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LISTA DE SIMBOLOS

Simbolo Significado

Coeficiente de actividad

Constante del gas ideal

m

Energia de Gibbs en exceso
Energia de Gibbs

Entalpia

Entropia

Fraccion molar

Fugacidad

A X 0 IO O O

Kelvin

Parametro ajustable ecuacién UNIFAC

~

Potencial quimico
Presion

Temperatura

Término combinatorio

Término residual

< @ @ 4 T =T
L s

Volumen






Aplicacion

Azeotropo

Base de datos

Botén

Clic

Destilacion

Energia de Gibbs

GLOSARIO

Tipo de programa disefiado para el procesamiento de

datos y la obtencion de resultados.

Concentracion en la que todos los componentes de

una mezcla liquida ebullen a la misma temperatura.

Tabla donde se enumeran datos o valores que

guardan relacion con un tema o propiedad comun.

Simbolo o cuadro con una leyenda en su interior
utilizado en aplicacion, para ejecutar una subrutina o

conjunto de pasos al ser presionado o activado.

Accion de presionar cualquier botén con el mouse o

ratén de la computadora.

Operacion unitaria de separacion mediante,
evaporacion y condensacion, los componentes de
una mezcla liquida por medio de los diferentes

puntos de ebullicién de cada una de las sustancias.
Funcion de estado que determina la condicion de

equilibrio y espontaneidad de una reaccién quimica a

temperatura y presion constante.
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Fraccion molar

Fugacidad

Gas ideal

Hardware

Multicomponente

Sistema operativo

Solucién

Software

Unidad quimica usada para expresar la
concentracion de soluto en solvente. Expresa la
proporcion en que se encuentran los moles de soluto

respecto al total de moles.

Medida de la tendencia de una sustancia a preferir

una fase frente a otra.

Gas tedrico en el que las moléculas del gas se
consideran como particulas puntuales las cuales no

interactdan entre si.

Toda parte tangible de un sistema informatico.

Que consta de dos 0 mas componentes.

Programa o conjunto de programas de un sistema
informatica que gestionan los recursos de hardware y
proveer una base para la instalacién de aplicaciones

y programas.

Mezcla homogénea a nivel molecular de dos o0 mas

sustancias que no reaccionan entre si.
Parte intangible de un sistema informatico que

comprende todos los componentes logicos que

permiten la realizacion de tareas especificas.
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Volatilidad

Volumen molar

Medida de la tendencia de una sustancia a pasar a la
fase de vapor, también es considerada como la

facilidad de una sustancia para evaporarse.

Unidad quimica que mide el volumen que ocupa una

sustancia por mol de dicha sustancia.

Xl



XV



RESUMEN

Debido al avance de la tecnologia y su influencia en el proceso de
aprendizaje, surge la necesidad de crear nuevas herramientas digitales. Al
generar herramientas para el aprendizaje se busca facilitar al estudiante la
compresion de temas que tienen un alto grado de complejidad. Con el fin de
facilitar este proceso en la termodinamica quimica, en Ingenieria Quimica, se
establecio, a través de un arbol de problemas, la necesidad de desarrollar una
aplicacion digital para el célculo de coeficientes de actividad por medio del
método UNIFAC (Universal Functional Activity Coefficient), el cual es uno de los
mMAas exactos y versatiles para este tipo de calculos. Sin embargo, presenta

mayor complejidad que otros métodos como el de Van Laar, Margules y Wilson.

Se inicié el trabajo de graduacion creando una base de datos digital de
parametros de grupo y subgrupo para el modelo UNIFAC, los cuales se

utilizaron en el desarrollo de la aplicacion.

Seguidamente se procedid a construir una aplicacién para la ensefianza
del calculo de coeficientes de actividad, por el modelo UNIFAC, en la interfaz de

programacion de Microsoft Visual estudio 2010.

Ademas, esta herramienta cuenta con un tutorial para el aprendizaje del
calculo de coeficientes de actividad por el método UNIFAC. EIl tutorial se
encuentra dividido en 9 partes, en las cuales se describen cada uno de los

pasos para el célculo del coeficiente de actividad y el uso del programa.
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El programa se divide en dos modulos. ElI Médulo Estudiante esta
diseflado con el fin de que el usuario principiante en el uso del programa se
familiarice con él. EI Mddulo Experto se disefidé con el fin de calcular
coeficientes de actividad de moléculas complejas para ser utilizado por usuarios

con experiencia en el uso del programa
Luego se disefid y elaboré mapas conceptuales y diagramas de flujos para

orientar al estudiante de Ingenieria Quimica en el calculo de coeficientes de

Actividad por el método UNIFAC y al usuario en el uso de la aplicacion.
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OBJETIVOS

General

Desarrollar una aplicacion en Visual Studio 2010 con fines didacticos, para

el calculo de coeficientes de actividad por el método UNIFAC.

Especificos

1. Elaborar una base de datos de parametros de grupo y subgrupo, para el
método UNIFAC.

2. Construir una aplicacién que facilite el proceso de ensefianza del célculo
de coeficientes de actividad de mezclas binarias en la interfaz de

programacion Microsoft Visual Studio 2010.

3. Desarrollar un tutorial para el aprendizaje del proceso de calculo de

coeficientes de actividad por el método UNIFAC.

4. Disefar y elaborar mapas conceptuales y diagramas de flujo, para la
orientacion del estudiante de Ingeniera Quimica, en el aprendizaje del

célculo de coeficientes de actividad por el método UNIFAC.
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INTRODUCCION

La utilizacion de medios tecnologicos en la educacion y la industria, a
través del uso de aplicaciones digitales o computacionales, se ha convertido en
una herramienta indispensable para obtener mejores resultados tanto en la
formacion de profesionales de la ingenieria como en la industria en general. El
presente trabajo de graduacion busca satisfacer esta necesidad al desarrollar
un software, utilizando Visual Studio 2010, para la descripcion del calculo de
coeficientes de actividad, considerando que este programa permite disefiar
interfaces mas atractivas y sencillas que al diseflar programas en hojas de

céalculo.

El objetivo de esta aplicacion es describir el calculo de coeficientes de
actividad por el método UNIFAC. Ademas explica de una manera interactiva la
metodologia de calculo de coeficientes de actividad por este método. La
herramienta se puede utilizar como apoyo en otras investigaciones relacionadas
a la tematica de los coeficientes de actividad y se podra aplicar en la industria

en operaciones unitarias de destilacion, absorcién y humidificacion.

El software se desarroll6 en Visual Studio 2010 que es una herramienta
para la programacion, disefio y compilacion de programas. El software calcula
los coeficientes de actividad con base a modelos mateméticos y algoritmos

adecuados.

XIX



La tematica de los coeficientes de actividad pertenece al area de
Fisicoquimica de la carrera de Ingenieria Quimica. Especificamente en el
campo de la quimica. El uso de software en la carrera de Ingenieria Quimica,
promueve la innovacion en aspectos educativos y de la industria que se logra al
implementar nuevas técnicas de ensefianza y herramienta para la industria. El
disefio de este tipo de software permite que el estudiante de Ingenieria Quimica

refuerce sus conocimientos aprendidos en varias areas de su carrera.
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1. ANTECEDENTES

En los ultimos afos, las técnicas y meétodos de ensefianza han ido
evolucionando. Este cambio en la educacion ha generado nuevas herramientas
para la ensefianza. Las cuales estan basadas en los avances tecnoldgicos en el
disefio de software que permite un aprendizaje de una forma interactiva y al

alcance de una mayor poblacion.

En el estudio de la Ingenieria Quimica se ha visto la necesidad del uso de
herramientas tecnolégicas, para obtener un mejor aprendizaje y capacitacion en
las diferentes areas de la carrera. Esta necesidad se ha producido debido al
avance en descubrimientos relacionados con los topicos de la carrera, lo que ha
incrementado la complejidad de la descripcion de los fenbmenos, por lo que se
requiere de herramientas mas potentes y que permitan obtener resultados de

una forma mas rapida.

Al realizar una amplia busqueda en Internet en paginas web, sitios y blogs
relacionados con software se encontrd que existe una cantidad muy limitada de
aplicaciones para el calculo de coeficientes de actividad, ademas es software
desactualizado por haber sido creado hace mas de 15 afios y no tener

versiones mas recientes.



En enero de 1981, el estudiante de Ingenieria Quimica Andrés Roberto
Diaz Del Valle, present6 su trabajo de graduacion titulado; Adaptacion de un
programa de computadora para el calculo de coeficientes de actividad haciendo
uso del método UNIFAC; el cual presenta un programa de computadora escrito
en lenguaje de Fortran IV, para ser usado en el sistema IBM 370 del
Departamento de Procesamiento Electronico de datos de la Universidad de San
Carlos de Guatemala. El objetivo del programa era calcular los parametros de
las ecuaciones de Wilson y UNIQUAC a partir del método UNIFAC, empleando

para ello, coeficientes de actividad a dilucion infinita.

En noviembre de 1989, el estudiante de Ingenieria Quimica Edgar Rodolfo
Hernandez Ardon, presento su trabajo de graduacion titulado: Adaptacién de un
programa de computadora para el equilibrio liquido — vapor con los modelos
NRTL y UNIFAC y simulaciones de una torre de destilacion; en el cual se
presentan programas de computacion de una simulacion matemética de una
torre de destilacién que ayuda al estudiante de Ingenieria Quimica y profesional
en el conocimiento del comportamiento de los compuestos en una mezcla, en

cada uno de los platos de la torre de destilacion.

En septiembre de 2001, el estudiante de Ingenieria Quimica Luis Haroldo
Barrera Garcia-Salas, presentd su trabajo de graduacion titulado: Disefio y
elaboracion de un programa tutorial para el estudio del equilibrio 4cido base en
solucién acuosa con énfasis en la disociacion, mediante el diagrama de flood y
curvas de disociacion, utilizando aplicaciones de Microsoft office 2000; en el
cual se presenta como se disefio un programa tutorial con aplicaciéon en
Ingenieria Quimica en la cual el programa tutorial fue disefiado mediante los
subprogramas del software Microsoft Office 2000 en una estructura de archivos
y presentaciones de diapositivas interconectadas (hipervinculos).



En marzo de 2006, el estudiante de Ingenieria Quimica Roberto Andrés
Diaz Duran, presenté su trabajo de graduacion titulado: Implementacion de un
simulador de modelos del comportamiento de equilibrios vapor-liquido de
sistemas binarios, el cual tiene como fin obtener los valores numeéricos de
coeficientes de actividad de compuestos quimicos binarios, en equilibrio vapor-
liquido (EVL); incluyendo dentro del mismo, la ejecucion de un programa
computacional denominado simulador, escrito en lenguaje de Visual Basic, para
ejecutarse como una hoja electréonica de Microsoft Excel, donde a partir de
datos iniciales experimentalmente, se obtienen representaciones graficas de
equilibrio vapor-liquido, empleando las ecuaciones y los modelos de EVL de
Margules, Wilson y Van Laar, asi como el método UNIFAC para el calculo de

variables y coeficientes de actividad.

En marzo de 2009, el estudiante de Ingenieria Quimica David Alejandro
Reynoso Revolorio, presento6 su trabajo de graduacion titulado: Desarrollo de un
sistema tutorial inteligente -STI- utilizando Visual Basic 6.0 para la
fundamentacion tedrica de la operacion unitaria de lixiviacion inducida
(extraccion solido-liquido) orientado a materiales bioldgicos (metabdlicos); en el
cual se cre6 un tutorial con modalidades para estudiante, tutor, pedagogo y
experto, la cual es una herramienta tecnoldogica para el aprendizaje de la

lixiviacion.






2. ECUACIONES Y METODOS

2.1. Relaciones entre presion y temperatura

La presion a la cual un liquido puro esta en equilibrio con su vapor se le
denomina presién de vapor. Este equilibrio es dinamico; por lo que, la velocidad
y el numero de moléculas de liquido que se evaporan dejando la fase liquida es
igual a la velocidad y numero de moléculas que se condensan abandonando la

fase gaseosa.

En un diagrama de presion-temperatura para una sustancia se puede
observar las diferentes fases de una sustancia. En la figura 1 se observa que al
aumentar la temperatura aumenta la presion de vapor. La temperatura se puede
aumentar a lo largo de la curva que va de 2 a C. El punto C es el punto critico

de la sustancia, en la cual la densidad del liquido y del vapor son iguales.

Al considerar un punto cualquiera sobre la curva de equilibrio entre las
fases liquido y vapor, para que exista la condicién de equilibrio entre las fases

debe existir equilibrio quimico en el cual:

Ecuacion 1
uo=pP ( )

Donde:

Wi = potencial quimico de la fase “i”

ay f =son las fases liquida y vapor



Figura 1.
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Fuente: SMITH, J. M. Introduccion a la termodindmica en Ingenieria Quimica. p. 68.

Para una sustancia pura
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(Ecuacion 2)

Por lo tanto, en cualquier punto sobre la curva de equilibrio de dos fases

G*=GF,

(Ecuacion 3)

y cualquier desplazamiento infinitesimal sobre la curva de equilibrio implica que

déai=dG_'Bi

(Ecuacion 4)



Sabiendo que
dG = —SdT + VdP (Ecuacion 5)

Sustituyendo la ecuacion 5 en la ecuacion 4 se obtiene,

54T+ dP=-8"dT+V dP (Ecuacion 6)
Reagrupando términos se obtiene la ecuacion de Claussius y Clapeyron:

dP _ AA _ AA

dT  TAV  T(Vy-V))

(Ecuacion 7)

Donde Vv es el volumen molar de vapor, y VI es el volumen molar del

liquido y AH, es el calor molar de vaporizacién y T la temperatura de ebullicién.

