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Alambique

Aspen Hysys

Destilacion

Destilacion fraccionada

Inteligencia artificial

GLOSARIO

Es un aparato utilizado para la destilacion de
liquidos, constituido por una caldera donde se
calienta la mezcla. Otra forma de reconocerlo es

identificando la coraza de la columna de destilacion.

Herramienta de simulacibn muy poderosa de
procesos industriales que involucran en su mayoria
procesos quimicos, siendo su principal enfoque la

ingenieria petroquimica.

Separacion de dos o mas sustancias en una mezcla
por medio de dos fenomenos fisicos que son la
vaporizacion y la condensaciéon; se aprovecha el
punto de ebullicibn menor entre las sustancias a

separar.

También conocida como destilacion de Rayleigh.
Este proceso de destilacion se usa cuando se
quieren separar compuestos con puntos de ebullicion
cercanos entre si. Para ello se utiliza una columna de

fraccionamiento.

Es la inteligencia exhibida por maquinas creadas por

el hombre.
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Método McCabe-Thiele Es un método ilustrativo para la destilacion

Método smiles

Objeto simulis

Proceso

Pseudocomponente

fraccionada binaria. Es adecuado en aquellos casos
donde los componentes de la mezcla binaria a
separar son de tal naturaleza que sus mezclas tienen

un comportamiento cercano a la idealidad.

Es una representacion de estructuras quimicas
simplificada para describir la estructura del
compuesto en una sola linea de texto, que incluyen
letras, simbolos y numeros. Significa sistema
simplificado de entrada de linea de entrada molecular

(por sus siglas en inglés).

Es un elemento creado dentro de las extensiones
disponibles en Simulis Thermodynamics, para esta
investigacion es un elemento especifico de Simulis
Thermodynamics dentro de la hoja de Microsoft
Excel. Por ejemplo, una calculadora simulis, un

compuesto simulis, entre otros.

Es una secuencia de pasos dispuesta con algun tipo
de légica que se enfoca en lograr algun resultado

especifico.

En muchas aplicaciones donde solo estan presentes
moléculas no polares (como en el refinado de
hidrocarburos), la mezcla es tan compleja que en
lugar de representarla por todos los componentes

conocidos, es mas facil agrupar los componentes

Xl



Simulacién

Simulis Thermodynamics

Sistema binario

Sistema ternario

Sistema tutorial

Software

Torre de destilacion

mediante alguna propiedad util como el punto de

ebullicion.

Es un programa informatico o una red de
ordenadores cuyo fin es crear una simulacion de un

modelo abstracto de un determinado sistema.

Es componente disponible para Microsoft Excel y
Matlab para el calculo de propiedades termofisicas y

fisicoquimicas.

Es la separacion por medio de torres de destilacion

de dos compuestos en una misma mezcla.

Es la separacion por medio de torres de destilacion

de tres compuestos en una misma mezcla

Es un sistema de software que utiliza técnicas de
inteligencia artificial para representar el conocimiento

e interactua con los estudiantes para ensenarlo.

Conjunto de programas que permite a un usuario
interactuar con un ordenador para realizar una tarea

especifica y su debida documentacion.
Es una unidad compuesta de un conjunto de etapas

de equilibrio con un solo alimento y dos productos,

denominados destilado y fondo.
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RESUMEN

El presente trabajo plantea el montaje y el uso de un sistema tutorial
inteligente (STI) para el manejo de dos programas de simulacion utilizados
habitualmente en la ingenieria quimica: Simulis Thermodynamics y Aspen
Hysys. En este programa de ensefianza computacional se incluyen, de manera
didactica, todos los pasos y procesos necesarios para evaluar y disefar
columnas de destilacién para realizar una separacion binaria o terciaria de
cualquier mezcla de componentes en poco tiempo. Es necesario tener acceso a
una computadora y tener instalado ambos programas para poder aprender a

utilizarlos y el sistema tutorial inteligente para aprender a utilizarlo.

La idea de disefar este sistema tutorial proviene del amplio uso de
simuladores en la actualidad y que dentro de la Facultad de Ingenieria de la
Universidad de San Carlos de Guatemala no se incluyen en la didactica dentro
de las operaciones unitarias de la carrera; pero que sus objetivos principales y
requeridos a nivel ingenieril, de muchas empresas, son el de ahorrar tiempo con

datos confiables.

Al disefiar el sistema tutorial inteligente se plane6 como un sistema de facil
interpretacion y uso para que los estudiantes o profesionales puedan aprender
de simulacion de columnas de destilacion usando Aspen Hysys y Simulis
Thermodynamics, utilizando de manera grafica recursos computacionales para

hacer dinamico el proceso de aprendizaje a nivel profesional.
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OBJETIVOS

General

Desarrollar el médulo de aprendizaje de un sistema tutorial inteligente,
STI, para la simulacion computacional de procesos de destilacion binaria y
terciaria con diferentes compuestos utilizando el programa Simulis
Thermodynamics y comprobar su eficacia mediante la simulacién en Aspen

Hysys enfocado a estudiante de la carrera de Ingenieria Quimica.

Especificos

Proporcionar opciones didacticas de estudio de simulacion de procesos de
destilacién utilizando la ensefanza asistida por ordenador, EAO, desde los

cuales se describe el disefio de columnas de destilacion.

Encontrar los modelos descriptivos para cada secuencia grafica de disefo de

equipos de destilacion binaria y terciaria.

Utilizar las funciones de Aspen Hysys para simular los procesos de destilaciéon

binaria o terciaria a partir de los datos obtenidos de las curvas de equilibrio.
Elaborar una guia de orientacion, modulo sobre el dominio, basado en software

computacional-tutorial para el modelado de columnas a partir de una mezcla

deseada de separar.
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5. Elaborar una metodologia de facil interpretacion a través del modelado
matematico y de graficos dinamicos.
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HIPOTESIS

Hipoétesis de trabajo

Es posible crear un sistema tutorial inteligente para explicar el uso de
Simulis Thermodynamics y Aspen Hysys, utilizando tecnologia dinamica para la

ensefanza asistida por ordenador.
Hipoétesis estadistica
Hipoétesis nula (Ho)

No existe una variacion significativa en las propiedades fisicoquimicas,
termodinamicas y en los resultados de disefio en las columnas de destilacion
simuladas entre Aspen Hysys y Simulis Thermodynamic, con base en las
mismas condiciones empleadas en ambos casos.

Hipoétesis alternativa (Hp)

Si existe una variacion significativa en las propiedades fisicoquimicas,

termodinamicas y en los resultados de disefio en las columnas de destilacion

simuladas entre Aspen Hysys y Simulis Thermodynamic, con base en las

mismas condiciones empleadas en ambos casos.
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INTRODUCCION

La simulacion es un campo nuevo en la tecnologia computacional e
ingenieril que, a pesar de ser reciente, es una practica esencial para el disefio y
construccion de plantas en la ingenieria quimica, ya que siempre ha surgido la
necesidad de conocer si el modelo planteado matematicamente y si el bosquejo
funcionara al momento de montarlo en una planta; pues bien, la simulacién

ayuda aliviar la duda de la operacion manual de disefio y montaje.

En la Escuela de Ingenieria Quimica de la Universidad de San Carlos de
Guatemala todavia no se cuenta con un curso o programa que satisfaga una de
las principales funciones del ingeniero quimico: disenar virtualmente. Los
métodos utilizados dentro de la facultad estan desactualizados y requieren
demasiado tiempo y trabajo para cumplir con los requerimientos basicos del
disefio; ademas de que las grandes empresas e ingenios poseen de sistemas
computacionales, ya sean publicos o privados, el conocimiento del profesional
egresado sobre las técnicas basicas de simulacion son escasas o nulas; por lo
que las empresas deciden contratar servicios externos o talento exterior que

cubra las demandas tecnoldgicas de la empresa.

Esta investigacion propone técnicas didacticas explicadas de una manera
sencilla para el uso conjunto de dos programas de simulacion: uno para calcular
matematicamente y en poco tiempo el equilibrio de sustancias y el otro para
simularlo en diferentes equipos utilizados en la ingenieria quimica; para, al final,
comparar ambos resultados y tomar una decisidbn basada en confiabilidad

estadistica que plantean ambos programas.
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Este tema se plante6 durante la guia de estudios de licenciatura en la
Universidad Politécnica de Bucarest donde los estudiantes tenian acceso
ilimitado a los softwares de simulacién. Para las universidades europeas es
obligatorio que los estudiantes de ingenieria manejen softwares relacionados
con la simulacion. En los cursos recibidos de operaciones unitarias, se debian
de cumplir cuatro horas a la semana de uso de simuladores para poder optar al
examen final. Por lo que el propdsito de este estudio es desarrollar un sistema
de auto aprendizaje para estudiantes de ingenieria quimica que desean conocer
acerca de la simulacion de procesos quimicos sin la necesidad de gastar en

cursos en linea o en cursos que pueden llegar a costar mucho dinero.

Se planea que este estudio abra las puertas para futuras didacticas
modernas en el pensum de ingenieria quimica, ya que a medida que la carrera
se va modernizando, es vital que el ingeniero maneje este nuevo tipo de
tecnologias computacionales; que es la clave de un ingeniero exitoso: manejar
nuevas tecnologias. Si se considera y se toma el proyecto, se puede llegar a
cubrir los contenidos tecnoldégicos en un semestre de la carrera; por lo que al
finalizar la licenciatura el egresado sabra manejar varios tipos de software.
Ademas, este estudio plantea dar conocimientos tecnoldgicos al egresado de la
Escuela Ingenieria Quimica que al finalizar la carrera apenas sabe de utilizar
programas como AutoCAD o Wolfram Alpha; siendo muy basicos para la alta
demanda tecnoldgica que se vive en la actualidad y como profesionales de la

Universidad de San Carlos de Guatemala, se cubre muy poco esta necesidad.
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1. ANTECEDENTES

Los softwares utilizados son muy recientes y la biblioteca virtual de la
Universidad de San Carlos de Guatemala no cuenta con licencias de softwares
computacionales avanzados de ingenieria quimica, debido a su elevado precio.
Se cuentan con protocolos de investigacidn que corresponden al uso en general
del programa Aspen Hysys, sin especificar concretamente la destilacion; pero
ninguno que cuente con el complemento de Simulis de ProSym. Por ejemplo:
Linda Esther Xiquin Jiménez, asesorada por el ingeniero quimico Williams
Guillermo Alvarez Mejia de la Universidad de San Carlos de Guatemala, en el
protocolo de investigacion titulado: Propuesta para incluir en el curriculo de la
carrera de ingenieria quimica de la Universidad de San Carlos de Guatemala
una asignatura, cuyo contenido sea la simulacion de procesos quimicos,

utilizando la aplicacién del software Aspen Hysys.

Los sistemas tutoriales inteligentes se han desarrollado con los avances
tecnolégicos computacionales; en la Faculta de Ingenieria de la Universidad de
San Carlos de Guatemala, especificamente en la Escuela de ingenieria
Quimica, se han desarrollado varios sistemas inteligentes para el
autoaprendizaje del estudiante de dicha escuela. Giorgio Enmanuel Alejandro
Lopez Pardo, en su trabajo de graduacion titulado: Desarrollo de un programa
computacional utilizando Visual Basic version 6.0 para un sistema tutor
inteligente -ITS- en el aprendizaje del equilibrio idnico del sistema acido-base en
soluciéon acuosa, propone y desarrolla un software computacional para el
equilibrio de sustancias idnicas, representandolo en diagramas de Sillen,

dandolo como opcion de aprendizaje simultanea al curso de analisis cualitativo.



Investigadores internacionales han desarrollado estudiados utilizando
analisis de mezclas utilizando el software Simulis Thermodynamics. Tal es el
caso de Jordi Bonet i Ruiz de la Universidad de Barcelona, que en su tesis
Contribucion al estudio de la transesterificacion del acetato de metilo por
destilacion reactiva, utiliza dicho software para representar las curvas de
residuo-separacion con el modulo del vector de composicion liquido-vapor para
entrever las curvas de residuo que maximizan la fuerza motriz de separacion

para la reaccion de transesterificacion del acetato de metilo con etanol.

En el libro Fluid PhaseEquilibria, los autores Christophe Coquelet, Alain
Valtz y Philippe Arpentinier realizaron el estudio de sistemas binarios y ternarios
que contienen dioxido de carbono, en el capitulo titulado: Thermodynamic study
of binary and ternary systems containing CO2 + impurities in the context of CO2
transportation donde utilizan diferentes ecuaciones de estado, incluidas en el
paquete de ProSym, para determinar parametro de interaccién binaria entre el
S02+0;, CO2+03, Ar+0,,CO,+AT.

En la Universidad Industrial de Santander, Bucaramanga, Colombia,
Juan Camilo Rodriguez Noriega e Ilvan Dario Diaz Barragan presentaron la
tesis de grado titulada: Estudio en Aspen Hysys de la controlabilidad de un
sistema de destilacion metanol-agua mediante redistribucion de la corriente de
entrada en multiples platos de alimento. Realizaron el estudio de la viabilidad de
la manipulacién de la ubicacion del plato de alimento como estrategia de control
para contrarrestar perturbaciones en la concentracion de entrada utilizando

como caso de estudio el sistema metanol-agua simulado en Aspen Hysys.

En la Universidad Nacional Pedro Ruiz Gallo, Peru, Niky Alan Mestanza
Vera y Lister Marcos Pineda Pizarro realizaron su tesis de grado titulada:

Simulacién y analisis de sistema de destilacion de la Destileria Chiclayo S.A.C



empleando el simulador de procesos Hysys donde analizan los efectos
producidos en las composiciones del destilado y cola ante cambios en las
condiciones de operacion del sistema de destilacion y determinan las
composiciones volumétricas del destilado en cada plato de las columnas de

destilacion utilizando Aspen Hysys.






