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RESUMEN

En la industria quimica, se hace uso de aplicaciones y multiples softwares para simular
reactores, y para dimensionarlos a partir de variables de entrada como temperatura, presion,
condiciones de la reaccion quimica, entre otros. Al ser programas de propodsito general, estos son
de alcance limitado, usan licencias que suelen ser costosas limitando la accesibilidad al ptblico y

en ocasiones su uso es poco intuitivo, dificultando el aprendizaje de dichas herramientas.

El proyecto expuesto a continuacion, se trata del desarrollo de un producto minimo viable
(MVP) para simulacién de reactores de reaccion unica, en condiciones de idealidad y sin
intercambiador de calor. El software se enfoca en la parametrizacion, eficiencia y facilidad de
uso; ofrece una secuencia simple para ingresar datos, permitiendo al usuario definir las
condiciones de entrada, las cuales, a través de un procesamiento interno basado en ecuaciones de
disefio ajustadas a las condiciones indicadas por el usuario, se genera una salida que describe el
comportamiento de todas las variables necesarias, derivadas de la resolucion de ecuaciones

diferenciales de disefio.

De esta forma, se busca generar una herramienta de aprendizaje para la simulacién de
reactores quimicos, entregando un software, gratuito y de codigo abierto el cual estara disponible

al publico en general.



INTRODUCCION

Los reactores quimicos se pueden definir como un recipiente disefiado para que en su
interior se produzcan reacciones quimicas o bioldgicas.” (Asale & Rae, n.d.-a). Para la
construccion de un reactor es necesario la simulacion de éste, usando modelos matematicos por
medio de los cuales se puede determinar el comportamiento de las reacciones a partir de la
variacion de parametros que se encuentran en escenarios del mundo real, con el fin de recrear los
posibles comportamientos, efectos o cambios derivados de las variables como: velocidad de
reaccion, cambios de temperatura o presion, cambios en flujos, asi como los cambios de reaccion

en funcion del volumen del reactor.

Actualmente, se observa que para la simulacion de reactores se recurre a la creacion de
tablas y graficos en plataformas como Excel, MATLAB o Aspen, para resolver los modelo
matematicos empleados para la simulacion de reactores quimicos, sin embargo, estas
herramientas presentan algunos aspectos que de alguna forma limitan a las personas que desean
aplicar los modelos matematicos con los que se desarrollan las simulaciones, la principal barrera
que se identifica es el costo de productos como Matlab o Aspen, entre tanto al emplear Excel, el
margen de error en la simulacion puede ser amplio en razén a que los resultados que se obtienen
para simular el reactor dependen del registro manual de datos por parte de las personas, lo cual
requiere especial cuidado y un mayor conocimiento de los conceptos que subyacen a la

simulacion de reactores.

Con base en lo anterior y en el contexto de la Universidad Ean, que fomenta el espiritu
emprendedor y acoge a estudiantes de diversos campos de la ingenieria, se identifico la
oportunidad de generar un producto minimo viable, en un software de simulacion de reactores
que involucra ambitos de la ingenieria quimica y la ingenieria de software con los cuales se
aborda la pregunta: ;Es posible crear una herramienta de software que facilite la simulacion de
reactores quimicos como recurso de aprendizaje para los estudiantes de la Universidad Ean y el

publico en general, bajo la premisa del acceso abierto y uso gratuito del software?.



El MVP generado usa tecnologias para desarrollo de software adecuadas para la
ejecucion en entornos web incorporando desarrollos de software para el backend y frontend, por
medio de los cuales se resuelven las ecuaciones diferenciales usadas en el modelado de los
reactores y se entrega una vista al usuario en la cual se representan multiples graficos por medio
de los cuales se pueden analizar los comportamientos del reactor a partir de los datos cargados en

los parametros y variables que el usuario indique.

En el presente documento se presenta los temas que subyacen a la simulacion de reactores
desde el ambito de la ingenieria quimica e igualmente se presentan conceptos de la ingenieria de
software y la arquitectura de sistemas informaticos, que al aplicarlos permiti6 la materializacion
de un MVP con el cual se pueden hacer simulaciones de reactores generando un recurso de
aprendizaje que promueve la democratizacion del conocimiento y el acceso a tecnologias para el

aprendizaje.



