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Resumen 

En este artículo se muestra el desarrollo del simulador dinámico de un reactor 

químico por lotes. Se describen las ecuaciones básicas del sistema a las que se 

llega mediante principios de conservación, los métodos numéricos empleados y la 

implementación del simulador como un macro que corre en Excel. El simulador está 

provisto de una interface de usuario amigable que incluye botones y cuadros de 

diálogo, documentos de ayuda y barras de avance de la simulación. 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 educación superior consideren la 

construcción de sus propios simuladores en oposición a comprar licencias. 

Palabras Claves: Educación, ingeniería química, 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. Introducción 

La carrera de ingeniería química, impartida en el Tecnológico Nacional de 

México, incluye la materia “simulación” en sus últimos semestres [TECNM, 2020]. 

Una de las competencias de esta materia consiste en que el alumno se familiarice 

con el uso de simuladores comerciales, tanto dinámicos como estacionarios. Si bien 

algunas escuelas cuentan con recursos para comprar las licencias de simuladores 

comerciales, este no es el caso de las instituciones públicas, donde los recursos 

económicos son limitados. Ante la prohibición de usar software ilegal en actividades 

de enseñanza, 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 dinámicos. 

Afortunadamente, la mayoría de las instituciones de educación superior cuentan con 

las capacidades humanas en programación básica 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 acompaña 

al Excel. 

En relación con la revisión literaria, el uso de la simulación de procesos en estado 

transitorio para optimizar procesos químicos es bien conocida, con revisiones 

literarias presentadas en [Rennotte, 2001] sobre la aplicación de redes neuronales 

en la simulación de procesos químicos y bioquímicos y en [Adams, 2019] sobre la 

modelación de sistemas energéticos. Ejemplos de aplicaciones específicas de la 
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simulación los constituyen [Bauer, 2004] que aplican simulación para optimizar el 

diseño de plantas respecto al objetivo ambiental y, más recientemente, [Huang, 

2016] que incorpora la dinámica de la presión a la simulación de una planta ciclo 

combinado de gasificación, [Idzham, 2018] que simulan una planta de tratamiento 

de aguas residuales de la petroquímica, [Yu, 2018] quienes abordan un 

desalinizador basado en la energía del oleaje, [Meshalkin, 2019] que optimizan el 

proceso de secado de pellets de fosfato y [Silviana, 2020], quienes estudian la 

destilación de benceno-tolueno-xileno enfatizando el aprovechamiento de energía  

Sobre el software empleado para ejecutar las simulaciones reportadas en la 

literatura, recientemente se ha incrementado el uso de ambientes de simulación (por 

ejemplo: ASPEN) y/o lenguajes de alto nivel con rutinas que facilitan el desarrollo 

de las simulaciones (por ejemplo, MATLAB), en oposición al uso de lenguajes de 

uso general (por ejemplo, C++ o Fortran). Por ejemplo [Khodadoost, 2011] 

estudiaron secuencias de torres de destilación aplicando Aspen Dynamics y Matlab 

Simulink, [Kuzmić, 2015] simularon un reactor de polimerización mediante 

ChemCAD y [Partono, 2018] estudiaron un reactor con recuperación de calor con 

Aspen HYSYS. Por su parte [Patan, 2018] emplearon Matlab y COSMOL 

Multiphysics para simular la catálisis heterogénea, [Wanotayaroj, 2020] aplicaron 

Aspen Dynamics al estudio del control de un sistema de combustión 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 absorción de CO2. En lo 

relativo a usos didácticos de la simulación dinámica [Joao, 2017] muestran el uso 

de Aspen HYSIS para formar ingenieros en el uso de métodos estadístico para 

analizar sistemas de destilación y [Puskás, 2018] aplicaron el software Honeywell 

Unisim Design para desarrollar un simulador de una planta de alcohol isopropílico 

para el entrenamiento de operadores.  

En lo relativo al desarrollo y programación de simuladores de procesos para fines 

didácticos, se encuentra [Riachi, 2014] que diseñaron un simulador en estado 

estable para uso didáctico de tipo freeware, al que terceros podría 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] diseñan un software con objetivos educacionales 

para analizar el comportamiento dinámico de redes de intercambiadores. 

Finalmente, [Lee, 2017] usan un simulador en línea para entrenar operadores para 

el manejo de la sobre presión en sistemas de gas natural, [Granjo, 2020] presentan 

la evaluación de la plataforma LABVIRTUAL que contiene materiales educativos de 

ingeniería química, incluyendo simuladores y [Molina, 2021] desarrollan un 

simulador dinámico en base a Matlab, con interfaz amigable, para reactores 

químicos.De la revisión anterior se observa que en los reportes previos sobre el 

desarrollo de simuladores dinámicos para uso didáctico se usan lenguajes cuyo uso 

requiere comprar una licencia (por ejemplo, Matlab), lo que reduce su utilidad para 

instituciones educativas limitadas económicamente. En contraste con dichos 

reportes, en este trabajo se desarrolla un simulador usando Macros de Excel, los 

que son ampliamente accesible de forma gratuita.  