2. MARCO TEORICO

2.1. Softwares dinamicos para el ingeniero quimico

Como parte de la era tecnolégica que se vive en la actualidad, es
necesaria la inclusion de sistemas interactivos tecnologicos que permitan al
estudiante de ingenieria quimica formarse de acuerdo a los requerimientos
necesarios de la industria mundial actual; la cual implementa en sus
qguehaceres diarios tecnologia de punta, ya sea para simulacién o para controlar
los procesos internos, tal como lo establece Graduate Prospects en su analisis
estadistico de la carrera.

Este proyecto pretender dar conocimientos basicos al estudiante de
ingenieria quimica acerca de la simulacion, los dos softwares mostrados son
ampliamente utilizados por muchos ingenios y empresas para la simulacion
operacional y el analisis fisicoquimico de sustancias; por lo que, al aplicarlo en
sus estudios, cumplira satisfactoriamente muchos de los requisitos de empresas

nacionales e internacionales.

Los softwares utilizados son Simulis Thermodynamics: una herramienta
que permite calcular propiedades fisicoquimicas y termodinamicas de una o
varias sustancias; y Aspen Hysys: permite la simulaciéon de procesos basado en
métodos matematicos y previos proyectos, por lo que su confiabilidad es alta y
muchas de las empresas deciden utilizar estas herramientas para implementar
en sus procesos diarios donde se involucra el conocimiento del ingeniero

quimico en cada etapa.



211. Simulis Thermodynamics

Es un software que sirve de herramienta para calculos de propiedades
fisicoquimicas y termoquimicas ya sean de compuestos puros o en mezcla. Es
un add-in de Microsoft Excel o Matlab; en el presente trabajo se utiliza con
Microsoft Excel. Los resultados que proporciona la herramienta se pueden
integrar en dimensionamiento de equipo, modelado de sistemas, entre otros. El
programa ofrece mas de 2 300 compuestos puros y mas de 300 funciones para
el calculo de propiedades; la compafia asegura confiabilidad en sus datos y
resultados, ya que cuenta con varias recomendaciones de grandes empresas
multinacionales, entre las cuales destacan: EDF (Electricite De France), DAE
(Departamento Atomico de Energia de la India), L'Oreal, IFP (Institut Frangais

Du Pétrole), entre otros.

21.2. Aspen Hysys

Es un software que ofrece una simulacién 6ptima con soporte técnico de
operacion ofrecido por Aspen, su principal objetivo es el ahorro de tiempo; pero

muchas empresas utilizan Aspen Hysys por las siguientes razones:

e Disefio de planta y optimizacion de cambio

e Analisis de margenes en toda la planta para aumentar la rentabilidad
e Estudios de seguridad y operatividad

¢ Analisis de modelos de equipos y economia

e Optimizacion de la eficiencia energética

AspenTech es el proveedor lider mundial de soluciones de software de
optimizacion de activos, entre las empresas a las que sirve se encuentran:

Tlpras (destileria de petréleo turca), Xodus Group, Fluor, Qenos, entre otros.



21.3. Sistemas tutoriales inteligentes

Los sistemas tutoriales inteligentes representan una nueva tendencia para
el autoaprendizaje que se da en la actualidad, debido a las nuevas tecnologias
que surgen a diario. Los sistemas tutoriales inteligentes se definen como
herramientas de inteligencia artificial (IA) por medio de instrucciones apoyadas
por computadores (IAC). El propdsito es tratar de simular un maestro experto,
no solamente en su dominio de un area de conocimiento sino también en su
pedagogia y comunicacion con el alumno. Su desarrollo implica manejo
completo e inteligente del conocimiento de la materia, de pedagogia y de

modelaje del alumno.

El sistema tiene finalidades muy beneficiosas para el estudiante que

interactua con las diferentes formas de aprendizaje, los cuales se destacan tres:

e El estudiante o profesional tiene la libertad de interactuar con los tipos de
softwares diferentes.
e Usos diferentes de simulacién.

¢ Instrucciones asistidas por el ordenador o video instructor.

Los sistemas tutoriales inteligentes no unicamente son softwares
independientes de los programas que se quieren ensefiar a manejar. Los STI
también funcionan como videos tutoriales donde el instructor ensefia
herramientas basicas del programa y permite al estudiante interactuar a su
totalidad con el sistema; luego, dejando ejercicios de resolucién de problemas
para el completo entendimiento de la leccidon ensefada. Existe una limitacion en
el caso de los STI: que el software a ensefar también lo posea la persona con

el interés de aprender.



21.4. Simulacién de procesos

La simulacién de procesos se basa en el disefio de un equipo o sistema
previo a su ensamblaje o para probar su efectividad para futuros estudios. La
simulacién de procesos quimicos, vinculado directamente con el campo de
estudio del ingeniero quimico, emplea principalmente balances de masa,
balances de energia y eficiencias de procesos. La simulacion es muy
importante para el analisis, ya que se pueden modificar muchas variables sin
afectar fisicamente un proceso quimico. Muchos softwares especializados en
ingenieria se implementan en campo de trabajo del ingeniero para optimizar los
disefios de procesos; en la ingenieria quimica, los programas de computo son
limitados, pero con los que se cuentan, como: Aspen Hysys, son muy
empleados para la mayoria de procesos empleados por el ingeniero quimico.
Por ejemplo, cada proceso quimico implica emisiones de contaminantes al
medio ambiente, y con simulaciones de softwares se pueden estimar dichas

emisiones para modificar un proceso en caso las emisiones fuesen elevadas.

La economia de los procesos quimicos es también un factor importante
para una empresa al momento de tomar decisiones. Los softwares

especializados también se encargan de estimar costos para su operacion.

Facilitar y mejorar el trabajo es de los principales objetivos de las nuevas
tecnologias; las herramientas utilizadas en la actualidad benefician en su
mayoria al campo de estudio del ingeniero. Por lo que conocer el manejo de un
software especializado debe ser incluido en los estudios de cada ingeniero;
principalmente para el ingeniero quimico, donde los procesos son mas
complejos y se debe conocer la viabilidad de un disefio previo a su

construccion.



21.41. Clasificacion de los métodos de simulacion

Formulacién del problema: es el objetivo de la simulacion. Se especifican,
detalladamente, los resultados esperados de la simulacion, el plan de
experimentacion, el tiempo disponible, las variables de interés, el tipo de
perturbaciones a estudiar, el tratamiento estadistico de los datos, la

complejidad de la interfaz del simulador, entre otros.

Definicion del sistema: el sistema a simular debe estar perfectamente
definido, tanto en variables a definir como en los resultados que se desean
obtener.

Formulacién del modelo: se comienza desde un disefio sencillo que incluya
los aspectos basicos de la operacién; para luego, ser mas complejo y que

abarque con totalidad todo el sistema.

Coleccion de datos: el tipo y el numero de datos necesarios son
predeterminados en la formulacion y en el modelo del problema. Se
consideran como datos registros de previas investigaciones y datos de

sistemas reales.

Implementacién del modelo en el ordenador: tanto como Simulis
Thermodynamics y Aspen Hysys, cuentan con modelos predeterminados

para realizar modificaciones dentro del sistema.

Verificacion: es la comprobacion de errores en el modelo, en caso de alguno
se corrigen y se reportan. Se verifica cada calculo, estructura de la

programacion y el método utilizado.



Validacién: es la comprobacion de la exactitud del método. Se realiza
comparando las predicciones del simulador con el sistema real. Como
resultado de esta etapa, se puede modificar el modelo o recolectar mas
datos.

Experimentacion: es la realizacion de simulaciones con el disefio

establecido. Los resultados son analizados y procesados.

Implementacion: se difunde la simulacion y el modelo obtenido.

Documentacién: es la documentacion técnica, se detallan el modelo y los

datos.
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3. DISENO METODOLOGICO

3.1. Variables

Las variables a ser manipuladas y trabajadas durante la simulacion son las

siguientes:
Tabla I. Descripcion de variables dependientes e independientes
Controlable | Dependiente
(C) no (D)/
Variables Unidades | Constante | Variable
controlable | independiente
(NC) ()
Cantidad y tipo
yP - X C |
de compuestos
Temperatura °K X C |
Presion Pa X C |
Propiedades
de compuestos - X |
puros
Propiedades
- X |
de mezcla
Composicion
de las
. kg/kg X C |
corrientes de
entrada
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Continuacion de la tabla .

Flujo molar de
las corrientes

de entrada

mol/s

Presion de

condensadores

Pa

Presion de

reflujo

Pa

Temperatura de

condensadores

Temperatura de

reflujo

Altura de las
torres de

destilacion

Cantidad de
destilado

Numero de
platos en cada

columna

Numero de
etapas en cada

columna

Nivel de plato
de alimentacion
en la torre de

destilacion
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Continuacion de la tabla |I.

Relacion en la
composicién
de los
reactivos en la
generacion de
productos
deseados y no

deseados

Composicion
de las

. kg’kg X C D

corrientes de

salida

Flujo molar de
las corrientes kmol/h X C D

de salida

Eficiencia de la

o]
destilacion /o X c D

Fuente: elaboracion propia.

3.2. Delimitacion de campo de estudio

El presente trabajo de graduacion pertenece a la rama de la ingenieria
quimica en la linea de estudio de la simulacion de procesos quimicos para la
demostracion del uso de dos tipos de sotwares especializados en simulacion de
procesos de mezclas: Simulis Thermodynamics y Aspen Hysys, para el disefio
de un sistema de destilacion, dependiendo de los compuestos de interés, de

una forma directa o indirecta.
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° Area de conocimiento

o Fundamento del conocimiento: quimica analitica, quimica
organica, operaciones unitarias: transferencia de calor,
transferencia de masa en estado estacionario y continuo,
destilaciéon. Conocimientos computacionales: uso de hardware y

softwares.

o Aplicacion de procedimiento experimental: manejo de Simulis

Thermodynamics y Aspen Hysys.

o Proceso

Simulacion desde un sistema binario hasta uno terciario de destilacion,
utilizando diferentes compuestos; de una forma ya sea directa o indirecta,
mediante el uso de Simulis Thermodynamic y Aspen Hysys.
o Ubicacién

El procedimiento experimental se llevara a cabo en la ciudad de
Guatemala, utilizando unicamente el computador detallado en equipos de
computo.
3.3. Recursos humanos disponibles

Los recursos humanos para armar el presente disefio de investigacion se

presentan a continuacion:
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¢ Investigador: Br. Diego Fernando Samayoa Alvarado.

e Asesor de la Universidad de San Carlos de Guatemala: Dr. Adolfo Narciso
Gramajo Antonio.

e Asesor de la Universidad Politécnica de Bucarest: PhD. Anca Dumitrescu.

e Asesor de la Universidad Sapienza de Roma: Mariapaola Parisi.

e Administrador de softwares: Ing. Marius Bercaru.

3.4. Recursos materiales disponibles

3.4.1. Equipos de computo

e Laptop 15,6-Dell Inspiron modelo 5520. Resolucion 1366x768 LCD LED.
Procesador Intel Core i5 vy Bridge. Capacidad del procesador (GHz): 2.5
hasta 3.1. Dimension caché del procesador (MB): 3. Capacidad HDD:
500GB.

e Macbook Air 11 pulgadas. Procesador 1,4GHz Intel Core i5 dual core de 1,4
GHz.

3.4.2. Softwares
e Programa Simulis Thermodynamics
o Licencia STPSV2.0.8 20150btenida por mediacion de la Facultad
de Ingenieria Quimica y de Materiales de la Universidad

Politécnica de Bucarest.

e Programa Aspen Hysys Version V.8.8.
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o Licencia SLM_HYSYS_Process 2015 obtenida por mediacién de
la Facultad de Ingenieria Quimica y de Materiales de la

Universidad Politécnica de Bucarest.

3.4.3. Material bibliografico

e Manual de usuario del Programa Simulis Thermodynamics, adquirido en

Su pagina web.

e Manual de usuario del Programa Aspen Hysys, adquirido en su pagina

web.

e Libros de consulta y documentos basados de internet (principalmente

PDF): listado en la seccién de referencias bibliograficas.

3.5. Técnica cualitativa o cuantitativa

El método de elaboracion de este proyecto de investigacion sera una
mezcla entre los métodos cualitativos y cuantitativos: el enfoque cualitativo
debido a que utilizara la recoleccion de datos sin medicidn numérica para la
creacion del sistema tutorial inteligente, para descubrir y afinar preguntas de
investigacion en el proceso de interpretacion; en cambio, se utilizara el método
cuantitativo para las descripciones detalladas de situaciones y eventos para el

disefio de los sistemas de destilacion dentro del sistema tutorial inteligente.
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3.6. Recoleccion y ordenamiento de la informacién

Para la demostracion de la simulacién de procesos de destilacion con
diferentes softwares, obteniendo valores aceptables de eficiencias para su

posible ensamblaje, se muestra el siguiente procedimiento:

Figura 1. Procedimiento y operaciones para la simulaciéon de procesos

de sistemas de destilaciéon

1. Analisis y descripcion de la materia prima y
de los resultados finales deseados.

A4

2. Determinacion de las propiedades quimicas
y de mezcla de las mezclas de interés.

O

3. Fijacion de las variables de entrada y las
condiciones de operacion del sistema de
columnas, para su analisis.

A4

4. Explicacion de cada paso realizado para
obtener un correcto disefio del sistema.

5. Analisis de las variables respuesta obtenidas
por los programas.

A4

6. Modificacion de las variables de entrada para
la mejora de la eficiencia y disefio del sistema.

Fuente: elaboracion propia.
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3.7. Tabulacién, ordenamiento y procesamiento de la informacién

3.71. Seleccion de mezcla de compuestos

Primero, se propondran tres diferentes compuestos incluidos en mezclas
cotidianas de separacion, tres veces; en cada mezcla cada compuesto sera
diferente. Para ello se investigaran las destilaciones mas utilizadas en

Guatemala y se mostraran en la siguiente tabla:

Tabla Il. Compuestos a separar
No. Separacién 1 Separacioén 2 Separacién 3
1
2
3
Fuente: elaboracion propia.
3.7.2. Inicio de la simulaciéon

Al tener los compuestos a separar, se calcularan las propiedades de
compuestos puros y de mezcla, por medio del programa Simulis

Thermodynamics; se muestra un ejemplo de tabla a continuacion:

Tabla lll. Composicion de mezcla

Composiciones Temperatura Composicion Composicion Constantes

Condiciones de mezcla final final final de equilibrio

Fuente: elaboracion propia.
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3.7.3. Realizaciéon de graficos

Mediante los datos de mezcla obtenidos se procedera a realizar el método

McCabe-Thiele para la determinacién de numeros de platos.