OBJETIVOS

Objetivo General

Desarrollar un producto minimo viable (MVP) conformado por un software web
desacoplado para la simulacion de reactores de reaccion unica, en condiciones de idealidad y sin

intercambiador de calor.

Objetivos Especificos

e Examinar los enfoques, aplicaciones y metodologias usadas para disefiar
reactores quimicos, identificando los elementos relevantes para integrarlos en
un MVP de simulacion de reactores.

e Realizar el disefio y arquitectura del software, junto a la codificacion y
desarrollo del MVP, segun el contexto y necesidades funcionales identificadas
para los calculos, graficas y tablas necesarias en la simulacion de los reactores
quimicos CSTR, PFR, PBR y Batch.

e Crear escenarios de prueba y validacion con diferentes tipos de reactores que
permitan la comprobacion del correcto funcionamiento del aplicativo en la

simulacion



DEFINICION DEL PROBLEMA

En la industria quimica la simulacién y dimensionamiento de reactores se hace con
aplicaciones y software de proposito general. Estas son alternativas funcionales qL!e, sin
embargo, presentan limitaciones como licencias de pago, y al ser herramientas no especializadas
en el modelado de reactores, su uso consiste en usar el software para que el usuario mismo
construya el modelo matematico necesario para simular el reactor. El factor humano en la
construccion de simuladores genera variabilidad y subjetividad generando posibles discrepancias

en los resultados.

Se puede entender el proceso de construccion de simulacion en reactores como la
solucion de un sistema de multiples ecuaciones diferenciales, las cuales estan condicionadas por
las caracteristicas propias del reactor a generar, por ejemplo, si hay o no caida de presion,
temperatura, que tipo de reactor es y en base a que variable se estd calculando (Conversion o
flujo). El cambio de la variable independiente genera cambios en los calculos de ecuaciones
algebraicas internas del reactor, que a su vez dependen de los inputs o constantes ingresadas por
el usuario. Por esta razon, se sabe que es posible definir a partir de inputs de qué forma se va a
definir el sistema de ecuaciones diferenciales, y el sistema de ecuaciones algebraicas. Facilitando

este problema presente en los programas matematicos adaptados a la simulacion de reactores.

Al ofrecer una herramienta que combina flexibilidad, precision y facilidad de uso, este
proyecto aborda un vacio critico en el disefio de reactores, y establece un estandar y un
precedente ante la creacion de software libre para procesos en un entorno académico. La
implementacion exitosa de este prototipo de software puede transformar el proceso de disefio de
reactores y contribuir significativamente a un entendimiento mas eficiente, sostenible y

adaptativo al contexto de ser capaz de entender estos problemas.

La iniciativa de este proyecto se centra en el desarrollo de un prototipo de disefio de
reactores, un software que aborde la parametrizacion precisa y la facilidad de uso. Este enfoque
simplifica la entrada de datos, permitiendo al usuario definir condiciones de entrada. A través de
procesamiento interno basado en ecuaciones de disefio ajustadas a las condiciones indicadas, el

software genera resultados que describen el comportamiento de variables clave, derivadas de la
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resolucion de ecuaciones diferenciales de disefio. Con este planteamiento se pretende resolver la
pregunta: ;Es posible desarrollar una herramienta de software que, al facilitar la simulacion de
reactores quimicos mediante un acceso abierto y uso gratuito, sirva como un recurso educativo

efectivo tanto para los estudiantes de la Universidad Ean como para el publico en general?



JUSTIFICACION

La industria quimica enfrenta desafios sin precedentes en eficiencia operativa,
sostenibilidad y adaptabilidad a procesos innovadores. Una de las piedras angulares para abordar
estos desafios es el disefio de reactores quimicos, crucial en la optimizacion de los procesos de
produccion. Tradicionalmente, el disefio de reactores se ha basado en aplicaciones y softwares de
propdsito general que, aunque ttiles, a menudo carecen de la robustez y especificidad necesarias
para abordar las necesidades particulares de cada proceso quimico. Esta falta de especializacion
puede llevar a ineficiencias operativas, aumentando el consumo de recursos y el impacto

ambiental, asi como limitando la capacidad de innovacion dentro de la industria.

