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Resumen

El presente proyecto ayuda a comprender y a percatarnos de qué manera la simulacion nos
facilita ciertas tareas que se presentan frecuentemente en Ingenieria Quimica, especificamente de
los procesos de separacion solido liquido. Podremos ver como se llevan a cabo las extracciones de
distintos compuestos con distintos métodos, las cuales estan plasmadas en documentos de Excel y

en el simulador DWSIM.

La finalidad del proyecto es que los alumnos de nuevos semestres de ingenieria quimica
puedan observar y aprender cémo se llevan a cabo dichos procesos, siendo esta una manera
interactiva y amigable de tratar con los problemas que se encontraran a lo largo de la carrera, dando

paso asi a nuevas tecnologias.

Abstract

This project helps us to understand and realize the way in which simulation facilitates
certain tasks that are frequently presented to us in Chemical Engineering, specifically liquid solid
separation processes. We will be able to see how the extractions of different compounds are
carried out with different methods, which are reflected in Excel documents and in the DWSIM

simulator.

The purpose of the project is that students of new semesters of chemical engineering can
observe and learn how these processes are carried out, this being an interactive and friendly way
to deal with the problems that will be found throughout the career, thus giving way to new

technologies.
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Introduccion

Una gran parte de los procesos quimicos requieren de una purificacion de las materias
primas empleadas o bien una separacion de componentes, esto puede ocurrir al inicio, en puntos
intermedios o al final del proceso. En los casos que se mencionaron, las operaciones de
transferencia de masa son muy utilizados para llegar a ese fin. Dichos procesos de separacion o
purificacion, los cuales resultan ser costosos con base al grado de separacion llamado en este caso

pureza requerida, a mayor pureza mayor sera el costo que este proceso tendra.

La mayoria de los problemas de célculo relacionados con los procesos de transferencia de
masa requieren de la implementacion y utilizacion de métodos numéricos, calculo de funciones
las cuales llegan a ser complejas, resolucion de ecuaciones y funciones matematicas para su

resolucion.

Debido a esto nos resulta importante contar con una herramienta la cual sea rapida,
eficiente y confiable, ademas de que contribuya a la resoluciéon matematica de los problemas
planteados anteriormente. Seria una tarea ardua que nos haria gastar mucho tiempo y recursos el
tratar de resolver los problemas de transferencia de masa sin contar con una herramienta

computacional adecuada.

Con el paso de los afios aunado al desarrollo en la informatica ha permitido el avance de
distintos programas que nos ayudan con distintas tareas, tales como: DWSIM, Matlab, Scilab,
GNU Octave, etc. dichos programas cuentan con herramientas que facilitan el analisis de datos,
asi como el numérico. Dichas herramientas se vuelven un instrumento importante para el Ingeniero
Quimico a la hora de resolver problemas complejos especialmente aquellos relacionados con los
procesos de transferencia de masa.
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Durante el desarrollo del presente trabajo de residencias profesionales, se elabord un
simulador de extraccion solido-liquido el cual ayudara a la resolucion de problemas relacionados
con el tema ya mencionado, utilizando variables y la posibilidad de ser utilizados para distintas

sustancias.

En una fase inicial se estudiard detalladamente el potencial que tiene DWSIM como
entorno para simulaciones, se definirdn las ecuaciones relevantes que definan los modelos
matematicos los cuales describen los problemas de transferencia de masa en operaciones tales
como la extraccion, aunado a ello se analizaran las variables operativas que influyen directamente
en el proceso y posteriormente se desarrollaran aplicativos para resolucion de distintos problemas

relacionados con el tema.

Para verificar la pertinencia y exactitud de los céalculos se compararan con respuestas
obtenidas al consultar problemas propuestos en diferentes libros de texto, de este modo se

verificara el correcto funcionamiento de los simuladores elaborados.
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Capitulo 1. Generalidades

1.1 Descripcion de la empresa

1.1.1 Historia de la empresa

En la década de 1970 se incorpora el estado de Chiapas al movimiento educativo nacional
extension educativa, por intervencion del Gobierno del Estado de Chiapas ante la federacion. Esta
gestion dio origen a la creacion del Instituto Tecnoldgico Regional de Tuxtla Gutiérrez (ITRTG)
hoy Instituto Tecnoldégico de Tuxtla Gutiérrez (ITTG). El dia 23 de agosto de 1971 el Gobernador
del Estado, Dr. Manuel Velasco Suarez, colocé la primera piedra de lo que muy pronto seria el

Centro Educativo de nivel medio superior mas importante de la entidad.

El dia 22 de octubre de 1972, con una infraestructura de 2 edificios con 8 aulas, 2
laboratorios y un edificio para talleres abre sus puertas el Instituto Tecnoldgico de Tuxtla Gutiérrez
con las carreras de Técnico en Maquinas de Combustion Interna, Electricidad, Laboratorista
Quimico y Maquinas y Herramientas. En el afio 1974 dio inicio la modalidad en el nivel superior,
ofreciendo las carreras de Ingenieria Industrial en Produccion y Bioquimica en Productos
Naturales. En 1980 se ampli6 la oferta educativa al incorporarse las carreras de Ingenieria

Industrial Eléctrica e Ingenieria Industrial Quimica.

En 1987 se abre la carrera de Ingenieria en Electronica y se liquidan en 1989 las carreras
del sistema abierto del nivel medio superior y en el nivel superior se reoriento la oferta en la carrera
de Ingenieria Industrial Eléctrica y se inicia también Ingenieria Mecédnica. En 1991 surge la
licenciatura en Ingenieria en Sistemas Computacionales. Desde 1997 el Instituto Tecnologico de
Tuxtla Gutiérrez ofrece la Especializacion en Ingenieria Ambiental como primer programa de

postgrado.
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En 1998 se establecio el programa interinstitucional de postgrado con la Universidad
Autonoma de Chiapas para impartir en el Instituto Tecnologico la Maestria en Biotecnologia. En
el afio 1999 se inici6 el programa de Maestria en Administracion como respuesta a la demanda del
sector industrial y de servicios de la region. A partir de 2000 se abrio también la Especializacion
en Biotecnologia Vegetal y un afio después dio inicio el programa de Maestria en Ciencias en

Ingenieria Bioquimica y la Licenciatura en Informatica.

El ITTG tiene el propdsito de transformar vidas a través de la educacion, formando
profesionistas con ética, liderazgo y sensibles a la realidad social que se vive en el pais.

Profesionistas que generan un impacto positivo en su comunidad.

1.1.2 Mision
Formar de manera integral profesionistas de excelencia en el campo de la ciencia y la

tecnologia con actitud emprendedora, respeto al medio ambiente y apego a los valores éticos.

1.1.3 Visién
Ser una Institucion de Excelencia en la Educacion Superior Tecnologica del Sureste,

comprometida con el desarrollo socioecondmico sustentable de la region.

