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Resumen

En este articulo se muestra el desarrollo del simulador dindmico de un reactor
quimico por lotes. Se describen las ecuaciones basicas del sistema a las que se
llega mediante principios de conservacion, los métodos numeéricos empleados y la
implementacion del simulador como un macro que corre en Excel. El simulador esta
provisto de una interface de usuario amigable que incluye botones y cuadros de
dialogo, documentos de ayuda y barras de avance de la simulaciéon. Si bien ya
existen simuladores comerciales con estos elementos, la idea es mostrar el
desarrollo de un simulador usando un software libre y principios universalmente
conocidos, a fin de que las instituciones de educacién superior consideren la
construccion de sus propios simuladores en oposicidon a comprar licencias.

Palabras Claves: Educacion, ingenieria quimica, simulador de procesos.

Abstract
This article shows the development of the dynamic simulator of a batch chemical

reactor. It describes the basic equations of the system, derived from basic
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conservation principles, the numerical methods used and the implementation of the
simulator as a macro that runs in Excel. The simulator has a user-friendly interface
that includes buttons and dialog boxes, help documents, and simulation progress
bars. While there are commercial simulators having these elements, this work aims
to demonstrate the development of a commercial-looking simulator from universally
known principles and widely available, free software, so that higher education
institutions may consider building their own simulators instead of purchasing
software licenses.

Keywords: Chemical engineering, dynamic simulators, education.

1. Introduccion

La carrera de ingenieria quimica, impartida en el Tecnolégico Nacional de
México, incluye la materia “simulacion” en sus ultimos semestres [TECNM, 2020].
Una de las competencias de esta materia consiste en que el alumno se familiarice
con el uso de simuladores comerciales, tanto dinamicos como estacionarios. Si bien
algunas escuelas cuentan con recursos para comprar las licencias de simuladores
comerciales, este no es el caso de las instituciones publicas, donde los recursos
econdémicos son limitados. Ante la prohibicion de usar software ilegal en actividades
de ensefanza, se puede recurrir al software de licencia libre (free-ware) entre los
que se hallan simuladores de procesos en estado estacionario confiables (por
ejemplo, [COCOSIMULATION, 2020]), pero no simuladores dinamicos.
Afortunadamente, la mayoria de las instituciones de educacion superior cuentan con
las capacidades humanas en programacion basica para desarrollar simuladores. En
este trabajo se muestra, a manera de ejemplo de lo anterior, el desarrollo del
simulador de un reactor por lotes usando el lenguaje Visual Basic, que acompafa
al Excel.

En relacidon con la revision literaria, el uso de la simulacion de procesos en estado
transitorio para optimizar procesos quimicos es bien conocida, con revisiones
literarias presentadas en [Rennotte, 2001] sobre la aplicacion de redes neuronales
en la simulacion de procesos quimicos y bioquimicos y en [Adams, 2019] sobre la

modelacion de sistemas energéticos. Ejemplos de aplicaciones especificas de la
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simulacién los constituyen [Bauer, 2004] que aplican simulacion para optimizar el
disefio de plantas respecto al objetivo ambiental y, mas recientemente, [Huang,
2016] que incorpora la dinamica de la presion a la simulacion de una planta ciclo
combinado de gasificacion, [Ildzham, 2018] que simulan una planta de tratamiento
de aguas residuales de la petroquimica, [Yu, 2018] quienes abordan un
desalinizador basado en la energia del oleaje, [Meshalkin, 2019] que optimizan el
proceso de secado de pellets de fosfato y [Silviana, 2020], quienes estudian la
destilacion de benceno-tolueno-xileno enfatizando el aprovechamiento de energia