3.7.4. Ingreso de datos a Aspen Hysys

Con los datos obtenidos se realizara la simulacion en Aspen Hysys; este
paquete computacional incluye herramientas estadisticas que permiten
conocer la eficiencia del disefio y de la destilacion: desde la altura de Ila torre,

el numero de platos y la entrada de producto.

3.7.5. Sistema tutorial inteligente

Los procedimientos y explicaciones seran mostrados y explicados
mediante un sistema tutorial inteligente que permitira al estudiante interactuar
con los softwares expuestos en esta investigacion, creando un interfaz que
permita conocer los procesos de disefno de torres de destilacion mediante los
programas de Simulis Thermodynamics y Aspen Hysys; también se incluyen
dentro del mismo programa videos tutoriales que permitan aclarar las dudas
que se presenten al momento del disefio. Los procedimientos mostrados no
plantean una violacién a los derechos de autor de los softwares debido a que

unicamente se planteara una interfaz de la explicacion de sus diferentes usos.

3.8. Analisis estadistico

El programa de Simulis Thermodynamics y Aspen Hysys incluyen

paquetes estadisticos para el analisis de varianza entre cada corrida. También,
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utiliza métodos de prueba y error. Pero como se menciond anteriormente son

confidenciales al wusuario y Aspen Tech se reserva los derechos.
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4. RESULTADOS: SISTEMA TUTORIAL INTELIGENTE DE
PROCESOS DE DESTILACION UTILIZANDO LOS PROGRAMAS
SIMULIS THERMODYNAMICS V.2.0 Y ASPEN HYSYS V.8.0.

Como parte de este proyecto se elaboré un sistema tutorial inteligente que
permitira a cualquier estudiante aprender a cerca del disefio de columnas de
destilacién, utilizando dos softwares populares entre varias empresas

multinacionales: Aspen Hysys y Simulis Thermodynamics.

La interface del sistema tutorial inteligente fue creada mediante Microsoft
Visual Studio 2010; se traté de hacer un disefio atractivo y de facil acceso a las
diferentes partes del sistema tutorial inteligente divido en diferentes pasos para
disefiar una columna con los dos diferentes programas; es decir, hay un
sistema tutorial para el disefio de columnas de destilacion con Simulis

Thermodynamics y otro con Aspen Hysys.

El tutorial es una recopilacion de informacion mostrada mediante videos
animados. ldealmente, el estudiante o el profesional deben ver primero la
animacion para luego ensayar el paso en su ordenador. El sistema tutorial
también incluye los libros de Microsoft Excel donde se trabajo el tutorial para
que el usuario pueda interactuar con el sistema por si quedan dudas de cémo

se completo el paso.

4.1. Presentacion del sistema tutorial inteligente

La base de un sistema tutorial inteligente, como lo explica Villareal Farah,
lo representan los “fragmentos de software con caracteristicas que facilitan el

aprendizaje. Estas caracteristicas pueden expresarse desplegando texto,
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graficos, iconos, voz, animacién, multimedia o realidad virtual.”

El principal
objetivo del presente trabajo es de facilitar y motivar al estudiante de ingenieria
quimica a que aplique las nuevas tecnologias en el ambito educativo para
facilitar el disefio y la fabricacion de plantas quimicas, dejando atras el uso de
métodos ambiguos y lentos que pueden provocar incertidumbre; debido a la
ausencia de bases estadisticas que respaldan las nuevas tecnologias
computacionales. También, una de las principales metas fue realizar una
interface de uso simple para que la ensefianza no se dificulte y no se limite al

conocimiento de cémo utilizar el sistema tutorial inteligente.

El programa Visual Basic de Microsoft proporciona una interface capaz
de demostrar mediante imagenes transitorias el uso de los dos programas de
disefio mostradas en este estudio. Con este programa se recopilan en
diferentes esquemas todos los pasos necesarios para lograr explicar cada uno

de los pasos para disefiar una columna de destilacion.

Figura 2. Pantalla de inicio del sistema tutorial inteligente

g Sistemas Tutoriales Inteligentes =

DESARROLLO DE UN SISTEMA TUTORIAL INTELIGENTE (ST)) DE PROCESOS DE DESTILACION

| = (Waspentech

1 ”f ==
l \ . L)

Fuente: elaboracion propia, utilizando Microsoft Visual Studio 2010.

'VILLAREAL FARAH, Gonzalo. Agentes inteligentes en educacion. p. 1.
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A medida que el usuario abre el sistema tutorial inteligente se percata del
disefio simple para ingresar a los diferentes componentes que forman el tutorial,
estos se dividen en Simulis Thermodynamics y Aspen Hysys. A parte estan los
requisitos del sistema para abrir el programa; en la parte superior izquierda se
encuentra un boton que permite abrir en modo de lectura el presente trabajo de
investigacion para encontrar mas detalles sobre el uso de los dos softwares

diferentes.

Cuando el usuario ingresa a la seccion de Simulis Thermodynamics

encuentra un apartado como este:

Figura 3. Seccion de Simulis Thermodynamics en el sistema tutorial
inteligente
a3 Sistemas Tutoriales Inteligentes ==
- O x

L Simulis Thermodynamics

Rminy R Método de calculo de Ry Rmin

) h
(®aspentec
— el D
Sistema Tutorial
e Inteligerte

Fuente: elaboracion propia, utilizando Microsoft Visual Studio 2010.

En esta seccion se detalla paso a paso como disefiar una columna de

destilacion utilizando Microsoft Excel y Simulis Thermodynamics. Al pulsar
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cualquiera de los botones dentro del programa emergera una ventana con los

detalles y pasos explicados para disefiar la columna, como se muestra a

continuacion:
Figura 4. Muestra de un paso especifico a seguir dentro del sistema
tutorial inteligente
WindowsApplication (Running) - Microsoft Visual Studio

Sisternas Tutoriales Inteligentes = &

agl Simulis Thermodynamics =S P e
o Paso 1- ST - DR
----- e | imert  Papelayout  Fomui:  Dak swiew  View  ApenASW  Aogdns  loadlest  FomtPDF  Team Puedes madmizar [a ventana para ver mejor.
3
=, - - " F ™| E autosum - A
Calibri n A a 3 Way Genesal 2 1 y | e K ar
S s copy i - L Ft £ ﬂ_
Paste e P sy 55 85| Eiegedcenter= |8 - %2 | Wb 24 | Cond mot  Cell | et Delete Fomst Sort & Find &
S Format painter || B B ES e i B 28 Lone b~ ket e oo~ Fatare Seket
a1 - s e
A B [ D E F G H 1 ] K L M N a P a R 5 T u
T 1
H |
o 2 I
£ |
10 |
1
12 |
15 |
2 |
i |
>
W 4% W| Sheetl Sheet2 Sheetd ~¥J | | I .
Reaay i 0 L0 gaomesi - ] i

Fuente: elaboracion propia, utilizando Microsoft Visual Studio 2010 y Microsoft Excel.

Dentro de esta ventana se muestra una secuencia grafica del
procedimiento a seguir dependiendo del paso seleccionado. Usualmente, las
secuencias duran menos de un minuto para facilitar el procedimiento visual.
Idealmente, esta planteado para que el usuario realice los mismos

procedimientos utilizando su ordenador.

De la misma manera, la seccion de Aspen Hysys esta dividida en varios

pasos para ensefar el proceso de simulacion. El unico problema para plantear
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este modelo de ensefianza en los centros de educacion superior radica en que

los estudiantes tengan acceso a los softwares para su libre uso.

4.2, Simulacién en Simulis Thermodynamics

Ya que es una herramienta de extension para el programa de Microsoft
Excel, es siempre requerido que se manejen en una hoja de calculo todos los
datos relacionados con la simulacion; por lo que el manejo de datos se facilitara
y permitira conocer de donde vienen los datos al momento de ejecutar el

programa.

Simulis Thermodynamics permite conocer propiedades termodinamicas y
de equilibrio de fases al conocer las sustancias y las condiciones de operacion;
al igual que permite generar tablas y graficos para su uso en otros documentos
o archivos computacionales, lo que lo hace un programa versatil para el manejo
de datos en columnas de destilacion, ya que permite visualizar el
comportamiento al variar condiciones de presion y temperatura. La meta de su
uso es para comparar los resultados con Aspen Hysys y una columna que ya se

encuentra en uso o que se puede fabricar.

Para crear un objeto simulis es necesario seleccionar una serie de celdas
en Microsoft Excel y luego ir a la seccion de add-ins, donde se encontrara todo
el apartando referente a Simulis Thermodynamics. Esta seccion se encuentra

repartida en siete apartados, como se muestra:
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Figura 5. Seccidén de Simulis Thermodynamics en Microsoft Excel

) _
_— Home Insert Page Layout Formulas Data Re
Simulis - Insert = Duplicate ~ Move = Rename = Delete - Edit ~
Menu Commands Custom Toolbars
Al - Je |
A B c D E F

Fuente: elaboracion propia, utilizando Microsoft Excel 2010.

En cada apartado hay una serie de opciones a seleccionar las cuales son

las siguientes:

Tabla IV. Opciones en cada apartado de la seccion de Simulis

Thermodynamics en Microsoft Excel

Simulis Insert Duplicate Move Rename Delete Edit

Insert Simulis System

Duplicate Simulis
Compound

Move Simulis
Compounds

Rename Simulis
Calculator

Delete Simulis
Calculators

Edit

Edit input unit

system

Edit outpout unit

system

Force

calculations

Preferences

Help

Fuente: elaboracion propia, utilizando Simulis Thermodynamics.
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La mayoria de columnas se encuentran vacias, ya que al crear una
calculadora Simulis el nombre de esta ocupara el lugar de una celda vacia para
cumplir la funcién principal del apartado. Por ejemplo, cuando se quiere cambiar
el nombre de una calculadora ya creada, elnombre predetermidado aparecera
en la seccion de rename, solo habra que seleccionar esta opcién para cambiar
el nombre de la calculadora a uno mas sencillo ya que en ocasiones el
predeterminado por el sistema es mas complicado. Cada opcién tiene una
diferente funcidén, pero cada una de estas funciones son importantes para
manejar la calculadora simulis sin ningun problema. En la columna de Simulis
(primera columna) se repiten las funciones mostradas en el resto de la tabla, las

cuales se detallan a continuacion:

e 'Insertes la seccién mas importante de Simulis ya que permite agregar, a la
hoja de célculo de excel, uno 0 mas compuestos. Aqui se puede agregar la
tan mencionada calculadora Simulis. Las siguientes opciones son las que se

pueden agregar en la hoja de Microsoft Excel:

o 'Simulis system': permite seleccionar y modificar las dimensionales y
unidades fisicas del sistema, si se selecciona estaopcion tanto los
datos de entrada como los de salida van a ser en las mismas
unidades. Caso contrario que se da al modificar con 'edit input/output
system', que modificara ya sea solo las unidades de la entrada o de la

salida.
o 'Simulis compound"despliega una hoja que se subdivide en varios

archivos para conocer las propiedades fisicas y termodinamicas del

compuesto que se desee.
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o 'Simulis compounds':despliega una lista de todos los compuestos
disponibles en la biblioteca de Simulis, si no se encuentra el
compuesto de interés, es posible anadirlo; este método se discutira

mas adelante.

o 'Simulis calculator': es la herramienta principal de Simulis
Thermodynamics, permite hacer todos los calculos de equilibrio de

sustancias.

o 'Simulis calculators': abre una ventana que permite crear varias
'simulis calculators'; se utiliza para sistemas de datos mas amplias y
para sistemas complejos de columnas de destilacién donde pueden
haber mas de tres compuestos y varias condiciones diferentes de

presion y temperatura.

Se debe recordar que para agregar cualquiera de estos componentes,
primero es necesario seleccionar un rango de celdas de la hoja de calculo de
Microsoft Excel, no importa el tamafio ni la posicion.

e 'Duplicate": con cualquiera de los objetos insertados, la opcion de duplicate
permite hacer un duplicado; ya sea para colocar en una nueva hoja o para
colocarla en otra parte de la hoja de calculo de Microsoft Excel.

e 'Move": permite mover a cualquier posicion de la hoja de calculo, el objeto
insertado con anterioridad; ya que no se puede mover el objeto simulis al

seleccionarlo y moverlo con el cursor.

e 'Rename': permite cambiar el nombre del objeto insertado.
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'Delete': borra de la hoja de célculo un objeto no deseado que sea parte de

los objetos de Simulis Thermodynamics.

'Edit": permite modificar las selecciones iniciales hechas al crear el objeto.

'Edit input unit system': hace que los datos ingresados tengan las unidades
que la ventana emergente de esta opcion hace seleccionar, los datos de
salida tendran las unidades predeterminadas por el sistema. Es la misma

opcion que 'simulis system' pero solo altera los datos de entrada.

'Edit output unit system': hace que los datos de salida tengan las unidades
que la ventana emergente de esta opcion nos hace seleccionar. Es la misma

opcioén que 'simulis system' pero solo altera los datos de salida.