1.1.4 Departamento de ingenieria quimica y bioquimica
El departamento de ingenieria quimica y bioquimica est4 localizado en el edificio “H”, ahi
se realizan las actividades administrativas de ambas carreras, el Ingeniero Amin Rodriguez

Meneses es el jefe del Departamento.
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1.1.5 Valores
e El ser humano
e El espiritu de servicio
e El liderazgo
e El trabajo en equipo
e Lacalidad
e El alto desempefio

e Respeto al medio ambiente

1.1.6 Logos

TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO-

llustracion 2 Logo del Tecnoldgico Nacional de llustracion 1 Logo del Instituto Tecnoldgico de Tuxtla
Meéxico. Disponible en https://www.tecnm.mx/ Gutiérrez. Disponible en https://www.tuxtla.tecnm.mx/
Fecha de consulta: Junio 2023 Fecha de consulta: Junio 2023

1.1.7 Eslogan

“CIENCIAY TECNOLOGIA CON SENTIDO HUMANO”

Carretera Panamericana Km. 1080, C.P. 29050, Apartado Postal 599, Tuxtla Gutiérrez, Chiapas.
Tel. (961) 615 0461, 615 0138, 615 4808, ext. 303
correo: dep_tgutierrez@tecnm.mx tuxtla.tecnm.mx

afic on

X~ Francisco
2, ik



1.1.8 Organigrama

SECRETARIA DE ED

 EDUCACION | f.==

CACION PUBLICA

José Man

Camité de Planeacidn

Conses Editorial

[ | [

Juan José
Carolina Ana Eril Blanca Regina Carolina René pe Lydia Margarita Gilberts —n e i Lisandra
i i Cust Dominguez PérezGalindo  Sdnchez Figuerca  Gémez Velasco o P e ol Gutiérrez Gonzilez
(A Dapartamants, Leeniry Derts de Doptn, o Sistamac ‘Dopta.do Depto de Ingenieris Gepta. de o Carmrode Ao ie
. ey Goctian Tocralgica Comunicacan y ctividodes o Sarvieios e Quirrica y Biccy Ingeniesia Ingustrial Ingoniarias Camputo LS
paTE yinculacién Ditugian Extraoscoiaes Escoares i Equipo
1 1 | 1 | 1 | 1 | | | 1 | | | |
PRAS— vt o sl orenn e ancra e rna e oncrr e oring e s ot Adpicioren rins e i
i o Comeved Escotor Crpaaonion kny veniigacicn Iwmtgacion y nratipecin y Irvvatigeckiny wegackn ¢ FConeres. - A e Desarrots.
et iz on o Veaiiacin ncincan ncumcan prereh . 5 e
ok e Qi o Conmatond armagemmasn  Gramode i
anina de iinade  ofkindeServion Dt e Seevcin gt pi et Cocrtouniin e S
 Evatvoin esencn! W Dsareds Gwmnorin Bromaion agaiva e s parsana) S at Sampen
S Pro—— [ | | [oa—— o—
P — g do e mimion ingenses gy
s i Karlos Lissette Salvadar Juan Carles m“"_'m
Velsrquez Moreno  Escobar Ramirer  Memndnder Gardura Nifios Tarres. Fiamamns]
aonoce mancedn Dopio.de Ingenleria  Dopto.doCiencias  Doplo g Desanalle  Divieidn do Estudios  p,  SHeTaRes
R Ekictica y Electronica Ecundmico - Académion Erofesionales R P
‘Administrativas =
Investigacion
| | | | |
i Cosrdinaciin
mecigaciiny Inmsigony Invrstiganiie Edusaiie ¥ Apoye b Tnubiin e Rosgradn

llustracion 3 Organigrama del Instituto Tecnoldgico de Tuxtla Gutiérrez. Disponible en https://www.tuxtla.tecnm.mx/wp-content/uploads/2023/01/0OrganigramaTecTuxtla_2023-
1.pdf Fecha de consulta: Junio 2023



1.1.9 Ubicaciéon

Tecnologico Nacional de Méxi...

KM 29020, Carr. Panamericana 1080,
Boulevares, 29050 Tuxtla Gutiérrez,
Chis.

4.7 4k K¥ 363 opiniones

Como llegar

Ampliar el mapa
alnstituto Tecnolégico y Sefiorial 0
de Estudios Superiorg;

inesQ)

\ &
Mozé Centro de Eventos
PLAN DE AYALA TS

B AMPLIACION SUR
Iglesia de San EL CAMPANARIO
Patricio Tuxtla
CLUB Rosario Sabinal
CAMPESTRE

GRANJAS

Conasypg

V
il
,)

s| N Cibramiento; Nes

CION \
IBRE M -
& CENTENARIO
\ % TUCHTLAN
VR SAN JOSE
. Nl CHAPULTEPEC
Tecnoléglfo" . = - Pla[gra:l )l(_t?: é:
Naciona SSmma
de México [ LOS LAURELES s .
==Campus... = o {
Ko K\
/\ ;"\ Holld'ay
uxtla ¢
9Terén [[T
2 TERAN /L
Gt

Ilustracion 4 Ubicacion del Instituto tecnoldgico de Tuxtla Gutiérrez. Disponible en https://goo.gl/maps/8RgYzXcUMw5WdWGDA



TECNOLOGICO Instituto Tecnolégico de Tuxtla
NACIONAL DE MEXICO.

EpUCACI()N

1.2 Problema a resolver

Los estudiantes de ingenieria quimica que asisten al Tecnologico Nacional Campus Tuxtla
Gutiérrez afrontan dificultades respecto a los equipos especializados de procesos quimicos, debido
a ello, se dificulta el aprendizaje y ensefianza que se presentan en laboratorio, dichas practicas
proporcionan un vistazo mas de cerca a los métodos realizados con equipos de laboratorio y en
industrias profesionales. Es necesaria la implementacion de nuevas herramientas tecnologicas las
cuales proporcionan un acercamiento a procedimientos realizados en equipos de laboratorio o bien,
en industrias profesionales, estas tecnologias proporcionan versatilidad al manipular variables

deseadas.

1.2.1 Alcances y limitaciones

En este trabajo de residencia se construy6 un simulador, el cuales ayudara a llevar a cabo
procesos de extraccion. Dicho simulador se describe y evalta en este reporte. De igual manera
constituyen un punto de partida para que en dicho ambito puedan elaborarse simuladores de cada

unidad del programa.

Sin embargo, para desarrollar otro prototipo, es conveniente tomar en cuenta las siguientes

limitaciones:

- La falta de destreza en el manejo de EXCEL en los alumnos;

- Escasa habilidad 16gica para construir los modelos matematicos; y

- Falta de experiencia para desarrollar los algoritmos de programacion.
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1.3 Objetivos
1.3.1 Objetivo general

Construir un simulador en EXCEL para desarrollar analisis de sensibilidad y verificar su

validez en DWSIM

OBJETIVOS ESPECIFICOS:

I.  Establecer un modelo matematico para describir el proceso de extraccion solido-
liquido basado en las propiedades fisicoquimicas de los componentes.
II.  Desarrollar una interfaz grafica de usuario amigable para el simulador, que permita
a los usuarios introducir y visualizar los pardmetros del proceso.
III.  Validar el simulador mediante la comparacion de los resultados obtenidos mediante
simulacion con datos experimentales previamente publicados.
IV.  Realizar pruebas de sensibilidad para identificar los factores mas influyentes en la
eficiencia de la extraccion, lo que permitira a los usuarios entender mejor como

ajustar las condiciones de operacion para optimizar la extraccion.

1.3.4 Justificacion

Al cursar una licenciatura en ingenieria quimica tenemos una idea premeditada la cual dice

que los alumnos aprenderan a utilizar herramientas computacionales que ayuden a simular

procesos de ingenieria quimica, dicha tarea es ardua ya que para llevarla a cabo debemos contar

con paquetes desarrollados por firmas reconocidas, ya sean ASPEN, HYSYS o PAPEPHASE, el

Unico inconveniente que existe es que dichos programas son paquetes con licencias y generalmente

caros. A respuesta de esto, utilizamos EXCEL, la cual es una aplicacion amigable y con l6gica
sencilla de programacion y accesibilidad econdmica de bajo costo.
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Las distintas herramientas de programacion generalmente incluyen funciones que permiten
realizar procesos de calculo en periodos de tiempo sumamente cortos, normalmente tomaria mucho
tiempo realizar los distintos calculos uno a uno. Al hacer uso de estos programas nos ahorramos
tiempo extra y acortamos esfuerzos, con ello economizamos recursos y teniendo resultados de una

manera mas rapida, eficaz y facilita el analisis por parte del usuario.

DWSIM es un simulador de procesos quimicos de codigo abierto y descarga libre que
cumple con el estandar de ingenieria que permite la interoperabilidad de soluciones, proporciona
al usuario la opcioén de combinar interfaces de modelamiento de diferentes software o programas
entre si, siendo el primer software de cddigo abierto en utilizar el estindar Cape-Open, el cual es

ampliamente utilizado por simuladores de procesos comerciales.

