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Resumen

Se elaboraron c6digos en lenguaje Python con fines educativos para abordar problemas de Fisica Computacional y
Métodos Numéricos en el area de Fisica, y codigos de Procesos de Separacidn, Ingenieria de Calor y Termodinamica
Quimica, que permitieron abordar problemas clésicos de la Ingenieria Quimica. Los codigos se elaboraron por medio de
Google Colab, y fueron publicados en repositorios creados para cada topico en la plataforma GitHub con licencia pablica
general GNU v3.0. Los resultados demostraron que el uso de Python permiti6 resolver eficazmente la parte matematica de
los problemas de Ingenieria Fisica e Ingenieria Quimica, y que el uso de este lenguaje favorecio la adecuada presentacion
de gréficas y tablas relativas a estos problemas educativos.

Palabras clave: Python, lenguaje de programacion; Ingenieria Quimica; Fisica; GitHub; Educacion; Habilidades
tecnoldgicas.

Introduccion

En el campo de la ensefianza de la Ingenieria Quimica y la Fisica, existen infinidad de métodos y técnicas que los
estudiantes, al cursar estos programas educativos (PE’s), deben de aprender para ejercer de manera apropiada su profesion.
Muchas de estas técnicas y métodos involucran calculos complejos, repetitivos o dibujo de diagramas.

Los estudiantes de estos PE’s frecuentemente se enfrentan a los retos de aplicar estas técnicas y métodos a mano o, en el
mejor de los casos, con ayuda de software de hoja de célculo. Esto provoca que incremente la probabilidad de equivocarse
y de consumir tiempo valioso en realizar estas tareas.

Una alternativa para optimizar tiempos de célculo y reducir considerablemente los errores, es el uso de lenguajes de
programacion de alto nivel como lo son C, Fortran o C++, asi como programas matematicos como Matlab o Mathematica,
en los cuales se pueden codificar para adaptarse a la resolucion de multiples problemas en alguna categoria especifica. El
problema de los lenguajes de programacion de alto nivel es el proceso de aprendizaje y el desarrollo de los codigos que
puede requerir bastante tiempo; en el caso de los softwares matematicos, el costo de estos suele ser prohibitivo para los
estudiantes. En los ultimos afios, la comunidad estd empleando el lenguaje de programacién denotado Python, el cual
presenta muchas ventajas y ha demostrado ser eficiente, facil de aprender, que puede ejecutarse en muchas plataformas
diferentes y ser descargado de manera gratuita.

Una lista corta de las ventajas de usar el lenguaje de Python es:

Es uno de los lenguajes de programacion mas utilizados actualmente y que sigue en crecimiento.
Tiene una sintaxis basica que permite una lectura y compresion facil de los programas.

Permite escribir programas con menos lineas de cédigo en comparacion de otros lenguajes.

Hay muchos recursos disponibles en internet para aprender Python.

Python cuenta con una gran biblioteca estandar que contiene cddigos para casi cualquier tarea.
Tiene una comunidad muy activa alrededor del mundo que prestan su apoyo [1].

O O O O O O

Por otro lado, Github[2] es una plataforma que ha crecido de manera exponencial y que ha servido de repositorio de un
gran nimero de proyectos. Esta plataforma para desarrolladores fue creada en 2008, permite almacenar, compartir y
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trabajar proyectos con otros usuarios empleando un software de control de versiones de Git, siendo su principal
caracteristica el trabajo colaborativo. Las ventajas de usar la plataforma GitHub son:

o Eslaplataforma web més usada a nivel mundial entre los desarrolladores software.

o Muchos de los proyectos en la pagina son publicos y permite a las personas acceder al codigo, descargarlo y
experimentar con él por lo que fomenta el aprendizaje a partir de este.

o  Permite que la comunidad haga contribuciones en los proyectos.

o Lapagina web es gratuita, si bien se puede obtener una cuenta de pago no es obligatoria para trabajar con él. La

liga de la pagina es https://github.com/

En particular, en la Division de Ciencias e Ingenierias de la Universidad de Guanajuato, se imparten diversas asignaturas
para los PE’s de Ingenieria Quimica Sustentable e Ingenieria Fisica donde es fundamental el desarrollo de cddigos
computacionales. Algunas de estas asignaturas son: Ingenieria de Calor, Procesos de Separacion, Termodinamica Quimica,
Métodos Numéricos o Fisica Computacional, donde los calculos son complejos, largos y repetitivos. Por ello, se ha
propuesto en este proyecto el desarrollo de software en lenguaje Python, capaz de resolver problemas especificos de estas
materias y que, adicionalmente, sea de acceso libre para la comunidad estudiantil a través de la plataforma GitHub.

La licencia que se utilizo para este proyecto fue la licencia GNU GPL V.3 ya que es una licencia de software libre muy
utilizada debido que garantiza a los usuarios finales poder ejecutar, estudiar, compartir y modificar el software ademas
protege nuestro trabajo con derechos de autor sin ser tan restrictivo con el usuario final [3].