'Force calculations': hay ocasiones en que la 'simulis calculator' no es capaz
de mostrar los resultados finales por ausencia de informacioén o el problema
esta sobreespecificado. Al forzar los calculos simulis permite calcular las
soluciones mas probables, basandose en analisis estadisticos que ProSym
considera reservados. Generalmente para el disefo de columnas no es

necesario forzar los célculos.
'Preferences': permite modificar el lenguaje del sistema, solo hay dos
opciones: inglés y francés. Tambien permite que los errores aparezcan

dentro la hoja de calculos en vez que en la calculadora.

'Help": permite abrir documentos de lectura que ayudan al usuario a

identificar los errores hechos dentro de la calculadora.
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4.21. Crear un compuesto que no esta disponible en la base

del sistema

Cuando un compuesto no se encuentra disponible en la biblioteca de
Simulis Thermodynamics y es necesario conocer sus propiedades como
sustancia pura y de mezcla, se puede incluir en el sistema de datos de Simulis

siguiendo cinco pasos.

4.21.1. Anadir un nuevo compuesto

Se debe crear una calculadora Simulis y en la parte inferior derecha
habra una seccion que indica 'add compound', seleccionar esta opcién para que
se despliegue una ventana que permitira colocar los detalles del compuesto,
entre los cuales se deben de conocer:

e Nombre.

e Férmula quimica.

¢ Numero de registro CAS: es una serie de numeros colocada por la Chemical
Abstract Services, los numeros de cada sustancia se pueden encontrar en

su pagina virtual www.cas.org.
Existen varias opciones de busqueda dentro de la calculadora y al

ingresar las primeras letras del compuesto, posiblemente la calculadora lo

reconozca y dé los resultados de la busqueda al instante.
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Figura 6. Anadir un nuevo compuesto a Simulis Thermodynamics

CALCULATOR

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in
database.http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

4.2.1.2. Colocar la ecuacion smiles del compuesto
Por sus siglas en inglés (simplified molecular input line entry specification)

permite la estimacion de propiedades complementarias de los métodos de

contribucion grupal.
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Figura 7. Ejemplo de uso de ecuacion smiles

Compound Editor

COMPOUND p Ejemplo:

e .

\ CH,
c1(O)cc(C)cceci

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in

database.http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

4.2.1.3. Determinar las propiedades constantes

Simulis Thermodynamics permite predecir las propiedades constantes del
compuesto de interés con solo conocer la ecuacion smiles. Al ya contar con
informacion de dicha ecuacion solo es necesario seleccionar la opcion de
'prediccidn de propiedades’ para que Simulis calcule las propiedades faltantes
del compuesto. En cuestion de pocos segundos, el programa podra interpolar
las interacciones para la determinacion de propiedades fisicas, quimicas y

fisicoquimicas de cualquier sustancia.

Existen varias herramientas para el calculo de la ecuacion de smiles, los

métodos se detallaran en la seccion de apéndices.
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Figura 8. Acceso a la prediccion de propiedades constantes

Cempound E ditcr O
POUND Mame: [Hew compound]
10: [0EFSGE-FE3C-4B98-5083- TOREET 21 3064)
Omginal ID:
Onsginal location: 1,
) Avout properties..
{
:.{nf‘?!m] = I | I import 2 matfile... | | & Ciear
=1 L3 1ertification
IUFAL name
Specic rams [N compound]
CAS registry numbses koW >
Chemical family cunkABWE >
Chemcal tormulze <unknowr»
smies
St identifier
Indrinyic number ProSim speaficc O
Spmoryms
Compaund comments
Cosma file LRIREAGWE

# [ Group contnbution moded

+ 1) aromic

+- L2 Phase change

+ [ Combustion, security, toxicity
# 1] Condensed phase

+ | Phase thermaochesisirg

+ [0 nteraction, gas phase reacion
+ ] User propeties

i [ PRCSAFT

F L] MRTL-3ALC

+ L] Temparature dependent properies

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in
database.http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

Luego se abrira una ventana que permitira seleccionar los modelos para
predecir el comportamiento de la sustancia; se pueden dejar en modelo
automatico o seleccionar de los varios modelos disponibles en la calculadora.
En la siguiente imagen se muestra un diagrama numerado de los pasos a
seguir para predecir el comportamiento de una sustancia no disponible en

Simulis Thermodynamics.
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Figura 9. Prediccién de las propiedades constantes en Simulis

Thermodynamics
2. Seleccionar modelos 5. Seleccionar
1. Seleccionar todas predictivos o mantenerlo en todo
(o solo las que se quieren estimar) automatico (o solo propiedades

seleccionadas)

\
3

Constant property prediction

B setect atl l FAseiec an
[ [ [ [ el [P
¥ Modecular weight Automatic o 108, 140 g/mol
¥ Normal boiling poirt Ao matic ~ 463,921 K
W Crilital tempeiatuse Automatic v £35.000 K
¥ Critical pressure Automstic e 45,5058 bar
¥ Crtical volume AiAamatic o 332,050 cm3imel
Wl Enthalpy of fusion [meRing point] Automatic ~ 13,7280 klmal
W biormal maiting peint Ao matic W H.B3EK
W hcentric ladtor AAGmatic w 0490502
¥ Enthalpy of vaporization [Tk Autamatic " 44, TE46 kl'mol
¥ Fiash Poiri Ao matic ~ 356,566 K
W Standard state enthalpy of farmation sl 25°C Automatic .r 127550 klimal
W Siandard siste Gibbs erengy of formation g 25°C Ao matic w 368073 ibimad
¥ Ddtanol-Water parition coeffaoent AiAcmatic » X143
v Autsigrition tempeature famatic # 1229.20K
W Tranzlation volume parameter - cubss equation stale  Automalic w 18,6836 cm3/mod
4_ Predeci [ ] use the predicted values in the calculations l_T;__l Cancel
¢ ——
T B. Usar
3. Permite usar los valores
pronosticados por defecto en la Acceso a ayuda: descripcion
.2 if . .
correlacién en lugar de los de los métodos de estimacion

valores actuales

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in
database.http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

Luego de pulsar 'usar' los valores son generados e ingresados a la
primera ventana de ingreso. Estas propiedades son solamente calculadas
mediante la ecuacion de smiles, por lo que genera una incertidumbre promedio

del 4% en comparacion con los valores reales.
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4.21.4. Descomposicion en grupos funcionales

Para operar las ecuaciones de UNIFAQ (functional-
group activity coefficients), PPR78 (Predictive Peng Robinson 1978), entre
otras, es necesario de saber los grupos funcionales de la molécula de interés.
Pero al conocer la ecuacion de smiles, es posible que Simulis Thermodynamics
los determine sin la necesidad de que el usuario las coloque dentro de la

ventana de operacion.

Figura 10. Grupos funcionales en el diagrama de opciones en Simulis

Thermodynamics

En propiedades
“Group contribution
model”,

“Standard"

~N I |

_ Seleccionar en el
_|—" cuadrado
-

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.
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Ya que la ecuacion smiles proporciona muchos de las interacciones entre
los grupos funcionales, solo es necesario indicarle a la calculadora de Simulis

que despliegue los grupos funcionales de la siguiente manera:

Figura 11. Calculo automatico de subgrupos en Simulis

Thermodynamics

Sub-grupos disponibles para
el modelo predictivo
seleccionadc}

|
/
!

{

|

|

Decomposition: Available s*lpngroups:

|Sub1:|rcrup ]Freu. | - |5uhnfnuns ]Mu-nGmuDs -

ACH 4 lio [name o [Hame | : ;

ACOH 1 W e A +  ACH Seleccionar el boton para

ACCH3 1

4 ACCH2
ACCHZ

permitir la descomposicion
automatica de la moléculo a
partir de su SMILES.

ACH
ACNH2

ACHNOZ

ACOH 1
BR

CH2 E

Automatic :Iecclmpc:srtlonl | Ok | | Cancel |

Text value:
[ACH] 4 (ACOH] 7 [ACCH3] 1

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

Luego hay que renovar la operacion para la descomposicion automatica
para cada modelo predictivo.
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Figura 12. Descomposicion automatica para cada modelo predictivo

La descomposicion automatica puede fallar si la molécula no puede ser descompuesta o
separada en sub-grupos disponibles dependiendo en el modelos de contribucion de grupo
seleccionada.

Seleccionar el cuadrado “..."
/ para cada modelo que tiene
T | |la opcion de descomposicion
automatica de:

= UNIFAC modified {Dortmund 1993)
- UNIFAC onginal

- UNIFAC PSRK

- UNMIFAC modified {Dortmund)

- PPR78

- UNIFAC VTPR

- NRTL PR

- GC-PPC-SAFT

- UNIFAC modified (NIST)

m ] |

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

4.2.1.5. Propiedades dependientes de la

temperatura
Para las propiedades dependientes de la temperatura, por ejemplo, la

presidon de vapor, es necesario escoger una correlacion que sea conocida; de lo

contrario, se puede hacer una regresion.
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Figura 13. Regresion para propiedades dependientes de la temperatura
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Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

Si hay disponible informacion a partir de literatura, también es posible

agregarlo a la calculadora de Simulis de la siguiente manera:
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Figura 14. Ingreso de datos experimentales para agregar propiedades

dependientes de la temperatura en Simulis

1. Seleccionar
____— unidades por la
temperatura y la
propiedad que va a
estar en la regresion.

2. Copiar y pegar la tabla
de los valores
experimentales (de Excel
por ejemplo)

| No usar "CTRL + V" para
[E— + pegar los valores, en vez
: ataan utilizar el boton “Paste data
sty e from clipboard”

Mean absokte e

Maw. absohute eor

Cenmsiation aprested in nmHg

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

Si no hay disponibles datos experimentales, se pueden predecir. La
Simulis Calculator también ahorra este procedimiento. En este caso solo habra
que escoger la opcién 'predictions' en la parte inferior de 'paste data from

clipboard'.

Si no hay disposicidon datos experimentales es posible que Simulis
Thermodynamics los prediga, pero es estrictamente necesario que la
informacion de la ecuacion de smiles esté disponible en la ventana previa a las

predicciones; de lo contrario no sera posible su calculo.
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Figura 15. Prediccion de valores experimentales
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Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

También se pueden generar datos pseudoexperimentales mediante

métodos predictivos a partir del modelo de smiles.
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Figura 16. Prediccion de datos pseudoexperimentales

Acceso a Ayuda: descripcin de
| todos los metos de esfimacion

o

Temperature dependent properties predichion

Predictive modsl Riedel, 1954 ¥ m

Specify the temperature Interval

Lnit Initial Final Step
Temperalure I 130 00 10 fi -

N 0k Cancel

Proporcione el rango de temperatura para |a propiedad seleccionada (por ejemplo, para
la presion de vapor, desde la temperatura de fusion normal a la temperatura critica) y el
paso de calculo para generar el nimero deseado de puntos

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.
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Figura 17. Datos de los valores pseudoexperimentales
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Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Create a compound that is not available in database.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-
with/Simulis2/Getting_started_with_Simulis_9.pdf. Consulta: 15 de enero de 2018.

A partir de estas regresiones, Simulis Thermodynamics puede calcular y
predecir las siguientes propiedades fisicas de cualquier sustancia si se cuenta

con el modelo de smiles de la sustancia:

e Presion de vapor

e Calor especifico de gases ideales
e Densidad liquidos

e Viscosidad liquidos

e Tension superficial
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Las propiedades requeridas para crear un compuesto dependen del tipo
de calculo termodinamico (equilibrio, propiedades de transporte, entre otros) y
la eleccidon del modelo termodinamico seleccionado para representar el sistema

estudiado.

4.2.2. Graficas de propiedades residuales - diagramas

ternarios

Las propiedades residuales y sus diagramas de curvas se utilizan para
visualizar las mezclas de compuestos que forman azedtropos para que su

separacion por medio de la destilacion sea mas facil de realizar.

La curva de residuos se construye trazando la evolucién a lo largo del
tiempo de la composicion del residuo liquido en equilibrio de vapor de una
destilacion discontinua simple (destilacion de Rayleigh — destilacion
fraccionada), comenzando con la composicion inicial seleccionada de la carga
en el alambique. El camino de las composiciones liquidas que comienzan en el

punto inicial (composicién de carga) se denomina curva de residuos.

Para ejemplificar el proceso de graficacion de propiedades residuales se
utilizaran tres compuestos: acetona, metanol y metil-etil cetona. Para empezar,
como en todos los procesos de Simulis Thermodynamics, se debe crear una
calculadora Simulis en una hoja de Microsoft Excel y luego seleccionar los
compuestos, en este caso los mencionados anteriormente que forman
azeotropos entre si. En la pestafia a la par de los compuestos seleccionados,
habra una pestana titulada 'model' que permitira sefalarle al programa que se
trabajara con un diagrama ternario; en este caso se trabajara con el modelo
NRTL (non-random two-liquid model), que relaciona los coeficientes de

actividad y las propiedades residuales de las sustancias.
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Figura 18. Selecciéon de modelo para diagramas de propiedades

residuales

CALCULATOR This window helps you tggdefine the context of your thermodynamic caloulator

INARIES | PARAMETERS

DDYNAMIC MODEL

Thermodynamic model From activity coeffidents -
Misture nules Standard -
Liguid molar volume Ideal mixture T
Equation of state Perfectgas ¥
Activity coefficient model NRTL -
Bure liquid fugacity standard state | Vaper pressure -
Transport properties Classic methods .
User-defined thermodynamic model | None -
Maodel index
Enthalpy calculation H=={, ideal gas, 25°C, 1atm -

C pe

B Show the expert mode

Camments :

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase7.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

Luego de seleccionar el modelo es necesario determinar los parametros
de interacciéon. Afortunadamente, Simulis Thermodynamics permite calcularlos
con simplicidad. Para hacerlo es necesario entrar a la pestafa 'binaries' y
seleccionar la opcion de 'Automatic Research' para que muestre los datos de

interaccion.
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Figura 19. Datos de interaccién para diagramas de propiedades

residuales
CALCULATOR This window heips you to define the coptest of your thermodynamic calculgtor
it COMPOUNDS | MODE NARAMETERS
W Open.