Cuando V, es mucho mayor que V,, y suponiendo que el vapor actia como
un gas ideal se obtiene de la ecuaciéon del gas ideal que, Vv = RT / P; por lo

tanto la ecuacién 3 se convierte en,

dP _ AHVP

T R (Ecuacion 8)
De donde.
(Ecuacion 9)
dP _ AHydT
P RT?

Considerando que AH, es independiente de la temperatura e integrando la

ecuacion 9:



AHv. 1

InP= R T

+C (Ecuacion 10)
Al graficar In P en funcion de 1/T se debe obtener una linea recta cuya

pendiente es igual a (— AHv / R).
2.2. Soluciones binarias de liquidos

Las soluciones son mezclas homogéneas de dos o mas sustancias, con la

misma composicion y propiedades fisicas en toda la solucion.

La presion de vapor de una soluciéon de determina igual que la de una
sustancia pura, con excepcion cuando la composicion del vapor es mas rica en
el componente mas volatil (componente con la presion de vapor mas alta), por
lo que es necesario determinar simultdneamente la composicién del liquido y

del vapor.

La ley de Dalton establece que la presién total de un sistema es igual a la

suma de las presiones parciales de todos sus componentes:
Pr=Pa+Pg (Ecuacion 11)
La Ley de Raoult establece que la presion parcial de cada liquido es

directamente proporcional a su composicion, en soluciones ideales, y la

constante de proporcionalidad es la presion de vapor del componente puro
(P2 y Pg):

PA=P2*Xa (Ecuacion 12)

Pg=P3*Xg (Ecuacion 13)



En las que XA y XB representan las fracciones moles del componente A

y B en el liquido. Para soluciones binarias XA + XB = 1.

La composicion de Ay B en el vapor es representada como ( YAy YB) se
puede conocer determinar a partir de XA y XB, aplicando las leyes de Dalton y
Raoult:

Y =ﬂ (Ecuacion 14)
AT,
PR*Xa (Ecuacion 15)

Y=
" (PR-PB)"Xa+Pg

Soluciones ideales son aquellas que obedecen la ley de Raoult, en la que
el volumen permanece constante, por lo que los volumenes son aditivos (AV=0)

y no hay calor desprendido o absorbido (AH=0) al mezclar los componentes.

Cuando la solucién tiene un comportamiento no ideal se denomina
solucién real y es necesario introducir un factor de correccion a la ecuaciéon de

la presion parcial llamado coeficiente de actividad (y):

PA=y,*Pa*Xa (Ecuacion 16)

Las soluciones binarias de liquidos volatiles se clasifican segin su

desviacion con respecto a la idealidad como:

o Soluciones ideales
o Soluciones con desviaciones positivas de la ley de Raoult

o Soluciones con desviaciones negativas de la ley de Raoult



En algunos sistemas, a cierta presion se presenta un punto en el que las
composiciones del vapor y liquido son iguales, a este punto se le denomina
punto azeodtropico. En este punto todos los componentes de la mezcla se
comportan como un solo componente puro y todos embullen o se evaporan a la

vez.

Estos equilibrios son utilizados para separa soluciones por destilacién en
una torre de destilacion. Los equilibrios ayudan a determinar el niamero de
platos teoricos necesarios para la destilacion. La eficiencia de estas torres o

columnas de destilacion depende del nimero tedrico y real de platos de la torre.

Los diagramas de temperatura—composicion son utilizados para
determinar el niUmero tedrico de platos por los métodos de MaCabe-Thiele en el
cual las pérdidas de calor o calores de solucion deben ser pequefios y en el
cual se supone que el flujo molar liquido es constante en cada una de las zonas
de la columna y la relacién liquido vapor es constante para cada una de las
zonas de la torre, y el método de Ponchon-Savarit, el cual hace uso de las

entalpias, por lo que es un método mas riguroso y exacto.

2.3. Sistemas de dos componentes

En la figura 2 se observa un diagrama en tres dimensiones en las cuales
se varia la presion, la temperatura y la concentracién. Este diagrama muestras
las condiciones en las cuales las soluciones estan en fase liquida, solida o

gaseosa.

Para obtener un diagrama en dos dimensiones se fija la presion y se varia
la composicion y la temperatura formando diagramas liquido-liquido, liquido-

gas, liquido- sdlido y solido- gas.

10



En los equilibrios liquido-vapor de mezclas binarias, estdn basados en
modelos mateméticos como cualquier otro fendbmeno fisico, que relaciona la
presion y la temperatura de un gas con su fase condensada. Derivada de la
ecuacion de Clausius-Clapeyron que relaciona la presion y la temperatura,
surge en 1888 una correlacion de datos experimentales, denominada la

ecuacion de Antoine, la cual relaciona la presion con la temperatura.
La ecuacion de Antoine es la siguiente:
log P =A- — i6
0gF =A-= (Ecuacion 17)

Figura2. Diagrama PTxy para el equilibrio vapor-liquido

Fuente: SMITH, J. M. Introduccion a la termodinamica en Ingenieria Quimica. p. 360.
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En donde A, B y C son constantes propias de la ecuacion, donde P es la
presion en milimetros de mercurio (torr) y t es la temperatura absoluta en

Kelvin.

La misma ecuacion de Antoine puede ser arreglada para obtener la
temperatura de ebullicion normal de un compuesto en funcion de la presién de

la siguiente forma:

B
t= ((A—logP)) —C (Ecuacion 18)

Cuando se desean hacer diagramas de temperatura, composicion de
datos del equilibrio muchas veces se cuenta Unicamente como dato de partida
la presién y con la ecuacién de Antonie se puede establecer la temperatura de

ebullicion de los componentes de la mezcla.

Una vez se cuenta con los valores de temperatura, presion y dados los
compuestos a evaluar, se eligen valores de concentracién para la fase liquida
para el compuesto mas volatil, y el complemento de esta concentracién es del
compuesto en la fase de vapor, A continuacion, se hacen los célculos
correspondientes para el segundo compuesto, y se procede a elaborar la curva
de vapor en el equilibrio de ambos compuestos.

12



3. CALCULO DE LOS COEFICIENTES DE ACTIVIDAD Y
POTENCIAL QUIMICO

En la termodinamica de soluciones es necesario analizar, primero la
manera cOmo se obtendran los datos de equilibrio vapor-liquido (EVL), de las

cuales se deducen las correlaciones del coeficiente de actividad.
3.1 Propiedades de fase liquida a partir de los datos EVL

La figura 3 muestra un sistema en el cual se ve una solucion liquida en la
parte inferior llenando parcialmente el recipiente cerrado, la solucién liquida
esta en equilibrio con su vapor. La temperatura T y la presion P es uniforme en
todo el sistema, se podrian medir facilmente con los instrumentos adecuados.
Para conocer las fracciones mol en el vapor (y;) y las fracciones mol en el

liquido (x;) extrayendo una muestra del vapor y del liquido.
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Figura 3.
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Representacion de la presion de vapor

Es una forma o medida del potencial quimico. La fugacidad dice la

favorecida.

tendencia de una sustancia de preferir una fase ya sea liquida, solida o gaseosa
frente a las otras. Las fugacidades se presentan a temperaturas y presiones
fijas, siendo para condiciones fijas la fugacidad diferente para cada una de las

fases. La fase que tenga la fugacidad mas pequefia sera la que se vera mas

Para las especies i en fase vapor, la ecuacion se describe a continuacion:

fl=y* * P

(Ecuacion 19)

Para una condicion de equilibrio entre la fase liquida se denota que "f}’="f!,

por tanto,
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fl=y* i+ P (Ecuacion 20)

Para presiones bajas menores a 1 bar, la fase vapor se puede suponer
comportamiento de gas ideal. Para estas condiciones "¢ = 1 y las ecuaciones

anteriores se reducen a:
fi'=y,*P (Ecuacion 21)
f2=y,*P (Ecuacion 22)
3.3. Coeficiente de actividad
La linea punteada en la figura 4 representa la regla de Lewis/Randall,
caracteristica del comportamiento de la solucion ideal. Este el modelo mas
simple de la dependencia de la composicion con ~fi que se usa como base

para el cual se compara el comportamiento real. La siguiente ecuacion define

el coeficiente de actividad formalmente:

(Ecuacion 23)

Por eso, para una especie de una solucion dada el coeficiente de
actividad, es la relacion de su fugacidad ideal o dado por la regla de

Lewis/Randall con el valor de la fugacidad real a las mismas T, P y

. . . .. aaid
composicion. Para el calculo de los valores experimentales, se elimina f; y f;

por parametros medibles como se muestra:

YyiP YiP .
yl xifi xifisat (

=12,....,N) (Ecuacion 24)
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La ecuacion anterior es una nueva exposicion de la ley de Raoult, y resulta
idonea para el calculo de los coeficientes de actividad de los datos

experimentales de EVL a presién baja.

Figura4. Dependencia de lacomposiciéon de la fugacidad para las

especies en una solucién binaria

L
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Dependencia de la composicion de la
fugacidad para las especies i en una
solucion binaria.

Fuente: SMITH, J. M. Introduccion a la termodinamica en Ingenieria Quimica. p. 451.

La ley de Henry expresada como la linea tangente de la figura 4 se

expresa a continuacion:
fi=xiH; (Ecuacion 25)

La ley de Henry se da por la ecuacion:
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y;P=xiH; (Ecuacion 26)

Donde la constante de Henry Hi es un dato experimental, es consecuencia
inmediata de esta ecuacién cuando f;=y*P, es decir, cuando f; tiene su valor de

un gas ideal.

La ley de Henry hace una relaciona con la regla de Lewis/Randall
haciendo uso de la ecuacion de Gibbs/Duhem, para solucion binaria se obtiene
una expresion exacta de la regla de Lewis/Randall cuando se aplica a

soluciones reales, la cual se expresa de la siguiente forma:
(d_xl) _=f (Ecuacion 27)

Cuando una solucion binaria se aproxima a una dilucion infinita se puede
aplicar la ley de Henry, y la ecuacién de Gibbs/Duhem asegura que se cumpla

la regla de Lewis/Randall para la otra especie al aproximarse a su pureza.
3.4. Energia de Gibbs de exceso

Algunos modelos usan como base para el calculo de los coeficientes de

actividad la siguiente ecuacion.

GE .,
=T X1 Iny,+xzIny, (Ecuacion 28)

Donde GE es la energia de Gibbs en exceso R es la constantes del gas
ideal T es la temperatura x1 y x2 son las composiciones de los dos compuestos,

Y1 Y Y2 son los coeficientes de actividad de los compuestos de la mezcla binaria.
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4. MODELOS PARA LA ENERGIA LIBRE DE GIBBS DE
EXCESO

En la mayoria de los casos la energia de Gibbs en exceso, GE / RT se
presenta en funcion de T, P y de la composicion, cuando se trabajan liquidos a
presiones de bajas a moderadas es una funcion muy débil de P. Por tanto,
comunmente se despreciada la dependencia de la presion de los coeficientes

de actividad. En estos términos, para los datos a temperatura constante:

—=9(X4,Xo,.....,Xn) (T constante)

Para sistemas binarios, la funcién que se utiliza con una mayor frecuencia
por una ecuacion es GE/x1x2RT, la cual se puede expresar como una serie de

potencia en Xx1:

E

RTX1 X2

=a+bx4+cx,2+...(T constante)

Puesto que x, puede se expresado como 1-X;, la fraccion mol x; es la
Unica variable independiente necesaria para estas correlaciones. Una
correlacion expresada como una serie de potencias equivalentes como la

expansion de Redlich/Kister.

Gk 2
RTx1%p =A+B(x1%2)+C(x1x2) +... (Ecuacion 29)
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Para poder aplicar esta ecuacién es adecuado realizar diversos
truncamientos de esta serie, y en cada caso los coeficientes de actividad de la

forma Iny; y Iny, se generan de la ecuacion [24].

Cuando A=B=C=...=0, GE/RT=0, In y1=0, In y2=0, y1=y2=1 y la solucién

es ideal. Si B=C=...=0, entonces:

GE
R (Ecuacion 30)

Donde A es una constante para una temperatura dada. Las ecuaciones

correspondientes para Iny; y Iny, son:
Iny,=Ax,? (Ecuacion 31)

Iny,=Ax,? (Ecuacion 32)

Los valores de dilucién infinita de los coeficientes de actividad son

Iny,” = Iny,” =A
Por lo tanto, si C=.....=0:

G E
RTX1 X2

=A+B(X1 -X2)=A+B(2X1 -1 )

Luego de un tratamiento de datos se obtiene la siguiente ecuacion:

Gt - A1z Azt 5
RTx1X2  Aq2X1+A21 X2 (Ecuacién 33)
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Los coeficientes de actividad implicados por esta ecuaciéon son:

In Y1 =A12’ (1+A12:X1) (EcuaCan 34)
A21 X2
; Ay’ - .,
Iny, =45 (1 + ﬁ) (Ecuacion 35)

Conocidos también como ecuaciones de Van Laar en honor al fisico

quimico holandés Johannes Jacobus Van Laar (1860-1938).
Los modelos para el calculo de coeficientes de actividad se dividen en dos

grupos. Los modelos simétricos como el método de Porter. Entre los

asimeétricos se encuentran Margules, Van Laar, Wilson, NRTL.
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5. MODELOS DE COMPOSICION LOCAL

Con los avances teoricos en el campo de la termodinamica molecular del
comportamiento de una solucion liquida con frecuencia se basan en el concepto
de composicion local. Si se analiza el interior de una solucion liquida, las
composiciones locales o en diferentes puntos de la solucion, se observa que
difieren de la composicién general de las mezclas; se supone que consideran
un arreglo de corto alcance y las orientaciones moleculares no aleatorias que
resultan de las diferencias en los tamafos de las moléculas y en las fuerzas
intermoleculares que intervienen en una solucién. El concepto lo introdujo G. M.
Wilson en 1964 con la publicacion de un modelo del comportamiento de la

solucién conocido como la ecuaciéon de Wilson.