Material y Métodos

Se desarrollaron c6digos en Python en formato .ipynb de uso educativo en Google Colab para los siguientes temas:

Procesos de Separacion

Ingenieria de Calor

Termodinamica Quimica

Métodos Numeéricos y Fisica Computacional

Por cada tema se abrid un repositorio en GitHub con licencia publica general GNU v3.0, donde se abrieron subcarpetas o
Branches para abordar diferentes subtemas. La liga principal de los codigos se encuentra en:

https://github.com/jcarmascodes/

A continuacion, se describe cada uno de los subtemas que se desarrollaron para el proyecto:

Procesos de Separacion

En este &mbito se abordaron subtemas de operaciones unitarias como absorcion, destilacion, extraccion, evaporacion y
humidificacién. En cada subtema se abrié un archivo del tipo README.md, en el cual en lenguaje LaTeX se afiadieron
los conceptos basicos para la comprensién de cada operacion unitaria, asi como ecuaciones fundamentales para cada
operacion; de igual forma se afiadié material audiovisual para apoyar en la mejor comprension de cada tépico. Las graficas
se hicieron con ayuda de pyplot de la biblioteca matplotlib.

En las operaciones unitarias de separacion mas tradicionales, se utiliz6 el calculo de etapas entre una linea de operacién y
una linea de equilibrio [4]. Para realizar en Python esta construccidn de etapas debié de construirse una linea de equilibrio,
cuyos datos se obtuvieron a través de informacion experimental o0 modelos termodindmicos. Para obtenerse una forma
funcional que permita evaluar la linea de equilibrio Python posee la herramienta polyfit de la biblioteca Numpy que ajusto
el conjunto de datos a un polinomio de un determinado grado, esto se observa en la Figura 1.

alfa_coefx=np.polyfit(T_eq,H eq,18) #5Se ajustan Los puntos por medio de un ajuste polindmico

Figura 1. Ajuste de datos a un polinomio de grado n.
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Es asi como se construyeron todas las lineas de equilibrio de este trabajo.

La otra parte fundamental, fue el dibujo de las lineas de operacidn las cuales se plantean a partir de balances masicos; en
este caso las lineas se dibujaron de manera particular, dependiendo de la operacion de separacion. Para el caso de absorcion,
esta se construy6 con ayuda de la Ecuacion 1:

Ls L
y= V—i:r +¥s+ V—jTE @

La cual se expreso en Python usando valores de x propuestos por otra herramienta de Linspace, que es herramienta de
Numpy, la ejemplificacion de esto se observa en la Figura 2.

x = np.linspace(®, @.825, 9) # 0.0050(1% H=2), @.08359(1% H=2.8),
mo = LN / WH1 #Pendiente de La Linea de aperacidn
Yao[i] = mo*x[1] + YAl #Ecugcidn de La recta de operacidn

Figura 2. Definicion de lineas de operacién en Python.

Al tener las 2 lineas planteadas, se procede al dibujo de etapas. La primera etapa comienza a dibujase desde la posicién
inferior (o superior) de la linea de operacion [5].

El procedimiento para el dibujo de etapas consistid en sustituir una concentracion inicial de “y” en la ecuacion o relacion
funcional de equilibrio para obtener una concentracién correspondiente en dicho punto en “x ’; posteriormente se sustituyd
este valor en la ecuacion de la linea de operacidn para obtener un nuevo valor en “y . Este procedimiento se realizd en un
ciclo while hasta que se alcanzd la concentracidn final deseada Cada valor obtenido se guardé en un array. Para el calculo
de numero de etapas, se adjuntd un contador de ciclos. Todas las operaciones por etapas se determinaron de esta misma
forma; en el caso de destilacion se afiadieron 2 ciclos de este tipo, ya que la columna se dividi6 en 2 secciones (rectificacion
y agotamiento) [6]. El ciclo while se ilustra en la Figura 3.

while ywp < Ya&N1 : #Este ciclo
wp = YP[i] / | A

B O(KPLi]LYPL1]))

NE =1 / 2

Figura 3. Definicion de un ciclo while para el conteo y dibujo de etapas

En el caso de destilacidn, la forma funcional de la linea de operacion en la zona de rectificacion fue la ilustrada en la
Ecuacion 2:

Rp o o D )
R,r;l—lln Rp+1
Otras rectas de operacion como la de agotamiento en destilacion, o las lineas de operacion propias de la extraccion se
ajustaron de forma analoga a las lineas equilibrio y fueron evaluadas con la funcién de polyval de Numpy [7].

YN+l =

o  Calculo del punto pinch en destilacion por el Método McCabe-Thiele

Se busc6 determinar el punto pinch; para ello se calculd g en funcién del tipo de alimentacién que entra a la columna. Para
mas informacién para el calculo de este valor ir a la literatura de procesos de separacion.