Sobre el software empleado para ejecutar las simulaciones reportadas en la
literatura, recientemente se ha incrementado el uso de ambientes de simulacién (por
ejemplo: ASPEN) y/o lenguajes de alto nivel con rutinas que facilitan el desarrollo
de las simulaciones (por ejemplo, MATLAB), en oposicion al uso de lenguajes de
uso general (por ejemplo, C++ o Fortran). Por ejemplo [Khodadoost, 2011]
estudiaron secuencias de torres de destilacion aplicando Aspen Dynamics y Matlab
Simulink, [Kuzmi¢, 2015] simularon un reactor de polimerizacion mediante
ChemCAD vy [Partono, 2018] estudiaron un reactor con recuperacion de calor con
Aspen HYSYS. Por su parte [Patan, 2018] emplearon Matlab y COSMOL
Multiphysics para simular la catalisis heterogénea, [Wanotayaroj, 2020] aplicaron
Aspen Dynamics al estudio del control de un sistema de combustion en ciclo,
[Calise, 2020] modelaron un proceso de lodos activado usando INSEL (Integrated
Simulation Environment Language) y [Li, 2021] utilizaron ASPEN y Matlab para
evaluar su propuesta de control predictivo de plantas de absorcién de CO:2. En lo
relativo a usos didacticos de la simulacién dinamica [Joao, 2017] muestran el uso
de Aspen HYSIS para formar ingenieros en el uso de meétodos estadistico para
analizar sistemas de destilacion y [Puskas, 2018] aplicaron el software Honeywell
Unisim Design para desarrollar un simulador de una planta de alcohol isopropilico
para el entrenamiento de operadores.

En lo relativo al desarrollo y programacion de simuladores de procesos para fines
didacticos, se encuentra [Riachi, 2014] que disefiaron un simulador en estado
estable para uso didactico de tipo freeware, al que terceros podria realizar adiciones

en un esquema de wiki, llamado Lazarus y desarrollado en lenguaje UML, mientas
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que [Lona, 2000] y [Cartaxo, 2014] disefian un software con objetivos educacionales
para analizar el comportamiento dinamico de redes de intercambiadores.
Finalmente, [Lee, 2017] usan un simulador en linea para entrenar operadores para
el manejo de la sobre presion en sistemas de gas natural, [Granjo, 2020] presentan
la evaluacion de la plataforma LABVIRTUAL que contiene materiales educativos de
ingenieria quimica, incluyendo simuladores y [Molina, 2021] desarrollan un
simulador dinamico en base a Matlab, con interfaz amigable, para reactores
quimicos.De la revision anterior se observa que en los reportes previos sobre el
desarrollo de simuladores dinamicos para uso didactico se usan lenguajes cuyo uso
requiere comprar una licencia (por ejemplo, Matlab), lo que reduce su utilidad para
instituciones educativas limitadas economicamente. En contraste con dichos
reportes, en este trabajo se desarrolla un simulador usando Macros de Excel, los

gue son ampliamente accesible de forma gratuita.

2. Métodos

Para el desarrollo del simulador presentado en este trabajo, se aplicaron los

siguientes métodos:

e Aplicacion de los principios de conservacion de la materia y la energia para
desarrollar las ecuaciones que rigen la dinamica del proceso.

e Método de Euler implicito para integrar sistemas de ecuaciones diferenciales
ordinarias y método de Newton-Raphson para resolver sistemas de
ecuaciones algebraicas no-lineales.

e Escritura del pseudo-algoritmo del problema y codificacion en lenguaje de
programacion Visual-Basic.

e Disefio de la interface para interactuar con el simulador, usando las

herramientas de desarrollador proporcionadas por Microsoft Excel.

3. Resultados

Descripcién del proceso
El reactor simulado se basa en el caso abordado en [Jana, 2011], el cual cuenta

con una chaqueta de calentamiento con vapor a la temperatura Ts y un serpentin de
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enfriamiento, figura 1. En el reactor ocurren las reacciones consecutivas A—>B—C.
La reaccién A—B tiene cinética de segundo orden, mientras que la reaccion B—»C

es de primer orden, siendo el componente B el producto deseado.

———— Motor
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Figura 1 Reactor Batch.

Las suposiciones usadas para desarrollar el modelo son
e El reactor esta aislado térmicamente y perfectamente mezclado
e Temperatura del agua en el serpentin se describe por valor promedio Tg.
e Elvapor condensado se descarga a su temperatura de condensacion
e El volumen de reaccién (V) y la capacidad calorifica (Cp) son constantes.
e El coeficiente de transferencia de calor de la chaqueta de calentamiento
U; es constante y el correspondiente del serpentin de enfriamiento U

depende del flujo de agua de enfriamiento F. segun la ecuacién 1.

1__1 1
Us 4550F2% 108

ey

Un balance de especies quimicas y de energia permite llegar a las ecuaciones

diferenciales 2 a 4, que describen el comportamiento dinamico del modelo.

dc,
e —k,C} (2)
dac
d_tB = k1Cf — k,Cp (3)
_——=— —_— —(T<—T) — T—T, 4
dt oCp k,Cy + oCp k,Cg +pCPV( S ) pCpV( c) (4)
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Donde C, y Cp son las concentraciones de las especies Ay B, (—4H;) y (—4H,) las
entalpias de las reacciones A—-»B y B—C, py Cp son la densidad y capacidad
calorifica del liquido, U; y U, son los coeficientes globales de transferencia de calor
de la chaqueta de calentamiento y el serpentin, los cuales tienen un area de
transferencia respectivamente de A; y Ac. La relacion entre las constantes de

reaccion k, y k, y la temperatura T esta dada por las ecuaciones 5y 6.

