las variables caracteristicas de las
corrientes de salida, mediante dichos modelos,
con base en algunos valores escogidos para las
variables caracteristicas de las corrientes de
entrada y 1a informacion de los parametros de 1a
unidad de proceso considerada. La primera
escogencia de valores para las entradas auna
unidad puede hacerse arbitrariamente o siguiendo
un enfoque modular secuencial; es decir, tomando
1as salidas de una unidad como las entradas de la
unidad que le suceda en el segmento.

En seguida, con un estado de cada modelo
riguroso, reflejado en cada conjunto (x;, y;),
se construye una ecuacion lineal y se obliga
a intersectar con dicho modelo, en el estado
(%;, ¥y)- La ecuacion lineal es del tipo:

Yy=8 Ay * Xy

k
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donde, a; es el pardmetro lineal de la ke
entrada a 1a i= unidad, para producir la j=
salida.

Asi, el estado en mencion satisface
simultaneamente tanto el modelo riguroso como ¢l
modelo lineal construido. El mismo procedimiento
se sigue estado tras estado, cambiando cada vez
losparametros de linearizacion. Ahora, cada
ecuacion lineal se expresa en la forma estandar,
reemplazando las variables de las corrientes de
salida de una unidad por las correspondientes de
las corrientes de entrada a cada unidad sucesora
en el segmento, calculadas de las ecuaciones de
conexion, salvo aquellas que corresponden a
corrientes de salida o terminales, pues no
participan en ninguna ecuacioén de conexion;
igualmente, dejando como términos
independientes de constantes, los valores que
corresponden a las variables que se den para
reducir a cero los grados de libertad de cada
modelo.

Elmodelo lineal es de la forma

A*X=B

A esla matriz de pardmetros de
linearizacion;

X es el vector de variables que
caracterizan las corrientes; y

B es el vector de términos
independientes de constantes,
surgidos de los valores

dados para determinar el
modelo.

donde,

Construido este modelo, 1a simulacion
procede mediante un cilculo iterativo que implica
resolver varias veces el modelo lineal, por
cualquier método convencional, recalculando para
cada iteracion los nuevos valores de los
pardmetros de linearizacion a, empleando para
ello los modelos rigurosos. El clculo concluye
cuando se satisface algin valor para la diferencia
entre los valores de los pardmetros de
linearizacion evaluados entre una y otra iteracion.
Con este enfoque de simulacién, igual que con el
enfoque modular global, se tornan transparentes
las relaciones entre las unidades de proceso y sus
modelos, cuando se resuelve simultineamente el
modelo lineal; y a la vez, igual que con ¢l enfoque
modular secuencial, aparecen explicitas las




identidades con los modelos de las unidades de
proceso, cuando se calculan. unav otravez, los

parametros de linearizacion.

La simulacién que se plantea presenta un
alto niimero de etapas; € igualmente una gran
sencillez para cada etapa. La solucién de un
modelo lineal es relativamente trivial; de todas
maneras, el tamafio del modelo puede ser muy
grande y 1a matriz de parAmetros muy dispersa,
caso en el que conviene un tratamiento especial
para evitar tanto cdlculo inoficioso con elementos
nulos de dicha matriz.

APLICACION

Como en el caso del enfoque modular
secuencial, para este caso, y por conveniencia
practica, ¥; ¥ X, S toman como una sola variable,
aunque rigurosamente se refieren a un conjunto
donde aparecen caudales, presiones, volimenes y
otras propiedades con las cuales se caracteriza una
corriente. Asi, la simulacién mediante un enfoque
simultineo con ecuaciones lineales, para el
segmento de proceso 1 planteado, donde se
conoce el valor de la variable x,, que caracteriza la
corriente S, y los pardmetros de las unidades de
proceso U, U, y U,, implica los siguientes pasos:

1. Se define un criterio de convergencia
paralos parametros de linearizacion a,,, que
permita concluir el cdlculo iterativo. Esta
definicidn consiste en asignar un tamafio maximo
alanorma||a®, - a°, ||, entendidos a*,, como los
valores ultimosy a*,, como los valores penultimos
de los parametros;

2. Se asigna un valor a la variable x,, para
caracterizar la corriente S,;

3. Seresuelve el modelo del mezclador,
mediante ¢l conjunto de ecuaciones g ; con esta
solucién se conoce el valor de la variable y, , que
caracteriza la corriente S ;