‘ 53 » Formulation : gij - gij = Cij0 = CyTT - 13|, alj = aljd - aiT*(T - 27315} BINARIES
i & 35

These parameters comespond to the general values and are used if the user has
not provided specific parameters [buttons fo the right of each option in the
thermodynamic profile)

[compourd [Compound [ci [cio I3
| AcETONE |METHANGL TXNTN 7222685 |0,308400
ACETONE |METHM. ETHYL KETE|0,00000 0,00000 0,00000

| METHAMOL METHYL ETHYL KETC 307,427 {217,810 0,300300

W parameters will be ignored

Kl |
M Show the sapert mode [suppiied | [ Automatic | [EIEIOCIN

Comments :

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase7.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

La opcién de curvas residuales 'residue' esta disponible en la parte
izquierda de la calculadora Simulis, dentro de la seccion de 'services'. Esta
opcion solo estara disponible unicamente si se han escogido tres compuestos.
Al seleccionar la opcion, se abrira una ventana emergente para el calculo de
propiedades residuales, donde se deberan seguir las siguientes instrucciones;

hay que recordar que si se quieren cambiar las unidades de entrada y de salida,
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se deben cambiar las propiedades por defecto en la opcion de unidades y la

celda de presion.

Figura 20. Calculo de curvas residuales

This windaw helps you to determine azeotropes and ta plat the residue curves.

Froject  Acetone-MethanalMEK ternary diagram =&

Presion de 1 atm

(valor por defecto).

|meTrn ETN KETONE | g aca
085666

g B Delete
0,06567 o Move up

Cambie las unidades de
temperatura de Kelvin a
Celsius en el sistema de
la unidad.

1§ Move dawn
Ageotropes
Pure 7 [Na o

Haga clic en "Azeotropes”
para iniciar el calculo.

Las composiciones de muestreo
se inicializan automaticamente

con los valores predeterminados
en la fraccion molar.

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase7.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

La calculadora Simulis dura alrededor de tres a treinta segundos para
realizar los calculos, luego de efectuados se desplegara una nueva ventana que

incluye una tabla con los resultados:
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Figura 21.

Resultados de propiedades residuales

)
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La composicion de los
componentes puros y los
puntos de ebullicion se
indican primero. Luego
siguen los azeotropos
(binarios o ternarios).

Este sistema forma dos
azeotropos homogéneos
(acetona -metanal y
metanol-MEK) y no
azeotropos ternarios.

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase7.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

Para graficar el diagrama ternario, solo se debe seleccionar la pestaia

'ternary diagram'. Dentro de esta pestafia aparecera el grafico preliminar

triangular con los nodos y el punto de silla. Este diagrama es el primero para el

célculo de propiedades residuales ya que falta el bosquejo y la traza del

diagrama final.
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Figura 22.
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Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase7.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

Para colocar los calculos dentro del diagrama triangular es necesario
hacer el bosquejo de los calculos, una representacién simplificada del diagrama
triangular y configurar la seleccion de temperaturas de operacion de la siguiente

manera:
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Figura 23. Bosquejo de calculos dentro de diagrama triangular

Seleccionar "Sketch...".

Este grafico es una representacion
simplificada del diagrama ternario.
Dibuja la ruta de evolucion del
residuo.

En cada celda relevante, se ingresan las
temperaturas calculadas en la tabla anterior.
En el caso actual, no tenemos ningun
azettropo ternario (celda n. ° 7) ni binario
entre pesado y liviano (celda n. ° 6). Todas
las otras celdas se pueden llenar.

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase7.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

Luego, se deben ingresar las temperaturas dentro las celdas, cada
temperatura estd indicada en la tabla de resultados que despliega la

calculadora luego de configurarla en el paso anterior.
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Figura 24. Selecciéon de temperaturas dentro del diagrama triangular
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(MEK) Heavy
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/el done : one or several DRDs have been found,

(Temperature profile: 21435)

1@t
L — .

Light
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Fuente: elaboracion propia, utilizando Simulis Thermodynamics.

Figura 25. Traza del diagrama

Cierre |a ventana de boceto.
Haga clic en "Limites" y luego
en la pestana "Diagrama
ternario”.

Este diagrama muestra la curva de
division de destilacion que se llama
limite de destilacion.

Un limite de destilacion representa una
frontera que no se puede cruzar con
destilacion. La presencia, ubicacién y
estructyra de los limites de destilacion son
Criticos para evaluar la viabilidad de la
destilacion, ya que para cada columna, los
Productos destilados y de fondo deben estar
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Fuente: elaboracion propia, utilizando Simulis Thermodynamics.
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Figura 26. Traza de las curvas residuales

Seleccionar pestana "Residue Curves"
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ingresara una composicion de mezcla (que
corresponde a una muestra de curvas de
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Aqui ingresaremos 6 composiciones diferentes
correspondientes a 6 curvas de residucs
diferentes de R1 a R6.

METIYL ETIYL KETONE (743424 °C)
1

Las curvas residuales se extraen de la
caldera mas liviana (el azedtropo
acetona-metanol), en la direccion de MEK o
metanol dependiendo de la composicion
inicial.

La ubicacion del punto de alimentacion de
una destilacion determina la region de

destilacion en la que se encuentran el oi
destilado potencial y el producto. R

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase7.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

Para ver las curvas establecidas, es necesario seleccionar la pestafa

'ternary diagram'.
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Figura 27. Grafica de curvas residuales
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Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. Drawing residue curve.
http://www.prosim.net/bibliotheque/File/Getting-started-with/Simulis2/ST_help_usercase?.pdf.
Consulta: 17 de enero de 2018.

Se pueden cambiar las propiedades del triangulo o alternar sus vértices.
También es posible modificar las propiedades del grafico (forma de triangulo) y
los estilos de lineas, copiar y pegar el diagrama en otros documentos o

guardarlo como una imagen.

4.2.3. Diseino de columna con mezcla de compuestos con

formacion de azeétropos

Debido a que se usa el método de McCabe-Thiele se dificulta mucho
hacer el diagrama de balance liquido-vapor ya que el diagrama se corta en un
punto y vuelve a expandirse. Para estos casos es recomendable utilizar Aspen

Hysys para el modelado y disefio de las columnas de destilacion, ya que su
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confiabilidad estadistica permite conocer con certeza el numero correcto de

etapas y como se realizara la destilacion dentro de la columna.

424, Atajos para el uso de funciones Simulis

Hay ocasiones cuando realizar calculos dentro de una calculadora Simulis
tarda demasiado y es muy tedioso copiar y pegar los resultados a la hoja de
Microsoft Excel. Cuando se requiere realizar calculos directamente en las
celdas existen opciones que permiten hacerlo. Para ello, se debe crear la
calculadora Simulis y seleccionar los compuestos de interés; luego en la opcion
de funciones se desplegara una pequefa ventana; alli se debe desplegar la
opcion de categorias y desplegara todas las funciones de Simulis que también

se encuentran dentro del programa, pero con un uso mas funcional y rapido.

4.3. Aspen Hysys

Aspen Hysys permite simular una columna de destilacion sin la necesidad
de realizar célculos termodinamicos y fisicoquimicos previos. Solo es necesario
conocer las condiciones de la destilacion para que el programa detalle las
especificaciones de la destilacion. Es necesario primero conocer el numero de
etapas previo a simular una columna especifica, para ello se realiza un analisis
en 'shortcut distillation' para conocer el equilibrio liquido vapor. Todos estos

procedimientos se encuentran también dentro del sistema tutorial inteligente.

4.31. Simulacién en 'shortcut distillation'

Literalmente es una destilacion abreviada o resumida, pero en Aspen

HYSYS 'shortcut' siempre muestra los requerimientos minimos para operar, en
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este caso los balances de materia y energia minimos para poder separar los

compuestos en esta columna especifica.

La simulacion en'shortcut distillation' permite conocer, mediante modelos
estadisticos privados de la empresa, si los métodos algebraicos y de McCabe-
Thiele realizados con anterioridad, son factibles para la posible fabricacion del
sistema de columnas. La principal ventaja que resulta de hacer un analisis en
'shortcut' es conocer el numero de platos del que debe constar la columna y su
balance de energia, sin necesidad de realizar hojas de calculos; todo resumidos
a simples selecciones de opciones en Aspen Hysys.

La desventaja es que no permite visualizar las curvas de equilibrio de las
sustancias y su comportamiento a diferentes temperaturas y presiones al variar
las concentraciones, por lo que en esta investigacion también se plantea el uso
de Simulis Thermodynamics para elaborar y visualizar dichas curvas, que
permite un disefio no solo matematico (hojas de célculo) sino también dinamico

(software).

El procedimiento es bastante sencillo, al conocer con los compuestos de la

mezcla que se quieren separar; se realiza el siguiente procedimiento:

e Abrir Aspen Hysys.

e Se abre un nuevo caso en Aspen Hysys V8.8.

e Se escogen los compuestos que estan incluidos en la mezcla y que se

desean separar, en el caso del STI son hidrocarburos, pero hay una amplia

variedad para escoger.

54



Se escoge el 'fluid package' deseado. El 'fluid package' es un paquete de
fluidos y Aspen Hysys lo define como las ecuaciones de estado a utilizar,
puede ser diferente al modelo utilizado con Simulis Thermodynamics. Para
ver con mas detalle el uso de las diferentes ecuaciones de estados, revisar
el capitulo tres. Al trabajarse con hidrocarburos la mejor ecuacion de estado

a utilizarse es la ecuacion de Peng Robinson.

Al entrar a la ventana de simulacion, seleccionar dentro de la paleta de
herramientas la pestafa titulada 'columns' y buscar el icono titulado 'shortcut
distillation'. Al seleccionarlo aparecera un diagrama de una columna,

arrastrar dicho diagrama y colocarlo dentro de la hoja de simulacion.

En la paleta de herramientas habra una flecha azul, esta es la corriente de
entrada; seleccionarla y arrastrarla a la hoja de simulacion. Una vez en la
hoja de simulacion, hacer clic dos veces para que despliegue las
propiedades de entrada a la columna. En la parte superior habra una celda
que dice 'stream name' con valor a 1, este valor se puede cambiar a un
nombre, ya que se refiere al nombre de la corriente de entrada. En la parte
inferior veremos una celda que dice 'unknown compositions', el objetivo es

que dicha celda sea verde, logrando simular la columna.

Dentro de la ventana 'worksheet' y la pestana 'conditions' se deberan
ingresar todos los datos conocidos de la entrada. Aspen Hysys siempre
solicita que se conozca el flujo de entrada a la columna; de lo contrario, no
podra simular la separacion. Dentro de la pestafia 'composition' se debera
colocar la composicién de la corriente, sin olvidar que la sumatoria debe ser
igual a 1. Al ingresar todos los datos, se debe asegurar que la celda inferior
debe de estar en color verde y con el texto 'ok’; de lo contrario, estara en
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amarillo, sefialando que variables faltan colocar. Cuando se haya
completado, se puede cerrar la ventana.

Hacer doble clic en la columna previamente colocada en la hoja de
destilacién. Se abrira una ventana con los parametros de la columna. Para
empezar a llenar con informacion nuestra simulaciéon y para que esta
funcione debemos pasar la columna inferior roja a verde. Se empezara con
el 'inlet', donde se seleccionara el nombre que se decidié para la corriente
de entrada, definida en el paso 5. Luego, se debera definir que saldra en la
parte superior e inferior de la columna en la opcion que dice 'top product
phase' pudiendo ser liquido o vapor. Luego, en las celdas vacias que piden
corrientes de salida, se pueden colocarles nombres a las corrientes, el

software se encargara de hacer las corrientes en el diagrama de simulacion.

Hacer clic en la pestafia 'parameters’, esta es la informacion mas importante
para lograr la simulacion. En 'components' se debe saber el 'light key in
bottoms" y 'heavy key in distillate™, que dependen Unicamente de los
compuestos escogidos y también se debe plantear la fraccion mol con la
cual se desean las salidas. Usualmente, el de menor peso molecular es el
destilado y sale por la parte superior de la columna de destilacion, pero no
es asi en todos los casos. Dentro de 'pressures' se deben de colocar las
presiones del condensador y del 'reboiler'. Estas presiones deben de ser
inferiores a las de la corriente de entrada y la presion del 'reboiler' siempre
debe ser menor a la del condensador. Luego en 'reflux ratio' se debe de
colocar el radio de reflujo exterior y el radio de reflujo minimo, planteados

por los operarios o de la disponibilidad para permitir el reflujo.

§Componente mas ligero en la parte inferior de la columna.
Componente mas pesado en el destilado.
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e Luego de colocar esta informacion la celda inferior se tornara verde y con la
inscripcion 'ok'. Automaticamente Aspen Hysys calcula el balance de masa y
energia; simultaneamente nos dara el numero de platos reales necesarios
para operar este tipo de columna. Toda esta informacion se mostrara en la
venta de 'performance' y para ver los resultados de los balances, solo se
debe cerras las ventanas de la columna y colocar el cursor sobre las lineas

de operacion para que muestre los resultados de las hojas de calculo.

4.3.2. Errores dentro de la simulacion

Hay varias consideraciones a tomar en cuenta cuando se quiere simular
en Aspen Hysys; al no aplicarse estas consideraciones el cuadro de dialogo que
se torna verde, cuando el proceso es asequible, seguira siempre en amarillo o
mostrara ventanas emergentes sefialando que hay algo malo en la entrada de
datos. Se enumeran tres de los problemas mas comunes para la simulacién de

columnas de destilacién en Aspen Hysys.

