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RESUMEN

En muchas carreras de ingenieria quimica, los estudiantes aprenden a utilizar
simuladores comerciales, por lo tanto el futuro ingeniero depende de ellos.
En vez de usar un "paquete cerrado" sin conocer su principio de
funcionamiento, es necesario realizar esfuerzos para disefar un software de
cédigo abierto capaz de conectar operaciones unitarias, con modulos
estandar para resolver las operaciones basicas de ingenieria quimica y lo
suficientemente versatil para la incorporacién de nuevos mddulos de terceros
(plugin), con un complemento opcional y educativo, definido por el
desarrollador. El objetivo es crear una plataforma para fines académicos o
industriales con documentacion colaborativa a través de un Wiki, con
mencion de los créditos para los participantes, dada por un Comité cientifico
tecnoldégico nombrado ad hoc. Habra foros de ayuda y discusidon. Lazarus se
propone como herramienta de desarrollo, debido a su alta velocidad de
calculo y por ser multiplataforma. El analisis se realizara usando UML.

PALABRAS CLAVE: simuladores; abierto; operaciones unitarias; versatil;
Lazarus

DESIGN OF A SIMULATOR OF CHEMICAL PROCESSES FOR
COLLABORATIVE AND DIDACTIC USE
ABSTRACT

In many chemical engineering careers, students learn to use commercial
simulators; therefore the future engineer depends on them. Instead of using
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a "closed package" without knowing its principle of operation, it is necessary
to make efforts to design an open source software able to connect unit
operations, with standard modules for solving chemical engineering basic
operations and versatile enough for the incorporation of new third party
modules (plugin), with an optional and educational complement, defined by
the developer. The goal is to create a platform for either academic or
industrial purposes with collaborative documentation through a Wiki, with
mention of credits for the participants, given by a technological Scientific
Committee appointed ad hoc. There will be help and discussion forums.
Lazarus is proposed as development tool, due to its high speed of calculation
and for being cross-platform. The analysis will be carried out using UML.

KEYWORDS: simulators; open source; unit operations; versatile; Lazarus

INTRODUCCION

Ante un nuevo orden mundial, la globalizacion de la economia, avances
vertiginosos en la ciencia, la tecnologia, las comunicaciones y la informacién,
cambios que afectan los sistemas de produccién y la organizacidén social de
los paises, el mundo laboral se muestra particularmente exigente y requiere
profesionales con conocimientos, instrumentaciones, actitudes y valores
acordes a estas exigencias. Estas, por ende, son transferidas por via
curricular al proceso de formaciéon de profesionales; por lo que las
instituciones creadas con estos fines deben experimentar también una
revoluciéon en las formas y métodos para dirigir el aprendizaje de los
estudiantes (Arias Labrad, L)

DESARROLLO

El empleo de la simulacién en el proceso de formacidon de profesionales tiene
sus particularidades, dadas en la explotacion de simulaciones que modelan
actividades de aplicacion, preferiblemente incluyendo la presencia de
instrumentos virtuales (Martin Rodriguez, A., et. al., 2001), funcionamiento
de circuitos, dispositivos, procesos productivos, etc., con vistas a potenciar la
actuacion de los futuros profesionales conforme a los requerimientos de su
futuro contexto laboral.

La simulacién es “El estudio de un sistema o sus partes mediante
manipulacion de su representacién matematica o de su modelo fisico”
(Himmelblau et al., 1976). La simulacién es, entonces, una forma de abordar
el estudio de cualquier sistema dinamico real en el que sea factible poder
contar con un modelo de comportamiento y en el que se puedan distinguir
las variables y parametros que lo caracterizan (Ruiz Gutiérrez, J. M.). Asi,
modelizar es un proceso cognitivo que tiene como resultado una construccion
conceptual, la cual constituye “una interpretacion abstracta, simplificada e
idealizada de un objeto del mundo real, de un sistema de relaciones o de un
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proceso evolutivo que surge de una descripcion de la realidad” (Henry,
1997).