Este software cuenta con una interfaz grafica la cual es bastante completa y facil de utilizar,
por lo que no tiene nada que envidiar a opciones comerciales, como Hysys o Pipephase. Esta
desarrollado a partir de macros de VBA de Excel que implementaban PR EOS y un algoritmo
basico de flash. A partir de alli, se le adiciond una superficie de dibujo para crear el disenador de

dibujo de la hoja de procesos del simulador.

Cabe recalcar que en el Tecnoldgico Nacional de México campus Tuxtla Gutiérrez, en el
plan de estudios de Ingenieria Quimica presenta un enfoque a la utilizacion de distintas
herramientas computacionales como las que se han mencionado con anterioridad, esto hace que

los alumnos egresados cuenten con este tipo de conocimientos.
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Capitulo II: Fundamento tedrico

2.1 Simulacion de procesos

2.1.1 simulacion

La simulacion se define como una técnica para evaluar en forma rapida un proceso con
base en una representacion de este, mediante modelos matematicos. La solucion de dichos modelos
se lleva a cabo por medio de programas de computadora y permite tener un mejor conocimiento

del comportamiento del proceso, (Martinez Sifuentes, 2000)

2.1.2 Diseiio de procesos

El disefio de procesos esta constituido por las siguientes tres etapas:

e Sintesis de procesos es la etapa en la cual se crea la estructura basica del diagrama
de flujo; esto es, seleccionar los equipos a utilizar, con sus correspondientes
interconexiones, y se establecen los valores iniciales de las condiciones de
operacion.

e Simulacién de procesos es la etapa en la cual se requiere solucionar balances de
materia y energia para un proceso en estado estacionario, calculo de dimensiones y
costos de los equipos y efectuar una evaluacion econdmica preliminar del proceso.

e Laoptimizacion puede ser paramétrica, modificando parametros tales como presion
o temperatura, o estructural cuando se hacen modificaciones al diagrama de flujo

involucrado a los equipos y/o sus interconexiones.

El resultado de estas tres etapas es el diagrama de flujo del proceso en una forma no

definitiva puesto que se continuara con lo que se conoce como ingenieria de detalle.
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2.1.3 Simulacion de procesos

La simulacion es la utilizacion de un modelo de sistemas, que trata de acercarse mas a las
caracteristicas de la realidad, a fin de reproducir la esencia de las operaciones reales. Asimismo,
es la una representacion de un proceso real, mediante el empleo de un modelo o sistema que
reaccione de la manera similar a la que reaccionaria uno real, en un conjunto de condiciones dadas,

(Shannon, 2003)

Basandonos en los conceptos mencionados anteriormente podemos decir que la
simulacion, es una técnica que imita el funcionamiento de sistemas reales, al crear un conjunto de
hipotesis acerca del funcionamiento del sistema, expresandolo en relaciones matematicas o

logicas.

2.1.4 Origenes de la simulacion

Los origenes de la simulacién se remontan a la segunda guerra mundial cuando dos
matematicos de la época, J.V. Neumann y S. Ulam, tenian como reto la resolucion de problemas
relacionados con el comportamiento de los neutrones. Los experimentos basados en evidencia
experimental y/o empirica resultaban de elevado costo y en muchas ocasiones el problema era
demasiado complejo para ser abordado por técnicas analiticas. Donde el primer despliegue a gran
escala de una simulacion fue el proyecto Manhattan, en el afio de 1980, para la recreacion de una

detonacién nuclear.

Durante la guerra fria (1947 — 1985) se intensifico el uso de la simulacion para la resolucion
de problemas de caracter militar, trayectorias de satélites, guias de misiles, etc. Muchos de estos

problemas requirieron de soluciones mediante el uso de ecuaciones diferenciales de alto grado de
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dificultad. Para, resolver esta situacion se utilizaron computadoras analogicas para la resolucion

de los modelos matematicos antes mencionados.

Durante los afios 80 la simulacién se potencié gracias a la aparicion de computadores
personales, ademas, el uso de los simuladores se generaliz6 en practicamente todos los ambitos de

la ciencia e ingenieria.

La madurez de la simulacion se dio en los anos 90, ya que muchas empresas comenzaron
a utilizar la simulacidon en etapas tempranas de sus proyectos para prediccion de lugares que
presentaban un mayor impacto en sus actividades, esto unido con la llegada de procesadores de
alta velocidad favorecio el desarrollo y la utilizacion de aplicaciones informaticas destinadas a la

simulacién.

En la actualidad la simulacion se realiza mediante computadoras y software disefiados
especificamente para tal fin, siendo una poderosa técnica de resolucion a problemas reales,
experimentando y utilizando modelos matematicos, de tal forma que con los resultados obtenidos

se pueda obtener una buena estimacion de las caracteristicas y comportamientos reales del sistema.

Para la aplicacion a problemas reales se realizan una serie de simplificaciones que toman
la forma de relaciones matematicas o logicas, constituyendo un modelo que se usa para
comprender el comportamiento del sistema real. Se trata de trasladar la realidad palpable a reglas

matematicas que representen de forma mas fidedigna el fenomeno a estudiar.

Los modelos matematicos que rigen los fendémenos reales resultan ser en muchas ocasiones
simples, siendo posible utilizar métodos matematicos para obtener informacion exacta sobre su
comportamiento. Tratan de generar una muestra de escenarios representativos para un modelo en
el que una relaciéon completa de todos los estados posibles. Sin embargo, la mayoria de los

Carretera Panamericana Km. 1080, C.P. 29050, Apartado Postal 599, Tuxtla Gutiérrez, Chiapas.
Tel. (961) 615 0461, 615 0138, 615 4808, ext. 303
correo: dep_tgutierrez@tecnm.mx tuxtla.tecnm.mx




TECNOLOGICO Instituto Tecnolégico de Tuxtla
NACIONAL DE MEXICO.

EpUCACI()N

problemas en el mundo real no pueden representarse facilmente utilizando modelos analiticos y se

procede a estudiar los modelos mediante la simulacion. (M. Ferreiro, 2011).

2.1.5 Fundamentos para la simulacion
La simulacion inicia con la identificacion y establecimiento de un proceso real de cualquier
naturaleza para reproducir artificialmente un fenémeno, mediante algoritmos matematicos por lo

que estas reproducciones para la experimentacion, tienen factores que la determinan que son:

e Restricciones: de manera general se puede decir que las restricciones son relaciones
entre las variables de decision y magnitudes que dan sentido a la solucion del
problema y las acotan a valores factibles, asimismo la construccion de herramientas
matematicas que lo restrinjan o los modelen.

Las restricciones son las limitaciones de operaciones que son impuestas a unas
variables, en un solo sentido, sin afectar los limites del sistema. Estas pueden ser
impuestas por el disefiador o la naturaleza del sistema.

e Variables: son las decisiones que afecta el objetivo del sistema, de manera directa
a la optimizacion del sistema, por lo que sobre ellas se tiene que manejar
alternativas.

Para la formulacién de un modelo de simulacion, es necesario especificar las
relaciones entre las variables que afectan el sistema. Los modelos de simulacion
incluyen variables de decision, variables incontrolables y variables dependientes.
Las variables de decision estan controladas por la persona que toma la decision y
suelen cambiar entre una y otra simulacion, las variables incontrolables son eventos

fortuitos que escapan del control de quienes toman las decisiones y las variables
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dependientes reflejan los valores de las variables de decision y los de las variables
incontrolables.

e Modelo: el modelo es una representacion simplificada de la realidad, disefiada para
representar, conocer y predecir propiedades del objeto real.
Los modelos de simulacion se suelen clasificar de distintos tipos de acuerdo con
criterios: continuos, discretos, dinamicos, estdticos, deterministicos 'y

probabilisticos.