Una vez conocido, g se dibujo la linea de alimentacion ilustrada en la Ecuacion 3, asignando valores de x a través de la
herramienta de numpy de linspace.
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Una vez conocida la linea de alimentacion, se calcula el punto pinch por medio de un proceso iterativo con un ciclo while
para encontrar el punto donde el valor al evaluar el polinomio de datos de equilibrio con la herramienta de numpy de
polyval y la linea de alimentacidn se igualan, esto a través de asignar como criterio de convergencia un valor de tolerancia

[6].

o  Evaporacion

Se disefid un evaporador de triple efecto para aumentar la concentracion de una mezcla acuosa. Como es bien sabido, el
proceso de célculo de evaporador de efecto mdltiple es iterativo; para lo que se plantearon ecuaciones de balance a través

de suposiciones preliminares.

En base a los valores de caida de temperatura, se calcul6 la temperatura de ebullicion dentro del evaporador, asi como la
temperatura de saturacion dentro de la chaqueta. Lo que permiti6 plantear un balance de energia para determinar el valor
de las corrientes de vapor y liquido en cada segmento del evaporador. Dado que es un evaporador de triple efecto se
plante6 un balance de energia como un sistema de ecuaciones de 6 incognitas; para el cual se usd la biblioteca de numpy
en la funcion linalg.solve para obtener el valor de los flujos. El uso de esta herramienta se ilustra en la Figura 4.

efinir La matriz de coeficientes A

#
A = np.array([

(=]

+

L1 L2 vi vz v3

w LA

=

-1, 8, -1, 8, @],
1, -1, e, -1, @],

o s e
e, 1, @, 8, -1],

oo L O ®

@, L2cp*T2, @, lambda3, -H3]

i)

# Definir el vector de términos independientes B

#
B = np.array([-F*Fcp*Te, -F, @, L3, @, L3cp*T3])

Resolver el sistema de ecuaciones

# e
X = np.linalg.solve(A, B)

L1cp*T1, -L2cp*T2, lambda2, -H2, @],

[lambdal, -L1lcp*T1, @, -H1, @, @], #Se propone un sistema de ecuaciones de balance de energia

Figura 4. Uso de calculadoras de sistemas de ecuaciones lineales en Python

Los valores de entalpia de vapor de agua se introdujeron a mano por el usuario a través de la herramienta input. El uso de

esta herramienta se ejemplifica en la Figura 5.

Hl=float(input("Inserte la entalpia del vapor sobrecalentado a T1 y Psat2 (kl/kg):

lambdal=float(input("Inserte el calor latente de vaporizacidn a Psatl (kl/kg):"))

[
W

Figura 5. Insercién de valores numéricos en Python.

En base a lo obtenido, se calcula el &rea de cada evaporador; las cuales deben ser aproximadamente iguales.

Dado que es un proceso iterativo, se introdujo este procedimiento de calculo dentro de un ciclo while el cual concluye
cuando el usuario indica que el resultado comple con la exactitud adecuada.

En caso de no tener una exactitud adecuada, se propusieron nuevas caidas de temperatura para forzar a los evaporadores

a una determinada érea con ayuda de la Ecuacion 4 [7].

o  Humidificacién:

& @)

Las operaciones de humidificacion requieren de balances de materia y de energia para poder establecer sus lineas de
operacion (la cual se ajusté a 3 puntos por medio de polyfit). Una vez determinados estos balances puede procederse al
célculo del nimero de unidades de transferencia y la altura de estas como se muestra en la Ecuacion 5 [8, 9].

bag 4
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~ = nl(yo —95)/ (3o — 9a)] )
n[(ys — ya}/ (s — ¥o)]

Dado que esta tiene una relacion funcional compleja, fue mas sencillo definirla como una funcién y llamarla en el cédigo
cuando fue necesario. La definicion y llamado de funciones se observa en la Figura 6.

NOy (yb,yT,yb_eq,yT_eq):
return (yb-yT)/(((yb-yb_eq)-(yT-yT_eq))/log(({yb-yb_eq))/({yT-yT_eq))))

N_Sup=NOy(H[®],H[1].,H_eq[@].H_eq[1]) #Se calcula el no. de unidades de transferencia

Figura 6. Definicion de funciones en procesos de separacion.

Ingenieria de Calor

En el repositorio de Ingenieria de Calor se encuentran los cédigos tomados del curso de los temas de disefio de
intercambiadores de calor de tubos y coraza, condensadores, rehervidores tipo termosifén. En cada carpeta se encuentra
un archivo README.md que contiene los conceptos basicos y las ecuaciones utilizadas para el disefio de estos equipos,
ademas se encuentran cédigos de ejemplo que contiene las formulas utilizadas.