4, Se encuentran los pardmetros de
linearizaciéna,, ,ya ,, talesquey,,, X, YX,
satisfagan el modelo g, y simultineamente la
ecuacién lineal hipotética del tipo:

= *
Yu=am ¥x;ptag, *x,

5. Se asigna un valor a la variable x,, para
caracterizar la corriente S,; puede asignarse,
con un enfoque modular secuencial, el valor
de y,, obtenido en el paso 3, empleando la
ecuacion de conexién h,;

6. Se resuclve el modelo del reactor,
mediante el conjunto de ecuaciones g;; con
esta solucién se conoce el valor de la
variable y,,, que caracteriza la corriente S;;

7. Se encuentra el parametro de
linearizacion a,, tal quey,;, y X,,, satisfagan
el modelo g, y simultineamente la ecuacién
lineal hipotética del tipo:

= *
y21 ale x21

La solucion de un modelo
lineal es relativamente
trivial; de todas maneras,
el tamaiio del modelo
puede ser muy grande y la
matriz de parametros muy
dispersa, caso en el que
conviene un tratamiento
especial.

8. Se asigna un valor a la variable x,, para
caracterizar la corriente S,; puede asignarse,
conun enfoque modular secuencial, el valor
de y,, obtenido en el paso 6, empleando la
ecuacion de conexion h,;

9. Se resuelve el modelo del vaporizador,
mediante los conjuntos de ecuaciones g,y
g,; con esta solucidn se conocen los valores
delasvariablesy,, , y;,, que caracterizan las
comrientes S, y S, respectivamente;
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10. Se encuentra el parametro de
linearizaciéna, ,talquey,,y x,, satisfagan
el modelo g, y simultineamente la ecuacion
lineal hipotética del tipo:

= *
y31 aSll x31

11. Se encuentra el parametro de
linearizaciona,,, talquey,, yx, ,

satisfagan el modelo g, y simultineamente la
ecuacion lineal hipotética del tipo:

—q *
y32 a321 x31

12. Se construye un nuevo modelo lineal
hipotético, reemplazando las variables y,,
por las correspondientes x a partir de las
ecuaciones de conexion h, h, Y h,; en este
caso persiste como incdgnita 1a variable Y5,
ya que, por corresponder a una corriente de
salida o terminal del segmento, no participa
enninguna ecuacion de conexion.

El modelo resultante, en forma estindary
donde participan cuatro variables y cnatro
parametros de linearizacién en cuatro
ecuaciones, es:

an*x, -Xy =0
G Xy Xy =0

a; * Xy “yn =0

Ry tag *x, =0

o matricialmente, de 1a forma A*X=B, asi:

1o *iz ~Ay11 %Xy
4y -1 0 Xy 0
* =
0 ay, -1 31 0
0 4 0 Y34 0

13. Seresuelve en forma simultinea el
modelo lineal hipotético, para encontrar
nuevos valores de las variables X,,, X,;, X5, €
Ya1s

INGENIERIA E INVESTIGACION

14. Se resuelven los modelos g, g,, 2, ¥ £,
con los parametros U,,U, y U, y los valores
de las variables x,,, X,, ¥ X;; encontrados en
el paso anterior; con estas soluciones se

conocen los valores de las variablesy,, v,

Y31 €Y1,

15. Se encuentran los nuevos parametros de
linearizacion, de acuerdo con lospasos 4, 7,
10y11;

16. Se compara lanorma || av, - ar, | | con
el tamafio maximo asignado en el paso 1. Si
esta norma es mayor, se regresa al paso 13;
y si es menor, se concluye ¢l proceso de
calculo.

Asi, el ultimo valor de cada variable revela
el estado del segmento de proceso 1, mediante
una simulacion con enfoque simultaneo con
modelos simplificados mediante parimetros de
linearizacion.

ESTRUCTURAS DE
SIMULADORES EN
ESTADO ESTABLE

La simulacién en estado estable, como
apoyo importante en el disefio de procesos, se
identifica fuertemente con los programas o
paquetes de computador que la realizan. En
efecto, estos programas se denominan simuladores
y han tenido una evolucién concomitante con la
simulacién misma, como técnica, y con los
computadores, como maquina. Asi, los
simuladores han trascendido de los grandes
equipos a los pequefios que hoy por hoy invaden
al mundo; y ala par, con visos técnicos y
comerciales, presentan una estructuray
organizacién, para adecuarse competitivamente a
la demanda solvente de cada momento,
conservando algunos rasgos caracteristicos.