Desde el punto de vista de la didactica, la simulacién resume toda la
teoria relacionada con el proceso en el cual se sustituyen las situaciones
reales por otras creadas artificialmente... y de las cuales el estudiante debe
aprender ciertas acciones, habilidades, habitos, etc., que posteriormente
deberda transferir a la situacion de la vida real con igual efectividad"
(Gonzalez Castro, V., 1990). Para este autor, la misma intenta romper la
diferencia que hay entre el aprendizaje de conceptos en el ambito tedrico y
su transferencia a situaciones practicas. O sea que considera la simulacién
como una actividad en la que el estudiante no acumula informacién teorica,
sino que la lleva a la practica, con lo cual ésta se identifica con el
entrenamiento puramente dicho.

La simulacion, por tanto, se constituye en una estrategia valida tanto para la
formacion de conceptos y construccién en general de conocimientos, como
para la aplicacién de éstos a nuevos contextos a los que, por diversas
razones, el estudiante no puede acceder desde el contexto metodoldgico
donde se desarrolla su aprendizaje. De hecho, "buena parte de la ciencia
puntera, de frontera, se basa cada vez mas en el paradigma de la
simulacién, mas que en el experimento en si..." (Pozo, et. al, 2001).

Por otra parte, en los ultimos afios ha crecido la oferta de programas
computacionales comerciales para simular el comportamiento de diferentes
sistemas y procesos en ingenieria. En el area de la ingenieria quimica, estos
programas enlatados, conocidos como “simuladores” han avanzado a pasos
agigantados principalmente debido a tres aspectos; a) Computadoras con
procesadores de mayor velocidad, interfaces graficas que facilitan el manejo
de graficos, almacenamiento de gran cantidad de datos. b) Lenguajes de
programacion estructurados que facilitan que con pocas sentencias se
realicen de forma mas eficiente la solucién de sistemas de ecuaciones. c) El
desarrollo de modelos para el calculo de propiedades de mezclas y
componentes con menor desviacion respecto a los datos obtenidos
experimentalmente.

Los experimentos realizados en planta piloto se utilizan para obtener un
modelo integral, ajustar parametros y/o validar los resultados obtenidos al
resolver el modelo o la simulacién en si. No se requiere una gran cantidad de
experimentos reales, ya que si el modelo utilizado es el adecuado, la
reproducibilidad de resultados puede ser muy buena.

Los modelos de simulacion en el area de la ingenieria quimica producen una
resolucion factible de las ecuaciones de balance de materia y energia para
procesos quimicos en estado estacionario o dindamico; asi como del
dimensionamiento y la obtencién de costos de los equipos involucrados en un
proceso.
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El reto del disefio tecnoldgico para el desarrollo de nuevos procesos y mejora
de los existentes fue la principal motivacién para el avance en la simulacion
de procesos. El comienzo fue lento y se dio en forma conceptual,
experimental y académica en algunas compaiiias y universidades de Estados
Unidos, Canada y Europa. Entre los afios 1966 y 1968, aparecieron los
primeros paquetes de simulacién de procesos, encaminados a la realizacion
de balances de materia y de energia para redes de procesos en estado
estacionario. Los primeros paquetes medianamente difundidos fueron el
PACER y el CHESS (desarrollados en universidades norteamericanas) y el
FLOWTRAN (desarrollado por Monsanto). Durante la década de los anos
setentas se presentd una evolucién importante para alcanzar mayor
estabilidad, sofisticacion de calculos y versatilidad; se refinaron los modelos
de estimacion de propiedades fisicoquimicas, etc. Aparecieron los paquetes
CONCEPT y SYMBOL (de la firma CADC), CHEMSHARE, CHEMTRAN vy
FLOWTRAN (de Monsanto), PROCESS (de Simulation Science), PROSPRO (del
Instituto INTEC) y ademas otros como GEMCS, GEPOS, PDA y FLOWPACK. A
finales de los 80°'s se inicid6 el desarrollo de paquetes de simulacién
interactivos (Chemcad, Microchess, Hysim, Hysis, Aspen, etc.) y su
comercializacion marcé el comienzo de un uso mas intensivo y generalizado
en la industria y en la universidades.