2.1.6 Aplicaciones de la simulacion

Aun conociéndose los enormes beneficios de la simulaciéon como: proporcionar muchos
tipos de alternativas a evaluar, reducir costos o dar un control total sobre el tiempo debido a que
un fendémeno se puede acelerar, entre otros. Tomo6 tiempo que las empresas llegaran a utilizar la
simulacion como herramienta para la toma de decisiones reales, ya era muy dificil y costoso la
validacion del modelo matematico. Desde su aparicion, la técnica de simulacion ha ocupado un

lugar de privilegio entre las herramientas de investigaciones de operaciones.

En general se puede hablar de tres tipos de aplicaciones de la simulacion

I.  Experimentacion: el cual es un modelo que es necesario cuando la experimentacion
directa sobre el sistema real es muy costosa y cuando el objetivo es el disefio de un
nuevo sistema, dado que el modelo puede ir modificandose facilmente hasta
obtener el comportamiento deseado.

II.  Prediccion: el modelo se puede usar para pronosticar el comportamiento real bajo

ciertos estimulos.
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III.  Ensenanza: el cual ayuda en la ensefanza-aprendizaje en temas donde realizar una

experimentacion es dificil por costos elevados.

2.1.7 Aplicaciones de la simulacion en ingenieria
Las areas de aplicacion de la simulacion son muy diversas, basta mencionar solo algunas

de ellas:

e Analisis de factibilidad y viabilidad de nuevos procesos.

e Analisis de impacto ambiental

e Capacitacion en el area de operaciones

e Deteccion de cuellos de botella en la produccion.

e Prediccion de los efectos de cambios en las condiciones de operacion y capacidad

e de laplanta.

e Optimizacion de las variables de operacion.

e Optimizacion del proceso cuando cambian las caracteristicas de los insumos y/o las
condiciones econdmicas del mercado.

e Evaluacion de alternativas de proceso para reducir el consumo de energia.

e Andlisis de condiciones criticas de operacion.

e Investigacion de la factibilidad de automatizacion de un proceso, entre otras.

La simulacion puede ser utilizada en las diferentes etapas de disefio, realizacion y mejora
de procesos, llegdndose con esto a predecir el comportamiento del sistema al modificar sus
variables. La simulacion de procesos puede usarse en las siguientes etapas de desarrollo de un

proyecto industrial:
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e Investigacion y desarrollo. Una simulacion sencilla se puede usar para probar la
factibilidad técnica y econdémica del provecto.

e [Etapa critica en la toma de decisiones. Se prueban diferentes alternativas de proceso
y condiciones de operacion y se toman decisiones. Cuando un proceso es
econdOmicamente atractivo, se deben probar diferentes alternativas de tamafio y
localizacion de la planta industrial y determinar condiciones de operacion Optimas.

e Planta piloto. Simulaciéon con modelos més sofisticados para obtener mejores
estimaciones de las condiciones de operacion a escala industrial.

¢ Disefio. La simulacién proporciona todos los datos de proceso requeridos para el
disefio detallado de los diferentes equipos.

e Simulacion de plantas existentes. Puede ser muy util cuando es necesario cambiar

las condiciones de operacion, o cuando se quieren sustituir materias primas.

Hay tres tipos de problemas que pueden resolverse por medio de Simulacion de procesos.

. En la simulaciéon de un problema (andlisis), deben especificarse las variables
asociadas con las corrientes de alimentacion y las variables de disefio de los
modulos unitarios. Es decir, se conocen las alimentaciones y los parametros de los
equipos, y las incognitas son las condiciones de las corrientes de salida.

II.  El problema de disefio es similar al problema de simulacién. excepto que algunas
de las variables de disefio no estan especificadas y se imponen restricciones a
algunas variables de las corrientes (regularmente sélo restricciones de igualdad). El
numero de restricciones es igual al nimero de variables de disefio sin especificar.

En el disefio se conocen las alimentaciones y las condiciones principales de las
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corrientes de salida, y las incdgnitas son las dimensiones y especificaciones de
algunos parametros de los equipos.

III.  En el problema de optimizacion, las variables asociadas con las corrientes de
alimentacion y las variables de disefio pueden no estar especificadas, entonces es
necesario agregar una funcion de costo al modelo. Las variables sin especificar se
determinan de modo que se minimiza la funcion objetivo. En este caso, se pueden

especificar restricciones de igualdad y desigualdad.

2.1.8 Etapas para el desarrollo de la simulacion de un proceso quimico
En la preparacion de la simulacion de un proceso quimico existen ciertos pasos a seguir en

pequefia o gran escala. Los cuales podemos se puede apreciar a continuacion, véase Ilustracion 5.

* Identificacion y formulacion del problema

* Definicion del sistema.

» Formulacion del modelo.

+ Localizar los datos necesarios.

* Seleccionar el paquete de simulacion.

+ Adquisicion de los recursos computacionales.

« Experimentacion.

* Interpretacion.

Olow|Q| | n|=|wWlbo|| =—

* Implementacion.

i NS S— S G S N N S S—

* Documentacion para el uso apropiado de las
herramientas seleccionadas.

Y . S S S A T T T S T S

,_.
o

SN U S W U W N W G S ——

llustracion 5. Etapas para el desarrollo de simulacion. (Chemical Engineering, 1994).

a) Identificacion y formulacion del problema: en este paso debe quedar

perfectamente establecido el objeto de la simulacion. Implicando la recopilacion de
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datos que describen las diferentes variables de entrada e identificacion de sus
limites. Habra entonces que escoger algo que hara la diferencia en términos de
ganar nuevas percepciones o de ofrecer mejoras importantes a los problemas que

seran sometidos a simulacion.

b) Definicion del sistema: el sistema en el cual se va a realizar la simulacion debe
estar perfectamente definido, identificando donde estara la frontera del sistema a
estudiar y las interacciones con el exterior que seran consideradas.

c) Formulacion del modelo: comienza con el desarrollo de un modelo simple que
captura los aspectos relevantes del sistema real, en los que éstos dependen de la
formulacion del problema.

El arte de la modelacion (numérica o matematica) consiste en la habilidad para
analizar un problema, resumir sus caracteristicas esenciales, seleccionar y
modificar las suposiciones bésicas que caracterizan al sistema, y luego enriquecer

y elaborar el modelo hasta obtener una aproximacion util.

d) Localizar los datos necesarios: el disefio y simulacion de procesos quimicos
necesita de datos de propiedades fisicas, termodinamicas, cinéticos y de transporte,
los cuales se calculan a partir de modelos de propiedades con base tedrica o
empiricos.
La representacion precisa de las propiedades es fundamental para la simulacion de

procesos. El usuario debe seleccionar un modelo para representar las propiedades,
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el uso de un modelo inadecuado puede cambiar los resultados de la simulacion y
perder validez.

Los errores en la simulacion por una mala seleccion del modelo de propiedades
fisicas no se pueden detectar o prevenir facilmente, los resultados parecen
correctos, pero son erroneos, (Carlson, 1996).

Se encontrara que los resultados de la simulacion serdn mas sensitivos para ciertas
variables que otras. Habrd de intentar ajustar algunos de los parametros
desconocidos y considerar la importancia que representan para el proceso. Este
paso se denomina: Analisis sensorial.

Al disefiar un nuevo proceso o modificar uno existente es posible recolectar los
mejores datos disponibles para las variables o disefiar un proceso para acomodar
las posibles variaciones en los datos.

e) Seleccionar el paquete de simulacion: la simulacion es implementada utilizando
algiin lenguaje de computacion. Existen lenguajes especificos de simulacion que
facilitan esta tarea; también, existen programas que ya cuentan con modelos
implementados para casos especiales.