Ahora bien, el enfoque de la simulacién, o la
estrategia seguida para el cdlculo, trasladan este
atributo al simulador, fijando y condicionando
algunos parametros de su estructura. En
consecuencia, un simulador refleja a través de su
estructura y organizacién el tipo de simulacion




que realiza y determina el modo de su
utilizacion en esta direccién. Un
simulador con enfoque modular
global se confecciona especialmente
para cada prop6sito, con estructura
rigida para simular cada determinado
segmento de proceso; si se modifica
la estructura del segmento a simular,
también debe modificarse el
simulador. Esta caracteristica es
inherente a este tratamiento de
simulacion: se construye un solo gran
modelo, a partir de los modelos de las
unidades de proceso involucradas,
con una y solo una forma de conexion

MODULO DE MANDO

VALIDACION VALIDACION

PREPARACION DE LA MODULOS DE
INFORMACION UNIDADES DE
DE ENTRADA PROCESO

entre corrientes.

La estructura rigida trae
consigo la necesidad de un tamafio

PARTICIONADO VALIDACION METODOS
RASGADO NUMERICOS Y
ORDENAMIENTO ESTIMACION DE ACELERADORES DE

PROPIEDADES CONVERGENCIA

pequefio de memoria para
almacenamiento de informacién y una
altavelocidad de respuesta, ya que no
aparecen operaciones de ensamble ni
transferencia de informacion y control
entre modulos. Un simulador con
enfoque simultianeo, con ecuaciones
lineales, se confecciona también con
propositos especiales, con estructura
rigida para simular un determinado
segmento de proceso. Si cambiala
organizacion del segmento, cambian
también las ecuaciones de conexion
de corrientes y los modos de
ensamblar las ecuaciones lineales,
aunque se conserven las ecuaciones
de los modelos individuales; y si cambian las
unidades del segmento, cambian ademas las
ecuaciones de los modelos. Estos simuladores
presentan necesidades de memoria y velocidades
de respuesta similares a las de los simuladores con
enfoque modular global.

Un simulador con enfoque modular
secuencial se confecciona con propdsitos
generales, con estructura flexible para simular una
gran variedad de segmentos de proceso, con
diferentes tipos de unidades y diversos modos de
conectarse; cada unidad, representada por un
modulo, determina en forma autonoma sus
corrientes de salida, con base en sus parametros y
sus corrientes de entrada, sin depender de cuales

FISICOQUIMICAS

BANCO DE
CONSTANTES

METODOS
NUMERICOS Y
ACELERADORES DE
CONVERGENCIA

Figura 3. Estructura de un simulador de
procesos quimicos en estado estable, con
enfoque modular secuencial.

unidades las generaron. En contraste con los
simuladores de estructura rigida, la estructura
flexible trae consigo la necesidad de un tamafio
grande de memoria para almacenamiento de
informacion y una moderada velocidad de
respuesta, ya que abundan las operaciones de
transferencia de informacidn v control entre
modulos. :
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ESTRUCTURA CON
ENFOQUE MODULAR
SECUENCIAL

Un simulador con enfoque modular
secuencial es un conjunto de médulos
interconectados, cada uno con categoria e
identidad particular y fines especificos, donde se
establecen claramente las entradas y salidas de
informacion. En efecto, 1a propiedad o cantidad
que fluye es informacion, mediante valores de
variables que se calculan como salidas de unos
modulos y se trasladan a las entradas de otros, de
acuerdo con el ordenamiento del segmento a
simular.

La estructura de este simulador es el
conjunto de normas y elementos que reflejan su
organizaciony engranaje internos; de otra forma,
es el conjunto de médulos, jerarquia,
comunicaciones que hay entre ellos, direccion y

El mddulo de mando es
sintéticamente una
secuencia organizada de
reglas de decision, que
operan de acuerdo con
valores de variables
normalmente binarias,
para definir una ruta en
la simulacion.

restriccion de los flujos de informacion ¢
interfases de compatibilidad de informacién entre
modulos. La estructura de un simulador de esta
naturaleza obedece a las necesidades y
pretensiones de utilizacién, con mas o menos
mddulos, unas u otras conexiones y un grado de
alcance dado. En 1a figura 3 se ilustra una
estructura genérica, con médulos de mando,
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validacién, preparacion de la informacion de
entrada, unidades de proceso, estimacion de
propiedades fisicoquimicas, métodos numéricos y
aceleradores de convergencia y banco de
constantes.