La metodologia de trabajo de los simuladores de procesos puede dividirse
segun la filosofia bajo la cual se plantea el modelo matematico que
representa el proceso a simular; a) Simuladores globales u orientados a
ecuaciones. b) Simuladores secuenciales modulares. c¢) Simuladores hibridos
o modular secuencial-simultaneo.

Bajo el enfoque de la simulacion global u orientada a ecuaciones, se plantea
el modelo matematico que representa al proceso construyendo un gran
sistema de ecuaciones algebraicas que representa a todo el conjunto o
planta a simular. De esta forma el problema se traduce en resolver un gran
sistema de ecuaciones algebraicas, por lo general altamente no lineales. El
principal problema asociado a la filosofia de resolucidon global u orientada a
ecuaciones es la convergencia del sistema y la consistencia de las soluciones
que se encuentran, ya que pueden producir multiples soluciones.

Los simuladores modulares secuenciales se basan, en mddulos de simulacién
independientes que siguen aproximadamente la misma filosofia que las
operaciones unitarias, es decir, cada equipo (bomba, valvula,
intercambiador, reactor, etc.) es diseflado a través de modelos especificos;
ademas, el sentido de la informacién coincide con el “flujo fisico” en la
planta. En esta filosofia se tiene como ventaja el hecho que cada sistema de
ecuaciones es resuelto con una metodologia que resulta adecuada para el
mismo, ya que es posible analizar bajo todas las circunstancias posibles el
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comportamiento del método de resolucion propuesto, esto es, sistemas
ideales, no ideales, topologias diversas del equipo, distintas variantes, etc.

Un caso interesante de analizar es el de CHEMCAD; este software nace en
1984 cuando un profesor universitario formd un equipo para desarrollar un
simulador de procesos para computadoras personales PC.

Los simuladores hibridos son aquellos que se forman de combinar la
estrategia modular y la orientada a ecuaciones de forma tal de aprovechar
los aspectos positivos de ambas metodologias lo maximo posible.

Sin embargo hay simuladores no secuenciales, utilizan un concepto
bidireccional de la informacion, ya que el flujo de informacién va en dos
direcciones (hacia delante y hacia atras). De esta forma, pueden calcular las
condiciones de una corriente de entrada a una operacion a partir de las
correspondientes a la corriente de salida sin necesidad de calculos iterativos;
esto hace que sean mucho mas flexibles y se asemejen mas a los problemas
reales de un proceso de la industria quimica, donde se dispone de algunos
datos separados, no siempre factibles de ser ubicados para la resolucidn
secuencial de los equipos.

En estos problemas de programacion matematica convergen diversas
corrientes del saber, como es el analisis de los métodos numéricos para la
solucion de ecuaciones tanto algebraicas como diferenciales, el modelado de
procesos, operaciones unitarias y fendmenos de transporte, estimacion de
propiedades fisicoquimicas, calculos de balance de materia y energia, etc.

Es interesante citar a uno de los sefialamientos realizados por la Federacidn
Europea de Ingenieria Quimica (EFCE) en su relevamiento basado en
consultas a 28 importantes empresas quimicas o empleadoras de Ingenieros
Quimicos, y que fue publicado en Ind. Eng. Chem. Res. 2010, 49, 11131-
11141: “éCual es el papel de la educacién en la modelacion termodinamica
de procesos y disefio de productos? Hay un claro acuerdo entre los
participantes en la encuesta que la educacién es la clave para un uso
adecuado de la termodinamica en la industria. Tres diferentes niveles de
educacién son relevantes en este contexto, cada una con diferentes
requisitos. En la educacidon de pregrado es esencial que los ingenieros que
operan en las empresas posean algunos conocimientos basicos de la
termodinamica, pero aun mas importante es que sean conscientes de las
limitaciones de su comprension. Esto es especialmente relevante como el
tipo de simuladores de caja negra que se utilizan habitualmente en estos
dias”.