Aunque estos equipos sean distintos, en todos los equipos se buscé el coeficiente de transferencia global de energia que
requiere el equipo para un proceso usando la Ecuacién 6. En todos se calcul6 el calor transferido (Ecuacion 7) entre las
sustancias y con la Ecuacion 8 de disefio de calor se pudo obtener el area de transferencia total de calor del equipo. [10,11]

1 Ue = 1 / (Dol + Do2 + xDo + hdo + hoinv)
U = primt(t - +)
D D zD 1 1 el  p. . (6)
o _|_ o _|_ 2] _|_ + = print('+ Uo = %.3f' %Ue, 'BTU/ft\uéeb2 h°F +')
D'L h@ Dz,hdz k:u.- Dw hdo h’o pr‘int('+ _______________________________ +‘)

Donde:

1 . - - . . .
P Resistencia al flujo de calor que existe en el fluido desde la parte laminar hasta la parte turbulenta en la coraza.

0

1 - . . S .
P Resistencia al flujo de calor entre la capa de los depdsitos en el exterior de los tubos.
do

h ;i: Resistencia al flujo de calor en el fluido desde la parte laminar hasta la parte turbulenta en el interior de los tubos.
i
D . - . . .
kx—;: Resistencia que ofrece el material del tubo del intercambiador.
wHw
D - . . . . .. . .
#: Resistencia al flujo de calor por la capa de suciedad o incrustacion en el interior del tubo.
iftdi

Q = WC AT # Calculando el calor transferido, es decir el calor perdido # 7
a P Q = MC*CpC*(T1-T2) ™

Figura 8. Calor transferido en un intercambiador de calor.

A Q AT=Q/(UD*DTMLc) #drea total de transferencia (ft"2)

~ UAT., print(f'Area total={AT} ft\ueeb2') ®)

Figura 9. Area total de transferencia de calor de un intercambiador de calor
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Métodos Numeéricos

En el repositorio de Métodos Numéricos se encuentran los principales cddigos tomados del curso que se imparte en la
DCI, UG. El objetivo de la UDA (Unidad De Aprendizaje) es que el estudiante conozca diferentes métodos que se pueden
utilizar para resolver problemas en los que no se conocen soluciones analiticas. Se debe tener en claro que las soluciones
en los métodos numéricos generalmente son aproximaciones, por lo que tienen un margen de error; lo que se busca es
hacer el error més pequefio posible.

Se hizo una recopilacién de cédigos en Python para esta UDA, que pertenecen a algunos estudiantes de cursos anteriores,
los cuales abarcaron los temas principales del curso. Un ejemplo fue el algoritmo de raices de polinomios, como el método
de la secante (Ecuacion 9y 10), primero se eligio la funcion a evaluar [12].

def funcion2(x):

ONa A )

f;‘(-") — \ﬁ — COsS T return (sqrt(x) - cos(x)) ©

Figura 10. Funcio6n escrita en codigo Python.

El método de la secante esta dado por:

f(z:)(zi 1 — )

(@i 1) — f(@) (10

Lip1 = T

Figura 11. Algoritmo del método de la secante usando libreria Roots.

El codigo completo se encuentra en:

https://github.com/jcarmascodes/Metodos-numericos/blob/main/Raices-de-Polinomios/Metodos-abiertos.ipynb

Otro ejemplo es la interpolacion de Lagrange. La interpolacion se utiliza para construir una funcioén que englobe todos los
datos experimentales que se obtienen de una medicion. Entonces el algoritmo de la interpolacion de Lagrange se definié
con la ayuda de las Ecuaciones 11 y 12 como:

donde:

fa(z) = Li(z) f(=:) (11) Liz) = [] H (12)
i—1 4

La gréafica de este codigo se encuentra en el apartado de Resultados. El codigo completo puede revisarse en

https://github.com/jcarmascodes/Metodos-numericos/blob/main/Ajuste-de-curvas/Interpolacion/Lagrange.ipynb

Fisica computacional

Fisica computacional no es un curso que se imparte de manera obligatoria en la DCI. Sin embargo, para algunos estudiantes
es atractivos tomar la UDA como optativa. En este curso los contenidos son muy especificos y los codigos que se
encuentran en este repositorio se pueden definir como una aplicacion de Métodos Numeéricos a la Fisica. Es importante
mencionar que esta UDA es adecuada para los estudiantes de la Licenciatura en Ingenieria Fisica a partir de la sexta
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inscripcién ya algunos algoritmos requieren conocimientos elevados correspondientes a temas q de Mecanica cuantica 'y
Mecanica estadistica.