MODULO DE MANDO

Este programa se conforma para organizary
supervisar las transferencias de control y los flujos
de informacién, a lo largo de una simulacion, de
acuerdo con el diagrama de flujo del segmento de
proceso simulado. Usualmente se da al modulo de
mando el atributo de programa ejecutivo,
asimilando su actividad “gerencial” de distribucion
ordenaday control del trabajo de calculo que
deben realizar otros modulos; asi como por su
funcién de seguimiento riguroso a cada calculo,
conociendo en cada momento el estado de la
simulacién.

El médulo de mando, mediante otros
modulos, verifica lavalidez légica y estructural de
la informacién que emplea, paso a paso, para
establecer la adecuada determinacion del modelo
que procede a resolver en un modulo dado, antes
dellamarlo a ejecucion. Asi, se garantiza la
existencia de la informacion minima que permite
obtener respuestas, luego de ejecutar cada
modulo. Se denomina ejecucion de un médulo al
proceso de calculo seguido en la solucion del
modelo que representa.

El'médulo de mando es sintéticamente una
secuencia organizada de reglas de decision, que
operan de acuerdo con valores de variables
normalmente binarias, para definir unaruta en la
simulacion. El médulo de mando define en cada
momento, que mddulo ejecutar y cudndo terminar;
igualmente, este modulo gobierna la entrada 'y
salida de datos y mensajes, segtn las condiciones
que vaya evaluando y confrontando con sus reglas
de decision.

MODULOS DE PREPARACION DE LA
INFORMACION DE ENTRADA

Lainformacion relacionada conun
segmento de proceso se transforma en un
diagrama de flujo de informacion y se entrega aun
simulador en forma de matrices y vectores, donde




se sintetizan las variables de proceso y su
configuracion, por medio de cantidades discretas.
Con esta informacion, el simulador invocala
ejecucion de los modulos de preparacion, para
realizar las etapas de particionado, rasgado y
ordenamiento. Estos médulos de preparacion se
ejecutan por invocacion solamente del modulo de
mando y también solamente a él entrega
respuestas.

Las etapas referidas conducen
fundamentalmente a: primero, detectarlos ciclos
del diagrama de flujo de informacion, los cuales
corresponden a las recirculaciones del segmento de
proceso considerado; segundo, definir las
corrientes de corte o rasgado, mediante las cuales
se abre o lineariza cada ciclo; y tercero,
consecuentemente establecer un orden de solucion,
donde se garantice, paso a paso, que se dispone de
lainformacién suficiente para ejecutar cada
modulo. Para este efecto, se parte de un conjunto
de modelos (o conjunto de conjuntos de
ecuaciones), con alguna organizacion, y se
concluye con un orden de solucion de modelos.
Complementariamente, trasladando esta estrategia
al nivel de un s6lo modelo (o conjunto de
ecuaciones), es factible abordar un tratamiento
para encontrar también sisteméiticamente un orden
de solucidn de ecuaciones.

MODULOS DE UNIDADES DE
PROCESO

Hay una simbiosis de identidad entre
modulo, unidad de proceso y modelo
representativo. Realmente, estos modulos
corresponden a un modelo y un algoritmo de
calculo que permite resolver la unidad de proceso
que representan, siempre en la direccion explicita
de evaluar las corrientes de salida: no se permite
otra forma para reducir a cero sus grados de
libertad. Los modulos contemplados suelen
construirse con modelos y métodos muy diversos,
desde muy sencillos hasta muy sofisticados y
complejos.

Asi, es usual ejecutar los primeros pasos de
simulacion con modelos y métodos aproximados,
para lograr una primera “idea” del estado del
segmento de proceso simulado; y afinar las
respuestas sdlo en los ltimos pasos de simulacion,
mediante modelos y métodos mds precisos, para
perfeccionar la prediccion .

Estos modulos se invocan solamente desde
el modulo de mando y también solamente a €l
entregan respuestas; y durante la ejecucion suelen
invocar los modulos de estimacidn de propiedades
fisicoquimicas y los de métodos numéricos y
aceleracion de convergencia.