_E'1

ki = a;pexp (ﬁ) (5)
—E,

k, = azoexp (ﬁ) (6)

Siendo E; y E, son las energias de activacion de las reacciones y a;, Y @,, SUS
correspondientes factores de frecuencia.
Si el reactor opera en ciclo cerrado, se manipula el flujo de agua al serpentin (F;) y
la temperatura del vapor en la chaqueta de calentamiento (Ts) para controlar la
temperatura del reactor (7).
Para lograr un rendimiento maximo de B, el set-point (T;) de la temperatura del
reactor se ajusta dinamicamente siguiendo una trayectoria dependiente del tiempo
(t) descrita por la ecuacion 7.

T,(t) = 54 + 71 xexp(—2.5x10 — 3t) (7)

Como hay dos variables manipuladas, Ts y F., Yy una sola variable controlada T, el
controlador calcula, mediante una l6gica de control Proporcional-Integral, el valor de
un parametro u con el que se determina el valor de las variables manipuladas entre
sus valores maximos y minimos segun las ecuaciones 8 y 9.

TS = (TS, max-TS, min)u + TS, min (8)

UC = (UC,min-UC,max)u + UC, max 9

Se usa el método de Euler implicito para integrar el conjunto de ecuaciones
diferenciales y se implementa el método de Newton-Raphson para resolver el
conjunto de ecuaciones no lineales que debe ser resuelto en cada paso del método

de Euler implicito.
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Descripcion del simulador

Los calculos requeridos para correr las simulaciones fueron implementados como
programas de Visual Basic, usando la funcionalidad de Macro en Microsoft Excel:
En la pantalla de inicio la ruta de menus desplegables “Vista’— “Macros”— “Ver
macros” — “Modificar” (Figura 2), da acceso a la interface de programacion en
Visual Basic, figura 3. Aqui se programan sub-rutinas para integrar ecuaciones
diferenciales y resolver sistemas de ecuaciones no-lineales, asi como de otras
herramientas basicas, como multiplicacion e inversion de matrices y resolucién de

sistemas de ecuaciones lineales.

SORMLILAT  DATRS

2 [+ Titulzs

ntas  Complementos  Veptana  Ayuda & x

@ Uns2.Calls

Figura 3 Interfase de programacion de Visual Basic.
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La creacion de la interface amigable para el usuario se lleva a cabo con las
herramientas mostradas en el menu desplegable “Desarrollador”, figura 2.

El simulador se le entrega al usuario como un archivo de Excel, cuya apertura
produce la figura 4. Al hacer click en el boton “Reactor batch” se muestra la interface

de usuario, figura 5.

s ™MaO | INSERTAR  DSEFIODEPAGINA  FORMULAS  DATOS  REVISAR  VISTA  DESARROLLADOR
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18] 0.193263) 0575601/ 88.04457

201674775 0.531553 5456042
2.20.1452471| 0.470663 1028381 -

2.4/04258521 0393614 111712 -
26| 0108837 0304244 1203171 -

25 0.0939814) 0212183 130.8763 -

7 3 0.081237 0.131798 139.1945 -897273 e

18 32| 0.070579| 0.073109 145.3539 -999882 160
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21| 2.80.0390207| 0.012935| 153.2216] 1323413 —Temp

2 4/0.0442867| 0.007839 1541911 1435109 100 / —n |
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Figura 4 Imagen al abrir el archivo de Excel.

Reactor Batch con transferencia de calor xR
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Figura 5 Interfase del usuario.

En la parte superior de la interface mostrada en la figura 6, se especifica el horizonte
de simulacion y las condiciones iniciales: concentraciones de Ay By la temperatura.

Los valores finales de estas variables apareceran en los cuadros de dialogo “CA
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final”, “CB final” y “T final”. El usuario propone un tamafio de paso para el método
de integracion (en el ejemplo se especifica 10 segundos). Sin embargo, en caso de
que el simulador no encuentre convergencia del método de integracion para este
tamario de paso, el simulador lo reduce hasta hallar convergencia. El tamafio de

paso usado por el sistema se mostrara en la casilla “Tamafio de paso (h) final (s)”.