 

2. Métodos 

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

siguientes métodos: 

• Aplicación de los principios de conservación de la materia y la energía para 

desarrollar las ecuaciones que rigen la dinámica del proceso. 

• Método de Euler implícito para integrar sistemas de ecuaciones diferenciales 

ordinarias y método de Newton-Raphson para resolver sistemas de 

ecuaciones algebraicas no-lineales. 

• Escritura del pseudo-algoritmo del problema y codificación en lenguaje de 

programación Visual-Basic. 

• Diseño de la interface para interactuar con el simulador, usando las 

herramientas de desarrollador proporcionadas por Microsoft Excel. 

 

3. Resultados 

Descripción 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 serpentín de 
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enfriamiento, figura 1. En el reactor ocurren las reacciones consecutivas A→B→C. 

La reacción A→B tiene cinética de segundo orden, mientras que la reacción B→C 

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

 

 

Figura 1 Reactor Batch. 

 

Las suposiciones usadas para desarrollar el modelo son 

• El reactor está aislado térmicamente y perfectamente mezclado 

• Temperatura del agua en el serpentín se describe por valor promedio 𝑇𝐶. 

• El vapor condensado se descarga a su temperatura de condensación 

• El volumen de reacción (𝑉) y la capacidad calorífica (𝐶𝑃) son constantes. 

• El coeficiente de transferencia de calor de la chaqueta de calentamiento 

𝑈𝑗 es constante y el correspondiente del serpentín de enfriamiento 𝑈𝐽∗ 

depende del flujo de agua de enfriamiento 𝐹𝐶 según la ecuación 1. 

1

𝑈𝐶
=

1

4550𝐹𝐶
0.8 +

1

10.8
                                                         (1) 

Un balance de especies químicas y de energía permite llegar a las ecuaciones 

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

𝑑𝐶𝐴

𝑑𝑡
= −𝑘1𝐶𝐴

2                                                                  (2) 

𝑑𝐶𝐵

𝑑𝑡
= 𝑘1𝐶𝐴

2 − 𝑘2𝐶𝐵                                                            (3) 

𝑑𝑇

𝑑𝑡
=

(−𝛥𝐻1)

𝜌𝐶𝑃
𝑘1𝐶𝐴

2 +
(−𝛥𝐻2)

𝜌𝐶𝑃
𝑘2𝐶𝐵 +

𝑈𝑗𝐴𝑗

𝜌𝐶𝑃𝑉
(𝑇𝑆 − 𝑇) −

𝑈𝐶𝐴𝐶

𝜌𝐶𝑃𝑉
(𝑇 − 𝑇𝐶)               (4) 
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Donde 𝐶𝐴 y 𝐶𝐵 son las concentraciones de las especies A y B, (−𝐻1) y (−𝐻2) las 

entalpías de las reacciones A→B y B→C,  y 𝐶𝑃 son la densidad y capacidad 

calorífica del líquido, 𝑈𝑗 y 𝑈𝑐 son los coeficientes globales de transferencia de calor 

de la chaqueta de calentamiento y el serpentín, los cuales tienen un área de 

transferencia respectivamente de 𝐴𝑗 y 𝐴𝐶. La relación entre las constantes de 

reacción 𝑘1 y 𝑘2 y la temperatura 𝑇 está dada por las ecuaciones 5 y 6. 

𝑘1 = 𝛼10 𝑒𝑥𝑝 (
−𝐸1

𝑅𝑇
)                                                         (5) 

𝑘2 = 𝛼20 𝑒𝑥𝑝 (
−𝐸2

𝑅𝑇
)                                                        (6) 

Siendo 𝐸1 y 𝐸2 son las energías de activación de las reacciones y 𝛼10 y 𝛼20 sus 

correspondientes factores de frecuencia. 

Si el reactor opera en ciclo cerrado, se manipula el flujo de agua al serpentín (𝐹𝐶) y 

la temperatura del vapor en la chaqueta de calentamiento (𝑇𝑆) para controlar la 

temperatura del reactor (𝑇). 

Para lograr un rendimiento máximo de B, el set-point (𝑇𝑑) de la temperatura del 

reactor se ajusta dinámicamente siguiendo una trayectoria dependiente del tiempo 

(𝑡) descrita por la ecuación 7. 

𝑇𝑑(𝑡) = 54 + 71𝑒𝑥𝑝(−2.510 − 3𝑡)                                       (7) 

Como hay dos variables manipuladas, 𝑇𝑆 y 𝐹𝐶, y una sola variable controlada 𝑇, el 

controlador calcula, mediante una lógica de control Proporcional-Integral, el valor de 

un parámetro 𝑢 con el que se determina el valor de las variables manipuladas entre 

sus valores máximos y mínimos según 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 implícito 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 implícito. 
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Descripción del simulador  

Los cálculos 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 menús desplegables “Vista”→ “Macros”→ “Ver 

macros” → “Modificar” (Figura 2), da acceso a la interface de programación en 

Visual Basic, figura 3. Aquí se programan sub-rutinas para integrar ecuaciones 

diferenciales y resolver sistemas de ecuaciones no-lineales, así como de otras 

herramientas básicas, como multiplicación e inversión de matrices y resolución de 

sistemas de ecuaciones lineales. 