Los modulos disponibles deben cubrir una
gama amplia de posibilidades, para que puedan
simular multiples segmentos de proceso. La

Mezcla o suma de corrientes

Para solucidn ideal o no ideal
Adiabatica o con alguna carga caldrica

Divisién de corrientes
Adiabatica
Equilibrio
Fisico: Vaporizacién instantanea
adiabatica o isotérmica
Quimico
Separacion fisica

Columnas de destilacidén, absorciéon o
extraccion

Reaccion quimica
Reactores estequiométricos o de equilibrio
De tanque agitado de mezcla perfecta o
tubular
De lecho fijo o fluidizado

Modificacion de presion

Bombas o compresores
Expansores o turbinas

Modificacion de temperatura

Intercambiadores de calor
Calentadores o enfriadores
Condensadores o evaporadores
Hornos

I Tabla 3. Mddulos de simulacion de unidades de proceso.
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capacidad de un simulador se mide en términos
del nimero de unidades, asi como la variedad de
opciones de modelos y métodos. Dentro de los
médulos que representan unidades de proceso se
encuentran convencionalmente los que se ilustran
en la tabla 3, donde se clasifican de acuerdo con la
naturaleza de la transformacion que se lleva a
cabo.

MODULOS DE ESTIMACION DE
PROPIEDADES FISICOQUIMICAS

Para la ejecucion de los mdédulos de las
unidades de proceso se necesitan, paso a paso y
con diferentes condiciones, las propiedades
fisicoquimicas de los componentes y mezclas
presentes en cada corriente. Estas propiedades
pueden suministrarse de dos maneras:
externamente, para cada condicién; o

unidades de proceso e invocan al banco de
constantes. Asi, para estimar alguna propiedad de
un compuesto puro,el médulo correspondiente
toma informacién de las constantes caracteristicas
(desde el banco de datos, con base en el
compuesto y el tipo de propiedad) y de las
condiciones para la evaluacion (desde el médulo
donde se desea la propiedad); a continuacion, con
esta informacidn sigue un algoritmo de calculo
pararesolver un modelo y producir una respuesta:
unvalor estimado para la propiedad deseada del
compuesto puro.

Andlogamente, para estimar alguna
propiedad de una mezcla, el médulo
correspondiente toma informacion de las
propiedades de los componentes que conforman la
mezcla (desde los mddulos de estimacion de

propiedades de compuestos

internamente, puros)y de las condiciones
ejecutando algin T nard ]a evaluacion (desde el
modulo con el cual se modulo donde se desea la
resuelve algy delo, . i : i i0
cadavez queseacl Para estimar fon esta informacion sigue
caso. En este sentido, 1a alguna propiedad un algoritmo de calculo
posibilidad de ara resolver un modelo y
evaluacion interna de de un compuesto groducir una respuesta: un
propigdades amenta la puro,el modulo valor estimado para la
capacidad del simulador . propiedad deseada de
y evita accesos y correspondiente mezcla,

alidaci 1 exterior; . sz
‘C’mes;‘::l‘;: oarare toma informacion Los modelos de esta
aqui el procedimiento de las constantes categoria estiman o simulan
interno. Esta estimacién yoys ' ropiedades fisicoquimicas,
se hace en dos grandes caracteristicas Ic:onpbase en ml'lltip(ies
vl i s (desde el banco de  modsdsic ncil

) asta complejos y desde

interactuando con algin datos, con base en particulares hasta
mddulo de unidades de

proceso y el banco de
constantes; y segundo,

el compuesto y el
tipo de propiedad)

generales), para estados
determinados o con cero
grados de libertad. La

paramezclas, del dici determinacion se establece
interactuando con algin Yy de¢ 1as condiciones desde el médulo dela
modulo de unidades de para la evaluacion unidad de proceso que
proceso y el de . invoca la propiedad,
estimacion de (deSde el mOdlllO otorgando los valores
propiedades de pertinentes. Las
compuestos puros. donde se desea la propiedades fisicoquinicas

propiedad).

Estos modulos se
invocan desde los de las
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que suelen simularse, por
diferentes modelos, se
ilustran enla tabla 4.