Un ejemplo también abordado es el cédigo de Proyectiles [13], donde se puede apreciar la diferencia entre un objeto
lanzado con resistencia de aire a comparacion de un tipo parabélico ideal, donde no se considera la resistencia del aire. La
grafica de este codigo se encuentra en el apartado de Resultados. El cédigo completo puede revisarse en
https://github.com/jcarmascodes/Fisica-computacional/blob/main/Mecanica-clasica/Proyectiles.ipynb

Otro ejemplo que es muy interesante es el Modelo Ising 2D de Mecanica Estadistica [14, 15], en este modelo se realiza
una simulacién que conduce a la transicion de fase de un sistema fisico interactuante. Esto es importante porque no se
estudia en Licenciatura, pero abre las puertas a un estudiante que desea cursar la maestria en Fisica. Se puede revisar el
cadigo completo en https://github.com/jcarmascodes/Fisica-computacional/blob/main/Mecanica-
estadistica/MonteCarlolsing2D.ipynb

Termodinamica quimica

En esta &rea se concentrd en los subtemas de las ecuaciones de estado (ecuacion de Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave,
Peng-Robinson [16] y el calculo tedrico de los coeficientes de actividad para diagramas de equilibrio liquido-vapor
(ecuacion de NRTL y ecuacion de Wilson). En los apartados correspondientes a cada ecuacion de estado se resuelve esta
y se realizael célculo tedrico de los coeficientes de actividad, se presentan los archivos de jupyter notebook, ubicados en
cada carpeta, con los resultados correspondientes y se realiza la explicacion del procedimiento para realizar los diferentes
calculos, en la redaccidn de esta seccién se emplea LaTeX para la escritura de las ecuaciones.

Para cada ecuacion de estado abordada, se realizaron los codigos considerando un procedimiento similar, pero tiene la
versatilidad para trabajar con una sustancia es pura o una mezcla [16]. A continuacion, se describe el funcionamiento del
codigo para cada ecuacion de estado, en la primera parte se realizé el calculo de pardmetros en donde utiliz6 las propiedades
de los compuestos puros (depende de cada ecuacion de estado). Después, estos pardmetros se usaron para resolver la
ecuacién en su forma de polinomio en términos del volumen molar (V) [16].

coeffl 5=1 #TERMINOD C
lcoeff2 S=-1%((R¥T)/P) #TERMING CUA
coeff3 S=(1/P)*((a S*alpha S)-(b S*R*T)-(P*(b S**2)}} #TERMINO LINEAL
coeffd S=-1*({a S*alpha _S*b S)/(P)) #TERMING INDEPENDIENT

POL S= [:coeff1_5:,:coeffz_‘s:,:coefﬁ_S:, coeffd 5]

V- (E)E—i(aa—bRT—PbQJ?— (ﬂb> =0

P P

Figura Figura 12. La implementacion en codigo python de la ecuacion de estado de Soave [15] en forma de polinomio en donde cada color representa
cada término de este del mismo. En donde T, es la temperatura; P, presion del sistema; y R, es la constante de los gases ideales

Después, siguiendo el procedimiento para calcular la raiz del polinomio, en donde para esta finalidad se utilizo la libreria
numpy para utilizar la funcién roots. Con esto se puede determinar el volumen molar, para posteriormente, dependiendo
del caso, se fresuelven las ecuaciones de estado, se emplea una funcién polinomial cuya raiz real se considera el volumen
molar de un gas, en el caso de més raices reales, lo que indica la presencia de dos fases (liquido y gas) [16],fue necesario
implementar un codigo que realice la distincion de los datos resultantes el programa, esto selogra utilizando la funcion
isreal de la misma libreria. Finalmente, se emplean los datos asi obtenidos para obtener la densidad y el factor de
compresibilidad del fluido.

EPOL_S=np.roots{POL_S)
RR_S=sum(np.isreal (EPOL S))

if RR_S == 1:
VM _S=EPOL_S[np.isreal (EPOL 5)].reallo]
print ("VOLUMEN MOLAR DEL FLUIDO (L/mol) = %5.6T"%(VM_S))

elif RR_S == 3:
VM_S=max (EPOL_S)
print {"VOLUMEN MOLAR DEL FLUIDO (L/mol) = %5.6f"%(VM_S))

Figura 13. La implementacion en cddigo python de la obtencion de la raiz del polinomio utilizando la libreria numpy
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Se generaros los programas para obtener coeficientes de actividad a partir de diagramas de equilibrio liquido-vapor,
también calculados, pudiendo determinar su fraccion mol y diferentes parametros para la sustancia pura y mezclas de esta,
I [16] [17].

Se describe el funcionamiento del cédigo, y en parte inicial se incluye un panel de ingreso de datos de las sustancias puras
(volumen molar, presion de vapor en estado puro [16]), y de los parAmetros de interaccion binario entre diferentes
ecuaciones. Estos datos permitten obtener los pardmetros de interaccion entre los compuestos que forman la mezcla, con
ello se logra también determinar los diagramas de equilibrio liquido-vapor P-xy (cuando la temperatura de la mezcla se
mantiene constante [18]) y el diagrama T-xy (cuando la presion de la mezcla se mantiene constante [18]).