El disefio de reactores quimicos radica en su capacidad para adaptarse especificamente a
las condiciones tnicas de cada reaccion, incluyendo variables como la temperatura, presion, y la
naturaleza de los reactivos y productos. Ademas, la adaptabilidad y especificidad en el disefio de
reactores no solo mejora la eficiencia y efectividad de los procesos quimicos, sino que también

contribuye significativamente a la reduccion de costos operativos.

Por lo tanto, este proyecto de grado propone el desarrollo de un producto minimo viable
de simulacién de reactores quimicos que se centre en la parametrizacién como su caracteristica
distintiva. Dicho software permitira al usuario, ingresar especificaciones y ajustar las variables

de disefio a las necesidades exactas de sus proyectos.

Este proyecto se posiciona en la interseccion de la ingenieria quimica y la ingenieria de
sistemas, aprovechando los avances en software y simulacion para ofrecer una solucion tangible
a un problema complejo y multidimensional. Al hacerlo, no solo se espera mejorar los procesos
existentes sino también inspirar una nueva generacion de innovaciones de software libre para el

disefio y operacion de reactores quimicos.
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REQUERIMIENTOS

A continuacion, se presentan los requerimientos funcionales y no funcionales del

prototipo funcional de software. Asi pues, los requerimientos del simulador son:

Requerimientos funcionales

Entrada de datos: el software permitira al usuario ingresar variables como
temperatura, presion, volumen, y condiciones reactivas.

Personalizacion de parametros: se permitird a los usuarios ajustar y
personalizar pardmetros de simulacion para adaptarse a diferentes escenarios y
multiples tipos de reactores.

Procesamiento y calculo: basdndose en los datos de entrada, el software
utilizara ecuaciones diferenciales, ecuaciones de disefio y principios de
ingenieria quimica para simular el comportamiento del reactor.

Salida: generacion de tablas, graficos y resultados detallados sobre las

condiciones del reactor.

Requerimientos no funcionales

Usabilidad: el programa dispondra de una interfaz intuitiva para el usuario.
Rendimiento: tiempos de respuesta rapidos (méax. 10.000 ms de respuesta a una
determinada accion del usuario) incluso con calculos complejos.
Compatibilidad: el software estara disponible para navegadores web modernos
como Chrome, Edge o Firefox, y para multiples dispositivos, entre ellos
Android, Windows y Mac.

Software libre y cédigo abierto: se le facilitard el acceso al codigo fuente del
prototipo funcional para permitir la modificacion y mejora por parte de la

comunidad.
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SELECCION DE ALTERNATIVAS

Algunos de los productos disponibles en el mercado para simulacion de reactores tienden
a tener un alcance limitado, ya que hacen uso de licencias que suelen ser costosas limitando la
accesibilidad al ptiblico y en ocasiones su uso es poco intuitivo, dificultando el aprendizaje de

dichas herramientas.

Por otro lado, no suelen ser programas construidos especificamente para orientar al
usuario a obtener el modelo deseado, sino que mas bien son programas que facilitan el uso de
modelos matematicos de cualquier tema, y es el usuario mismo quien debe construir la
simulacion, asi como definir qué input debe entrar, de qué forma va a ingresar, como se procesa
ese conjunto de inputs y como va a llegar a un resultado. Dando como consecuencia que la
manipulacion de datos y dependencia de la construccion del modelo se convierta en una

desventaja significativa en estas alternativas funcionales.

En vista del costo de las herramientas, y el riesgo de error derivado del error humano
cometido en la construccion de modelos. Nuestra alternativa es un desarrollo a medida de un
MVP en la cual se incorpora las caracteristicas para la simulacion de reactores de reaccion unica,

en condiciones de idealidad y sin intercambiador de calor. Otorgando las siguientes ventajas:

e Acceso libre

e Su uso se hace por medio de un navegador de internet

e (Cddigo abierto (Abre la posibilidad de que cualquier interesado en esta alternativa
pueda mejorar y evolucionar el producto)

e Puede obtener mejoras funcionales en el futuro (Ej: Generar un instrumento de

aprendizaje con respecto a la tematica de disefio de reactores y programacion)

Desde un punto de vista comparativo, podemos destacar las siguientes caracteristicas de

cada software:

12



Excel

Matlab

Quimisoft

Excel es conocido por su
interfaz amigable y familiar para
la mayoria de los usuarios. Su
estructura de hojas de calculo
facilita la organizacion y

manipulacion de datos.