Tiempo final (hrs) ,71

CA inicial CA final Tamafio de paso

diarn)] L molfeu.m) () inicial (5) 10
inici Tamafio de paso

CB inidial Y CE final

(moljcu.m ) 0 (molfou.m) (h) final (s)

T inidial (C) 25 T final (C) ,7

Figura 6 Condiciones iniciales del sistema.

Del lado derecho de la interface mostrada en figura 7 se especifican detalles del
sistema de calentamiento/enfriamiento. Si se selecciona “Adiabatico” el simulador
actua sin transferencia de calor, si se selecciona “Con transferencia de calor”, se
activan los cuadros de dialogo donde se debe especificar el area de transferencia
de calor por unidad de volumen para el serpentin de enfriamiento y la chaqueta de

vapor.

+ Adiabatico

" Con tranferenda de calor

AjN (sgr.m fou.m )
AcfV (sgr.m fou.m )

Figura 7 Especificacion del equipo de intercambio de calor.

Cuando la opcidn “Con intercambio de Calor” esta activa, se activan campos donde
el usuario especifica el manejo del flujo de agua de enfriamiento y la temperatura
del vapor. Si la opcidén “Lazo Abierto” esta seleccionada, el usuario debe especificar
ambas variables mismas que se mantienen constantes en toda la simulacion. Se

puede especificar, ademas, el momento en que el enfriamiento comienza, si este no
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ocurriera desde el inicio de la corrida, ver figura 8. Si se especifica “Lazo Cerrado”
el usuario debe especificar el valor deseado “Set point” de la temperatura. Al
seleccionar “Automatico”, el set point de la temperatura sigue la trayectoria optima,
utilizando la ecuacion 7. Si se selecciona “Manual”, el usuario especifica el valor
deseado de la temperatura. Se debe, ademas, especificar la ganancia proporcional

(K.) y el tiempo integral () del controlador de temperatura.

{” Lazo Abierto
Inidio de enfriamiento l—
W]
Fc (cu.m/s )x10E5 5 :‘
T5(0) 70 :‘
(" Lazo Cerrada
Set Point T {C) 25 " Automatico
Gananda (Kc) L £ Manuz
tau (s) 360

Figura 8 Especificacion del controlador de temperatura.

Terminando con la descripcién de la interface mostrada en la figura 5, el boton
“Cerrar” la cierra, “Iniciar Simulacion” comienza a integrar las ecuaciones
diferenciales y “Detalles” despliega las pantallas mostradas en las figuras 9y 10 con

informacion sobre el sistema en tres pestafas.

Ayuda ==

1. Termodinamica y cnética | 2, Transferendia de calor | 3. Sistema de Control |

1. Pardmetros fisico-termodinamicos dependen de la temperatura absoluta T través

de la ecuacion de Arrhenius

El sistema simula el comportamiento de un
reactor por lotes (Batch) en fase liquida a
volumen constante donde ocurren las
reacciones secuenciales

A—->B-C
La velocidades de las reacciones (el unidades
de mol por unidad de tiempo volumen) estan
dadas por
n=kC3
r=k:Cs
Donde C; y Cp son las concentraciones
molares de las especies. Las constantes

b= ke ()
1 = Kyo€Xp RT

—E,
ky = kypexp (W)

Donde R es la constante universal de los

gases. La densidad (p) y capacidad calorifica

(Cp) del contenido del reactor y las entalpias

de las reacciones AH, y AH,, se¢ toman
constantes.

Figura 9 Pestaia de ayuda “Termodinamica y cinética”.
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P
Ayuda

)

1. Termodinémica y cinética | 2. Transferenda de calor 3. Sistema de Control |

3. Sistema de control

La temperatura del reactor (7) se mantiene en
su set point (Zsp) manipulando el flujo del

Siendo Tsyuy y Tsagy valores méximos y
minimos de la temperatura de la chaqueta de
calentamiento, y Feayuy Y  Feoaw  los

cor di del flujo de agua. La

agua de enfriami (F¢) y la temp a de
la chaqueta de vapor (7).