No se encuentran aun simuladores de procesos quimicos abiertos que sigan
una filosofia sistémica de resolucién basados en la generacién de redes de
operaciones que describen un proceso quimico, y que obtenga una resultante
emergente de la actuacion conjunta de los mismos y de la incidencia que la
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red tiene sobre una operacion en particular, al trabajar conjuntamente. Esto
indica la necesidad de destinar esfuerzos en el logro del disefio de un
software capaz de realizar acoplamientos sistémicos de operaciones
unitarias.

Importancia del proyecto

Actualmente muchas carreras de Ingenieria Quimica tienen en sus disefios
curriculares el aprendizaje del uso de algunos de los simuladores comerciales
mas conocidos. Esto trae como consecuencia que el futuro ingeniero sale
preparado para tener una relacion de dependencia respecto del uso de
simuladores, ademas de ser practicamente un técnico que utiliza un “paquete
cerrado”, no conociendo su principio de funcionamiento.

La construccion de un software capaz de simular y modelar tanto
operaciones unitarias como el acoplamiento sistémico de los mismos para el
desarrollo de un proceso industrial es de sumo interés para el desarrollo de
asignaturas de la carrera de Ingenieria Quimica, es por ello que debe ser
planteado desde una perspectiva académica didactica. Este software esta
orientado a la adquisicion de capacidades de los estudiantes de ingenieria
para modelar y simular operaciones unitarias desde un enfoque sistémico
que colabore con la comprension del comportamiento general de los procesos
industriales complejos. Ademas, se favorece la efectiva integraciéon de
conocimientos de asignaturas.

Asi también se espera consolidar el trabajo colaborativo e interdisciplinario
entre estudiantes y docentes de Ingenieria Quimica de universidades de
diversos paises, para lo cual es menester constituir una red de comunicacion
entre los investigadores involucrados en el proyecto, pertenecientes a
diferentes asignaturas y universidades.

Es necesario destinar esfuerzos en el disefio de un software que realice
acoplamientos sistémicos de operaciones unitarias, que sea open source, con
modulos estandares de resolucion de operaciones basicas de IQ y con
versatilidad en la incorporacién de nuevos modulos de operaciones (plugin)
de terceros, con un complemento didactico opcional, definido por el
desarrollador. Se busca una plataforma con objetivos académicos, con
documentacion colaborativa mediante una Wiki, con mencion de créditos
para los participantes, otorgada por un comité cientifico tecnoldgico
designado ad hoc. Contara con foros de ayuda y de debates.

Finalmente, consolidar objetivos comunes entre distintas carreras
universitarias es una situacién poco usual; las experiencias exitosas en este
asunto favoreceran la confianza para alentar la formacion de grupos
interdisciplinarios.
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Avances

Los proyectos interdisciplinarios tienen una carga extra relacionada con las
diferencias de formacién y lenguajes utilizados para comunicarse entre los
distintos especialistas involucrados. La creencia de no poder interactuar en
tematicas en las que no se es un experto, lleva a decidir apresuradamente a
no participar de los mismos. En este sentido, resulta bastante dificil
completar un equipo plural que genere una sinergia en el desarrollo del
mismo.

Sin embargo, hubo una muy buena acogida de parte de los estudiantes de
Ingenieria Quimica para participar. Se realizaron encuestas y entrevistas
semiestructuradas en donde se evidencio la falta de conocimiento del tema,
a pesar de ser conscientes que es una tematica que no puede ser ignorada
por los futuros ingenieros, ya que, siendo ellos “nativos informaticos”, no
dudan que cada vez mas se da el uso cotidiano de herramientas
computacionales para resolver los problemas y dar respuestas a quienes lo
solicitan; desde un simple procesador de texto o una planilla de calculo,
pasando por el uso de utilitarios matematicos mas potentes y sofisticados, y
llegando a los simuladores de procesos.

Se realizaron preguntas genéricas como qué piensan que es un simulador de
procesos, para qué se usan, cuales son las ventajas y desventajas de su uso,
entre otras; y otras mas especificas como el empleo de simuladores de
manera didactica en el aula, y si opinan que los estudiantes e ingenieros
quimicos estan capacitados para comprender y disefiar un simulador.

Algunas de las respuestas mencionan que para fines didacticos los
simuladores son una herramienta muy poderosa, ya que permiten disefar
distintos procesos, observar como se aplican distintas leyes quimicas a
través de distintas operaciones, etc., y son muy utilizados en la resolucién de
problemas reales.