Para varios sistemas que se desvian de la idealidad moderadamente para
mezclas binarias, todas las ecuaciones de gf que contienen dos o mas
parametros binarios proporcionan buenos resultados, para estos casos es
aceptable usar los modelos de Margules y Van Laar que son mas antiguos que
modelos como Wilson, NRTL, UNIQUAC y UNIFAC, pero matematicamente
mas sencillos de manejar. Los modelos anteriores a los modelos de
composicién local como el método de Margules es aplicable Unicamente para
mezclas simples donde los componentes de la mezcla sean similares en su

naturaleza quimica y tienen que tener un tamafio molecular similar.
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5.1. Ecuacion UNIQUAC

Muchos investigadores han intentado deducir ecuaciones de dos
parametros para la energia de Gibbs en exceso que mantengan las ventajas de
la ecuacion de Wilson, pero sin restringirlas a mezclas completamente
miscibles. Abrams dedujo una ecuacion basada en la teoria cuasi quimica de
Guggnhein para mezclas no al azar, a disoluciones que contienen moléculas de
diferentes tamafos. Esta ecuacion es llamada la teoria cuasi-quimica universal

y se conoce comunmente como UNIQUAC.

La ecuacion UNIQUAC, que es la predecesora al método UNIFAC, es la
primera para la cual gf consta de dos partes. La primera parte combinatorial
gue intenta describir la contribucion entropica dominante, y la segunda residual
debida, principalmente a las fuerzas intermoleculares, que son responsables de
la entalpia de mezcla. La parte combinatoria se determina solo por la
composicion, tamafio y forma de la molécula, y requiere Unicamente
informacion de componentes puros. Para la parte residual depende también de
las fuerzas intermoleculares. Los parametros binarios ajustables de esta

ecuacion inciden unicamente en la parte residual. La ecuacion UNIQUAC es

GcE _ (GE GE
RT (RT)combinatorial + (RT)residual (Ecuacion 36)
Para una mezcla binaria,
G~ - $1” P2, 2 b1 b2 2
(RT)Comb. = x;1n x1 +xz1In x2 +3 (X1q1 In v +x2q1 In ¢2*) (Ecuacion 37)
GE ’ 1 ’ I} ! ! .,
(E) . = —x1q;" In(61 + 62 721) — x2q2" In(6," + 01 745) (Ecuacién 38)
residual
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Donde el indice de coordinaciéon z, se toma como 10. La fracciéon de

segmentos, ¢*, y las fracciones de area 6 y 6', vienen dadas por

* X171 * XoTo »
¢ = X1T1+X2T2 b2 X1T1 %oy (Ecuacion 39)
O L o, — 292 (Ecuacion 40)
1= 2 =
X1q1 + X243 X1q1 + X292
g, = X1l I — U B
L7 x1qar+a2qy 2 T qu+xaay (Ecuacion 41)

Los parametros r, q y Q' son constantes relativas a la estructura molecular
de los componentes puros y dependen del tamafio molecular y del area

superficial externa.

Los parametros ajustables para cada mezcla binaria, t;, Yy 7,;. EStos, a su

vez, se expresan en funcion de las energias caracteristicas Au,, y Au,;, COMO

_Au12

Typ = (1) = o(-7) (Ecuacion 42)

(458 < o) ’

Tyy =e\ RT) =¢e\ T (Ecuacion 43)
Las ecuaciones anteriores proporcionan un primer efecto de la

dependencia de 7., y 7,; con la temperatura. Las energias carteristas Au,, y

Au,, no son muy dependientes de la temperatura.

Los coeficientes de actividad vienen dados por
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*

r
Iny; =In ¢ + 5 g1 In—+ ¢," ( — _112) —q:"In(6," + 6,'75,)
¢’ g
o 21 _ T12 .,
+6, q1 (91'+92'121 92/+911112) (Ecuacion 44)

*

Iny, = ln¢ += qzln

r 1A I
> by +¢1( —r_zl1>—CI2'1n(92 + 0, 112)

1

+91’CI2'( - 2 ) (Ecuacion 45)

02/ +61' 112 61'+6,'151

Donde

I, = %(7"1 —q)—(rn—1) (Ecuacion 46)

L=s—q)—(z—1) (Ecuacion 47)

La ecuacion UNIQUAC puede ser aplicada a mezclas liquidas no

electrolitos formadas por fluidos polares y no polares.
Entre las ventajas que presenta el método UNIQUAC estan su relativa

simplicidad, dado que solo utiliza dos pardmetros ajustables y su gran margen

de aplicacion.
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6. METODO UNIFAC

6.1. Coeficientes de actividad a partir de métodos de contribuciéon de

grupos

En muchos problemas a los que se enfrenta la Ingenieria Quimica suele
necesitarse el calculo de coeficientes de actividad para mezclas, para las cuales
solo hay pocos datos disponibles. Para equilibrios liquido-vapor, estos céalculos
pueden realizarse usando el método de contribuciéon de grupos. Una molécula
se divide en grupos funcionales. Las interacciones entre moléculas se
consideran como las sumas de las interacciones grupo-grupo. Por lo tanto, para
un compuesto multifuncional en un sistema multicomponente, consideran que
cada grupo funcional se comporta como una molécula independiente de la
molécula a la que pertenece. La ventaja de este procedimiento es que el
namero de posibles grupos funcionales distintos en las mezclas de no

electrolitos, es menor que el niumero de posibles moléculas diferentes.

El célculo de coeficientes de actividad usando el concepto de contribucion
de grupo, fue sugerido por primera vez por Langmuir, pero esta propuesta no se
pudo llevar a cabo hasta que se conté con una base de datos suficientemente
grande y hasta que se tuvo acceso facil a computadoras. Derr y Deal realizaron

un desarrollo sistémico denominado ASOG (analitical solution of grups).
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Utilizando como base la ecuacion UNIQUAC, Fredenslund, jones y
Prausnitz crean un método similar, pero mas conveniente que el ASOG
denominado UNIFAC (universal funtional activitie coefficient), el cual ha tenido
numerosas modificaciones desde su aparicion por varios investigadores (Poling
et al. 2004)

6.2. Ecuaciéon UNIFAC

La idea fundamental la solucion por el modelo de grupo es predecir
coeficientes de actividad para equilibrios liquido-vapor, sin necesidad de datos

experimentales.

La ecuacion UNIFAC es utilizada para disefio en ingenieria, dado que es
mas sencillo y rapido predecir los valores de los coeficientes en lugar de realizar
experimentos. En principio el método UNIFAC usa las bases del método ASOG,
dado que en el célculo de coeficientes de actividad tom6 en consideracion la
interaccion entre los grupos estructirales. Las caracteristicas esenciales de

este método son:

o Reduccion de los datos experimentales necesarios para obtener
coeficientes de actividad, a la determinacion de los parametros de
interaccion caracteristicos entre parejas de grupos estructurales en

sistemas no electroliticos.
o El uso de esos parametros, para predecir coeficientes de actividad en

sistemas que no se han estudiado experimentalmente pero que contienen

los mismos grupos funcionales ya estudiados con anterioridad.
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Al igual que en el método UNIQUAC, el coeficiente de actividad molecular
se divide en dos partes: Una considera la contribucién de la diferencias en
tamafios y formas entre moléculas. Y la otra considera la contribucion de las
interacciones moleculares. El método UNIFAC es un método que tiene todas las
ventajas de los métodos de UNIQUAC y Wilson en los cuales se considera la
variacion de los coeficientes de actividad con la temperatura y consideran
variacion de tamafio y forma de las moléculas, asi también, considera las

interacciones moleculares y toma en cuenta el concepto de contribucion de

grupo.

En el método UNIFAC considera la parte combinatoria del método
UNIQUAC, en la cual se usa Unicamente propiedades de componentes puros.
Los parametros de volumen y area son calculados como una suma de volumen
de grupos y areas de grupos como se encuentra en las ecuaciones [54] y [55].
Este método, también cuenta con parametros ajustables los cuales dependen

de la temperatura como se ve en la ecuacion [60].

La ecuacion UNIFAC considera a g=G£/RT, que consta de dos partes
aditivas, un término combinatorio g¢ considera el tamafio molecular y las
diferencias de forma, y un término residual g®, no una propiedad residual como

se define a continuacion considerando las interacciones moleculares:

_ R
9=¢° +g (Ecuacion 48)

La funcion g¢ contiene Unicamente parametros de especie pura, mientras

la funcion g® incorpora los parametros binarios por cada par de moléculas.

Para un sistema multicomponente,
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g°=2iXi In%‘+5 i X, In% (Ecuacion 49)

R—
gR=-%iax In(%; 67;) (Ecuacion 50)
— X .,
i~ %X (Ecuacion 51)
=_X9
" Txg; (Ecuacion 52)

El subindice i identifica a la especie, y j es un indice ficticio; todas las
sumatorias son para todas las especies. Se puede observar que t;; # 7;; ; de
cualquier modo, cuando i = j. 7; = 7;; = 1. En estas ecuaciones, r; (un volumen
molecular relativo) y q; (un area superficial molecular relativa) son paradmetros
de especies puras. La influencia de la temperatura sobre y se introduce a través

de los parametros de interaccion 1 ;i de la ecuacion [60], los cuales son

dependientes de la temperatura.

o e-(ujRi;uii) (Ecuacion 53)
ji—

Los parametros para la ecuacion UNIQUAC son (U ji- U ;).

Una expresion para y; se encuentra por medio de la aplicacion de la

siguiente ecuacion

a(nGE /RT)|

In Vi = | on;

(Ecuacion 54)
P,Tn
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La ecuacion UNIQUAC esta dada por las siguientes ecuaciones:

Iny; = Iny;¢ + Iny;R (Ecuacion 55)

C_1_7 —5g.(1-Lymi
Iny;* =1-Ji+Inj; Sq‘(l Li+lnLl) (Ecuacion 56)

Iny;R = g <1 —InS; — %6 %) (Ecuacion 57)
J

Donde, ademas de las ecuaciones,

I_Zj I'J'Xi (ECU&C'én 58)
L=
i~ by aX (Ecuacion 59)
(Ecuacion 60)
Si= Z 017y

De nuevo, el subindice i identifica las especies, y j y | son indices ficticios.
Todas las sumas son para todas las especies, y 7;; = 1 para i = j. Los valores
para los parametros (u ij - u j;) se localizan por regresion de los datos de EVL

binario.

El método UNIFAC, para la estimacién de los coeficientes de actividad
depende del concepto de que una mezcla liquida pueda ser considerada como
una solucion de las unidades estructurales de las que se forman las moléculas,
mas que una solucién de las moléculas mismas. Estas unidades estructurales

se llaman subgrupos. Un namero designado k, identifica cada subgrupo. El
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volumen relativo Ry y el area superficial relativa Qx son propiedades de los
subgrupos. Cuando es posible construir una molécula a partir de mas de un
conjunto de subgrupos, el conjunto que contiene el menor numero de
subgrupos diferentes es el conjunto correcto. La gran ventaja del método
UNIFAC es que combina un nimero relativamente pequefio de subgrupos para

formar un nimero muy grande de moléculas.

Los coeficientes de actividad dependen no sélo de las propiedades de los
subgrupos Rk y Qk, sino también de las interacciones entre los subgrupos. En
este caso, los subgrupos similares se asignan a un grupo principal. Las
designaciones de los grupos principales, como CH,, ACH, etc., son Unicamente

descriptivas.

Todos los subgrupos pertenecientes al mismo grupo principal se

consideran idénticos respecto a las interacciones del grupo.

Debido a eso, los parametros que caracterizan las interacciones de grupo

se identifican con pares de grupos principales.

El método UNIFAC se fundamenta en la ecuacion UNIQUAC, para la cual

los coeficientes de actividad se dan por medio de la ecuacion [46].

Cuando se aplican a una solucion de grupos de acuerdo con (Smith y Van
Ness 2003), las ecuaciones [49] y [51] se escriben:

C— Ji Ji
Ing;¥=1-Ji-5¢, (1'fi+|n fl) (Ecuacion 61)

R_q (1. Pi o, | Pik
Iny, ‘qi(1 Zk(ek 5 S In Sk)) (Ecuacién 62)
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Las cantidades J; y L;j aun se dan por las ecuaciones 58 y 59. Ademas, se

aplican las siguientes definiciones:

ri= Xk Vi Ry (Ecuacion 63)
a;= 2 Vi Qi (Ecuacion 64)
ekF%)iQ" (Ecuacion 65)
Bik=z emiTmk (Ecuacion 66)
m
=E'ZT'TqJ'§J"( (Ecuacion 67)

Sk= Xim OmTmk (Ecuacion 68)

amk

Tmk=€ T (Ecuacién 69)

El subindice i identifica las especies, y j es un indice ficticio que se ocupa
en todas las especies. El subindice k identifica los subgrupos, y m es un indice
ficticio que va en todos los subgrupos. La cantidad vil es el nimero de
subgrupos del tipo k en una molécula de especie i. Los valores de los
parametros de los subgrupos Rk y Qk, asi como los parametros amk de

interaccion del grupo, resultan de tabulaciones en la literatura.