Los simuladores de procesos en estado estacionario pueden ser facilmente
incorporados en los procesos que se desarrollan a nivel de las operaciones unitarias,
asi como también en cdalculos diversos en reactores quimicos. Ademads, contienen
paquetes termodindmicos capaces de representar el comportamiento de sistemas en
equilibrio termodinamico, asi como de diferentes equipos utilizados. Las opciones
para uso de simuladores de procesos dindmicos son limitados, debido a las

siguientes razones:
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o Incorporacidn de técnicas de simulacion robustas para calcular la respuesta
de los procesos en funcién del tiempo tienden a ser complejos.

o Es dificil disefiar e implementar simuladores dindmicos para uso general
debido a variables especificas para cada equipo.

o Existe una carencia de apreciacion del valor de la simulacion dindmica
(Sistema que permite conocer los cambios o alteraciones de variables en el
tiempo).

f) Adquisicion de los recursos computacionales: el paquete de simulacion

seleccionado en la etapa anterior determinara los recursos computacionales, o en
ciertos casos requerimientos de sistema en relaciéon con el software y hardware
seleccionados. Algunos paquetes requerirdn una amplia gama de recursos, tales
como estaciones de trabajo complejas, mientras que otros tan solo requerimientos
generales de una computadora personal.
El recurso informatico seleccionado para el desarrollo del simulador es DWSIM, el
cual posee extensas herramientas de aplicacion en ingenieria, lo facilita la
incorporacion de los modelos de simulacion y su representacion e interfaz grafica
con el usuario.

g) Experimentacion: en esta etapa se realizan las simulaciones de acuerdo con el
disefio previo. Los resultados obtenidos son debidamente recolectados y
procesados.

h) Interpretacion: se analiza la sensibilidad que tiene el modelo con respecto a los
pardmetros que tienen asociados la mayor incertidumbre. El modelo sera sensible

a determinados parametros si para pequefios cambios en los valores de estos las
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respuestas varian notablemente. Si es asi, se deberan recolectar datos adicionales
para refinar la estimacion de parametros criticos.

1) Implementacion: el manejo de los simuladores desarrollados debe ser amigable,
de tal forma que permita una facil implementacién y un uso adecuado, asi como el
aprendizaje y reconocimiento de las sefiales de error cuando las cosas no andan
bien, ya que se corre el peligro debido al desconocimiento de las limitaciones y
alcances del simulador utilizado, evitando sobrepasar los limites para los cuales ha
sido disefiado. Para los programas de computacion (simulacidon) comerciales el
entrenamiento para la implementacion de softwares de simulacidon es impartido
mediante un curso desarrollado por la compania que lo ha vendido, acompafiado
por un manual de usuario, tutoriales, soporte técnico y actualizaciones de algunas
aplicaciones.

J) Documentacion para el uso apropiado de las herramientas seleccionadas):
incluye la elaboracion de la documentacion técnica y manuales de uso de los
equipos o programas desarrollados. La documentacién técnica debe contener una
descripcion detallada del modelo desarrollado y de los datos requeridos para
operatividad el modelo; también se debe incluir los cambios implementados en las
etapas del desarrollo. Esta documentacion serd posteriormente de utilidad para
futuros problemas que se presenten y de mejoramientos al proceso. Para la
simulacion de procesos existe una clasificacion de distintas técnicas acorde a ciertos
criterios generales y particularidades el sistema en estudio, las cuales se presentan

en el siguiente apartado.
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2.2 Extraccion

2.2.1 Extraccion

La extraccion es un procedimiento de separacion de una sustancia que puede disolverse
en dos disolventes no miscibles entre si, con distinto grado de solubilidad y que estan en contacto
a través de una interfase. La relacion de las concentraciones de dicha sustancia en cada uno de
los disolventes, a una temperatura determinada, es constante. Esta constante se denomina

coeficiente de reparto y puede expresarse como:

(sustancia),
~ (sustancia),

Donde:

(sustancia);: es la concentracion de la sustancia que se pretende extraer, en el primer

disolvente y, andlogamente.
(sustancia),: la concentracion de la misma sustancia en el otro disolvente.

Si tenemos una sustancia soluble en un disolvente, pero mas soluble en un segundo
disolvente no miscible con el anterior, puede extraerse del primero, afiadiéndole el segundo,

agitando la mezcla, y separando las dos fases.

A nivel de laboratorio el proceso se desarrolla en un embudo de decantacion. Como es
esperable, la extraccion nunca es total, pero se obtiene mas eficacia cuando la cantidad del
segundo disolvente se divide en varias fracciones y se hacen sucesivas extracciones que cuando

se afnade todo de una vez y se hace una tnica extraccion.
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2.2.2 Extraccion sélido liquido

La operacion de extraccion solido-liquido es una operacion basica de recuperacion o
extraccion mediante la cual uno o varios componentes de una fase sélida desestructurada,
denominada alimento (R;), se transfiere a una fase liquida, disolvente (E,). Cuando tiene lugar en
una Unica etapa, esta consiste en mezclar durante un tiempo el disolvente y el alimento para que
se produzca un transporte de materia entre ambos. El componente o componentes que son solubles
en el disolvente empleado y se transfieren de una fase a otra se conoce como soluto y la matriz

solida insoluble inerte.

El sentido de la transferencia es siempre desde el s6lido hacia el liquido. Transcurrido el
tiempo establecido para que se alcance el equilibrio entre ambas fases, se procede a la separacion
de la parte solida (impregnada de disolvente), conocida como refinado (R;), de la disolucion
(disolvente mas solutos extraidos), conocida como extracto (E;). En la Figura 1 se presenta un

esquema con las corrientes involucradas en una etapa de extraccion.

l E; (disolvente)

Ry (alimento , .
ol _;. EXTRACTOR L R (s0lido no extraido + disolvente retenido + solido inerte)

l E, (disolvente + solido de interés)

llustracion 6 Esquema de una etapa de extraccion solido liquido
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Es importante manejar la nomenclatura utilizada en esta operacién. Por ello, a continuacion, se

muestran la terminologia con la que se trabaja en esta operacion.

Tabla 1 Nomenclatura de la operacion de extraccion solido-liquido

Extracto: E (kg/h). Coriente liquida (disolvente solo o
disclvente+soluto). Bl extracto inicial (Ee) también recibe el
nombre de disolvente).
CORRIENTES _ ,
Refinado: Ry (kg/h). Comiente sdlida (sdlide inicial o
solido+disolucidn retenida). El refinado inicial (Re) también
recibe el nombre de alimento.
Soluto (5): Componente/s solubles a exfraer
COMPONENTES Disolvente (D): Componente selectivo capaz de disolver el

soluto
Inerte (1): matriz sélida insoluble
yi: fraccion mdsica de componente j en el extracto o disolvente
inicial

CONCENTRACIONES _ _
¥ fracciébn mdsica de componente | en el refinado o el
alimento inicial

Donde i indica el nimero de etapa de la gue procede la comiente vy j indica el componente,
que puede ser soluto, disolvente o inerfe

2.2.3 Mecanismos que facilitan y complementan la extraccion sélido-liquido

Frecuentemente, se aplican pretratamientos a la materia prima de la que se quiere obtener
el componente de interés para mejorar la extraccion. Asimismo, para recuperar el componente
final, se requiere de otras etapas que puedan ayudar a concentrar, purificar o estabilizar el

producto. Basicamente, estas etapas se pueden clasificar como a continuacion se presenta:

I.  Pretratamiento de materia prima
e Deshidratacion
e Desestructuracion (mecanica, térmica...)
e Re-estructuracion (laminas, “pellets™...)

II.  Extraccion
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III.  Desolventacion (eliminacion del disolvente para su reutilizacion tanto del
refinado como del extracto)

IV.  Envasado, almacenamiento y distribucion de productos.

2.2.4 Pretratamientos de la materia prima

Estos tratamientos son necesarios por distintos motivos. Por ejemplo, cuando se emplean
disolventes orgéanicos para la extraccion, es necesario deshidratar la materia prima antes de
proceder a la extraccion. Por otro lado, la desestructuracion o reduccion del tamafio de particula
consigue eliminar barreras estructurales a la transferencia de materia, lo que favorece la difusion
del disolvente a través del solido para acceder al soluto, aumentando a su vez la velocidad de flujo
por los poros del material. Por ultimo, la reestructuracion, también se aplica en ciertos casos para

facilitar el manejo y evitar el apelmazamiento del s6lido que dificultaria la extraccion.