MATLAB se usa
mucho en aplicaciones de
ingenieria y ciencias por
su capacidad para manejar
calculos numéricos y
algoritmos complejos de

manera eficiente.

La ventaja principal de
esta aplicacion es su enfoque en
la facilidad de uso. Una interfaz
intuitiva y amigable facilita la
interaccion de los usuarios sin
necesidad de tener
conocimientos especializados
unicamente en el uso del

software.

Permite crear modelos
personalizados utilizando
formulas y funciones
incorporadas. También es posible
integrar graficos para visualizar

los resultados.

Oftrece
herramientas y funciones
para modelado y
simulacion y para

visualizacion de datos.

Al priorizar la eficiencia
en ¢l uso de recursos, la
aplicacion puede ser mas liviana
y rapida en comparacion con
herramientas mas generales

como Excel o MATLAB.

Para modelos complejos,
Excel puede ser limitado en
cuanto a capacidad de célculo y
procesamiento de grandes

cantidades de datos.

Puede requerir
cierto tiempo para
familiarizarse con su
sintaxis y funcionalidades,
especialmente para
usuarios nuevos en

programacion.

La aplicacion puede ser
adaptada para que se ajuste a las
necesidades especificas de los
usuarios y del proceso de

modelado de reactores.

Aunque es ligero en
recursos en comparacion con
herramientas especializadas,
puede volverse lento con

modelos grandes y complejos.

MATLAB puede
consumir mas recursos
computacionales en
comparacion con otras
herramientas,

especialmente en modelos

La aplicacion pretende
ser usada exclusivamente para
términos de simulacion, por lo
taBhto, se espera que tenga un

bajo consumo de recursos.

13
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complejos o grandes

conjuntos de datos.
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MARCO TEORICO

8.1 Ecuacion de diseiio: Una ecuacion de disefio se refiere a toda aquella ecuacion que
sea derivada o “adaptada” a un reactor a partir de la ecuacion general del balance molar (Fogler,

2008, pp. 8-10).

de
FjO—Fj+Gj=W

Ecuacion 8.1: Ecuacion general del balance molar (Fogler, 2008), Recuperado de:

Elements of Chemical Reaction Engineering (4th ed.) (p. 8).

8.2 Reactor: Un reactor corresponde a un “Recipiente disefiado para que en su interior se
produzcan reacciones quimicas o bioldgicas.” (Asale & Rae, n.d.-a). Hay que considerar que el
modelado de cada reactor proviene de una ecuacion de disefio, que proviene de la ecuacion

general del balance molar.

8.2.1 Reaccion quimica: Una reaccion quimica es la accion de haber cambiado la
estructura molecular de uno o méas compuestos, por este motivo se dice que “una reaccion
quimica ha ocurrido cuando un nimero detectable de moléculas de una o mas especies han
perdido su identidad y han asumido una nueva forma, por un cambio en el tipo o nimero de
atomos en el compuesto, o por un cambio en la estructura o configuracion de dichos atomos.”

(Fogler, 1986).

8.2.2 Conversion: La conversion es una medida del progreso que ha tenido la reaccion
hacia la transformacion completa, toma valores entre 0 y 1 sin incluir al 1. “Este es el resultado
de dividir las moles de reactivo que han reaccionado con las moles de entrada de reactivo”

(Foutch, 2003).

8.2.3 Reactor batch: Un reactor batch corresponde a un recipiente de volumen
constante, por esa razon también es conocido como “Recipiente presurizado” a nivel de
laboratorio. (Smith et al., 2013, pp. 55-119). En el cual de acuerdo a Fogler (2008, pp. 11-12)

podemos modelar con la siguiente ecuacion de disefo:

anj_
at
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Ecuacion 8.2: Ecuacion de diseiio para reactor batch (Fogler, 2008), Recuperado de:

Elements of Chemical Reaction Engineering (4th ed.) (p. 11-12).

Hay que tener en cuenta que este tipo de reactor tiene como variables “input” el “ingreso
de calor, temperatura, tiempo, composicion molar y presion” (Agbebi & Sandrock, 2015), siendo
el volumen una constante y la velocidad de reaccion una funcién propia de la reaccion que a su

vez va en funcion de la constante de Arrhenius que va en funcion de la temperatura.