Para controlar una sola variable manipulando
dos, se define la variable u, que vale 1 para
maximo calentamiento y 0 para maximo
enfriamiento

Ts=(Tspuux—Tsam)u+Tsyav

Fe=(Feamv—Femxu+Femx

variable u se determina segun

1
u=u0+Kc(e+—J’edt)
T
Donde e=Tsp—T
Para este reactor, con los valores de los

parametros pre-cargados, Kravaris y Chung
(1987) proponen un set-point dindmico:

Tsp = 54 + 71 X exp(—2.5 X 1073 x t)

Donde 7 esta en segundos y Tspen °C.

Figura 10 Pestafa de ayuda “Sistemas de control”.

Dando click al boton “Iniciar Simulacién” la interface se oculta y aparece una barra
de avance, mostrando el progreso de la simulacion, ver figura 11. Las columnas A-

F de la hoja de Excel se borran, pues aqui se colocaran los nuevos resultados.

[l = ¥. g esctor B E

PRI nacio | INSERTAR  DERIODEPAGINA  FORMULAS  DATOS  REVISAR  VSTA  DESARROLLADOR Inicier sesidn |

e O, " 1 p == = el [£==2) | 5= B G X Ausmm - A ﬂ

™ Calibri L) = #- 5 Austrieto General L i) oy | 2= = n 2 d
16a- | ‘F“' el - ] = 5 DRelenwrs L -
Pegat , N K §- Bie Hep. === B Combinsry centrar = § - % o 42 % Fonmato  Darfomate Estlosde  Lsenar Eiminar Formato Ordenar  Buscary
. ondicianal + como tabla~  celda+ . . .  fltiar = seleccionar «
Portapapeles Fuente ] Alineaddn Celdas d
ol O v,
A ] < o E F G H ' J 3 L M N <] P Q R s T A

1 [
S 12

- Reactor batch

4 1

5 —1

6

: Avance de la simulaciéa =)

] . : —

rocress: 59 %

9 —

10

1

12 02

13

- ° -] [-+3 o4 L1 o8 12

15|

16 |12

7

1= 1

19 |

0 o8

21 —_—

22 o —

23

Hojal | Hojaz ®

Figura 11 Indicador de avance de simulacion.

Al final de la simulacion, la interface de simulacion re-aparece y un cuadro de diadlogo
pregunta si se quiere graficar el resultado de la simulacién, figura 12.

Si se contesta “Si”, los resultados se colocan en la hoja de calculo, y las graficas se
actualizan, ver figura 13. Si se responde “No” el cuadro de dialogo desaparece, y el

usuario puede ver las concentraciones y temperaturas al final de la simulacion.
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Figura 12 Cuadro de didlogo de simulacion terminada.

Figura 13 Graficas actualizadas al final de la simulacion.

4. Discusion

El objetivo de la interface de simulacion desarrollada en este trabajo es permitir
que un interesado, con formacion en procesos quimicos, pueda estudiar el
comportamiento de un reactor por lotes bajo distintas condiciones sin requerir de
habilidades computacionales o numéricas por encima de su perfil profesional. En la
seccion anterior se muestra qué para este simulador, una vez abierto el archivo de

Excel y arrancado el macro que viene en el programa, el usuario utiliza la
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herramienta mediante cuadros de didlogo, ventanas, botones y otros medios que
favorecen una interaccion amigable. Se incluyen, ademas, interfaces de ayuda

accesibles igualmente por botones.

5. Conclusiones

Dado que las Instituciones de Educacion Publicas reciben recursos estatales,
estas tienen la obligacion de aplicar sus recursos de forma eficiente, minimizando
gastos que sean percibidos como innecesarios o superfluos. Ante esto, algunas
instituciones han optado por evitar la compra de licencias de simuladores de
procesos, lo que impide que sus estudiantes adquieran las competencias
relacionadas con la interaccion con este tipo de software.
En lo que toca a la simulacion de procesos quimicos en estado estacionario, esto
ha podido ser solventado mediante al uso de simuladores descargables legalmente
de forma gratuita, algunos de los cuales ya han sido validados extensamente. No
es el caso, sin embargo, de la simulacién de procesos en estado dinamico o
transitorio, donde no se cuentan con simuladores gratuitos que hayan sido
suficientemente probados.
Sin embargo, las instituciones de educacion superior en nuestro pais tienen la
capacidad humana necesaria para producir sus propios simuladores de proceso. En
este trabajo se presenta el desarrollo del simulador de un reactor quimico por lotes,
con interface amigable y con los elementos tipicos de un simulador comercial,
desarrollado enteramente usando macros de Visual Basic accesibles desde
Microsoft Excel. Se espera que esto sirva para animar a mas instituciones a

desarrollar este tipo de software.
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