Las ecuaciones del método UNIFAC se presentan en este caso, como una

forma conveniente para la programacion en computadora. Razon por la cual es
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de gran ayuda contar con aplicaciones en las cuales se pueda calcular
facilmente coeficientes de actividad, aplicaciones como la que se creara en este

trabajo de graduacion.

6.3. Rango de aplicabilidad del método UNIFAC

Gran parte del campo de disefio en Ingenieria Quimica esta relacionado
con operaciones de separacion. Entre las operaciones tipicas de separacion se
encuentran la destilacion, la absorcion y la extraccion. Para este tipo de
separaciones se necesita informacion sobre el equilibrio de fases. La
informacion disponible para estas operaciones rara vez se encuentra disponible
para los rangos de presion y temperatura deseados y comunmente no es
posible realizar experimentacion a estas condiciones. Para casos como estos

resulta muy util el método UNIFAC para predecir datos.

El método por contribucién de grupo, UNIFAC, es un método excelente
para predecir coeficientes de actividad en fase liquida de compuestos no
electroliticos y mezclas no poliméricas a presiones bajas a moderadas a
temperaturas entre los 300 y 425 K.

6.4. Aplicaciones del método UNIFAC

El método UNIFAC es utilizado en muchas &reas de la Ingenieria Quimica

como lo son:
. Para calcular equilibrios liquido-vapor

. Para célculos de destilaciéon

o Para disefiar reactores quimicos
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6.5. Ventajas y desventajas del método UNIFAC

Entre las ventajas del método estan: su flexibilidad debido a que puede se
aplicado a muchos compuestos con grupos funcionales de diferentes tamarfios y

formas. Ademas este método puede ser aplicado a diferentes temperaturas.

Entre las desventajas del método estan: que el método se complica al
aumentar el nimero de compuestos y grupos funcionales presentes en la
mezcla. Y que el método no puede se aplicado a mezclas que contienen

polimeros.
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7. INTRODUCCION A LA APLICACION

7.1 Proceso de instalacion de la aplicacion

Como toda aplicacién creada para ser usada sobre los sistemas
operativos de Microsoft Windows, la aplicacion debera ser instalada previa a su
uso. La aplicacion esta contenida en una carpeta como la que se observa en la

figura 5.

Figura5. Carpeta contenedora de la aplicacién

» Bibliotecas » Documentos » Jim » Nuevacarpeta » + |44 | Buscar Nueva campeta )

Archive Edicién  Ver Herramientas  Ayuda

Organizar = Compartir con « Nueva carpeta =2~ A @
't Favoritos Biblioteca Documentos -
rganizar por:  Carpeta ¥

& Descargas Nueva carpeta

B Escritorio

] Sitios recientes l
- Bibliotecas [ Fecha de creacion: 31/08/2012 04:55 p.m.

) Documentos Tamatio: 31.0 MB

Carpetas: Release, Setup

=) Imagenes s Archivos: Setup Tesis UNIFAC Jim Cuestas.vdproj

& M”S'“ Tesis UNIFAC Jim

[E videos Cuestas

& Grupo en el hogar

1% Equipo
&, Disco local (C)
#3 Unidad de BD-ROM
= KINGSTON (H:)

€y Red

1 elemento

Fuente: elaboracidn propia.

37



Como una subcarpeta de la carpeta que se observa en la figura 5 se
encontrara la carpeta setup, como se muestra en la figura 6, donde se halla el

archivo ejecutable para instalar la aplicacion. El archivo instalable se muestra
en la figura 7.

Figura 6. Carpeta contenedora del archivo parainstalar la aplicacion

)

Organizar »  Compartircon v Nueva carpeta o> 0 @

/¢ Favoritos Biblioteca Documentos
& Descargas Tesis UNIFAC Jim Cuestas
B Escritorio

i Sitios recientes

Organizar por:  Carpeta

% Documentos
i Imdgenes J

o A
o e Release Setup Tesis UNIFAC
B8 videos Jim Cuestas.vdproj

4 Bibliotecas | ‘

#d Grupo en el hogar

™ Equipo
&, Disco local (C:)
#3 Unidad de BD-ROM
e KINGSTON (H:)

€ Red

Fuente: elaboracion propia.

Al abrir la carpeta titulada setup se encontraran dos archivos, debera
abrirse el archivo titulado setup.exe, para poder instalar la aplicacién. El otro

archivo contenido en la carpeta, no se debe de abrir. Ver figura 7.

Al dar clic sobre el archivo ejecutable setup.exe, se desplegara o abrira la
ventana del programa de instalacion de la aplicacion que se observa en la figura

8. En esta pantalla, luego de leer la informacion se le debe dar clic en el botén
next.
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Figura7. Carpeta contenedora de archivo de instalacion

<« Jim b Nuevacarpeta » Tesis UNIFAC Jim Cuestas » Setup + [ 42 | Buscar Setup 2
Archivo  Edicién  Ver Hemamientas  Ayuda
Qrganizar Compartir con Nueva carpeta =~ 0 @
't Favoritos Biblioteca Documentos o ‘
rganizar por:  Carpeta ™
1§ Descargas Setup
B Escritorio

1] Sitios recientes

4 Bibliotecas

] =
T o)

Setup Tesis UNIFAC setup.exe ‘ Descripcion del archivo: Setup

4| Documentos
=] Imdgenes
o Misica

EE Videos

Jim Cuestas.msi Versién del archive .30319.1
Fecha de creacién: 8/2012 05:00 p.m.
Tamario: 418 KB

+) Grupo en el hogar

1% Equipo
&, Disco local (C:)
3 Unidad de BD-ROM
= KINGSTON (H:)

€ Red

2 elementos

Fuente: elaboracidon propia.

Figura 8. Ventana de inicio de lainstalacion

(ﬁ Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes [= = [
| Welcome to the Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin .l
Cuestas Cifuentes Setup Wizard adle@l

The inztaller will guide vou through the steps required to install Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin
Cuestas Cifuentes on your computer.

WARMIMG: This computer program is protected by copyright law and international treaties.
Unauthorized duplication or distribution of this program, or any portion of it, may result in severe civil
i or criminal penalties, and will be prosecuted to the masimum extent possible under the law.

Fuente: elaboracion propia.
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En la ventana que se muestra en la figura 9 se indica la direccion donde
se instalard la aplicacién por defecto; la cual podr4 ser variada a conveniencia
propia del usuario. Ademas podra elegir qué usuarios pueden utilizar la
aplicacion. Si el usuario se encuentra de acuerdo con la direccion de
instalacién y los usuarios que tendran acceso a la aplicacién deberan dar clic en

el botén next.

Figura9. Ventana de direccion de instalacion de la aplicacién

<
4] Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes S
Select Installation Folder -

The inztaller will install Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes ta the following folder

To instal in this folder, click "Mest". To install to a different folder, enter it below or click "Brovse".

i Folder:

|E:\F'rogram Files (#86]:Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuer Browse. ..
| Disk Cost...

Install Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes for yourself, or for anyone who uses this
computer:

Evervone

@ Just me

| Cancel | | < Back | [ Mext »

Fuente: elaboracion propia.

En la ventana que se observa en la figura 10 se pedira la confirmacion de
gue si desea instalar la aplicacion. Si se esta de acuerdo con instalar la
aplicacion se debera hacer clic en next, si no puede regresar a las ventanas

anteriores con back.

En la ventana de la figura 11, mostrard el progreso de la instalacion hasta
acabar la instalacion. El proceso de instalacion podra tomar unos minutos,

dependiendo de las caracteristicas del equipo donde se instale.
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Figura 10. Ventana de confirmacion para la instalacién

4 Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Ciruen_ SR,

|| Confirm Installation .

The installer iz ready to install Setup Tesis UMIFALC Jim Kevin Cuestaz Cifuentes on pour computer.

Click "Mext" to start the installation.

Fuente: elaboracion propia.

Figura1ll. Ventana de progreso de lainstalacion

ﬁ Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes = & |

i| Installing Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Al
Cuestas Cifuentes il J

Setup Tesiz UMIFAL Jim Kevin Cuestas Cifuentes iz being installed.

| Please weait...

Fuente: elaboracion propia.
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Al finalizar el proceso de instalacion, aparecerd la ventana que se
muestra en la figura 12 donde indica que ha finalizado el proceso de instalacion,
se debe dar clic en close para cerrar el programa de instalacion.

Figura 12. Ventana de finalizacion del progreso de la instalacion

‘_'@ Setup Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes =] =

Installation Complete A

Setup Tesiz UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes has been successfully inztalled,

Click "Cloge" to exit.

i Fleasze uze Windows Update to check for any critical updates to the MET Framework.

Cancel < Back

Fuente: elaboracion propia.
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7.2. Requisitos para la instalacion de la aplicacion

Para poder utilizar la aplicacion se requerira, que tanto el Software como
el Hardware llenen los siguientes requisitos minimos para tener una operacion

adecuada:

. 50 MB libres en disco duro

. 2GB de memoria ram

. Procesador de 2.0 GHz

o Sistema operativo Microsoft Windows vista / 7

. Acceso a Internet

7.3. Modos de iniciar la aplicacion Tesis UNIFAC de Jim Kevin Cuestas

Cifuentes

La aplicacion al ser instalada por defecto tendra dos modos para iniciar la
aplicacion.

Al instalarse la aplicacion automaticamente se generard un acceso directo
en el escritorio como se observa en la figura 13, para poder iniciar la aplicacion.
Otra forma de iniciar la aplicacién es desde el menu de inicio en todos los

programas como se observa en la figura 14
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Figura 13. Acceso directo desde el escritorio a la aplicacion

Fuente: elaboracion propia.

Figura 14. Acceso directo desde el menu de inicio a la aplicacion

Cambridge Practice
Catalyst Control Center
GOM Player Administrador
Google Chrome
IconCool Editor Documentos
Inicio
Juegos Iméagenes
. Mantenimiento
Mi aplicacion MEca
Microsoft Office
Microsoft Silverlight
Microsoft Silverlight 3 SDK
Microsoft SQL Server 2008
Microsoft Sync Framework
Microsoft Visual Studio 2010
. SharePoint
TeraCopy

Videos

Equipo

Panel de control

Dispositivos e impresoras

Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuent| Programas predeterminados
|#) Tesis UNIFAC de Jim Kevin Cuestas Cifuentes
TextAloud Ayuda y soporte técnico

Total Video Converter
Turbonett Movil Ejecutar...

Fuente: elaboracion propia.
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8. MODULO DE INICIO

8.1. Pantallas de inicio
Al iniciar la aplicacion aparecera la pantalla de inicio mostrada en la figura
15. Luego de unos segundos se abrird la ventana principal del programa

mostrada en le figura 16.

Figura 15. Pantalla de inicio de la aplicacion

Tesis UNIFAC
Jim Kevin Cuestas Cifuentes

Para optar al titulo de Ingeniero Quimico

Version 1.00

Copyright© 2012

Fuente: elaboracidon propia.
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Figura 16. Ventana principal de la aplicacion

nfalE)

.
%] Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuent_

Achivo UNIFAC BasedeDatos Conversor de Unidades Ayuda
RQ GG

Fuente: elaboracién propia.

8.2. Partes de la ventana principal de la aplicacion
La aplicacion estd compuesta por tres barras: la de titulo que se muestra
en la figura 17; la de menu que se muestra en la figura 16 y la de iconos, la cual

se muestra en la figura 17.

En la barra de titulo de la figura 17 aparece el icono de la aplicacion, el

nombre de la aplicacion y los tres botones de minimizar, maximizar y cerrar.

Figura 17. Barrade titulo

Fuente: elaboracion propia.
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8.2.1. Barra de menu

La barra de menu que se muestra en la figura 18 es en la que se
encuentran todos los menus de la aplicacién. En el menu Archivo, Unicamente
se observa la opcién cerrar, que sirve para cerrar toda la aplicacibn como se

observar en la figura 20

Figura 18. Barra de menu

m Achive  UNIFAC  Bases de Datos  Conversor de Unidades  Ayuda “

Fuente: elaboracion propia.

Figura 19. Barradeiconos

= | ||\

Fuente: elaboracidon propia.

Figura 20. Menu archivo

-~

| Tesis UNIFAC Jim Kevin C

UMIFAC  Bas

Cerrar

Fuente: elaboracion propia.
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El mend UNIFAC que se muestra en la figura 21, despliega dos opciones.
Con la primera se tiene acceso al Modulo Estudiante, y con la segunda al
Médulo Experto, que son los dos mddulos principales en los que se basa toda la

aplicacion.

El menu: Base de Datos, que se muestra en la figura 22 despliega dos
opciones. Con la primera opcién se puede tener acceso a la base de datos de
parametros de grupo que es una de las dos base de datos que utiliza el método
UNIFAC para calcular los coeficientes de actividad. La segunda opcion de este
menU permite consultar la base de datos de parametros de interaccion entre

grupos.

Figura 21. Menu UNIFAC

-

i#]| Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes .

LIMIFALC
Modulo Estudiante
Modulo Experto

Baze de Datos  Conwvers:

Fuente: elaboracién propia.

Figura 22. Menu base de datos

:g:_] Tesis UMIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes # s - - ' -

Achive  UNIFAC BasedeDat05|CunversurdeUnidades Ayuda
RQ GG Parametros de Grupo

Parametros de Interaccion

Fuente: elaboracién propia.
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El mend Conversor de Unidades que se muestra en la figura 23, despliega
Gnicamente una opcion. Esta opcion denominada Web, delegara un buscador
de Internet propio de la aplicacion donde se pueden consultar paginas web de

conversores de unidades.
El menl ayuda que se muestra en la figura 24, despliega la opcién tutorial
la cual despliega un submenu donde se tiene acceso a cada una de las partes

del tutorial de la aplicacion.

Figura 23. Menu conversor de unidades

] Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuentes dd & % B B Y O

Achivo  UNIFAC  Base de Datos | Conversor de Unidades | Ayuda
RQ GG Web

Fuente: elaboracion propia.

Figura 24. Menu ayuda

] Tesis UNIFAC Jim Kevin Cuestas Cifuen

Achivo UNIFAC BasedeDatos Conversor de Unidades hAyuda i
RQ GG ’ Tutorial  » }

Parte 1 Introduccion

Parte 2 ingreso de datos
Parte3riyqi

Parte 4 eki

Parte 5 tmk

Parte 6 Bl y B2

Parte 7 Parametro 6
Parte 8 Parametro S

Parte 9 Resultados

Fuente: elaboracion propia.
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8.2.2. Barra de iconos

La barra de iconos que se muestra en la figura 19, cuenta Unicamente con
dos iconos, con los cuales se puede tener acceso a las dos partes de la base
de datos. Con el botdn que se observa en la figura 25, se tiene acceso a la base
de datos de parametros de grupo. Con el botén de la figura 26, se puede tener

acceso a la base de datos de parametros de interaccidén entre grupo.

Figura 25. Boton base de parametros de grupo

RQ

Fuente: elaboracién propia.

Figura 26. Boton base de parametros de interaccion

G-G

Fuente: elaboracion propia.
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9. MODULO ESTUDIANTE

9.1. Inicio del M6dulo Estudiante

Como se indicé en el capitulo anterior, para ingresar al Modulo Estudiante
se debe ir al ment UNIFAC y seleccionar la opcion Modulo Estudiante. Este
esta disefiado con el fin de introducir al usuario de la aplicacion al uso de la
aplicacién, para darle una introduccion al uso del método UNIFAC para el
calculo de coeficientes de actividad.

El Modulo Estudiante se disefié con una interface simple, de modo que
sea amigable para el usuario que inicia el uso de la aplicacion. Como se
mostrara mas adelante, el médulo cuenta Unicamente con 18 tipos de grupos
funcionales para el calculo de coeficientes de actividad con las cuales se
pueden calcular los coeficientes de actividad, de las moléculas, cominmente

usadas en la Ingenieria Quimica.
En cada uno de los pasos del mddulo se encuentra el tutorial, en el cual se

explica cémo utilizar la aplicacion y cémo el programa calcula los coeficientes

de actividad.
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9.2. Pestanas del Modulo Estudiante

El Médulo Estudiante cuenta con una serie de pestafias en las que se
dividen cada uno de los pasos para el célculo de coeficientes de actividad; esas

pestafias se describen en las siguientes secciones.

9.2.1. Pestaria introduccion

En la figura 27 se muestra la ventana de inicio del Médulo Estudiante en la
pestafia de introduccion, es la que se encuentra visible al iniciar este médulo.
En los cuadros de texto se introduce en X1 la primera fraccion molar y en X2
aparecera el valor complementario al dar clic en el botén Calcular X2. Ademas,
en el botdn tutorial se encuentra la explicacion de los pasos que se deben

seguir en esa pestafia.

Figura 27. Pestafa introduccion

) Modulo Estudiante i SRR e

RQ GG

6n | M ]I“ 21(iyq|]ek1 Iek2 lrmk]]rme“ﬂ

Fraccién Molar

Tutorial J

X1 : X2

Informacion N
_Para obter informacion sobre la 3 R
aplicacion favor de ver el tutorial

Fuente: elaboracion propia.
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9.2.2. Pestaifia molécula 1

En la figura 28 se muestra el Médulo Estudiante en la pestafia titulada
Molécula 1, en esta pestafia se introduce la cantidad de cada uno de los grupos
funcionales presentes en la molécula o especie 1. Las cantidades de cada una
de las especies se introducen en cada cuadro de texto dependiendo de la
especie que sea; como se ve en la figura 28. En el boton tutorial de la figura 28
se abre la ventana de la segunda parte del tutorial donde hay una explicacién

de los pasos a seguir en esta pestafa.

Figura 28. Pestafia molécula 1

@ Modulo Estudiante I ' B caii=le

RQ GG
jliﬁ;ormac£n Molecula 1 | Molecula 2 I riyqi I ekl I ek2 I Tmk1 IkaZ l B1 l B2 ‘ 6 ] S I Resultados |

llene en los cuadros de texto con la cantidad
de grupos funcionales que posee la molecula,
Luego pase a la pestafia " Molecula 2"

1Alcano 2 Algueno 3 Aromatico 5Alcohol 7Agua
CH3 crz=cH [l l ACH \l I' H20 I

CH=CH _ 6 Metanol 8 Fenol

CH2=C _ 4 Aromatico C*-_BQH _ ACFQH _
ci-c [NM|| Accrs NI
c-c- (M| | Accr2 I :

o [

Informacion
Informacion

Fuente: elaboracidon propia.
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9.2.3. Pestafia molécula 2

En la figura 29 se muestra el Mdédulo Estudiante en la pestafa titulada
Molécula. En esta pestafia se introduce la cantidad de cada uno de los grupos
funcionales presentes en la molécula o especie. Esta pestafia es muy similar a
la anterior, con la diferencia que en ésta se introducen los valores con base en
molécula 2. Las cantidades de cada una de las especies se introducen en cada
cuadro de texto dependiendo de la especie que sea, como se ve en la figura 29.
En el boton tutorial de la figura 29 se abre la ventana del tutorial donde hay una
explicacion de los pasos a seguir en esta pestafia.

Figura 29. Pestafia molécula 2

: T — -
] Modulo Estudiante - » E=2 |
RQ GG
[ Informacién ’ Molecula 1| | Molecula 2 \rﬁry qi l ekl [ ek2 [ Tmk1 l tmk2[p1 [p2 [8 [s  |Resultados|

llene en'los cuadros de texto con la cantidad
de grupos funcionales que posee la molecula,

P

Luego pasar a la pestaria "riy qi’.

1Alcano 2 Alqueno 3Aromahco 5Alcohol 7 Agua
CH3 crz=cH (I ‘ | | oH H H20 |

CH=CH m 6 Metanol 8 Fenol
cr-c [ ACOH _
c-c [ ' \ j

< [

Informacion
‘ Informacion : \

Fuente: elaboracion propia.
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9.2.4. Pestafiariy qi

En la figura 30 se muestra el Modulo Estudiante en la pestafa titulada ri y
gi. En esta pestafia se calculan los valores de los parametros r; y g; al dar clic en
los botones Calcular ri y en Calcular gi. Los valores correspondientes al calculo
de r; apareceran en los cuadros de texto rl y r2 y los valores de q; apareceran
en los cuadros de texto ql y g2. En el boton tutorial de la figura 30 se abre la

ventana del tutorial donde hay una explicacién de los pasos a seguir en esta

pestana.
Figura 30. Pestafariy qi
':‘ﬂ Modulo Estudiante —; I "s‘ ; e . g E‘M‘
RQ GG
| Informacion | Molecula 1 l MoleculaZyﬁfriyiqiﬂi ekl I ek2 lrmk] [rme I B1 I B2 |e I S I Resultados |

Hacer click en los botones " Calcular " y en
"Calcular gi" luego apareceran los resultados en
11,712,941y g2. Luego pasar a la pestafia " eki 1"

Calcularri y gi

Calcular ri

Calcular gi

Fuente: elaboracion propia.
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9.2.5. Pestaia e k1

En la figura 31 se muestra el Médulo Estudiante en la pestafia titulada
e k1. en esta pestafia se calculan los valores de los parametro eki para la
molécula 1 al dar clic en el botén calcular e k1. Los valores correspondientes al
calculo de eki apareceran en los cuadros de texto de la figura 31. En el botén
tutorial de la figura 31 se abre la ventana del tutorial donde hay una explicacién

de los pasos a seguir en esta pestafa.

Figura 31. Pestafae k1l

(& Modulo Estudient I .. - . N ‘; - [E=REERSC)
RQ GG
‘ Informacion I Molecula 1 | Molecula 2 ’ i yqi \ ekl ‘ ek2 I Tmk1 l Tmk2 | B1 | B2 | (¢} I S l Resultados‘ |

Hacer click en " Calculare k1" -
Luego apareceran los resultados Calcular eki 1

en cada uno de los cuadros de texto
Pasar a la pestafia "e k2" : \

3 Aromatico MG
etano
ACH
: 0| crzoH (| -
< om L0

4 Aromatico

ACCH3 0 | SF» : |
accHz (I £no N
accH (IR [@

5 Alcohol

-OH

Informacion
Informacion

Fuente: elaboracion propia.
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9.2.6. Pestana e k2

En la figura 32 se muestra el Médulo Estudiante en la pestafa titulada e
k2. En esta pestafia se calcula los valores de los parametro eki para la molécula
2 al dar clic en el botdn calcular e k2. Esta pestafia es muy similar a la anterior,
con la Unica diferencia de que los valores calculados son para la molécula 2.
Los valores correspondientes al célculo de eki apareceran en los cuadros de
texto de la figura 32. En el botdn tutorial de la figura 32 se abre la ventana del

tutorial donde hay una explicacion de los pasos a seguir en esta pestafia.

Figura 32. Pestafia e k2

] Modulo Estudiante i -; d '.wwl e :7 R LE@JQ‘
RQ GG
\ Informacién l Molecula 1 l Molecula 2 I i yqi I ekl ‘ ek2 l‘rmk1 ] Tmk2 l B1 l B2 I ) I 5 I Resultados\ )|

Hacer click en " Calcular e k2"

Luego apareceran los resultados Calcular eki 2

en cada uno de los cuadros de texto

Pasar a'la pestafa "tmk 2" ' R

1 Alcano i 6 Metanol

CH3 CH30H _

8 Fenol
I ACOH |

5 Alcohol

Informacion
Informacion

Fuente: elaboracion propia.
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9.2.7. Pestafias Tmk 1y 1t mk 2

En la figura 33 se muestra el Médulo Estudiante en la pestafia titulada
Tmk 1y en la figura 34 la pestana titulada T mk 2. En esta pestafia se calcula
los valores de los parametros T mk, de acuerdo a la base de datos de
parametros de interaccién. En esta pestafa, antes de calcular los valores de T
mk, se debe establecer la temperatura a la que se encuentra el sistema,
indicandola en grados Kelvin. Los valores correspondientes al célculo de T mk
apareceran en los cuadros de texto de las pestafias de las figura 33 y 34. En el
boton tutorial de la figura 34 se abre la ventana del tutorial donde hay una

explicacion de los pasos a seguir en esta pestafa.

Figura 33. PestafiaTmk 1

&l Moo v N = =

RQ GG

[ Informacidén l Molecula 1 I Molecula 2 l nyqi l ekl I ek2 ‘ Tmk1 [ka2| B1 I B2 [ 9 l S l Resultados‘

ODOOOOOODDDDOOOOOOE
olojojlo|lo|lo|lolololo|o|lo|lololololo|lo

0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0

(=3 E=0 E=0 =0 §=03 =03 i=0 N—=0 N—-0 N=0 N=0 N=0 =0 R=0 N=0 N=0 N=0 §-]

=N E=0 N=0N N=N §=0 N=3 N—=0 N=-0 F-0 N=0 N=0 N=0 =0 N=0 N=0 N=0 J=] =)

(=3 E=0 N=4 i=0 =03 N—=3 N—=3 N—=0 N—0 N=0 N=0 =0 N=0 Q=0 N=0 N=0 N=0 -]

(=3 N=0 N=3 N=3 §=3 N=3 N=3 N-=3 N-0 N=0 N=0 N=0 N=0 N=3 N=0 N=0 J=0 -]

(=R E=H =0 =0 N=0 N=1 N=0 =0 -3 N=0 N=0 N=0 N3 N=1 N N=1 = j-]

=N E=N N=0N N=03 N=3 N=3 N=3 N=-0 N-0 N=0 N=0 N=0 N=0 N=0 N=0 N=0 N=] =]

Fuente: elaboracion propia.
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e ~— : 1
) Moauio etuciarte N s

RQ GG

Figura 34.