 

 

Figura 2 Apertura de la interfase de programación de Visual Basic. 

 

 

Figura 3 Interfase de programación de Visual Basic. 
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La creación de la interface amigable para el usuario se lleva a cabo con las 

herramientas mostradas en el menú 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 botón “Reactor batch” se muestra la interface 

de usuario, figura 5. 

 

 

Figura 4 Imagen al abrir el archivo de Excel. 

 

 

Figura 5 Interfase del usuario. 

 

En la parte superior de la interface mostrada en la figura 6, se especifica el horizonte 

de simulación y las condiciones iniciales: concentraciones de A y B y la temperatura. 

Los valores finales de estas variables aparecerán en los cuadros de diálogo “CA 
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final”, “CB final” y “T final”.  El usuario propone un tamaño de paso para el método 

de integración (en el ejemplo se especifica 10 segundos). Sin embargo, en caso de 

que el simulador no encuentre convergencia del método de integración para este 

tamaño de paso, el simulador lo reduce hasta hallar convergencia. El tamaño de 

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

 

 

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 “Adiabático” el simulador 

actúa sin transferencia de calor, si se selecciona “Con transferencia de calor”, se 

activan los cuadros de diálogo donde se debe especificar el área de transferencia 

de calor por unidad de volumen para el serpentín de enfriamiento y la chaqueta de 

vapor. 

 

 

Figura 7 Especificación del equipo de intercambio de calor. 

 

Cuando la opción “Con intercambio de Calor” está activa, se activan campos donde 

el usuario especifica el manejo del flujo de agua de enfriamiento y la temperatura 

del vapor. Si la opción “Lazo Abierto” esta seleccionada, el usuario debe especificar 

ambas variables mismas que se mantienen constantes en toda la simulación. Se 

puede especificar, además, el momento en que el enfriamiento comienza, si este no 



Pistas Educativas, No. 139, julio 2021, México, Tecnológico Nacional de México en Celaya 
 

 

Pistas Educativas Vol. 43   -   ISSN: 2448-847X 
Reserva de derechos al uso exclusivo No. 04-2016-120613261600-203 

http://itcelaya.edu.mx/ojs/index.php/pistas 

~43~ 

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 “Automático”, el set point de la temperatura sigue la trayectoria óptima, 

utilizando la ecuación 7. Si se selecciona “Manual”, el usuario especifica el valor 

deseado de la temperatura. Se debe, además, especificar la ganancia proporcional 

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

 

 

Figura 8 Especificación del controlador de temperatura. 

 

Terminando con la descripción de la interface mostrada en la figura 5, el botón 

“Cerrar” la cierra, “Iniciar Simulación” comienza a integrar las ecuaciones 

diferenciales y “Detalles” despliega las pantallas mostradas en las figuras 9 y 10 con 

información sobre el sistema en tres pestañas. 

 

 

Figura 9 Pestaña de ayuda “Termodinámica y cinética”. 
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Figura 10 Pestaña de ayuda “Sistemas de control”. 

 

Dando click al botón “Iniciar Simulación” la interface se oculta y aparece una barra 

de avance, mostrando el progreso de la simulación, ver figura 11. Las columnas A-

F de la hoja de Excel se borran, pues aquí se colocarán los nuevos resultados. 

 

 

Figura 11 Indicador de avance de simulación. 

 

Al final de la simulación, la interface de simulación re-aparece y un cuadro de diálogo 

pregunta si se quiere graficar el resultado de la simulación, figura 12. 

Si se contesta “Si”, los resultados se colocan en la hoja de cálculo, y las gráficas se 

actualizan, ver figura 13. Si se responde “No” el cuadro de diálogo desaparece, y el 

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

 

 

Figura 13 Gráficas actualizadas al final de la simulación. 

 

4. Discusión 

El objetivo de la interface de simulación desarrollada en este trabajo es permitir 

que un interesado, con formación en procesos químicos, 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 

sección 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 diálogo, ventanas, botones y otros medios que 

favorecen una interacción amigable. Se incluyen, además, interfaces de ayuda 

accesibles igualmente por botones.  

 

5. Conclusiones 

Dado que las Instituciones de Educación Publicas reciben recursos estatales, 

estas tienen la obligación 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 interacción con este tipo de software. 

En lo que toca a la simulación de procesos químicos 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 simulación de procesos en estado dinámico o 

transitorio, donde no se cuentan con simuladores gratuitos que hayan sido 

suficientemente probados. 

Sin embargo, las instituciones de educación superior en nuestro país tienen la 

capacidad humana necesaria para producir sus propios simuladores de proceso. En 

este trabajo se presenta el desarrollo del simulador de un reactor químico por lotes, 

con interface amigable y con los elementos típicos de un simulador comercial, 

desarrollado enteramente usando macros de Visual Basic accesibles desde 

Microsoft Excel. Se espera que esto sirva para animar a más instituciones a 

desarrollar este tipo de software. 
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