8.2.4 Reactor CSTR: Este tipo de reactor tiene una corriente de entrada y salida
constante, en la que la corriente de salida tiene las mismas caracteristicas que el contenido
interno del tanque (Trambouze et al., 2005). Fogler (2008, pp. 13—14) Define la ecuacion de

disefio para este reactor como:

4
f rjdV =Vrj

Ecuacion 8.3: Ecuacion de disefio para reactor CSTR [Integral] (Fogler, 2008).
Recuperado de: Elements of Chemical Reaction Engineering (4th ed.) (p. 13-14).

Donde se resuelve la integral como:
Fj0 —Fj
V= u
Ecuacion 8.4: Ecuacion de diseiio para reactor CSTR (Fogler, 2008). Recuperado
de: Elements of Chemical Reaction Engineering (4th ed.) (p. 11-12).

El reactor CSTR tiene como inputs de entrada el ingreso de calor, temperatura, presion,
Flujo molar de entrada y de salida. Y al igual que el reactor batch, tiene un volumen constante y

la velocidad de reaccion va en funcién de la constante de Arrhenius y la temperatura.

8.2.5 Reactor PFR: En un reactor de flujo en piston (PFR), los reactivos fluyen a través
de un tubo. La reaccion ocurre a medida que los reactivos avanzan a lo largo del tubo. Este tipo
de reactor es 1til cuando se necesita un control preciso sobre las condiciones de reaccion (Jaibiba

et al., 2020, Chapter 10.3.2). Y se suele utilizar en reacciones en estado gaseoso.

16



De acuerdo con Fogler (2008, pp. 14—17) la ecuacion de disefo para el reactor PFR

corresponde a:

dv =—-
rj

Ecuacion 8.5: Ecuacion de disefio para reactor PFR (Fogler, 2008). Recuperado de:

Elements of Chemical Reaction Engineering (4th ed.) (p. 17).

Los inputs para este tipo de reactor corresponden a la composicion del flujo, calor,

temperatura, velocidad de reaccion, y presion.

8.2.6 Reactor PBR: En los Biorreactores de Pelicula Adherida (PBR), se llenan tubos o
cilindros con materiales de soporte adecuados, seguidos de la inoculacion con el cultivo para
formar una biopelicula. El tiempo necesario para que la biopelicula madure depende del cultivo,
el soporte y la disponibilidad de nutrientes. El uso de PBR suele mejorar el contacto entre la

biopelicula y el sustrato.

Por ultimo, la ecuacion de disefo para este reactor corresponde a:

aw =

r’j
Ecuacion 8.6: Ecuacion de disefio para reactor PBR (Fogler, 2008). Recuperado de:

Elements of Chemical Reaction Engineering (4th ed.) (p. 17).

Teniendo en cuenta que tiene los mismos inputs que un PFR, y que obtenemos como

resultado, la variacion de W (Peso de catalizador) con respecto a la composicion del flujo.

8.3 Caida de presion: Es una condicion determinada en el disefio de reactores, en la cual
se asume que la presion varia en diferentes puntos del modelo (Green & Southard, 2019). La
caida de presion la determina una ecuacion diferencial que describe el comportamiento con un
reactor segun la teoria de mecanica de fluidos, y el balance de energia mecanica (Anaya-Durand

etal., 2014, p. 128).
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Software, hardware y sistemas de simulacion

Segtin la Organizacion Internacional para la Estandarizacion, el término “hardware” hace
referencia a: - Toda o parte de los componentes fisicos de un sistema de procesamiento de

informacion (ISO, 2015).

Por otra parte, el software puede definirse como el producto digital creado y mantenido
por profesionales del software para su uso a largo plazo. Incluye programas que se ejecutan en
ordenadores de diversos tamafios y tipos, junto con el contenido mostrado durante la ejecucion
del programa y la informacion de apoyo en formatos fisicos y digitales a través de diferentes
medios electronicos. El software es crucial, ya que influye significativamente en varios aspectos
de nuestras vidas, profundamente arraigado en nuestras actividades diarias, el comercio y la

cultura (Pressman & Maxim, 2021).