El cddigo genera diferentes fracciones mol para cada sustancia en estado puro que esta presente en las mezclas mediante
arreglos donde se registra y guardan las diferentes fracciones mol para cada sustancia. En el caso de la generacién del
diagrama de P-xy, se utiliz6 un proceso ciclado esto es para utilizar las fracciones mol para compuesto presente en la
mezcla binaria que se guardaron en variables, las cuales se van iterando hasta obtener los valores correspondientes de los
coeficientes de actividad empleando del tipo de ecuaciéon (NRTL o Wilson [17]) para cada compuesto presente en la
mezcla.

for i in range(n):
GAMMAL. append (np.exp((X2[11%*2)* ((T_21%((G_21/(X1[il+(X2[1]%G_21)))**2) )+ ((T_12*G_12)/({X2[1]+(X1[i1*G_12))**2)))))
GAMMAZ . append (np.exp( (XL[1]**2)*((T_12%((G_12/(X2[1]+(X1[1]1*G_12)))**2) )+ ((T_21*G_21)/((X1[1i]+(X2[1]1*G_21))**2)))))

2 2
2 Gan ) T12G12 ) G TG
Iny = x5 |™1 + - Inv: = z7 |72 + - >
- T + x2G (T2 + 71G12)° T2 + 21612 (z1 + 22Gn)*

Figura 14. La implementacion en cédigo python del calculo de los correspondientes coeficientes de actividad utilizando la ecuacion de NRTL [16]
mediante un proceso repetitivo dependiendo de la cantidad de pares de fracciones mol se hayan guardado en las variables

Luego de realizar el calculo de los coeficientes de actividad se obtuvo la presién de vapor de la mezcla utilizando la
ecuacion de Raoult para mezclas no ideales, posteriormente se calcularon las fracciones mol en la fase gaseosa. Una vez
calculadas todas presiones totales para la mezcla binaria se grafica la fraccion mol de la fase liquida de alguno de los
componentes junto con la presion total para graficar la linea de puntos burbuja y de punto de rocio [18], se grafica cada
uno de los puntos entre las fracciones mol de la fase gaseosa del mismo componente junto con la presion total del sistema;
utilizando la libreria de matplotlib con la funcién pyplot.

Para generar el diagrama de equilibrio de fase liquido-vapor tipo T-xy, en donde la variable de presion del sistema se
mantiene constante, se utiliza el mismo procedimiento descrito para el diagrama P-xy; en el caso donde la temperatura es
variable, se realiza un célculo iterativo hasta que la presion total de vapor iguale a la presion del sistema, mediante un
proceso de convergencia usando el método de Newton-Raphson que fue implementado en el codigo.[17]. El codigo
comienza los célculos a partir de una temperatura supuesta (Tsup) Y luego repite el proceso con una nueva temperatura
supuesta utilizando una diferencia de temperatura, por ultimo, fue necesario calcular el error entre la presion calculada y
la presion del sistema en donde si se alcanza un minimo que sea mayor o igual a la tolerancia en la exactitud del calculo
el programa se cierra y continua con las siguientes fracciones mol. [18]

E - E = ln(pmir)

ERROR=np.log (PT/P_0BJ) p

E_N=np.log(PT_MN/P_OBJ)

T_MOD=(T*T_N*(E_N-ERROR) )} /(T_N*E_N-T*ERROR} TsapTap (B — E)
T=T MoD Thuewn = ——r 5
T.?i.'pE — TapE

Figura 15. La implementacion en cédigo python del calculo de la nueva temperatura en donde utilizando el célculo del error y de las temperaturas
supuestas [17]

Resultados
Procesos de Separacion

Como se observa en las Figuras 16 a 21, los cédigos de Python fueron capaces de calcular correctamente el nimero de
etapas de equilibrio al hacer diagramas claros de McCabe-Thiele; asi como converger en los resultados adecuados para el
calculo del area de evaporadores.
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En la mayoria de los ejemplos mostrados, el calculo fue automatico y soélo en algunos de ellos requirié asistencia del
usuario para la insercion de datos termodinamicos como datos de entalpia.

El link del repositorio es: https://github.com/jcarmascodes/Procesos-de-Separacion/tree/main

Diagrama de McCabe-Thiele para absorcion Determinacion de platos tedricos mezcla Acetona - Benceno

10
—— Linea de operacion
0.020 = Linea de equilibrio /

=

; Etapas 08

o - YAN+1

s < XAN

Y 0.015

W

= 0.6

=

g

= >

5 0010 1

& 04

=]

£

5 0.005

I 02

o

I

0.000 2
T T T T T T T 0.0 - u u T T
0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.025 0.030 oo 0.2 0.4 0.6 [22:) Lo
Fraccién mol de la alcohol en el agua (X) X
Figura 16. Diagrama McCabe-Thiele para absorcion. Figura 17. Diagrama McCabe-Thiele para destilacion con 2

alimentaciones.