Pestaina T mk 2

| Informacién | Molecula 1| Molecula2 [ri ygi [eki [ek2 [tmki|tmk2 (g1 [p2 [8 [s |Resultados|

~

0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0

ojlojlo|jlojlo|jlojlo|lolojo|lo|jlo|lojlolo|lo|lo|o

(=0 N=0 N=0 N=N N= §=0 =3 =3 N3 N=0 N=) J= = N=] J= J=) =) =]

olojolojlolo|lo|olo|lolo|lolojolojololo

[=H N=0 N=3 N=0 N=0 N=0 N=3 N=3 N-3 N=0 N=0 N=0 =3 N=1 N=0 N=0 N=3 =]

olojlojlo|lo|lo|lo|lololo|lojo|lojo|lolo|lo|o

(=N =N N=N N=3 N=0 N=3 N=) =3 F-0 N=0 =0 N=3 =1 N=] N=0 N=) J=1 =]

=N N=0 =03 N=3 N=0 §=0 H=0 =3 N-0 N=0 §=0 =3 =1 N=1 N=0 N0 J=1 -]

Introduzca la temperatura en
grados kelvin. Luego haga -
click en "Caleular tmk”;

Luego pasar a la pestania " g 1"

Calcular T mk

Temperatura

Informacion
Informacion

Fuente: elaboracidon propia.
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9.2.8. Pestafias Bl y B2

En la figura 35 se muestra la pestafia titulada 1.

En la figura 36 se muestra la pestafa titulada 2.

En la pestafa B1 se calculan los valores de los parametros B para la
molécula 1 al dar clic en Calcular p1.

En la pestafia B2 se calculan los valores de los parametros B para la

molécula 2 al dar clic en calcular 2.

Figura 35. Pestafa 81

r'ﬁ‘] Modulo Estudiante T '; ..-. = . ‘.’"} g @@ﬁ‘
RQ GG
| Informacién I Molecula 1 I Molecula 2J_ri ygqi J_e k1 J_e k2 J_T mk 1_]71' mkz_‘rlﬂ “32 l <] I S | Resultadoslr

Hacer click.en " Calcular g 1" s
Luego apareceran los resultados Calcularp 1

en cada uno de los cuadros de texto
Pasar a la pestafia "B 2"

1Alcano 3 Aromatico \ R
etano
ACH
’ - E I CH30H I
AC =
: 7 Agua -
H20

8 Fenol
| ACOH |

Informacion
| Informacion - l

Fuente: elaboracién propia.
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Figura 36. Pestafia 32

’3‘] Medulo Estudiante 4_ s S l— - 7_. - ‘; iy @@Q‘
RQ GG
‘ Informacién I Molecula 1 I Molecula 2 I i yqi | ekl 1 ek2 | Tmk1 I Tmk2 ] B1 ‘Iiﬁz ]e l S | Resultados‘

Hacer click en " Calcular B 2"

Luego apareceran los resultados Calcular B 2

en cada uno de los cuadros de texto
Pasar a la pestafa "8" |

1Alcano
CH3 6 Metanol

CH30H _

7Agua
BN

Informacion
Informacion

Fuente: elaboracidon propia.
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9.2.9. Pestainas 0

En la figura 37 se muestra el Modulo Estudiante en la pestafia titulada ©.
En esta pestafa se calcula los valores de los parametros 6 con base en los
datos anteriormente calculados. Los valores de 8 son calculados al presionar el
botén calcular 8. En el boton Tutorial de la figura 37 se abre la ventana del

tutorial donde hay una explicacion de los pasos a seguir en esta pestafa.

Figura 37. Pestafa @

(& Moduo vt B —— ribadihadintilV = _— [E=REE TS
RQ GG
‘. Informacion ] Molecula 1 l Molecula 2 [ i yqi I ekl | ek2 I Tmk1 | Tmk2 | B1 | B2 \7'9 ‘ S I Resultados |

Hacerclicken " Calcular8” -
Luego apareceran los resultados Calcular 8

encada uno de los cuadros de texto

Pasar a la pestaria "S" ; ] @

1 Alcano
6 Metanol

i 4 crzoH [
7 Agua
[ o
8 Fenol
ACOH |

5 Alcohol
B |

Informacion
Informacion

Fuente: elaboracion propia.
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9.2.10. Pestafias S

En la figura 38 se muestra el Médulo Estudiante en la pestafa titulada S.
En esta pestafia se calcula los valores de los parametros S con base en los
datos anteriormente calculados. Los valores de 8 son calculados al presionar el
botén Calcular S. En el botén tutorial de la figura 38 se abre la ventana del

tutorial donde hay una explicacion de los pasos a seguir en esta pestafia.

Figura 38. Pestafia S

:ﬁJMod|Etud't T e e owmE T R R e O = = PPy
e ulo Estudiante —— -y l g

RQ GG

‘ Informacién I Molecula 1 | Molecula 2 [ ri yqi | ekl I ek2 |ka1 | Tmk2 I B1 | B2 I ] | S lResultadosi

Hacer click en " Calcular S"

Luego apareceran los resultados Calcular S

.en cada uno delos cuadros de texto

Pasar a la pestafia "Resultados” - -
1Alcano 3 Aromatico | TS N
ACH etano
: Cl ctzoH [
7 Agua
4 Aromatico | H20 I

~ACCH _

5 Alcohol

Fuente: elaboracion propia.
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9.2.11. Pestanas resultados

En la figura 39 se muestra el Médulo Estudiante en la pestafia titulada
resultados, la cual es la ultima de las pestafias de este modulo y es la pestafia
donde se obtiene el resultado de los valores de los coeficientes de actividad.
Esta pestafia como se observa en la figura 39 cuenta con una serie de botones
los cuales deberan ser presionados en forma descendente para obtener el valor
de los coeficientes de actividad. Ademas, como todas las demas pestafas, ésta
cuanta con un boton de tutorial del cual se abre la ventana del ultimo de los

tutoriales.

Figura 39. Pestafiaresultados

g — —— B
8] Moduio Erts N e e

RQ GG

| Informacién | Molecula 1| Molecula2 [ i yqi [eki [ek2 [tmki[tmk2[p1 [p2 [e [s |Resultados | |
Hacer click en " Calcular J" y " Calcular L™

Luego en los siguientes cuatro botones en orden :
Ee . % -Tulonal
Al finalizar estos pasos obtendra

el Coeficiente de actividad
Resultados T 5

Calcular J
Calcular L

CalcularLnY'c
CalcularLn YR
CalcularLn Y’

CalcularY’

Informacion
‘ Informacion v \

Fuente: elaboracion propia.
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En la figura 40 se muestra el boton donde se calcula el parametro J y
muestra los resultados de los valores calculados en los cuadros de textos J1y
J2. En la figura 41 se muestra el boton para calcular el parAmetro L y se

muestran los resultados de este célculo en los cuadros de texto L1y L2.
Figura 40. Boton parametro J
| Resultados = =
| |
Fuente: elaboracion propia.

Figura41. Boton parametro L

L1 L2

Fuente: elaboracidon propia.

Como se expuso en capitulos anteriores, el método UNIFAC se divide en
dos partes, la primera combinatoria que se calcula por el botén que se muestra
en la figura 42. La segunda es la parte residual que se calcula por medio del

botdn que se observa en la figura 43.

Figura 42. Parte combinatoria del método UNIFAC

LnY1C : LnY2C 7
; - i

Fuente: elaboracion propia.
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Figura43 Parte residual del método UNIFAC

Fuente: elaboracién propia.

Los ultimos dos botones son, el de las dos partes de la ecuacion del
método unificado sumadas y el resultado del coeficiente de actividad. Ambos se

muestran en la figura 44.

Figura 44 Ultimos dos botones de la pestafia

CalcularLn Y

Y1

Fuente: elaboracién propia.
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10. MODULO EXPERTO

10.1. Inicio del M6dulo Experto

Como se indic6 en uno de los capitulos anteriores para ingresar al Modulo
Experto se debe ir al mend UNIFAC y seleccionar la opcién Mddulo Experto.
Este mddulo esta disefiado para los usuarios con una mayor relacion con el uso
de la aplicacion y para los usuarios con un conocimiento mas extenso sobre el
método UNIFAC. Adema4s, este mddulo es el mas versatil de los dos, ya que se

puede calcular una cantidad mucho mayor de tipos de moléculas.

El Modulo Estudiante se disefid con una interface versatil de modo que
sea adaptable a las necesidades del usuario experimentado en el uso del
método UNIFAC. Como se mostrara mas adelante, el médulo cuenta con 108
tipos de grupos funcionales para el calculo de coeficientes de actividad con las
cuales se pueden calcular los coeficientes de actividad de una amplia variedad

de moléculas usadas en la Ingenieria Quimica.

El Médulo Experto por la versatilidad que tiene, es el médulo que requiere
mas recursos del equipo para funcionar adecuadamente, por lo que los
requisitos fueron medidos con base en este moédulo. Si un equipo con la
aplicacién instalada tarda largos periodos de tiempo en calcular los coeficientes
de actividad es debido al que el equipo no cumple con los requisitos minimos

para operar este modulo.
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10.2. Pestafias del Modulo Experto

El Médulo Estudiante cuenta con una serie de pestafias en las que se
dividen cada uno de los pasos para el célculo de coeficientes de actividad estas

pestafias se describen en las siguientes secciones.

10.2.1. Pestafa instrucciones

En la figura 45 se muestra la ventana de inicio del Médulo Estudiante en la
pestafia de introduccién, que es la que se encuentra visible al iniciar este
modulo. En los cuadros de texto se introduce en X1 la primera fraccion molar y
en X2 el valor complementario de la fraccion molar. Ademas se debe introducir
la temperatura en grados Kelvin en el cuadro de texto temperatura. Esta
pestafia cuenta con un cuadro de instrucciones para ir guiando al usuario el

calculo de coeficientes de actividad por este médulo.

10.2.2. Pestafia molécula 1

En la figura 46 se muestra la pestafia molécula 1 del M6dulo Experto, la
cual es similar a la pestafia molécula 1 del M6dulo Estudiante, con la variacion
gue en este modulo los 108 grupos funcionales estan distribuidos en grupos,
para facilitar el manejo por parte del usuario de los diferentes grupos
funcionales. En esta pestafla se deben introducir los grupos funcionales

presentes en la molécula que se denomina como molécula 1.
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10.2.3. Pestaifia molécula 2

En la figura 47 se muestra la pestafia molécula 2 del M6dulo Experto la
cual es similar a la pestafia molécula 2 del Mddulo Estudiante con la variacion
que en éste, los 108 grupos funcionales estan distribuidos en grupos para
facilitar el manejo por parte del usuario de los diferentes grupos funcionales. A
diferencia de la pestafia titulada molécula 1, en ésta se introducen las

cantidades de cada uno de los grupos funcionales de la molécula 2.

Figura 45. Pestafainstrucciones

& T
] Modulo Experto UNIFAC .

RQ GG
Instrucciones ‘Molecula 1 | Molecula 2 | Calculoriy gi | ekl | ek2 [ Tmk | B1 | B2 | ] ] S I Resultadosi

DATOS PARA EL COEFICIENTE DE INFORMACION
ACTIVIDAD

Temperatura K

Informacién sobre los datos a ingresar

Fraccion Molar

X1 : X2 :
L -

INSTRUCCIONES
Pasos para calcular el coeficiente de Actividad.
1.Introducir temperatura y fracciones molares de la mezcla binaria.
2.Pasar de pestana en pestafa siguiendo las instrucciones de cada pestafa.
3.0btendra el valor del coeficiente de actividad en la pestafia “ Resultados”

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 46. Pestafia molécula 1

Modulo Experto UNIFAC T

RQ GG

Llpigrupg@gsj Molecula 1 lMolecuIaZ | Calculo iy gi I ekl I ek2 |[tmk |p1 I B2 I 3} I S I Resultados |

llene en los cuadros de texto con la cantidad Informacion
de grupos funcionales que posee la molecula, Informacién
Luego pase a la pestafia "Molecula 2"

Grupos Funcionales Gropos del 1al 10
o Grupos del1-10 : 1Alcano 3 Aromatico @j
@ Grupos del 11-20

& 8 Fenol
@ Grupos del 21-30 AGCOH _
® Grupos.del 31-42 1 SCatonas
® Grupos del 43 - 50

6 Metanol

crzoH [

Fuente: elaboracion propia.

Figura 47. Pestafia molécula 2

] Modulo Experto UNIFAC L

la2 |Calculoriygi|eki [ek2 [tmk [g1 [B2 [e [s  [Resultados

llene en los cuadros de texto con la cantidad Informacion
de grupos funcionales que posee la molecula, Informacién
Luego pase a la pestafia "Calculo iy qi"

Grupos Funcionales Grupos del 1al 10
1Alcano 7Agua
(o} 3
Grupos del 1-10 ao
@® Grupos del 11-20

® G del21-30 5
rupos del 21 - I
P 4 Aromatico ABOH _
® Grupos.del 31-42 accHs G| ~sc

® Grupos del 43 - 50 accrz [

Fuente: elaboracién propia.
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10.2.4. Pestafariy qi

En la Figura 48 se muestra el Mddulo Experto en la pestafa titulada
Célculo ri y gi en esta pestafia se calcula los valores de los parametro r; y g; al
dar clic en los botones calcular ri y en calcular gi. Los valores correspondientes
al célculo de r; apareceran en los cuadros de texto rl y r2 y los valores de q;

apareceran en los cuadros de texto ql y g2.

Figura 48. Pestafariy qi

758 Modulo Experto UNIFAC T —— - | D S
e . —.
RQ GG
Insinucciones | Molecula 1| Molecula 2| Caleuloriyai [eki [ek2 [vmk [p1 [p2 [6 [s [Resutados|

Hacer click en "Calcular ri" 'y en "Calcular gi"
Aparecerd el resultado de 11,12, q1y.q2.
Luego pasar a pestafia "eki- 1™

Calcular i y gi-

Calcular qi

Fuente: elaboracion propia.
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10.2.5. Pestaia e k1

En la figura 49 se muestra el Modulo Experto en la pestafa titulada e k1

en esta pestafia se calcula los valores de los parametro eki para la molécula 1

al dar clic en el botén calcular e k1. Los valores correspondientes al calculo de

eki apareceran en los cuadros de texto de la figura 47.