4.3.21. Presiones de condensador y rehervidor

En ocasiones al especificar las condiciones de presion en el condensador
y rehervidor y se coloca que la presion del condensador es mayor que la del
rehervidor, Aspen Hysys mostrara un error indicando 'pressure reversal in the
column' que quiere decir: inversion de la presién en la columna. Este error es
causado debido a que la presion del condensador es mayor a la presioén del
rehervidor; al cambiar las presiones y colocar una presién mas alta del

rehervidor que del condensador se arreglara el problema.
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Este problema es causado debido a que la presion del rehervidor toma
en cuenta la presion del condensador mas las caidas de presion en la
columna, por lo que es la sumatoria de ambas o puede incluirse presiones

afadidas por el proveedor.

También, hay que tomar en cuenta estas consideraciones para las

presiones dentro de los sistemas de destilacion:

e La presién en el condensador es dictada por el medio de enfriamiento. Mas

a menudo tiene condensacion total del producto del rehervidor.

e La presion del rehervidor es la presibn en el condensador mas

aproximadamente 0.2 bar (caida de presién para el condensador).

e La caida de presién por bandeja o etapa puede ser de alrededor de 0.01

bar.

Al tratar de incluir presiones mas altas para todo el sistema de destilacién,
hubo casos donde Aspen Hysys no simulaba el proceso; al preguntar por estos
casos con profesionales, se asumié lo siguiente: “El disefio de una columna de
destilacion es wuna tarea dificl y necesita una buena formacién en
termodinamica, fendmenos de transporte, mecanica y fisica. La caida de
presion en una etapa depende de la altura del liquido, el tipo de placa, la
dimension y la densidad de los agujeros en la placa, el indice de flujo de vapor y
la tension interfacial entre el liquido y el vapor; mi consejo es evitarlo. Como
orden de magnitud, se puede asumir 1 000 kPa por cada bandeja: como se
sabe, el cambio en la presién afecta el equilibrio liquido del vapor y, cuando una
columna tiene 30-40 placas, puede ser importante tener en cuenta el perfil de

presion en la columna. En estos estudios de casos, se tienen de ocho a diez
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etapas, lo que significa una diferencia de presion entre la parte superior e
inferior de mas o menos una décima de una atmosfera y la influencia en el
equilibrio liquido-vapor no es tan alta. De todos modos, se puede tener una idea
de como cambian los resultados cuando tiene en cuenta la caida de presion al

asumir un diferencial de presién de 1 000 kPa para cada bandeja.”4
4.3.2.2. Relacion de reflujo

Uno de los errores mas comunes que se presentan al tratar de llevar a
cabo una simulacion en Aspen Hysys es al momento de ingresar la relacion de
reflujo (reflux ratio). Aspen Hysys al contar con los datos de entrada, las
presiones dentro de la columna y las composiciones deseadas de salida,
calcula esta relacion automaticamente; pero calcula la relacion de reflujo
minima (minimum reflux ratio). El simulador solicita una relacion de reflujo y el
problema existe que, dentro de las opciones de ingreso de datos, se ingresa
una menor a la minima; en este caso especifico, el simulador abrird una
ventana emergente de error indicando que la relacion de reflujo debe ser mayor

a la minima.

El origen del problema es debido a que si se tiene un reflujo menor al
minimo no se lograra obtener la pureza de destilado deseado, por lo que el
simulador no cumplira con su objetivo. Generalmente, los calculos con Simulis
Thermodynamics son muy cercanos y mayores al reflujo minimo calculado con
Aspen Hysys, por lo que los casos explicados dentro del sistema tutorial
inteligente no presentan estos casos de errores; siendo estos muy poco

comunes e inusuales en sistemas de destilacion.

4PARISI, Mariapaola <mariapaola.parisi@uniroma1.it>. "Thesis" [Correo electrénico]. 15 de

diciembre de 2017. Enviado a elaboradores de tesis de la Universidad de Roma La Sapienza.
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4.3.2.3. El nimero de etapas es diferente a los
calculos de Simulis Thermodynamics con

los de Aspen Hysys

Habitualmente cuando se elabora el método de McCabe-Thiele con
Simulis Thermodynamics muestra un determinado numero de etapas
correspondientes a la correcta separacion; se obtiene como resultado el
destilado con la pureza establecida con métodos matematicos.
Simultaneamente cuando se realiza una 'shortcut distillation'en Aspen Hysys
para saber el numero de etapas, los resultados no coinciden. Esto es debido a
que Aspen Hysys toma en cuenta como etapas el condensador y el rehervidor,
por lo que anade dos etapas mas a las calculadas con Simulis
Thermodynamics; también, mide interacciones adicionales que Simulis
Thermodynamics no cuenta. El método mas confiable es el empleado por
Aspen Hysys, ya que posee dentro del sistema operativo analisis previamente
realizados, por que incluye datos de columnas ya realizadas y armadas con

anterioridad.

4.4, Requerimientos para su uso

Para utilizar el sistema tutorial inteligente es necesario que el usuario
mantenga la carpeta de instalacion dentro del escritorio. Ademas, por ser un
programa creado en Microsoft Visual Studio, unicamente esta disponible en
Windows 2007 o superiores; ademas, se necesitara de tener instalado Adobe
Flash Player, cualquier version, que normalmente se encuentra preinstalado en

muchos ordenadores y de Windows Media Player 2007 o superior.
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5. USO Y EXPLICACION DE HERRAMIENTAS SELECTIVAS Y
ALTERNATIVAS PARA LA SIMULACION

La eleccion del modelo de las propiedades fisicas para una simulacion
puede ser una de las mas importantes decisiones para un ingeniero. Varios
factores se deben tomar en cuenta, pero cabe destacar que un solo método no

es eficaz para todos los sistemas.

Dentro de Simulis Thermodynamics y Aspen Hysys hay varias opciones
gue se pueden cambiar para obtener diferentes resultados en la simulacion,

dependiendo de los datos iniciales que se tengan.

Un simple cambio a la configuracion inicial de la columna dentro de la
simulacién, puede cambiar todos los resultados del disefio; por lo que es
importante saber hacer los ajustes adecuados en la preconfiguracion de la
columna antes de obtener los resultados, ya sea en Aspen Hysys como en

Simulis Thermodynamics.

5.1. Ecuaciones de estado

Los dos softwares utilizados, incluyen varios paquetes de ecuaciones de
estado para escoger y utilizar en la simulacion. Al momento de escoger, el
usuario se confunde y escoge aleatoriamente una ecuacion, se pueden crear un

margen de error e incertidumbre en la simulacién.

En este estudio al tratarse solo de destilacién, se explican los diferentes
casos en los cuales se pueden utilizar las ecuaciones de estado especificas

para el uso en destilacion.
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51.1. Soave Redlich-Kwong (SRK)

Esta ecuacion predice los valores K de equilibrio, entalpias, entropias y
densidades de vapor. Es ampliamente utilizada en procesos que involucran
gases y procesos de refinacion. Sin modificaciones significativas, generalmente
no es util para sistemas altamente no ideales. Las densidades de liquidos vy
VLLE (equilibrio vapor-liquido-liquido) también pueden ser calculadas mediante
la ecuacién SRK, pero debe utilizarse una forma avanzada que se vera mas

adelante.

5.1.2. Peng-Robinson

La ecuacion de Peng-Robinson predice los valores de equilibrio K,
entalpias, entropias y densidades de vapores. Es mas utilizada para gases y

procesos de refinacion.

5.1.3. Soave Redlich-Kwong y Peng Robinson modificadas

Estas ecuaciones predicen los valores de equilibrio K, entalpias, entropias
y densidades de vapores. Es mas utilizada para gases y procesos de refinacion
y son generalmente utiles para sistemas no ideales. Los sistemas de equilibrio
vapor-liquido-liquido también pueden ser calculados con ambas ecuaciones
modificadas. Es posible calcular la densidad de liquidos, pero no es

recomendado.

5.1.4. UNIWAALS

Esta ecuacion predice los valores de equilibrio K, entalpias, entropias y

vapor y densidades de liquido. En general, es util para sistemas no ideales si
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los parametros de contribucion grupal se suministran desde los bancos de datos
incorporados o por el usuario; también, se pueden predecir valores de equilibrio
VLLE.

5.1.5. Benedict-Webb-Rubin-Starling (BWRS)

Esta ecuacion predice valores de equilibrio K, entalpias, entropias y
densidades de vapor y liquido. A menudo, es util para hidrocarburos de
refinerias ligeros a pesados. El comportamiento riguroso de dos fases liquidas
no es compatible con la ecuacion de estado BWRS.

5.1.6. HEXAMER

Predice valores de K, entalpias, entropias y densidades de vapor. A
menudo es util para la alquilacién de acido fluorhidrico y la sintesis de
refrigerante. Riguroso comportamiento de dos fases liquidas es compatible con

la ecuacién de estado hexamer.

51.7. Lee-Kesler-Plocker

Esta ecuacion se deriva de un enfoque de estados correspondiente
combinado con la ecuacién de estado de Benedict-Webb-Rubin-Starling
(BWRS). ElI método LKP predice valores K, entalpias, entropias y densidades
de vapor y liquido. Es mas utilizado para hidrocarburos ligeros y para sistemas
de vapor que contienen altos contenidos de hidrogenos. EI comportamiento

VLLE también se puede predecir con el método LKP.
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Generalmente, al tratarse de una destilacion liquido-vapor se utilizara la
ecuacion de Soave Redlich-Kwong (SRK) aunque dependiendo del caso de la
simulacion; por ejemplo, si se trabajan con componentes de petréleo e
hidrocarburos pesados, se podria trabajar con las modificaciones de Redlich-
Kwong o UNIWAALS.

La siguiente tabla enumera los diferentes modelos termodinamicos

encontrados en varios simuladores:

Tabla V.

Modelos termodinamicos encontrados en diferentes

simuladores

Modelos de estados de ecuacion
Benedict-Webb-Rubin (BWR)-Lee-Starling
Hayden-O’Connell*

Hexamerizacion*

Gas ideal*
Lee-Kesler (LK)
Lee-Kesler-Plocker
Peng-Robinson (PR)
Perturbed-Hard-Chain

Modelos de coeficientes de actividad
Electrolyte NRTL
Rory-Huggins
NRTL
Scatchard-Hildebrand
UNIQUAC
UNIFAC
Van Laar
Wilson

Predictive SRK

Redlich-Kwong (RK)
Redlich-Kwong-Soave (RKS)

RKS o PR con Wong-Sandler
RKS o PR con Huron
Sanchez-Lacombe para polimeros

*No utilizada para fase liquida

Modelos especiales
API sour water method
Braun K-10
Chao-Seader
Grayson-Streed
Kent-Eisenber
Tablas de vapor

Fuente: CARLSON, E.C. Don’t gamble with physical properties for simulations.
https://pdfs.semanticscholar.org/a691/8690efb562b462410b4bb82a3ec58cd694bc.pdf.Consulta:

17 de enero

de 2018.

Hay cuatro factores que se deben tomar en cuenta para escoger el modelo

termodinamico:
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e La naturaleza de las propiedades de interés
e La composicién de la mezcla
e Los rangos de presion y temperatura

e La disponibilidad de parametros
5.1.8. Seleccionar el modelo adecuado
Para facilitar la seleccién de los modelos se proponen tres diagramas de

fluo basados en estos factores para la correcta decision, los cuales se

describen a continuacion:

Figura 28. Primeros pasos para escoger los métodos de propiedades
fisicas
No electralito
ver
siguiente
Fgura
Pl
4; Bectolito L
?
Joal Peng-Fobinson,
Redlich-Kwong-Soave,
Lee-Kesler-Plocker
| Todos Nopolares /o Bl
Grayson-Streed o
& Braun K-10
Feal
Vacio
Braun K-100 Ideal

@ Polaridad @ Bectolitos
Fealo .
Pseudocomponentes Presion

Fuente: CARLSON, E.C. Don’t gamble with physical properties for simulations.
https://pdfs.semanticscholar.org/a691/8690efb562b462410b4bb82a3ec58cd694bc.pdf.Consulta:
17 de enero de 2018.
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Figura 29. Procedimiento para compuestos polares y no electroliticos

S, NATL UNIQUAGy
sus Variantes
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LL?
No  WILSON, NRIL, UNIQUAC,
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PRor R<Scon WS, PR
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No PSHK
» PRo RS con MHW2

Presion LiquidovLiquido

i Interaccion de
parametros
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Fuente: CARLSON, E.C. Don’t gamble with physical properties for simulations.
https://pdfs.semanticscholar.org/a691/8690efb562b462410b4bb82a3ec58cd694bc.pdf.Consulta:
17 de enero de 2018.
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Figura 30. Opciones para calculos en fase de vapor con modelos de

coeficientes de actividad

Hoxamers  Wilson, NAITL, UNIQUAG, o

» UNIFAC con especial HOS
para hexameros
S
b
Wilson ; Dimers Wilson, NRTL, UNIQUAC,
NRATL > UNIFAC con Hayden O'Connell
UNIQUAC o Nothnagel BOS
UNIFAC
No Wilson, NRTL, UNIQUAC,
= or UNIFAC" with Ideal Gas
or RKEOS
Asociacion Fase
Vapor
Grados de Polimerizacion
*UNIFACYy sus Bxdensiones

Fuente: CARLSON, E.C. Don’t gamble with physical properties for
simulations.https://pdfs.semanticscholar.org/a691/8690efb562b462410b4bb82a3ec58cd694bc.p
df.Consulta: 17 de enero de 2018.

La eleccion del método puede afectar la prediccion de la simulacion, por lo
que se debe escoger adecuadamente el modelo a utilizar. Ya que el area de
interés es la destilacion, lo mas importante a tomar en cuenta es el equilibrio

liquido-vapor; esta es el area en donde la aplicacion de propiedades fisicas se
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concentra en el campo de trabajo de la ingenieria quimica. Otro factor critico a
considerar es el calculo de entalpias y capacidades calorificas se trata con la

destilacion.