2.2.5 Tipos de extraccion solido-liquido
Esta extraccion se lleva a cabo por diferentes procedimientos de contacto, entre los que

destacan los siguientes:

e La percolacion, que consiste en la pulverizacion del disolvente sobre el lecho de
solido.
e Lainmersion completa del solido en el liquido

e Elllenado y vaciado intermitente del leché so6lido
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| MISCELLA OUT SOLIDS 0T .
E rosn
SOLIDS 1N SOLYENT
™~

| o
o Disovente |d - 4 2 fm’\|

3o

T =

Extraccién por percolacién

Extraccién por Inmersién SULVENT VARORS FRENH
SOLIDS IN TO CONDENSER SOLVENT
1 ~

LIQUID LEVEL
Fase

liquida con > 3 -
Solido soluto | h
agotado
Llenado y vaciado del lecho sélido L
. MISCRLLA OUT SOLIDS OUT

llustracion 7 Tipos de contacto en la extraccion solido-liquido

2.2.6 Fundamento de la operacion de extraccion solido-liquido

La extraccion so6lido-liquida se realiza en equipos denominados extractores en los que se
producen a su vez dos subetapas. En primer lugar, se mezclan los sélidos con el disolvente y
después se procede a la separacion de la fase liquida en la que se ha trasladado el componente de
interés, de la fase solida “agotada” o residuo. En la siguiente figura se pueden apreciar ambas

subetapas. La linea discontinua representa la unidad basica del extractor

| I
Disolvente —f—
|

Alimento ———

Fase liquida

Fase solida

llustracion 8 Subetapas de un extractor

Por tanto, la etapa de extraccion se considera una unidad de equipo en la que se ponen en
contacto las fases durante un tiempo determinado, de forma que se realiza la transferencia de
materia entre los componentes de las fases y van aproximandose al equilibrio a medida que

transcurre el tiempo.

Las fases en las que se lleva a cabo la extraccion se pueden desglosar en las siguientes:
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e Primera: Penetracion del disolvente y cambio de fase de sélido soluble

e Segunda: Difusion del soluto a través del disolvente contenido en los poros del
solido hasta la interfase

e Tercera: Transferencia de soluto desde la superficie de las particulas del solido al

seno del liquido

2.2.7 Equilibrio y etapa ideal
Se define el equilibrio de la extraccion sélido-liquido cuando se da alguna de las siguientes

situaciones:

I.  Cuando todo el soluto ha pasado a la disolucion y esta disuelto en ésta 2.
II. Cuando se satura el disolvente, es decir, cuando la cantidad de soluto en el

alimento/refinado supere la solubilidad de éste en el disolvente empleado.
Una vez alcanzado el equilibrio, las fases se separan, obteniéndose:

e Extracto (E), flujo superior o miscela: Fase constituida por soluto y disolvente

e Refinado (R) o flyjo inferior: Mezcla formada por el s6lido no soluble y una cierta
cantidad de disolucion retenida en ¢él. Esta disolucion, si se ha alcanzado el
equilibrio, tendra la misma concentracion en soluto que el extracto. Si la disolucion

esta saturada, el refinado contendra ademas soluto sin disolver

Asi, se define la “etapa ideal, teérica o de equilibrio” como la etapa de contacto en la que
la disolucion que se obtiene (fase liquida) tiene la misma composicion que la disolucion retenida

por el sélido, lo cual se ve representado en la siguiente ecuacion:

ZsTd (ecuacion 1)
Ys¥Ya
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2.2.8 Eficacia individual de la etapa y eficacia global del proceso de extraccion
Es importante tener presente el concepto de eficacia individual (i), que es el cociente
entre el cambio en la composicidon que se logra realmente en una etapa real (i) y la que habria

tenido lugar en una situacion de equilibrio ideal (ecuacion 2).

Soluto extraido real

- 0<ex<1 ion 2
¢ = Soluto extraido ideal € (ecuacion 2)

Por otra parte, se define la eficacia global (¢G) como el cociente entre el nimero de
etapas ideales requeridas para alcanzar una determinada concentracion de soluto en la corriente

de extracto final y el nimero de etapas que realmente seran necesarias (ecuacion 3).

Numero de etapas ideales

& 0<e<1 (ecuacion3)

Numero de etapas reales

2.2.9 Factores que afectan la extraccion solido-liquido
La velocidad de la separacion del soluto de la fase portadora, por lo general, queda afectada
por cuatro factores principales, que son los siguientes:
e Agitacion
Una buena agitacion fomenta la transferencia, al facilitar la difusién del soluto hacia el

disolvente, evitando sedimentacion y apelmazamiento de particulas.

e Disolvente
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Este elemento es fundamental en la extraccion solido-liquido. Debe ser poco viscoso y lo
mas selectivo posible. La polaridad de éste debe ser muy similar a la del soluto a separar, y lo més
distinta posible a la polaridad de las impurezas que puedan presentarse. De este modo, elevaremos

su selectividad.

e Tamafio de particula

La lixiviacion tiende a ser mucho mas eficiente cuando la interaccion entre las fases es
mayor. Es por esta razon, que se trata de hacer mas pequefias a las particulas del material de
extraccion, para que pueda aumentar la interaccion entre las fases, haciendo mas eficiente la
separacion. Cabe destacar, que hay que llegar a un equilibrio en el tamano de las particulas, ya que

si son muy pequefias, apareceran suspensiones coloidales que dificultaran la extraccion.

e Temperatura

A mayor temperatura, mas eficiente sera la solubilidad y por lo tanto, la extraccion sera
mas eficiente. El limite superior para la temperatura se fija generalmente al punto de ebullicion del
disolvente. A temperaturas cercanas al punto de ebullicidn, el disolvente tiende a evaporarse,

llevando al soluto nuevamente a su fase solida.
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Capitulo III: Procedimiento y realizacion de actividades

3.1 Procedimiento

IL.

I1I.

Analisis del programa vigente de la asignatura Simulacion de procesos quimicos
Elaboracion un simulador de solubilidades.
Desarrollo de la investigacion documental, enfocandose en el marco tedrico y la

construccion de simuladores

Para la construccion del simulador de solubilidades se realizaron las siguientes actividades.

II.

I1I.

IV.

VL
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Elaboracion del diagrama de flujo en la operacion de mezclado

Construccion del modelo matematico, definiendo funciones y variables para definir
los datos de entrada y los valores de salida

Definicion de los solutos a considerar usando como solvente el agua

Ajustando datos experimentales a una funcion cuadratica con EXCEL, se calculan
las concentraciones de saturacion en funcion de la temperatura, para obtener la base
de datos del simulador

Elaboracion del algoritmo de célculo en funcion del modelo matematico

Tomando como base el algoritmo se desarrollan todos los modulos del simulador,

se integran y se correlacionan




TECNOLOGICO Instituto Tecnolégico de Tuxtla
NACIONAL DE MEXICO..

EDUCACION |

SECRE¥ARIA DE EDUCACION PUBLICA

3.2 Actividades realizadas

3.2.1 Simulador de solubilidades
Para la elaboracion del simulador de solubilidades se realizaron una serie de actividades, a
continuacion, se muestra la interfaz del usuario en la cual se presentan los resultados finales de un

tanque de mezclado utilizado para calcular la masa del precipitado y la concentracion de la

solucion.
Selecdon del fluido
Sulfato de aluminio
Soluto Masa del solvente
51 = K Sz =| 1 | Kg
AT | T
TEMPERATURA
“C Mauasa del soluto en la saturacion
Y Ms =| n.:susl Kg
Masa del predipitado (><)
Mp = | 0.011 Isml Kg |*—

— [ ]

Masa de Solucion del mezdador

S3 = | 1.38825 | Kg
Concentracion de salida
Cs= | o.3se2e] Kg-litro de agua

llustracion 9 Interfaz de usuario del simulador de solubilidades

En la ilustracion podemos apreciar el mezclador disefiado, el cual muestra tanto entradas,

asi como salidas, en el cual podemos seleccionar de una lista de solutos que se han agregado a una
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base de datos que veremos a continuacion, de igual manera podemos ingresar algunos datos de

entrada (casillas de color verde).