Figura 49. Pestafae k1l
(') Modulo Experto UNIFAC T o Rl o e i T N
- e -
RQ 66
= iones | Molecula 1| Molecula2 [ Calculoriyqi| €k [ek2 [tmk [p1 [p2 [6 [S |Resultados]

Hacer click en el Boton "Calcular e k1",
Luego pasar a pestaria "e k2"

Grupos Funcionales
© Gruposdel 1-10
@® Grupos del 11-20
@ Grupos dél 23
® Grupos.del 31 -
® Grupos del 43 -

3 Aromatico 7 Agua

ACH | H20 |
8 Fenol -

4 Aromatico | ACOH m |

ASEHS _ 9 Cetonas

ACCH2 _ ctzco [
ACCH creco [

5 Alcohol 10Aldehldo
OH | HC 0 |

6 Metanol

Informacion
! Informacion : \

Fuente: elaboracion propia.
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10.2.6. Pestaina e k2

En la figura 50 se muestra el Médulo Experto en la pestafa titulada e k2
en esta pestafia se calcula los valores de los parametro eki para la molécula 2
al dar clic en el boton Calcular e k2. Esta pestafia es muy similar a la anterior,
con la unica diferencia de que los valores calculados son para la molécula 2.

Los valores correspondientes al célculo de eki apareceran en los cuadros de
texto de la figura 48.

Figura 50. Pestafia e k2

ALt loavus

] Modulo Experto UNIFAC

RQ GG

| Molecula 1 | Molecula2 | Calculoriygi[eki |ek2 |tmk [p1 [p2 [o [s

Hacer click en el Bot6n "Calcular e k2",

Calcular e k2
Luego pasar a pestafia "t mk"

Grupos Funcionales Grupos del 1al10
1Alcano

O Gruposdel 1-10 3 Aromatico 7Agua
® Grupos del 11-20 : 2
® G d\[21 o 8 Fenol
e e L |
@® Grupos.del 31- 4 Aromatico 2
. A?CH?‘ _ 9 Cetonas
CH3co

crzco [N
5 Alcohol

10 Aldehido -
-OH H He-o CHE| °

6 Metanol

® Grupos del 43 -

Fuente: elaboracion propia.
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10.2.7. Pestanas T mk

En la figura 51 se muestra el Médulo Experto en la pestaia titulada T mk
en esta pestafia se calcula los valores de los parametro T mk con base en la
base de datos de parametros de interaccion internamente dentro del programa.
En esta pestafia Unicamente hay que hacer clic en el botén Calcular parametros

y la aplicaciéon automaticamente determinara los valores de los parametros T

mk.
Figura51. Pestafia T mk
] Modulo Experto UNIFAC —— = — o T — )
RQ GG
; Instruccionesil Molecula 1 I Molecula 2 [7Calculo riyqi Ire k1 Vlre k2 | T mk ‘ B1 I B2 IVB VIVS I Resultados

Hacer click en el Botén "Calcular Parametros",
Luego pasar a pestafia "p 1"

\

Calculo de parametros

| Calcular parametros

Calcular parametros

Informacion
Informacion

Fuente: elaboracion propia.
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10.2.8. Pestanas 1y 2

En la figura 52 se muestra el Médulo Experto en la pestafia 1 en esta
pestafias los botones para el calculo de los parametros estan divididos en 7
para facilitar el manejo de los datos internos de la aplicacion y para agilizar el
proceso de calculo de los pardmetros. Los resultados se muestran en los
cuadros de textos que se encuentran agrupados para mantener un orden. En la
figura 53 se muestra la pestafia titulada 2. Esta es muy similar a la pestafia 31

con la deferencia que ésta calculara valores de 3 para la molécula 2 al dar clic
en calcular p2.

Figura 52. Pestana 31

) Modulo Experto UNIFAC T P = : (oo o ]
e

RQ GG

Iu:

Hacer click en todos los Botones para calcular beta Informacion
Luego pasar a pestafia "B 2" : Informacion

la 1| Molecula2 [ Calculoriygi[ekl [ek2 [tmk [B1 [p2 [6 [s  [Resultados

i 1
Grupos Funcionales Sipasdel1aklo: Botones para calcular beta

© Grupos del1-13 ‘o[> om | |
® Grupos del 14-26 o 5 | Gupo513 |

== d\] e 11 Ester Gipos:l3

rupos del 27 - : czcoo [
2 e A

Grupos.del 41-50 A crizcoo (I Gupo2127 I
: 'QH I 12 Ester .
r— (oo O] | |- :

= creor [ s Grupo 47:50

7Agua S : " -
H20 | : e 1/

8 Fenol
3 Aromatico A(?OH _
A(?H _ 9 Cetonas
| AC G| | caco I 2
: crizco [N -

Fuente: elaboracidon propia.
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Figura 53. Pestana 32

e e ' B
] Modulo Experto UNIFAC & =

RQ GG
| Instrucciones | Molecula 1| Molecula2 | Calculoriygi[eki [ek2 [tmk [B1 B2 |8 [s  |Resultados|

Hacer click en todos los Botones para calcular beta Informacion
Luego pasara pestafia "8". : Informacion

Grupos Funcionales Grupos del 1al13
© Gruposdel1-13 1Alcano
® Grupos del 14-26
e Grupos dél 27 -40
® Grupos.del41-50

5 Alcohol
2 Alqueno '9“ I 12 Este
crz-ct (| -6 metanol H(?OO I

crct (| creor N o
CH2=C m 7 Agua
c-c [

Botones para el calculo de
2

| Guooi-4 |
[ Grupo4750_§

Fuente: elaboracion propia.
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10.2.9. Pestainas 0

En la figura 54 se muestra el Modulo Experto en la pestafia 8 en esta
pestafia se calcula los valores de los parametros 6 con base en los datos
anteriormente calculados. Los valores de 6 son calculados al presionar el botdn
calcular 6. Para poder observar los diferentes resultados se puede cambiar los
grupos que observando activando los otros botones del grupo de botones

titulados grupos funcionales.

Figura 54. Pestafia @

@] Modulo Experto UNIFAC T Bd : il T ‘"_- g P
- -
RQ GG
1 Instruccionesrl Molecula1'l Molecula 2 lVCaIculo riyqirl ekl Ire k2 VIVT mk I B1 '['BZ | o ls 1 Resultados?

Hacer click en el botén " Calcular 8 "
Luego pasar a pestana S ",

Grupos Funcionales Grupos del 1al'10

© Grupos det 1-10 1Alcaro Aromauco 7Agud

@ Grupos del 11-20 i AcH H20 l
@ Grupos del 21-30 8Fenol

® Grupos.del 31-42 ‘Lg’c":;‘"” ‘ ACOH l
A. Grupos del 43 - 50 : ACCLD _ 9 Cetonas

cHzco [
acch [ | croco 0 |

A'°°h°[ 10 Aldehido g
I He-0 l

6 Metanol

CH30H m

Informacion
I Informacion : '

Fuente: elaboracion propia.
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10.2.10. Pestanas S

En la figura 55 se muestra el Modulo Experto en la pestafa titulada S en
esta pestafia se calcula los valores de los pardmetros S con base en los datos
anteriormente calculados. Los valores de 6 son calculados al presionar el botdn
calcular S. Los botones para calcular los pardmetros S se encuentran en el
recuadro titulado botones para S. Para cambiar los grupos que se observan se
deben seleccionar o activar el boton deseado entre los botones del recuadro

titulado grupos funcionales.

Figura55. PestafiaS

e ——— . - A S—

;;ée]ModuloExpenoUNlFAc'_i - - - —— P
RQ GG

[ Instrucciones | Molecula 1| Molecula2 [ Calculoriygi[eki [ek2 [tmk [p1 [p2 [6 |S  |Resultados

Hacer click en todos los botones para calcular S Informacion
Luego pasar a pestafia "Resultados . Informacién - \

Grupos del 1al13

Grupos Funcionales
Botones para S

2 i 10 Aldehido
© Grupos det 1-13 I e I
® Grupos del 14-26 : 3 -

- 11 Ester Snupos13
@ Grupos del 27 - 40

cracoo [ Grupo 14-20

@ Grupos.del41-50 crzcoo [ Grupo 21-27

5 12 Ester- 5 Grupo 28-40

| (-6 Metanol | reoo [N I B Grupo 41-46
CH30H _

= 13 Eter bt Grupo 47-50

CH30-
CH20-

» 3 Aromatico 7 THF
ACH _ 9 Cetonas

AC CH| | creco o | :
L:' ~ o

CH2CO

Fuente: elaboracion propia.
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10.2.11. Pestanas resultados

En la figura 56 se muestra el Modulo Experto en la pestafia titulada
resultados la cual es la dltima de las pestafias de este modulo y es la pestafa
donde se obtiene el resultado de los valores de los coeficientes de actividad.
Esta pestafia, como se observa en la figura 54, cuenta con una serie de
botones los cuales deberdn ser presionados en forma descendente para
obtener el valor de los coeficientes de actividad. Algunos botones podran tardar

algunos segundos en dar el resultado debido a la complejidad del método.

Figura 56. Pestafia resultados

{8] Modulo Experto UNIFAC TN ey — Te— el e |
RQ GG
‘7'77 i I Molecula 1 I Molecula 2 [ Calculo riyqi I ekl I ek2 I‘rmk I Blir ]'BZ Ie ] S | Resultados

Hacer click en todos los botones para
calcular el Coeficiente de Actividad.

Hesunaaos

Calcular J

Calcular L

CalcularLnY'c

CalcularLn YR

CalcularLnY'

Calcular Y’

Informacion
l Informacién

Fuente: elaboracion propia.
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En la figura 57 se muestra el boton donde se calcula el parametro J y
muestra los resultados de los valores calculados en los cuadros de textos J1y
J2. En la figura 58 se muestra el boton para calcular el parAmetro L y se

muestran los resultados de este calculo en los cuadros de texto L1y L2.
Figura 57. Boton parametro J
| Resultados - =
| — s
Fuente: elaboracion propia.

Figura 58. Boton parametro L

& s L2

Fuente: elaboracién propia.

Como se expuso en capitulos anteriores, el método UNIFAC se divide en
dos partes: la primera combinatoria que se calcula por el botén que se muestra
en la figura 59. La segunda es la parte residual que se calcula por medio del

botdn que se observa en la figura 60.

Figura59. Parte combinatoria del método UNIFAC

LnY1C : LnY2C 7
= /

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 60 Parte residual del método UNIFAC

Fuente: elaboracion propia.

Los ultimos dos botones son: el de las dos partes de la ecuacion del
método unificado sumadas y el resultado del coeficiente de actividad. Ambos se

muestran en la figura 61.

Figura 61 Ultimos dos botones de la pestafia resultado

CalcularLnY

Y1

Fuente: elaboracion propia.
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11. BASE DE DATOS

11.1. Inicio de base de datos

Como se indico en capitulos anteriores, el método UNIFAC se apoya de
una base de datos dividida en dos partes: una de parametros de grupo y otra de
parametros de interaccion. Los valores de esta base de datos se encuentran
ingresados en la base de datos interna de la aplicacién. Se puede consultar la
base de datos desde los Mddulos Estudiante y Experto o desde la ventana de
inicio de la aplicacién. Como se observa en la figura 62 se puede tener acceso

a la base de datos desde el menu base de datos de la ventana principal.

La primera parte de la base de datos contiene parametros de grupo. Estos
son los volumenes y areas superficiales de los grupos funcionales. Los cuales
al ser sumados se obtienen los volimenes y areas superficiales de las
moléculas completas. La segunda parte de la base de datos contiene
parametros de interaccion. Estos consideran la influencia debida a la interaccion

entre los diferentes grupos funcionales en la mezcla.
11.2. Base de datos de parametros de grupo

Al ingresar a la base de datos de parametros de grupos por cualquiera de
las formas disponibles aparecera la ventana que se observa en la figura 63, en

la cual hay un botdn de siguiente y en las sucesivas imagenes que apareceran

habra un boton de para regresar a la diapositiva anterior.
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Figura62 Menu base de datos

Fuente: elaboracion propia.

Figura 63 Base da datos de parametros de grupo del método UNIFAC

UNIFAC

UNIFAC Group Specifications and
Sample Group Assignments (Hansen,
et al., 1991)

Fuente: elaboracién propia.

84



11.3. Base de datos de parametros de interaccion
En la figura 64 se muestra la base de datos de parametros de interaccion,
la cual es una de las dos partes de la base de datos del método UNIFAC. Para

poder consultar la base se debe de elegir uno los botones le recuadro Control.

Figura 64 Base da datos de parametros de interaccion

& Parametros de interacion Grupo - Grupo v A (=& % |

Control
5 Seleccione los diferente combinaciones de
O lnicio numeros para visualizar la base de datos de
parametros de interacion Grupo-Grupo

SCRUPO PARA ELL METODO

UNIFAC

UNIFAC Group-Group Interaction
Parameters, an», in Kelvins

Fuente: elaboracion propia.
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12. EXPLORADOR DE INTERNET Y CONVERSOR DE
UNIDADES

12.1. Inicio de explorador de Internet

Con el fin de aumentar la versatilidad del programa en el mena conversor
de unidades se encuentra la opcion web, en la cual se puede tener acceso a un
explorador de Internet el donde se puede consultar paginas de conversion de
unidades, asi como otras paginas en linea relacionadas con el método UNIFAC.
Este explorador se disefid con el fin de que sea similar a los exploradores e

Internet mas comun, para que sea de facil uso para el usuario.