Tabla de composiciones con colores:

R e R +
| | AL (m2) | A2 (m2) | A3 (m2) |
e e ey
| ® | 183.268 | 1e3.161 | 183.238 ||
R e R +|

Si 1z similitud de las dreas es lo suficientemente parecida teclee 8, de lo contrario oprima 1
Inserte 8 (para finalizar) o 1 (para continuar la iteracidn)e

Figura 18. Imagen de los resultados de codigo de Evaporador de Efecto Multiple

Diagrama de McCabe Thiele para extraccién liquido-liquido Diagrama de McCabe-Thiele para extraccion sélido-liquide
: 104 — Linea de operacién :
0.35 —— Linea de equilibrio
—— Etapas
030 i 08 YAN+1
. ; XAN
0.25
P
0.20 -
= =
0.15 i 0.4
0.10 —— Linea de equmbrib
—— Linea de operacion 0.2
0.05 4 — Etapas
----- YAN+1
o004 =~ e XAN 0.0 :
T T T T T T T T T T T T T T T
000 005 010 015 020 025 030 035 040 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 Lo
) X)

Figura 19. Diagrama McCabe-Thiele para extraccion liquido-liquido Figura 20. Diagrama McCabe-Thiele para extraccion sélido-liquido
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—— Datos de equilibrio
70 + — Linea de Operacién

s w o
S <] S

Entalpia del aire Btu/lb

w
]

201

10

50 60 70

80 20

Temperatura del agua (°F)

Ls altura de ls unidad de transf
El nimero de unidades de transf

encia es:

2.2185 ft

ncia es: 1.803¢

100

Figura 21. Diagrama de Operacion de una torre de enfriamiento

Ingenieria de Calor

En la Tabla 1 se muestra los resultados del area de transferencia de calor, el calor transferido, temperatura logaritmica
media, el coeficiente global de transferencia de calor. que necesita el intercambiador de calor de tubos y coroza usando el

método de Kern. El resultado del calculo varia dependiendo del valor escogido global de transferencia de calor por el
usuario, factor de correccion de temperatura (F).

El enlace del repositorio es: https://github.com/jcarmascodes/Ingenieria_de_calor

DESCRIPCION

VALORES ups |
Calor transferido (Q) 6534000.00 BTU/h
Flujo masico en coraza (MC) 60000 Lb/h
Flujo masico en tubos (MT) 130680.060 Lb/h l
Temp logaritmica media (T1m) 156.609 °F
P ©.333 o
R 1.800 =
F ©.990 ---
Coef. global de transf de calor (U®) 34.6. BTU/ft2h°F
Area total de transf de calor (A®) 1217.369. £z

Tabla 1. Resultados obtenidos para el intercambiador de tubos y corazas.

Métodos Numéricos

A continuacion, se muestran los resultados de los codigos utilizados:
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RESULTADOS METODO SECANTE CON ROOTS
La raiz es: ©.6417143708728826

sol= root_scalar(funcion2,method="secant’, x0 = @, x1 = 1) Sitosenina
X 5

print ("\n\nRESULTADOS METODO SECANTE CON ROOTS") converged: True
print("La raiz es: {} \n".format(sol.root)) flag: converged
print("Datos extra: \n {}".format(sol)) function_calls: 7

iterations: 6
root: ©.6417143708728826

Figura 22. Cédigo utilizado. Figura 23. Salida del valor buscado.

Ahora, para el ejemplo de interpolacién de Lagrange de 3° orden se tiene el ajuste en los datos tomados en el Lago Platte

; 7 i
———— mm————— 22
z(m) T(°C) 2
%) 22.8 18
2.3 22.8 from scipy.interpolate import lagrange 51
T=[22.8,22.8,22.8,20.6,13.9,11.7,11.1,11.1] #Temperatura en °C £
4.9 22.8 z=[0,2.3,4.9,9.1,13.7,18.3,22.9,27.2] #profundidad en m 1
8.1 20.6 f=lagrange(z,T) o
13.7 13.9
18.3 11.7 "
8
22.9 11.1 0 5 1] 15 20 25
27.2 1)1 2m)
Figura 24. F\’/Izlt(:ges del Lago Figura 25. Cédigo de la interpolacion de Lagrange. Figura 26 .Gréfica de resultados.

Fisica computacional

En cuanto a los algoritmos de Fisica computacional, en la Figura se muestran los resultados del movimiento de proyectiles
y del modelo Ising 2D.

a0 VXN A N N N A NN N W
3 LN A A N A N N AN N
% AA A Y A b
2 A A Y A A A Y A
. A S SR S S A
5 LA AN NN N N A S A W
0 VALY AT A
; 5 VALY A Y VY Y
RREEBEBERERE
0 20 40 60 z:ﬂ 100 120 140 160 + + + * + A ¥ * +
Figura 27. Gréfica del movimiento de proyectiles con resistencia de aire (+) Figura 28 . Gréfica del modelo Ising 2D con espin hacia arriba y
y un tiro parabélico ideal (azul). hacia abajo.
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Termodinamica quimica

En la Tabla 2, se muestra los resultados que se obtuvieron del programa en el calculo del volumen molar de una mezcla
de gases (metano, etano y propano) utilizando diferentes ecuaciones de estado. Donde también se calcularon los factores
de compresibilidad, densidad del fluido, asi como la cantidad de moles y masa de la mezcla presentes dentro de un volumen
determinado. En la misma tabla se observa la variacion de los valores obtenidos del programa, ya sea debido a las diferentes
consideraciones matematicas que hace cada una de las ecuaciones de estado.