Acotaron que trabajar con componentes dinamicos (por la versatilidad para
redefinir los problemas y buscar nuevas soluciones), seguramente
incentivara a los estudiantes en sus instancias de aprendizaje, aumentara el
interés por comprender mas profundamente los conceptos y contenidos
curriculares, y llevara a fomentar el mayor uso de la computadora. Son
conscientes que no tendrian que disponer sélo del lapiz, papel y calculadora
para resolver los problemas basicos de ingenieria, ya que no seran los
instrumentos a utilizar en la industria o en investigacion cuando ellos se
desarrollen como profesionales.

Para la pregunta: ¢En qué cambiaria en el aprendizaje de los alumnos usar o
no el simulador?, respondieron que al estudiarse los procesos de produccion
en un diagrama de flujo, se da una idea general de cdmo funciona el mismo
pero si a esto lo pudiéramos hacer en un simulador, se podria conocer mejor
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el comportamiento de dicho proceso. Seria una herramienta muy Uutil ya que
puede estimular al estudiante a disefiar su propio proceso y poder ver los
resultados de ese disefo.

Cito una de las respuestas de un estudiante frente a la pregunta: Cémo
futuros ingenieros quimicos, éestamos capacitados para comprender vy
disefar nuevos simuladores de procesos quimicos? - “Cuando lei el llamado
de la ayudantia me interesé y "sorprendié" que como ingenieros quimicos
podamos disefiar simuladores, y no sdlo utilizarlos. Creo que es importante
gue conozcamos que estamos capacitados para disefar. Obviamente,
trabajando en conjunto y dispuestos a investigar. Si se aplica por ejemplo el
uso de simuladores para resolver algun problema en clase, me parece que
seria importante que los alumnos sepamos que como futuros ingenieros
estamos en condiciones de realizar este tipo de disefios.”

Por otro lado, dado que para muchos problemas todavia es mas efectiva la
resolucidon grafica, debido a la no idealidad y a la gran cantidad de datos
experimentales que se dispone en forma de tabla, se logré disefiar una
aplicacion para resolver casos de columnas de destilacion de platos por el
método de Ponchon Savarit. Esto abre un abanico de posibilidades de disefo
de aplicaciones para la resolucion de separaciones de mezclas
multicomponentes, entre otras resoluciones graficas.

Se muestra a continuacion la captura de imagenes de dicha aplicacién donde
se puede apreciar la versatilidad del modo de introduccion de datos y la
demostracién didactica del método mencionado, realizado a través de
Autocad, sin necesidad de tener que generar las propias graficas de curva de
equilibrio, entalpias de liquido y vapor de la mezcla, y la engorrosa traza de
rectas entre los dos graficos para la determinacién del nimero de platos
tedricos, ubicacion del plato de alimentacidn, etc.

Figura 1. Caso de llenado de datos a partir de tablas con datos de equilibrio liquido-vapor en funcién de la fraccion
molar de uno de los componentes de una mezcla binaria para la confeccidn de la grafica correspondiente.
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Figura 2. Caso de llenado de datos a partir de tablas de entalpias de liquido y de vapor de una mezcla binaria para la
confeccidn de la grafica correspondiente.
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Figura 4. Resultado de la aplicacion del método de Ponchon Savarit para la resolucion del nimero de platos de la
columna
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Figura 5. Muestra didactica de la aplicacion del método de Ponchon Savarit.

024 vo.«%»o:
-~

@lz]c]

Figura 6. Imagen final de la estrategia de aplicacion del método de Ponchon Savarit.

En referencia a la eleccion del disefio de un simulador abierto con recurso
Wiki, podemos afirmar que el uso de software de cddigo abierto es la
metodologia mas acertada para el fin que queremos obtener, una
herramienta comunitaria que permita el desarrollo y uso en universidades,
permitiendo la colaboracion mundial. Lazarus, Postgres, Firebird, por
nombrar algunas, son herramienta Open Source, asi como otras
herramientas que permite la formacion de empresas que prestan servicios y
colaboran en la mejora continua.