5.1.9. Validacion de las propiedades fisicas

Este procedimiento incluye el reporte, tabulacion o los gréaficos de las
propiedades de los componentes puros y las propiedades de mezcla y
comparar los resultados con informacion conocida o con resultados esperados.
Los simuladores pueden ofrecer esta informacion en tablas o en graficas. Este
método es muy utilizado para conocer el comportamiento de propiedades
fisicas a diferentes temperaturas, presiones y concentraciones y el

comportamiento al extrapolarlos.
5.2. Herramientas alternativas en Simulis Thermodynamics

En Simulis Thermodynamics también se maneja el mismo numero de
ecuaciones de estado que en Aspen Hysys. No hay tantas opciones alternativas
a elegir dentro de este programa, ya que las herramientas que proporciona son
para calculos especificos donde Uunicamente se varian las unidades de entrada
y de salida de los datos fisicoquimicos y termodinamicos.
5.3. Herramientas alternativas en Aspen Hysys

5.3.1. Diferentes columnas de destilacion
El primer paso para iniciar la simulaciéon en Aspen Hysys es conocer qué

tipo de columna se desea instalar. Este tipo de eleccion depende del tipo de

equipo incluido en los paquetes del programa y de los cuales se tiene
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necesidad, tales como: rehervidores y condensadores. Aspen Hysys cuenta con

diferentes tipos de plantillas basicas (preconfiguradas) para su instalacién, las

cuales son:

Tabla VI.

Tipos de columnas pre configuradas en Aspen Hysys

Tipo de columna
(nombre en inglés)

Tipo de columna
(nombre en espaiiol)

Descripcion

'Absorber’

Torre de destilacion

Unicamente es la
torre de destilacion
sin ninguna

(absorbedor) herramienta adicional.

Unicamente torre de

'Liquid-liquid Extractor liquido- extraccion liquido-
extractor' liquido liquido sin ninguna

herramienta adicional.

'Reboiled absorber

Torre de destilacion
con rehervidor

Torre de destilacion y
el rehervidor en la
parte baja.

'Refluxed absorber

Torre de destilacion
con reflujo

Torre y un
condensador en la
parte superior.

'Distillation’

Torre de destilacion

Torre con
condensador en la
parte superior y
rehervidor en la parte
inferior.

'"Three phase

distillation'

Destilacion trifasica

Torre, condensador
trifasico, rehervidor.
El condensador
puede ser quimico o
especifico de un
hidrocarburo.

Fuente: JAMANCA, Edgar. Manual de Aspen Hysys (Version 8.0).
https://www.scribd.com/doc/227085576/Manual-Aspen-Hysys-v8-0-Espanol. Consulta: 19 de

febrero de 2018.




5.3.2. Tipos de Hervidores 'reboilers’

Los hervidores o 'reboilers' proveen de vapor a la columna de destilacion,
el tipo de intercambiador del hervidor de la torre depende del espacio disponible
y el tipo de recirculacion que se quiera emplear, siendo los mas comunes y

disponibles en Aspen Hysys los siguientes:

5.3.2.1. Circulacién forzada o 'once through'

En una columna de destilacion con un hervidor de agua de paso unico, el
reflujo interno se recoge en un recipiente de la bandeja y se alimenta al
hervidor. El vapor y el liquido de salida del rehervidor se entregan al fondo de la
columna. El liquido de reflujo no se dirige directamente al fondo de la columna
sin volver a hervir. En la disposicion de una sola vez, el rehervidor puede
considerarse como una etapa teorica. Estos rehervidores se implementan solo
para sistemas de bajo punto de ebullicion, como en unidades de

fraccionamiento y separacion.

Figura 31. Diagramas de columnas de con circulacion forzada

Fuente: Aspentech. Reference Guide of Aspen Hysys 8.0.
https://www.coursehero.com/file/18068983/User-Guide-for-HYSYS-V88. Consulta: 17 de marzo
de 2018.
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5.3.2.2. Circulacion sin deflector o ‘'circulation
without baffles':

El liquido proveniente de la etapa superior del calderin ingresa al
sumidero, del cual se extraen los fondos y la alimentacion del rehervidor
(con la misma composicion). El producto rehervidor se devuelve por
encima del sumidero. El vapor también puede producirse cuando el
liquido caliente que regresa del hervidor se pone en contacto con el

liquido en el sumidero.

Figura 32. Diagrama de una columna de destilacién sin deflectores

o
®MM
A

Cicculatich without baffle

Fuente: Aspentech. Reference Guide of Aspen Hysys 8.0.
https://www.coursehero.com/file/18068983/User-Guide-for-HYSYS-V88. Consulta: 17 de marzo
de 2018.

5.3.2.3. Circulacion con deflectores

El sumidero esta dividido en dos secciones con diferentes composiciones.

El liquido que se encuentra arriba del calderin ingresa en una seccién, desde la
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cual se extrae la alimentacién del rehervidor. El producto liquido del rehervidor
entra en la otra seccion, desde la cual se extrae la corriente de fondo. El retorno
del liquido del rehervidor en exceso (por encima del caudal de la corriente del
fondo) fluye hacia la primera seccion. El vapor de la primera seccion (junto con

el del producto del rehervidor) pasa al nivel superior.

Figura 33. Diagrama de una columna de destilacién con deflectores

®

-
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Cizculatizn with batfle

Fuente: Aspentech. Reference Guide of Aspen Hysys 8.0.
https://www.coursehero.com/file/18068983/User-Guide-for-HYSYS-V88. Consulta: 17 de marzo

de 2018.
5.3.3. Tipos de condensadores
5.3.3.1. Condensador total

Un condensador total consta de dos corrientes de salida: la de reflujo y la
del destilado. Hay varias configuraciones posibles de especificaciones de flujo
de presion para este tipo de condensador. Se puede usar una especificacion de
flujo para la corriente de reflujo y se puede usar una especificacion de flujo de

presion para la corriente de destilado. Se pueden usar dos especificaciones de
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flujo, sin embargo, se sugiere configurar un controlador de presion del recipiente

con el servicio del condensador como la variable de operacion.

5.3.3.2. Condensador parcial

Un condensador parcial consta de tres corrientes de salida: vapor de
cabeza, reflujo y destilado. Las tres corrientes de salida deben especificarse
cuando se conectan a la torre principal. Se recomienda una especificacion de
presion para la corriente de vapor y una especificacion de flujo para cualquiera
de las corrientes de producto liquido. La especificacion del flujo de presion final
puede ser una segunda especificacion de flujo en la corriente de producto
liquido restante o se puede especificar el valor flujo de reflujo/flujo de liquido

total en la pagina Especificaciones de la pestafia Dinamica del condensador.

5.3.3.3. Condensador de reflujo completo o 'full
rfix’

Consta de dos corrientes de salida: vapor de cabeza y la del reflujo. Se
requiere una especificaciéon de presion para la corriente de vapor de cabeza y

se requiere una especificaciéon de flujo para la corriente de reflujo.

5.3.4. Calidad de vapor

En ocasiones no se conoce la presion de entrada de la alimentacién a la
columna de destilacién, pero si se conoce la calidad de vapor de la entrada. Sin
saber la presion ni la temperatura, Aspen Hysys no consigue simular la
columna; pero solo al ingresar el valor de la calidad de vapor, este programa
puede calcular una de las dos incognitas: la presion y asi llevar a cabo la

simulacion.
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El valor de la calidad del vapor varia de 0 a 1; 0 significa que es un liquido
saturado y 1 que es vapor sobrecalentado. La calidad de vapor se puede

calcular mediante un balance de masa o por medio de la siguiente ecuacion:

(Ecuacion 1)

Donde:
e m, = masa de vapor

e m= masa del liquido

e« X = calidad del vapor
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6. IMPLEMENTACION Y USO DE SOFTWARE EN LA
FACULTAD DE INGENIERIA

6.1. Licencias de Simulis Thermodynamics

El conocimiento de tecnologia computacional debe ser una meta a cumplir
para cada ingeniero quimico que desee ser exitoso. Al aprender a utilizar
simuladores, el ingeniero tiene un amplio conocimiento sobre la industria que
poseemos mundialmente. Para llevar a cabo esta propuesta de implementacién
tecnoldgica de manera legal es necesario adquirir licencias de uso que permitan
al usuario aprovechar cada una de las herramientas que dispone el software.
Puede que el precio sea elevado, pero el uso del programa se vuelve ilimitado,
lo que a su vez conlleva que el estudiante pueda desarrollar proyectos de

investigacion e innovar en el campo de la simulacion.

ProSym es una compafiia francesa que proporciona a las industrias de
procesos de todo el mundo un software de simulacion y optimizacion de ultima
generacion para mejorar el diseio del proceso, aumentar la eficiencia de la
planta o reducir el impacto en el medioambiente. En el presente afo, la
compainiia publicé los precios del paquete de simulacion para poder pagar en

linea. La empresa presenta 3 tipos de licencias:

Tabla VIl.  Tipos de licencia que maneja ProSim para Simulis

Thermodynamics

Nombre Descripcion

Local Permite el uso de la licencia a un Unico ordenador.
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Continuacion de la tabla VII.

Red Una licencia que se puede compartir entre varios usuarios a través
de una red. El software esta instalado en un numero ilimitado de
computadoras y la licencia esta instalada en el servidor. La licencia
es un numero predefinido de accesos simultaneos.

Prestada | Crea una licencia (llamada prestada) para un usuario especifico, en

una computadora especifica. Esto permite que el software se use sin
estar conectado al servidor. Pedir prestado una licencia reduce la
cantidad de posibles accesos simultaneos en la licencia de red por

una unidad.

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. ProSim store. store.prosim.net. Consulta: 22 de

enero de 2018.

A excepcidon de la licencia prestada, se debe utilizar una conexion de

internet para utilizar el programa. Para que varios estudiantes puedan utilizar el

programa es conveniente que se adquiera la licencia tipo red, su precio

depende de los afios que se desee la licencia:

Tabla VIIl.  Precio de la licencia tipo red
Numero de afios | Precio en euros (€) | Precio en quetzales (Q)
1 1 050 9 190,87
2 1960 17 156,30
3 2730 23 896,27

Fuente: ProSim, Simulis Thermodynamics. ProSim store. store.prosim.net. Consulta: 22 de

enero de 2018.
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Tasa de cambio para la fecha 25 de enero de 2018 (1€= 8,75Q). Los

precios no incluyen impuestos agregados.

ProSym también posee una version de prueba de diez dias todas las
herramientas estan desbloqueadas para los usuarios, pero solo incluye una
libreria de cincuenta componentes, mientras que la version completa incluye

mas de 2 300 componentes.
6.2. Licencias de Aspen Hysys

AspenTech es una empresa estadounidense fundada en los campus del
Instituto Tecnoldégico de Massachusetts (MIT, por sus siglas en inglés); la
empresa establece que las principales companias mundiales de petréleo y gas,
productos quimicos, ingenieria y construccion, farmacéuticas, alimentos,
bebidas y bienes de consumo empacados confian en AspenTech para

administrar sus negocios.

A diferencia de ProSym, AspenTech ofrece paquetes universitarios para la
adquisicion de licencias para el uso de Aspen Hysys. El paquete universitario
tiene un precio de $2 000 (Q.14 680,00) por afio, y puede ser adquirido hasta
por 5 anos. Las licencias permiten el uso del programa a 150 usuarios
simultaneamente. Actualmente, Aspen Hysys no ofrece paquetes universitarios
para individuales y no cambia el precio de su paquete universitario. La compra
se puede realizar mediante tarjeta de crédito, transferencia de bancos o realizar

el pago cuando envian los paquetes de instalacion®.

5SANCHEZ, O. <customercare@aspentech.com>. “Information about prices” [Correo
electrénico]. 27 de noviembre de 2017. Enviado a solicitantes de informacion de precios de

licencias.
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6.3. ¢Es factible la implementacion en la Escuela de Ingenieria

Quimica?

En Guatemala los principales factores que impiden el desarrollo
economico de los negocios son la insuficiente capacidad para innovar y el

suministro inadecuado de infraestructura.

¢Cuanto invierte el pais en investigacion? Segun la Organizacion de
Naciones Unidas para la Educacion, la Ciencia y la Cultura (Unesco),
Guatemala invirtio el 0,045% de su producto interno bruto (PIB), lo cual es bajo,
pues el estandar internacional es de 2,1%. Este porcentaje explica por si solo
sus debilidades en formar y retener recurso humano, no se diga contar con
instalaciones adecuadas como laboratorios equipados. Y claro, esto no seduce
a que los jovenes busquen este tipo de formacion.

La Universidad de San Carlos de Guatemala es una universidad lider en
todo el pais; debido a la falta de infraestructura tecnolégica en la carrera de
ingenieria quimica, se deberia de implementar las técnicas de estudio
propuestas en esta investigacion. Al fomentar tecnologia, el profesional innova.
Para la implementacién es necesaria la inversidon en las licencias de los
softwares, que al afio le costaria a la facultad un aproximado de Q. 23 870,87,
pero se podria utilizar para los 3 afos de area profesional y alcanzaria para que

todos los estudiantes pudieran utilizarlos simultaneamente.

Como propone muchos ingenieros quimicos egresados de las mejores
universidades del mundo que, al saber simulaciones dentro del campo del
ingeniero quimico, estas herramientas ahorraran tiempo al profesional y le

permitiran resolver problemas complejos. Las situaciones se pueden resolver
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sin estos programas, pero aprender como usarlos le dara al profesional ventajas

competitivas que se solicitan en el mercado actual y que pocos conocen.

El egresado de la Escuela de Ingenieria Quimica tendra un perfil
competitivo y con amplias ventajas para ser contratado por grandes empresas,
si tan solo se implementaran las nuevas tecnologias que son rentables dentro
de la facultad y que son prometedoras para el futuro de muchas empresas tanto

nacionales como internacionales.