En la Figura 29, se muestran los diagramas de equilibrio liquido-vapor de presién-composicion (P-xy) y de temperatura-
composicion (T-xy) realizados con la ecuacién de NRTL en donde la mezcla binaria es de acetona-metanol tanto los
diagramas. En la Tabla 3, se muestran del extracto de los resultados empleados para obtener el diagrama presion-
composicion generados con la ecuacién de NRTL para la mezcla binaria de acetona-metanol.

El enlace al repositorio es: https://github.com/jcarmascodes/Termodinamica_quimica/tree/main

Tabla 2. Comparacion de los resultados obtenidos entre las ecuaciones de estado para una mezcla de metano-etano-
propano a 310 Ky 18.91 atm

ECUACION DE VOLUMEN MOLAR DENSIDAD FACTOR DE CANTIDAD DE MOLES MASA DE SUSTANCIA
ESTADO {L/mol) (kg/m"3 COMPRESIBILIDAD DE SUSTANCIA (mol) (g)

Gas ideal 1.347774 26.725545 1.000000 1.000000 36.020000
van der Waals 1.119695 32.169480 0.830773 4.644123 167.281294
Redlich-Kwong 1.076658 33.455374 0.798842 4.829760 173.967945

Soave 1.069920 33.666068 0.793842 4.860176 175.063552
Peng-Robinson 1.048165 34.364816 0.777701 4.961051 178.697041
Diagrama Pxy ((ACETONA)-(METANOL)) Diagrama Txy ((ACETONA)-(METANOL))
— NRTL (Lig) — NRTL (Lig)
0.05 4 —— NRTL (vap) 338 1 — NRTL (Vap)
0.90 - 336 4
— <
E 0.85 1 =
= 3 334
= B
§ 0801 g
& 5
= 332 4
0.75 1
0.70 1 330 4
0.65
0.0 02 0.4 06 0.8 10 0.0 02 0.4 0.6 0.8 10
X¥ ACETONA X¥ ACETONA

Figura 29. Diagramas de equilibrio realizados con la ecuacioén de NRTL para obtener coeficientes de actividad para mezcla acetona-metanol a 328.15 K
(P-xy) y 1 atm (T-xy)

Tabla 3. Resultados del diagrama de presion composicion para ecuacion de NRTL para una mezcla binaria de acetona-
metanol a 328.15 K
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X1 X2 C.A. C.A. P.VAP. P.VAP. P.SIST. T.SIST. ¥1 Y2
(y1) (y2) (P1,atm) (P2,atm) (PT,atm) (K)

0.0000 | 1.0000 9314 | 1.e000 0.0000 8.6560 0.6560 328.1500 .00080 .0000

0.1000 | 0.9000 6940 | 1.0069 0.1612 0.5944 0.7556 328.1500 .2133 .7867

| 0.2000 | 8.8000 | .5095 | 1.0276 0.2873 8.5392 0.8265 328.1500 .3476 .6524

i 0.3000 i 8.7000 i .3659 i 1.0624 0.3900 0.4878 0.8778 328.1500 .4443 .5557

0.4000 | 0.6000 2544 | 1.1122 0.4775 8.4377 0.9152 328.1500 .5217 .4783

! 0.5000 ! 0.5000 ! . 1685 ! 1.1786 8.5560 0.3866 0.9426 328.1500 .5899 4101

I 0.6000 I 0.4000 I .1037 I 1.2637 0.6302 0.3316 0.9618 328.1500 .6552 .3448

0.7000 | 8.3000 0565 | 1.3705 0.7038 8.2697 0.9735 328.1500 .7229 2771

0.8000 | 0.2000 .0245 | 1.5029 0.7799 8.1972 0.9771 328.1500 .7982 .2018

0.9000 | ©.1000 0060 | 1.6659 0.8616 8.1093 0.9709 328.1500 .BB74 L1126

! 1.0000 ! 0.0000 ! .0800 ! 1.8660 8.9516 0.0000 0.9516 328.1500 . 0000 0000
Conclusiones

Python es un lenguaje de programacion de facil acceso, flexible y completo, el cual permiti6 resolver problemas del area
de la ingenieria quimica, los métodos numéricos y la fisica computacional. Los resultados presentados demostraron que
Python es una herramienta numérica capaz de ejecutar calculos complejos y repetitivos de manera rapida, ya que tiene

integrada en sus bibliotecas solucionadores de raices y de sistemas de ecuaciones.

Ademas de realizar los célculos, Python permitio la presentacién de resultados al tener integrado funciones de generacion
de gréficas y tablas. Es por eso que la conjuncion de estos factores permitié demostrar que Python es un lenguaje de

programacion ideal para la ensefianza de la ingenieria y la ciencia.
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