En la figura 65 se muestra el explorador de Internet que se despliega al
seleccionar la opcién web. Con el boton conversor se despliega una pagina en
linea donde se puede hacer conversiones de unidades. Con el botén UNIFAC

se carga una pagina en linea donde se da una explicacion del método UNIFAC.
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Figura65 Explorador de internet

e

Fuente: elaboracion propia.
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13. TUTORIAL

13.1. Inicio tutoriales

La aplicacion cuenta con un tutorial que describe el método de uso de la
aplicacion para el calculo de coeficientes de actividad. Este tutorial se puede
tener acceso desde el Médulo Experto o desde el menu ayuda en la opcion
tutorial en el cual se encuentran las 9 partes del tutorial. El tutorial se enfoca
tanto en como resolver un problema de célculo de coeficientes de actividad de
una mezcla liquida binaria a ciertas condiciones, como en el uso y manejo de la
aplicacion. En la Figura 66 se observa que los tutoriales cuentan con botones

de atras y siguiente para ir avanzando y retrocediendo en los tutoriales.

Figura66 Ejemplo de uno de los tutoriales

i Tutornl E=SEel X

Main Group. Subgroup Ry (vol) Qx (SA)

“ACH” ACH(9) 0.5313  0.400

Fuente: elaboracidon propia.
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14. MAPA MENTAL Y DIAGRAMA DE FLUJO

14.1. Mapa mental

Esta aplicacion, por la tematica que trata, abarca muchas ramas de la
ingenieria. Todas éstas se trabajaron en conjunto para poder disefiar y crear la
aplicacion. Para desarrollar la aplicacion se utilizaron conocimientos de
programacion pertenecientes a la carrera de ingenieria en Ciencias y Sistemas.
Se utilizaron también, conocimientos de quimica orgénica e inorganica como de
termodinamica quimica que son ramas de la Ingenieria Quimica. En la figura 67

se muestra todas las ramas de la ingenieria involucradas en la carrera.
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Figura 67

Ingenieria

Mapa mental

!

'

Ingenieria En ciencias

y sistemas

'

Ingenieria Quimica

h

'

L

Quimica Orgdnica

Lenguajes de
programacioéon

Quimica Inorgédnica

Area de Fisicoquimica

A

i

Desarrollo de
aplicaciones

Y

computacionales

h

Termodinamica

Noemenclatura
Organica

Nomenclatura
Inorganica Quimica
v
Termodinamica de
soluciones
UNIFAC l

h 4

Y

Programa para

Coeficientes de

Actividad por el
método UNIFAC

calculo de

Coeficientes de
Actividad

Fuente: elaboracion propia.
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14.2.

Diagrama de flujo

Un diagrama de flujo es un método para representar de forma gréfica y

ordenada un conjunto de pasos que se realizan en un proceso. Se creo un

diagrama de flujo de los pasos a seguir para el célculo de coeficientes de

actividad con el Mddulo Estudiante de la aplicacion desarrollada. En la figura 68

se muestra el diagrama de flujo descrito anteriormente.

@cio

Y
Iniciar el Programa
para calculo de
coeficientes de
actividad

!

Abrir el modulo
Estudiante

En la pestafia de
Informacion
introducir valores de
fracciones molares

Hacer clicen la
Pestafia “Molécula 1”

En la pestafia de
Informacion
introducir valores de
fracciones molares

—

Figura 68

Introducir las
cantidades de cada
una de los grupos
presentes en la
primera molécula

Hacer clicen la
Pestafia “eki 1”

Diagrama de flujo

Hacer clicen la
Pestafia “B 1”

Hacer clicen la
Pestafia “Resultados”

!

!

!

!

Hacer clicen la
Pestafia “Molécula 2”

Hacer clic en
“Calcular eki 1”

Hacer clic en
“Calcular B 1”

Hacer clic en
“Calcular J”

!

|

!

!

Introducir las
cantidades de cada
una de los grupos
presentes en la
segunda molécula

Hacer clicen la
Pestafia “eki 2”

Hacer clicen la
Pestafia “B 2”

Hacer clic en
“Calcular L”

!

v

!

Hacer clic en
“Calcular eki 2”

Hacer clic en
“Calcular B 2”

!

Hacer clicen la
Pestafia “riy qi”

]

!

Hacer clic en
“Calcular Ln Yi C”

\ 4

Hacer clicen la
Pestafia “t mk 2”

Hacer clicen la
Pestafia “0 "

}

!

Hacer clic en
“Calcular Ln Yi R”

v

Hacer clic en
“Calcular ri” y en
“Calcular qi”

Introducir el valor de
la temperatura en
Kelvin

Hacer clic en
“Calcular8”

)

v

Hacer clic en
“Calcular Ln Yi”

v

Hacer clic en
“Calcular T mk”

Hacer clicen la
Pestafia “S”

}

¥

Hacer clic en
“Calcular §”

Hacer clic en
“Calcular Yi”

.

\/ Fin \\
\ y

Fuente: elaboracion propia.
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15. METODOLOGIA

15.1. Delimitacion de campo de estudio

El trabajo de graduacion es parte del campo de estudio de ingenieria en
la rama de denominada Ingenieria Quimica en la linea de estudio de la
termodinamica, para el curso de Termodinamica 4 en el calculo de propiedades
de mezcla, en el célculo especifico de coeficientes de actividad por el método
UNIFAC.

15.2. Recursos humanos disponibles

Entre los recursos humanos que se requeriran para el desarrollo de este

trabajo de graduacién son:

o Estudiante de Ingenieria Quimica que realizara el trabajo de graduacion:

Jim Kevin Cuestas Cifuentes

o Asesor: Ing. Jorge Emilio Godinez Lemus
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15.3. Recursos materiales disponibles

El equipo y materiales necesarios para la realizacion de este trabajo de

graduacion son:

o Equipo de cOmputo para la programacion

. Paquete de programas Microsoft Office 2010
o Programa Visual Studio 2010

J Libros de consulta

o Hojas de papel bond

. Calculadora

J Tesis de consulta

. Internet
15.4. Técnica cualitativa o cuantitativa
Para la programacion se usara la técnica de programacion modular que
consiste en dividir un programa en modulos. El objetivo de esta técnica es sub
dividir un problema en problemas mas pequefios, para facilitar su resolucién.
Otra técnica de programacion que se utilizard es la programacion
orientada a los objetos, la cual usa objetos y sus interacciones, para disefar
aplicaciones y programas informaticos.

15.5. Recoleccion y ordenamiento de la informacion

Los datos e informacidn que se utilizara para el desarrollo de la aplicacion,

se recopilaran de bibliografia especializada para Ingenieria Quimica.
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16. INTERPRETACION DE RESULTADOS

16.1. Aplicacion del Médulo Estudiante

La aplicacién se disefid con fines pedagogicos como profesionales. La
aplicacion puede se usada como una herramienta adicional para la ensefianza
de una manera mas interactiva y amena del céalculo de coeficientes de actividad
por el método UNIFAC. Los estudiantes que estén aprendiendo sobre el uso y
calculo de coeficientes de actividad podran utilizar el Modulo Estudiante, para

corroborar sus resultados de problemas relacionados con la teméatica.

El Médulo Estudiante podra ser aplicado para ensefianza a distancia o
autodidactica, dado que el usuario podra aprender a calcular coeficientes de
actividad y a manejar la aplicacion sin necesidad de un tutor, dado que el

Mdédulo Estudiante cuanta con un tutorial para el aprendizaje de ello.

El M6dulo Estudiante podra ser utilizado para el calculo de coeficientes de
actividad entre mezclas de alcanos, alquenos, aromaticos, alcoholes, fenoles y
agua. ElI Modulo Estudiante estd disefiado Unicamente para calcular
coeficientes de actividad de mezclas liquidas binarias de los compuestos

anteriormente mencionados.

Debido a que la aplicacion utiliza el método UNIFAC, para el céalculo de
coeficientes de actividad, éste considera aspectos como las interacciones entre
grupos funcionales y el efecto de la temperatura en los coeficientes de

actividad.
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16.2. Aplicacion del Modulo Experto

Como se menciond anteriormente, entre los fines con los que se disefid la
aplicacion es que ésta tenga aplicacion profesional. La aplicacion puede ser
usada como una herramienta adicional para calculos profesionales debido a la
versatilidad y confiabilidad del Médulo Experto, lo que permite ser utilizada con
seguridad en cualquier tipo de calculo relacionado con el célculo de coeficientes

de actividad.

El Médulo Experto podra se utilizado por estudiantes con experiencia en el
uso del método UNIFAC, para el calculo de coeficientes de actividad en

diferentes investigaciones.

El Modulo Experto podra ser utilizado para el calculo de coeficientes de
actividad entre mezclas de alcanos, alquenos, arométicos, alcoholes, fenoles,
agua, aldehidos, esteres, éteres, aminas, anilinas, acidos carboxilicos, alquinos,
entre otros. EI Modulo Experto estd disefiado Unicamente para calcular

coeficientes de actividad de mezclas liquidas binarias.
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CONCLUSIONES

Realizacion de una base de datos que se divide en dos partes: una para
parametros de grupo y la otra para parametros de interaccién entre grupos
del método UNIFAC, las cuales se utilizaron como base para el desarrollo

de la aplicacion.

Construcciéon de una aplicacion dividida en dos modulos: estudiante y
experto, que facilita el proceso de ensefianza del calculo de coeficientes
de actividad de mezclas binarias por medio de la interfaz de programacion
Microsoft Visual Studio 2010.

Desarroll6 de un tutorial para el aprendizaje del proceso de célculo de
coeficientes de actividad por el método UNIFAC y para el uso de la

aplicacion, el cual se distribuyo en el M6dulo Estudiante.

Disefio y elaboracion de mapas conceptuales y diagramas de flujo, para la
orientacion del estudiante de Ingeniera Quimica, en el aprendizaje del

calculo de coeficientes de actividad por el método UNIFAC.
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RECOMENDACIONES

Es importante el conocimiento previo de Quimica Organica, Quimica
Inorganica y Termodinamica, para poder hacer un uso efectivo de la

aplicacién por parte del usuario.

Es importante el manejo del sistema operativo de Windows para hacer un

uso eficiente de la aplicacion.

Poner énfasis en el uso del tutorial incluido en la aplicacion,
especialmente para los usuarios que utilizan el programa por primera vez,

para usarlo de manera adecuada.

Verificar que el equipo donde se instale la aplicacion cumpla con los
requisitos de software y hardware, para tener un buen desempefio de la

aplicacién al obtener los resultados en cortos tiempos.

Elaborar una aplicacion para graficar diagramas de equilibrio liquido-
vapor, con base en los coeficientes de actividad calculados en esta

aplicacion por el método UNIFAC.

Actualizar periddicamente la aplicacion para implementar las variaciones
en el método y en la base de datos de la aplicacion, para que se disponga
de una mejora continua del conocimiento tecnolégico y practico, orientado

a la innovaciéon pedagogica.

Realizar constantes investigaciones, para la mejora continua de las
técnicas educativas y mejorar el aprendizaje de los estudiantes,

consecuentemente innovar en los campos de la Ingenieria Quimica.
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APENDICES

Apéndice 1. Tabla de requisitos académicos para la realizacion del

presente trabajo de graduacion

Cédigo | Curso Razén
354 Quimica 3 Prerrequisito
356 quimica 4 Prerrequisito
362 Andlisis Cualitativo Prerrequisito
358 Quimica Organica 1 Temas
relacionados
360 Quimica Orgénica 2 Tem?‘s
relacionados
410 Balance de masa y energia Prerrequisito
412 Flujo de fluidos Prerrequisito
414 Transferencia de calor Prerrequisito
416 transferencia de masa Tem‘?‘s
relacionados
90 Programacion de computadoras Temas
relacionados
101 Matematica Béasica 1 Temas
relacionados
103 Matematica Basica 2 Temas
relacionados
107 Matematica intermedia 1 Prerrequisito
114 Matematica intermedia 3 Prerrequisito
380 Fisicoquimica 1 Prerrequisito
382 Fisicoquimica 2 Prerrequisito
394 Termodinamica 3 Prerrequisito
396 Termodinamica 4 Tem"?‘s
relacionados

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 2.  Arbol del problema para el trabajo de graduacion.

Dificultad en el
disefio de torres
de destilacion

Dificultad en el
Problemas de en el calculo
calculo de numero de velocidades de
platos tedricos para la reaccion
destilacion.

Dificultad para los Dificultad para el
EFECTOS estudiantes en el Dificultad para el calculo
calculo de calculo de Equilibrios constantes de

coeficientes de L-V equilibrio de
actividad reacciones

Dificultad en el calculo de los
coeficientes de actividad por el
método UNIFAC

Problema

Causas Complejidad en el Complejidad en el calculo
calculo de las de la contribucion de las
contribuciones de los interacciones entre

grupos funcionales moléculas

Complejidad en el calculo de las Mucha extensividad en el
aportaciones debido a las calculo de coeficientes de

diferencias de tamafios y formas actividad por el método
de las moléculas UNIFAC

Fuente: elaboracion propia

106