Al permitir la colaboracion desde distintos usuarios, se debe coordinar las
mejoras y los cambios. Esto no limita el uso, sino que dota al desarrollo de
estabilidad y prestigio mediante homologaciones de universidades o
entidades reguladoras.

¢Donde se alojara el programa? Existen varios sitios de alojamiento, como
SourceForge, GitHub, Google Code, que dan la posibilidad de llevar el control
de versiones, colaboradores, publicacién y pagina web de presentacién, vy
seguimiento de errores. Ademas de redundancia de datos para evitar la
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pérdida de los programas fuentes. La eleccién de alguno de estos servicios,
dependera de las licencias y el tipo de software que puedan alojar.

Como herramienta de desarrollo se propone Lazarus, por el alto poder de
calculo, velocidad, y ser multiplataforma. Es una herramienta de desarrollo
rapido de aplicaciones (RAD) basada en el lenguaje de programacién Object
Pascal, el cual esta disponible para los sistemas
operativos Windows, GNU/Linux y Mac OS X, Unix, Androide. Se trata de una
alternativa libre y gratuita a Delphi, desarrollada como proyecto de software
libre a partir de Free Pascal. Dispone de una excelente documentacion y
traducciones a varios idiomas.

¢Porque usar Lazarus? Ademas de lo mencionado anteriormente y a muchos
les parecera antiguo, comparado a lenguajes mas modernos como Python,
pero la diferencia en potencia de cdlculos y el poder generar cédigo maquina
nativo, permite producir aplicaciones veloces. Pascal es un lenguaje antiguo
desarrollado para ser facil de aprender, y tan potente como C.

Como esta aplicacién esta orientada a Estudiantes de Ingenieria Quimica, el
uso de lenguajes complejos restringiria el aporte tan sélo a programadores.

Aunque el software Lazarus estd licenciado bajo la GPL, el software
desarrollado mediante el uso de esta herramienta puede ser distribuido bajo
alguna otra licencia. La biblioteca de componentes de Lazarus (LCL) se
vincula estaticamente dentro de los programas y es licenciada usando una
version modificada de la LGPL disefiada especialmente para permitir
vinculaciones estaticas a programas propietarios. Traducido esto dice que
nuestro RAD, permite que podamos vender, compartir o ceder nuestra
aplicacion sin pagar licencias por la Herramienta. Esto, con el uso de una
Herramienta privativa, se deberia pagar un canon por cada aplicacidon
generada y vendida.

El andlisis sera mediante UML. El Lenguaje de Modelado Unificado incluye un
conjunto de técnicas de notaciéon grafica para crear modelos
visuales de software orientado a objetos de sistemas intensivos.

Desde el principio de la simulacién, la propagacién de la informacidn sera
hacia delante y hacia atras, a través del diagrama de flujo. Esto da
flexibilidad en la resolucién y permite comenzar a especificar un problema
desde el lugar mas conveniente sin tener que preocuparse acerca de las
secuencias de calculo especificos, que es la forma mas real de cédmo se
presentan los problemas de ingenieria.

La plataforma debe asegurar independencia de la interfaz, con respecto al
proceso de calculo. Esto permite que otros desarrolladores incorporen
mejoras y ampliaciones de modelos de calculo.
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CONCLUSIONES

Nuestras universidades cuentan con especialistas en modelado y simulacién,
sin embargo, la falta de una amplia difusion de herramientas de simulacién
de bajo costo hace que no haya mayor desarrollo en estos temas. Si
agregamos ahora la incorporacion de software de cdédigo abierto, donde se
encuentran herramientas que han demostrado su robustez y confiabilidad,
estamos convencidos que podremos contar con el aporte valioso de mucha
informacion existente y no sistematizada.

Es muy largo el camino que nos queda, pero estamos convencidos que la
busqueda de soluciones para informatizar y mejorar el proceso de ensefianza
y de aprendizaje en las carreras de Ingenieria Quimica es el gran desafio que
tenemos que afrontar, logrando una gran sinergia de nuestras
potencialidades actuales.
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