Dicho simulador tiene la capacidad de calcular lo siguiente:

La masa del soluto en el punto de saturacion

La masa de la solucion en el mezclador

e La concentracion de solucidon en el mezclador

La masa del precipitado (en caso de existir)

El presente simulador opera bajo un modelo matematico que consiste en lo siguiente:

MODELO MATEMATICO

El modelo matematico de este simulador tiene una ecuacion para calcular la concentracion de saturacion a la temperatura de mezcado y
tres ecuaciones de balance de materia:

Concentracion de la saturacion. Balance de materia.
C.—AT2+ BT+ C
Donde: A, B y C son coeficientes que resultan

del ajuste de datos de solubilidades a

diferentes temperaturas. S3
Cso1 =

§; + 55 = §3; Cuando la solucién esta antes y en el punto de saturacion.

Mp = §,+S3; Masa del precipitade despues del punto de saturaciéon.

; Concentracion de la solucién antes y despues del punto de saturacion.

agua
Mp=0; Masa del precipitado despues del punto de saturacion.

Donde:

5,: Masa del Soluto.

S3: Masa del solvente.

53: Masa de la solucién.

Mp: Masa del precipitado.

Cs,;: Concentracién de la solucién.

llustracion 10 Modelo matemdtico empleado

En la Tlustracién 10 se muestran las ecuaciones que se emplearon para encontrar la
concentracion de saturacion en funcion de la temperatura, asi como balances de materia que se

llevan a cabo a lo largo del proceso.
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Algoritmo de solucion

Para la construccion de este simulador se siguieron las siguientes etapas

1. Se elaboré un diagrama de flujo de la operaciéon de mezclado en la hoja
nombrada “Simulador-

2. Se analizé el modelo matematico para definir asi las celdas de entrada de
datos

3. Se definio la lista de solutos a considerar

4. Se realizaron ajustes de datos experimentales de solubilidad para encontrar
los coeficientes A, By C.

5. Se calcularon las concentraciones de saturacion usando la siguiente formula:
C,=AT? + BT +C

6. Se compara la cantidad de soluto agregado con la cantidad presente del
soluto en la concentracién de saturacion

7. Como resultado de la comparacion se decide que ecuacion de balance del
modelo matematico se usara

8. Se enlazan las siguientes paginas del paquete

9. Se reproducen los resultados de los calculos que se deben presentar en la
pestaiia del simulador

llustracion 11 Algoritmo de soluciéon del simulador de solubilidades

En la ilustracion 11, se muestra una pequeiia guia para comprender la manera en la que se

llevd a cabo el simulador de solubilidades.
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Algoritmo para la utilizacién de un simulador de solubilidades

Inicio |

1. El usuario debe seleccionar el vinculo "Simulador- dentro del programa.
2. El usuario debe seleccionar el compuesto de la lista que se proporciona.

3. Se deberan agregar los datos de entrada, tales como la masa del soluto y la
temperatura, ambos en las unidades recomendadas [dichas casillas se
encuentran marcadas de un color verde).

4. Para agregar un nuevo compuesto el usuario debera conocer las solubilidades
de dicho compuesto en agua y agregarlas a la tabla ubicada en la base de
datos. Para ello deberé ajustar los coeficientes a una ecuacion cuadratica a
distintas temperaturas.

5. Si es agregado de forma correcta, el programa buscaré el nuevo componente.
s. El programa calcularé la masa del soluto en el punto de saturacién, la masa de

la solucion en el mezclador, la concentracién de solucién en el mezclador y la
masa del precipitado (en caso de existir).

[ Findel algoritmo |

llustracion 12 Algoritmo para la utilizacion de un simulador de solubilidades

En la ilustracion 12 podemos apreciar el algoritmo bajo el cual el usuario podré interactuar

con el simulador de una manera correcta.

CALCULOS
Temperatura °C = 25 Coeficientes de la ecuacién del soluto seleccionado
Fluido = Sulfato de aluminio A B C

Co1 = 0.38825 0.00003 0.003 0.2945
5= 0.4
M= 0.38825

5 — M= 0.01175
Mp = 0.01175

llustracion 13 Interfaz de cdlculos correspondientes del simulador de solubilidades

En la Ilustracion 13 se muestran los calculos de los coeficientes A, B y C, obtenidos de la
base de datos que determinan la masa de soluto en la concentracion de saturacion, la masa entre el
soluto afiadido y la masa en la concentracion de saturacion, asi como el calculo de la masa del

precipitado.
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A continuacion, se muestra la base de datos del simulador, de esta se extraen los

compuestos que el usuario decida utilizar, el simulador cuenta con distintas soluciones para la

resolucion del simulador. En esta podemos ver los modelos ajustados de solubilidad de gramos de

soluto en un litro de agua. Los coeficientes A, B y C, se obtienen ajustando los datos presentados

en las ilustraciones 15-25, dichos coeficientes se calculan a distintas temperaturas.

5 Soluto A B C
S |sulfato de aluminio 0.00003 0.003 0.2945
.,g S |Nitrato de sodio 0.000004 0.0006 0.0741
s
9 0| |Clorure de amenie 0.00001 0.0035 0.2967
"g .Ea T n e 0.0000003 0.000008 0.0356
E E T S s 0.000006 0.0022 0.3102
. D . .
3 ‘b Bicarbonato de sodio 0.000006 0.0012 0.0691
‘E _§ T S s 0.00001 0.0019 0.686
-g .g Permanganato de potasio 0.00004 0.0006 0.0342
g 5| |Acido borico 0.00004 -0.0005 0.0429
q - -
-..E Nitrato de potasio 0.00002 0.0006 0.0123
" |cromato de potasio 0.0000005 0.0017 0.5831

llustracion 14 Base de datos del simulador de solubilidades

Se grafico la temperatura con los kg de soluto, posteriormente se le agreg6 una linea de
tendencia para determinar la ecuacion cuadrética la cual nos indicard los valores pertinentes para

A,ByC.
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T°¢C Kg soluto Solubilidad del sulfato de aluminio en un It de

10 0.335 BEUS A 0.00003
20 0.364 B 0.003

30 0.404 C 0.2945
40 0.461

50 0.522

60 0.592

70 0.661

80 0.73

90 0.808

llustracion 15 Ajuste de solubilidades del Sulfato de aluminio

T°C Kg soluto

10 0.08 A 0.000004
20 0.088 B 0.0006
30 0.096 C 0.0741
40 0.104

50 0.114

60 0.124

80 0.148

llustracion 16 Ajuste de solubilidades del nitrato de sodio
110: Kgo.?::b Solubilidad del cloruro de amonio en un It de A 5.00001
agua

20 0.372 B 0.0035
30 0.414 C 0.2967
40 0.458

50 0.504

60 0.552

70 0.602

80 0.656

90 0.713

llustracion 17 Ajuste de solubilidades del cloruro de amonio
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T°C Kg soluto
10 0.03572
20 0.03589
30 0.03609
40 0.03637
50 0.03669
60 0.03704
70 0.03746
80 0.03793
90 0.03847

NACIONAL DE MEXICO.

llustracion 18 Ajuste de solubilidades del cloruro de sodio

T°C Kg soluto
10 0.333
20 0.357
30 0.382
40 0.407
50 0.436
60 0.464
70 0.494
80 0.524