PROPIEDAD COMPUESTO COMPONENTE MEZCLA
PURO EN MEZCLA

- Densidad

- Compresibilidad

- Coeficiente de fugacidad

- Fugacidad

- Coeficiente de expansion térmica

x
XXX X X

- Presién de vapor
- Temperatura de ebullicién
- Calor latente de vaporizacién

- Capacidad calorifica
- Entalpia

- Energia interna

- Energia libre

- Entropia

X X X X
XXX X X

- Entalpia de formacién
- Energia libre de formacion
- Entropia de formacién

- Tensién superficial

- Viscosidad

- Conductividad térmica
- Difusividad

XXXX XXX XXXXX XXX XXXXX
XX X

- Presion de burbuja y rocio X
- Temperatura de burbuja y rocio X

- Coefi

Tabla 4. Propiedades fisicoquimicas que se simulan.
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El caso mas

BANCO DE presente en el banco
CONSTANTES DE frecuente en la condiciona las estimaciones
COMPUESTOS simulacion en de las propiedades que se
PUROS pretenden; tales
estado estable estimaciones s6lo son
De los numerales es el de hallar posibles si se dispone de las
anteriores se desprende que , constantes requeridas en el
1a solucién de un una raiz, modelo, para los
determinado modulo de cuando se compuestos pertinentes.
unidad de proceso, paso a R
paso, necesita las asigna el MODULOS DE
propiedades de los , METODOS
componentes y las mezclas cdlculo de una NUMERICOS Y
que alli intervienen, sujetas a variable a una ACELERACION DE
condiciones diferentes, segun ., CONVERGENCIA
el estado simulado. funcion,
Igualmente, estas Estos médulos prestan

propiedades se estiman
desde los modulos
pertinentes invocando las
constantes caracteristicas
que se encuentran en un
banco. Este banco permite
su lectura solamente desde el
modulo de estimacion de
propiedades de compuestos
puros. El tamaiio del banco
depende del mimero de
compuestos y del nimero de constantes por
compuesto que se tenga; y en términos de este
tamafio puede aumentar la capacidad y
versatilidad de uso del simulador, para trabajar
con mas y mas compuestos y mezclas. Este
tamafio también puede conducir a alguna
organizacion, para facilitar el acceso, con base en
subbancos que contienen parte de la informacion.

La informacion del banco corresponde a un
orden totalmente coherente con la informacion de
los moédulos de estimacion de propiedades: desde
estos se piden al banco (o leen de él) solamente
las constantes de las posiciones que permiten la
estimacion deseada y no otras; segin sea la
propiedad y el compuesto, se accede a unas tinicas
posiciones en el banco. Un banco convencional de
constantes, que tiene raigambre en el medio, lo
constituye el de Reid, Prausnitz y Poling, con la
mayoria de veintitrés constantes para seiscientos
dieciocho compuestos variados; igualmente,tienen
gran cobertura los bancos de DECHEMA y de
DAUBERT & DANNER. La informacién
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otorgando para
ello valores a
las demas
variables que
inciden en tal
funcion.

un apoyo importante para
los célculos que se realizan
en los mddulos de las
unidades de proceso y de
estimacién de propiedades
fisicoquimicas. En efecto, la
solucion de cada ecuacion o
de grupos de ecuaciones
puede ser mas rapiday
segura con la utilizacion de
estas técnicas especiales.
Los médulos de métodos numéricos, para
favorecer los cdlculos en la solucion de un modelo
0 ecuacion tienen como funcién primordial:

- calcular laraiz de cualquier ecuacion,
escrita en la forma f(x) = 0;

- diferenciar numéricamente;
- integrar numéricamente; y

- resolver sistemas de ecuaciones lineales,
y no lineales, siempre y cuando obedezcan a
alguna estructura tipica.

El caso mas frecuente en la simulacién en
estado estable es el de hallar una raiz, cuando se
asigna el cilculo de una variable a una funcién,
otorgando para ello valores a las demas variables
que inciden en tal funcién. El médulo recibe la
funcion en forma estandar y un tamafio maximo
permitido para el error y retorna el valor
aproximado de laraiz: x tal que f(x) ~ 0. Los




métodos que se emplean son variados: sustitucion
directa, Regula-Falsi, Newton, Biseccion y otros.
De otra parte, para favorecer los cdlculos en la
solucion iterativa de una serie de modelos, como
en ¢l caso de segmentos de proceso con
recirculaciones, los madulos de aceleraciéon de
convergencia prestan un gran apoyo.

Estos modulos operan con analoga
estrategia que los de métodos numéricos,
trasladandose del nivel de ecuaciones al de
modelo o conjunto de ecuaciones. La aceleracion
de convergencia promueve la culminacion del
calculo iterativo; y a la vez incorpora un proceso
mas en cada iteracion, algunas veces complejo.
Los modulos de aceleracién de convergencia mds
frecuentes, con sus diferentes variantes ya clasicas
en el medio, son los de Wegstein, Newton, Eigen,
Sobrerrelajacion y otros.
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