6.4. Tiempo de aprendizaje

El sistema tutorial inteligente estad disefiado para ser aprendido en un
semestre académico; se plantea que se ensefie como parte de un seminario
dentro de las clases de operaciones unitarias, quince minutos por periodo,
especificamente en 1Q5: transferencia de masa en unidades continuas. Incluso,
se puede ensefar el contenido del programa en una semana que se imparta

durante todo el periodo.

6.5. Donacion de licencias

El incluir en una propuesta presupuestaria la compra de ambos
programas, puede llevar mucho tiempo; incluso que a cabo la compra puede
llevar aun mas tiempo. Como parte de este proyecto, se plantedé donar a la
Escuela de Ingenieria Quimica el equipo de cdmputo con ambas licencias:
Aspen Hysys y Simulis Thermodynamics. El propésito es que se comience a
emplear dentro de los cursos de operaciones unitarias e introducir a los
estudiantes en el ambito de la simulacién; asi, cumplir con los objetivos

principales de este proyecto de investigacion.
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CONCLUSIONES

Se cred un sistema tutorial inteligente que proporciona graficamente y de
manera didactica un estudio de procesos de destilacion que utilizan la
ensefanza asistida por ordenador y describe el disefio de columnas de
destilacion.

Se describidé por procedimientos y de manera grafica los modelos para el
diseio de columnas de destilacion; se utilizd como base el sistema
tutorial inteligente y el modo de uso de Aspen Hysys y Simulis

Thermodynamics.

A partir de los datos fisicoquimicos y termodinamicos obtenidos mediante
Simulis Thermodynamics se logré elaborar y explicar la simulacion de

procesos de destilacion binaria y/o terciaria utilizando Aspen Hysys.

Se elabord una guia de orientacién de mdédulo sobre el dominio basado
en software computacional para el modulado de columnas de destilacién
a partir de varios ejemplos de mezclas multicomponentes deseadas a

separar.

La metodologia propuesta por el sistema tutorial inteligente y basandose
en encuestas a estudiantes de ingenieria es de facil interpretacion y uso.
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RECOMENDACIONES

La ensefianza asistida por ordenador es el futuro de la educacion, por lo
que se puede utilizar el sistema tutorial inteligente para aprender ambos
programas de simulacion, no solo se puede aprender a cerca de
destilacion sino de todas las operaciones unitarias de ingenieria

quimica.

El uso de simulacién tiene como efectos principales el ahorro de tiempo
y la confiabilidad estadistica, por lo que todo profesional de ingenieria

deberia saber como utilizar estos sistemas inteligentes.

Aspen Hysys es una herramienta utilizada en todo el mundo por
ingenieros quimicos, saber su uso da competitividad al profesional ya
que sabra muchos de las ejecuciones comunes de este programa y que

son solicitas por grandes empresas en la actualidad.

Se recomienda completar los ejercicios propuestos por el sistema
tutorial inteligente antes de probar nuevos componentes; asi, se podran
utilizar de manera mas eficiente las herramientas disponibles en ambos

programas.
Ya que el sistema tutorial inteligente es de facil interpretacion y uso, es

posible que se utilice para estudiantes que cursan los primeros

semestres del area profesional de ingenieria quimica.
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Aunque el precio del uso de ambos softwares sea elevado, el beneficio
para los estudiantes es mayor, ya que el egresado esta mas preparado
para los grandes retos que se afrontan en la actualidad. Se recomienda
incluir en el plan de presupuesto de la Escuela de Ingenieria Quimica
de la Universidad de San Carlos de Guatemala para analizar su posible

uso en los préximos semestres.
Al donar el ordenador y las licencias de ambos programas, se podria

empezar a dar nociones del uso de los programas a los estudiantes de

la carrera.
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APENDICES

Apéndice 1. Método smiles

Es un sistema de notacion quimica disefiado para procesos modernos
quimicos de informacion, basado en principios de teorias graficos moleculares.
El método de smiles permite la especificacion de la estructura utilizando pocos
simbolos, letras y numeros que reemplaza el uso de graficos complicados. Su
facil uso y su compatibilidad con ordenadores permite un uso eficiente de

aplicaciones computacionales quimicas.

e Especificaciones

o Smiles denota una estructura molecular como un grafico que es
esencialmente la imagen bidimensional orientada a la valencia que
dibujan los quimicos para describir una molécula. Esta es una importante
simplificacion de la estructura quimica. No se intenta representar ninguna

disposicion particular de atomos en tres dimensiones.

o La notacién smiles es una serie de caracteres que termina en un
espacio. Los atomos de hidrogeno pueden omitirse (graficos suprimidos

por hidrégeno) o incluirse (graficos completos de hidrogeno).

Existen por lo menos seis diferentes reglas para lograr descomponer la
molécula en notacion smiles, pero como el objetivo de este trabajo de
investigacion es el uso de la tecnologia para ahorrar tiempo y tener una buena

eficiencia; se cuenta con una pagina de internet a cargo de CADD Group
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Continuacién del apéndice 1.

Chemoinformatics Tools and User Services. El grupo NCI/CADD es una unidad
de investigacion dentro del Laboratorio de Biologia Quimica del Instituto
Nacional del Cancer de Estados Unidos. Esta herramienta permite dibujar la
molécula y en cuestion de segundos, la notacion smiles estara disponible para
su visualizacion. Esta herramienta se encuentra disponible en la pagina
https://cactus.nci.nih.gov/translate/ y es necesario contar con una conexién a

internet para poder utilizarla.

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 2. Diseio de herramienta para calculo de smiles

isplay on screen se
Displ v
C12C3C4CICECACAC2E SMILE TRt © Kekule or
Start Structure Editor 22 raniats 5 .
et e 5 PDB SMILES representation (choose “Aromatic” for
Please choose this field if you want to submit " MOL (only single structure generated) closer approximation to Daylight USMILES)
your own SMILES strings or create a SMILES string
using the Structure Editor. A submitted file has SD. PDB or MOL files should contain
precedence, so delete any entry below if you o'm
want to submit a new SMILES string. 10
coordinates

Choose File | No file chosen

s Cho??f t}\}‘:hfield LR .‘;"la"t = trgnsllalte If the input file contains a single structure, the output will also be single structure. Multiple structure
Yo .owrgolfgls. e sel!mcsc.-l\m la_u::omatzca ¥ input formats will generate multiple structure output for these formats that support this. Otherwise,
recognize 5D files (single and multiple structure), .1y the first structure will be used. S files will contain a UNIQUE_SMILES field for unique SMILES and

text files with multiple SMILES fields, MOL files % £ 5 a 5
el POE! ilae (3l i facl iy Siher format an USER_SUPPLIED_SMILES field for the user-supplied SMILES (if avaliable)

CACTVS recognizes).

| Reset || Transiate |

Para proceder a dibujar la molécula es necesario seleccionar la opcién
'start structure editor', al hacerlo se abrira una ventana nueva que permitira
disefar la molécula; dando herramientas para afadir elementos, enlaces,

estructuras ciclicas, entre otros.

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 3. Editor de estructuras moleculares para calculo de

smiles

o
1] >g<

DO 0
Q0O

x| |-|elof=|alo|z]o |8 ©

JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait [ 3

Submit Molecule Close Help

Luego de disenar la molécula solo es necesario seleccionar la opcion
'submit molecule' para que el sistema cierre la ventana emergente y coloque

dentro de la primera ventana la ecuacién smiles.

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 4. Despliegue de ecuacién smiles

Q Display on screen Use
12C3C4C1C5CAC3C5 - 2‘;‘;‘-'35 TXT file °:‘r’;‘#1|:ti';’
Sm", Str“cw_m i " PDB SMILES representation (choose “Aromatic” for
Please choose this field if you want MOL (only single structure generated) closer approximation to Daylight USMILES)

your own SMILES strings or create a SM|
using the Structure Editor. A submittes
precedence, so delete any entry bel f yo
want to submit a new SMILES string.

SD, PDB or MOL files should contain

13D
coordinates

Choose File | No file chosen

Please choo‘se this field '{. FOiNant bl trapslate If the 1 file contains a single structure, the output will also be single structure. Multiple structure
yout S fllgs. Th? service will qutomatlcal\.y input fori will generate multiple structure output for those formats that support this. Otherwise,

recognize SD files (single and multiple structure), o1y the firsWiEicture will be used. SD files will contain a UNIQUE_SMILES field for unique SMILES and
text files with multiple SMILES fields, MOL files £R_SUPPLIED_SMILES field for the user-supplied SMILES (if avaliable)

Ecuacion SMILES

CACTVS recognizes).

| Reset || Transiate |

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 5. Tabla de requisitos académicos

Carrera Area Curso Tematica

Estequiometria. Reacciones

Quimica 3 .
quimicas.

Expresion de concentraciones.

uimica 4 ) s .,
Q Reacciones 6xido-reduccion.

Nomenclatura de compuestos
organicos. Hidrocarburos
saturados e insaturados.

Reacciones de hidrocarburos.

Quimica organica 1

Ingenieria quimica

Area de quimica

z

Emisiones de contaminantes al

Ecologia ambiente. Efecto invernadero.

Emisiones al ambiente por fabricas

uimica ambiental . )
Q industriales.
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Continuacién del apéndice 5.

Carrera Area Curso Tematica
Procesos y variables de procesos.
Balance de masa y .
. Balance de masa en sistemas con
energia ) .
(1Q-1) y sin reaccién. Balance de masa y
energia combinados.
(2]
©
—
©
=
C 0 0
- Difusion.
Q Destilacion en etapas de equilibrio.
-8 Transferencia de masa | Transferencia convectiva de masa.
® (1Q-4) Equipos de transferencia de masa.
S Aros y platos en una torre de
o destilacion.
8 ©
= (0]
= o
=1 <L
© Tipos de destilacion. Diferentes
S Transferencia de masa equipos de destilacion. Morfologia
c en unidades continuas | y manejo funcional de una torre de
(0] . .y .
= (1Q-5) destilacion. Métodos de

dimensionamiento.

Area de ciencias basicas y
complementarias

Matematica basica 1

Ecuaciones lineales, sistemas de
ecuaciones.

Estadistica 1

Estadistica descriptiva.

Estadistica 2

Analisis de correlacion lineal.

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 6. Diagrama de Ishikawa

TEARLIAH N3Y A
FIASHNOOWE RIS IS
SVPED0R 500 OONRTIILN
WOIRLLE 30 5050084
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SONVINH SOSHNOIY

SIVIHILYIN

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 7. Elaboracién de encuestas

Para analizar la simplicidad del sistema tutorial inteligente se realiz6 una
encuesta a estudiantes que preguntaba desde lo que sabian sobre un sistema
tutorial inteligente hasta su opinion al probar un sistema interactivo del disefio y
uso del sistema tutorial inteligente para saber si era simple o no. Para realizar

el estudio se realizé una encuesta con la pagina de internet SurveyGizmo.

Con esta pagina se realiz6 el estudio del conocimiento de los estudiantes
acerca de sistemas tutoriales inteligentes y de su disponibilidad para aprender
por medio de ensefianza asistida por ordenadores; se evaluaron un total de 108
estudiantes, el 70 % de ellos fue de la Universidad La Sapienza de Roma;
quienes pudieron utilizar el sistema tutorial inteligente y medir su eficacia. El
resto de estudiantes encuestados fue de la facultad de Ingenieria de la
Universidad de San Carlos de Guatemala; se realiz6 la prueba del software con

el modo interactivo de SurveyGizmo.

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 8. Conocimiento de un sistema tutorial inteligente

20%Si

80 % No
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El 80% de los estudiantes encuestados no conoce un sistema tutorial
inteligente; mientras que solo un 20% ha oido sobre un sistema tutorial
inteligente. Con base en la informacién obtenida muchos estudiantes de la
Facultad de Ingenieria no conocen los sistemas tutoriales por ese nombre; pero
si conocen de otros sistemas de aprendizaje, llamados de otra manera, para

conocer contenido de interés utilizando un ordenador e internet.
Fuente: elaboracion propia.
Apéndice 9. Forma mas facil de aprender a usar un software

8,3 % Imagenes

25 % PDFs
e 12,5 % GIFs

54,2 % Videos

Los estudiantes encuestados piensan que es mas facil aprender a utilizar un
programa computacional con videos, representan la mayoria con 54,2 %; luego,
un 25% piensa que con documentos de lectura en linea; 12,5 % con imagenes
animadas y 8,3% con imagenes sin movimiento. El sistema tutorial inteligente

fue creado mediante imagenes transitorias que permiten interactuar con los
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softwares empleados, por o que emplea uno de los métodos mas usados por

los estudiantes para aprender a usar un programa computacional.

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 10. Cémo aprenden los estudiantes a manejar un nuevo

software

100

Percent

(%)
=}

Watch avideo Ack afriend Aclk 2 professor Try tofigure it out by yourself

Para aprender a manejar un programa computacional, los estudiantes
encuestados prefieren ver un video o arreglarselas por su cuenta; tratan de
aprender por su cuenta antes que preguntarle a un profesor o a un amigo. El
sistema tutorial inteligente propone videos informativos para manejar los

programas de Simulis Thermodynamics y Aspen Hysys, pero sin la necesidad
de estar conectado a internet.

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 11.Imagen térmica de las partes del programa que les

gustaron a los estudiantes

M more
clicks

no
clicks

Al usar el sistema tutorial inteligente, los estudiantes sefialaron que les
gusta el disefio y la simplicidad de los botones al ingresar a las diferentes
opciones. En la imagen térmica se muestra las partes del sistema que mas les

gustaron a los estudiantes.

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 12. Pregunta sobre si les parecié complejo el uso del programa.
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El 76% de los estudiantes encuestados expresé que el sistema tutorial
inteligente es de facil uso; mientras que el 24% pensd que era complicado
debido a que no estan acostumbrados a este tipo de programas de ensefianza

asistida por ordenador.

Fuente: elaboracion propia.
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