Solubilidad del cloruro de bario en un It de agua

llustracion 19 Ajuste de solubilidades del cloruro de bario

T°C Kg soluto
10 0.0815
20 0.096
30 0.111
40 0.127
50 0.1445
60 0.16

Solubilidad del bicarbonato de sodio en un It de

llustracion 20 Ajuste de solubilidades del bicarbonato de sodio
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110: Kao:::o Solubilidad del sulfato de amonio en un It de
agua
20 0.73 A 0.00001
30 0.754 B 0.0019
40 0.78 C 0.686
50 0.81
70 0.88
90 0.953
llustracion 21 Ajuste de solubilidades del sulfato de amonio
l 110: Kao.;:l‘:o Solubilidad del permanganato de potasio en un A 500004
It de agua
20 0.064 B 0.0006
30 0.09 C 0.0342
40 0.1256
50 0.1689
60 0.222
llustracion 22 Ajuste de solubilidades del permanganato de potasio
110: Kz::::o Solubilidad del acido borico en un It de agua A 0.00004
20 0.0504 | y= 4E-05:2 B -0.0005
30 0.066 ' c 0.0429
40 0.0872
50 0.1154
60 0.1481
70 0.1673
80 0.2375
90 0.3038

llustracion 23 Ajuste de solubilidades del dcido bdrico
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LE Kg zoluto Solubilidad del nitrato de potasio en un It de
10 0.0209
agua

20 0.0316

30 0.0458

40 0.0639

50 0.0855

60 0.11

70 0.138

80 0.169

90 0.202

llustracion 24 Ajuste de solubilidades del nitrato de potasio

110: Kg:::m Solubilidad del cromato de potasio en un It de
agua
20 0.617
30 0.634
40 0.652
50 0.668
60 0.686
70 0.704
80 0.721
90 0.739

llustracion 25 Ajuste de solubilidades del cromato de potasio

Capitulo I'V: Resultados

4.1 Simulador de solubilidades

TECNOLOGICO Instituto Tecnolégico de Tuxtla

0.00002

0.0006

0.0123

0.0000005

0.0017

0.5831

Para los resultados en este simulador nos encontramos con el calculo de la concentracion

de la solucidon y la masa del precipitado.

Para este caso se tomaron los mismos datos y condiciones de operacion que en el programa

de Excel mostrado anteriormente, llegando asi a los mismos parametros, misma concentracion de

la solucion y masa del precipitado.
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Se construy6 el siguiente simulador en DWSIM:

- n
—— Masa de la solucion
Cloruro de Sodio o ———P——j +")
Mezclador Mezcla ™ T’)—\—_’
— Separador
Precipitado
Agua

Ilustracion 26. Disefio del simulador construido en DWSIM

En la hoja de calculo que proporciona DWSIM insertamos los datos de las solubilidades

de sales en agua a utilizar, las cuales previamente han sido calculadas.

mulador solido liquido_backup (C:\Users\carlo\C

Wi Archivo Editar Insertar Hemamientas Dindmica Utilidades Andlisis de diagramas de flujo  Resultados Plugins Hoja de calculo  Windows Vista  Ayuda

[Sils J=lle J=HimsE ‘ﬁ Tvadu(lr‘Spamsh -@ 4 Configuracién [ ‘} Resoiver [l Abortar Dindmica € %55 Wi, | Estados del diagrama de flujo
Archivos Gestor de Dinémicas Tablas Mﬁn‘l&h lgia;rama de flujo Administrador de scripts
NEFEHQ i@ L9000 -+-B- T-11-[7-2-1 - 1-1/-\ - EBEBEQy)#
Adial <10 -,\‘A'Z\vnlgbgdzlﬂjjﬂlﬂ_.j 120% -
G5 - e
A 8 c ) E F G H | J « L M N o
1 Soluto A B C
2 [Sulfato de aluminio 3E-05 0.003] 0.2945
3 Nitrato de sodio 4E-06 0.0008, 00741
4 (Cloruro de amonio 1E-05] 00035] 02967
5 Cloruro de sodio 3E-07] BE-06) 0.0356 1
6
7
s

n
12
13
"

llustracion 27. Base de datos en DWSIM

Se preestablecieron corrientes de entrada idénticas a las de el simulador en Excel,

obteniendo los siguientes resultados.
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TABLA DE PROPIEDADES
_I—q Liquido | Temperatura | 25 Cc
Liquido | Flujo molar | 1036 | g/s
L| qu i d fo) Liquido | Presion 1 atm

_Lq TABLA DE PROPIEDADES

Sélido | Temperatura | 25 | C
o Sélido | Flujo molar | 364 | g/s
Precipitado  [Selido | Presion 1 |atm

llustracion 28. Concentraciones de la solucion y masa del precipitado obtenidas en DWSIM.

4.1.2 Comparacion de resultados de los simuladores construidos en DWSIM y Excel.

Una vez finalizados los simuladores se corroboran los resultados que se obtuvieron en cada

uno.
DWSIM EXCEL
Cloruro de sodio
R TABLA DE PROPIEDADES
= Liquido | T t 25 C
= [ Soluto ] Masa

= | Liquido | Flujo molar | 1036 | gis o] g | [ fresadelscivente |

LI qu |d o Liquido | Presion 1 atm <~>

I [ °c | Masa del soluto en la saturacion
— TABLA DE PROPIEDADES Ms - o L]
Sélido | Temperatura | 25 | C
a3 b Solido | Flujo molar | 364 | g/s Masa del precipitado
Precipitado  [Selido | Presion 1| atm ;

\T/ [Masa de Solucién del lador |

S3 = 1.03599 Ki
Concentracion de salida
Cs= 0.03599 Kg/litro de agua

4.1.3 Evaluacion de los simuladores desarrollados

La evaluacion de los simuladores se realizo través de diferentes corridas empleando el
programa para simulaciones de ingenieria quimica DWSIM, esto se lleva a cabo bajo distintas
condiciones de operacion y comparando los distintos resultados simulados en el programa de Excel

en los resultados obtenidos en el programa de simulacion antes mencionado.
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Para tener resultados asertivos, tomaremos las mismas condiciones y datos iniciales de
operacion que se utilizaron el en programa de solubilidades realizado en Excel, asi tendremos los

mismos parametros, las mismas concentraciones, asi como la masa del precipitado.

Capitulo V: Conclusiones y recomendaciones

5.1 Conclusiones

Una vez finalizados los simuladores pertinentes, sabemos que es factible el construir
simuladores para ingenieria quimica utilizando Excel, aun siendo una tarea ardua y compleja, el
desarrollo de estos simuladores nos incita a adentrarnos a su area de aplicacion, y por supuesto,
nos facilitan en gran medida tareas que son demandantes y complicadas. Las actividades realizadas

en el transcurso, aunque dificiles, dan resultados bastante satisfactorios.

Es de suma importancia para el Tecnoldgico Nacional de México campus Tuxtla Gutiérrez
el desarrollo de simuladores como el que se presenta, de este modo los alumnos pueden tener un
acercamiento y guia en este ambito, facilitando de cierta manera las simulaciones que ellos en un

futuro podran realizar.

5.2 Recomendaciones

Las herramientas tecnoldgicas se vuelven mads utilizadas dia a dia, y por consiguiente la
actualizacion de los métodos de aprendizaje no esta para nada lejos, los simuladores se utilizan
cada vez mas, aunque es complicado poder encontrar simuladores especificos navegando por
internet, por ello es de gran importancia tener conocimiento acerca de esto, podemos lograrlo
haciendo una revision bibliografica para saber bien sobre que hablamos y al validar esta
informacion, podemos obtener un resultado optimo y en caso de encontrar simuladores con

deficiencias, podriamos corregirlos y mejorarlos sin mucha dificultad.
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Capitulo VI: Competencias desarrolladas

A lo largo de este proyecto reafirmé y recordé conocimientos que habia adquirido a lo
largo de la carrera, con la realizacion de los simuladores demostré la capacidad que tenemos de
avanzar sin importar dificultades, pude afirmar mis capacidades para disefiar asi como
implementar soluciones a problematicas que se dieron a lo largo del proyecto de elaboracion de

simuladores.

De la misma manera, mantuve y mejoré las habilidades de manejo de software, mas que
nada de aplicaciones de ofimatica, llamese Excel, Word, Drawio, y por supuesto DWSIM,

aplicando estos conocimientos en los procesos quimicos y optimizandolos.
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