Segun la Organizacion Internacional para la Estandarizacion [ISO] (2015), el término
“software” hace referencia a: - todo o parte de los programas, procedimientos, reglas y
documentacion asociada de un sistema de procesamiento de informacion. - El software es una

creacion intelectual independiente del medio en el que este almacenado [o ejecutandose].

Asi pues, la ingenieria de software es la disciplina centrada en crear y mantener productos
de software informatico de calidad a lo largo del tiempo. Involucra el desarrollo de programas
que se ejecutan en computadoras de diferentes tamafios y arquitecturas, asi como el contenido
asociado e informacidn que respalda estos programas. La ingenieria de software es un proceso
integral que incorpora herramientas, métodos, un proceso y un enfoque de calidad (Pressman &

Maxim, 2021).

Figura 1. Capas de la ingenieria de software
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Herramientas

Métodos

Proceso

Un enfoque de calidad

Nota. Adaptada de Capas de la ingenieria de software [Figura], Pressman, R. S., & Maxim, B.,

Ingenieria del software: Un enfoque practico, McGraw-Hill Interamericana.

Asi pues, de acuerdo con Pressman, R. S., & Maxim, B., (2021), la capa de herramientas
hace referencia al soporte automatico o semiautomatico que las herramientas CASE pueden
brindar al proceso y a los métodos. Las herramientas CASE (Computer-Aided Software
Engineering) son herramientas informaticas que asisten a los ingenieros en el desarrollo de
sistemas de informacion. Estas herramientas proporcionan soporte automatizado o
semiautomatizado para actividades como el modelado, la generacion de codigo, la depuracion y
la documentacion de software. Por su parte, la capa de métodos hace referencia a las
instrucciones técnicas para desarrollar el software. Asi pues, esta capa involucra la recoleccion
de requerimientos, el modelado y la codificacion del programa (Pressman & Maxim, 2021). De
forma central, tanto en la figura de representacion de capas anterior, como en la propia ingenieria
de software, la capa de proceso establece un marco de trabajo para la ejecucion efectiva de la
ingenieria de software, dando asi una base para el control administrativo de los proyectos de
software (estableciendo métodos técnicos, productos de trabajo, hitos, criterios de calidad y
gestion del cambio); en este mismo sentido, un proceso de software es el marco de trabajo

utilizado para desarrollar software de alta calidad (Pressman & Maxim, 2021).

Segun Pressman & Maxim (2021), existen multiples modelos de proceso de ingenieria de

software, pero todos tienen en comun las siguientes actividades fundamentales:

1. Especificacion de software: la funcionalidad y las restricciones del software.
2. Diseio e implementacion: disefio y construccion del sistema de acuerdo con la

especificacion.
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3. Validacion: asegurar que el sistema cumple con lo que el cliente quiere.

4. Evolucion: el software mejora para adaptarse a las necesidades del cliente.

De forma muy relacionada al software y la ingenieria de software, el término
requisitos/requerimientos hace referencia a aquellos atributos necesarios que se definen para un
sistema antes de desarrollar un disefio del mismo. Asi pues, la elicitacion de requisitos (SRA
System requirements analysis; por sus siglas en inglés) es una metodologia que permite
identificar el conjunto adecuado de requisitos de tal forma que satisfagan una necesidad o
caracteristica esencial (requisito). De esta manera, se busca resolver las necesidades del cliente

mediante la definicion expresa, clara y sistematica de lo que el sistema debe hacer (Grady, 2014).

En este sentido, al desarrollarse las metodologias de desarrollo de software y el software
permeaba otras industrias haciéndolas mas eficientes y escalables, cada vez se hizo mas
importante un marco de trabajo comun que permita el desarrollo de aplicaciones de forma
eficiente y agil. En respuesta, el desarrollo 4gil de software se configura como un enfoque
dinamico de la creacion de software que se centra en la flexibilidad, colaboracion con el cliente y

capacidad de adaptacion a cambiantes necesidades empresariales.

Las metodologias agiles de desarrollo de software, segiin el Holcombe (2008), se centran
en los siguientes puntos: 1. Responden rapidamente a los cambios y evoluciones de la empresa,
sin dejar de aspirar a alcanzar los objetivos del cliente y satisfacer sus necesidades empresariales.
2. Estrechan relaciones con el cliente, por lo que se responde mas rapidamente a la naturaleza
cambiante de las necesidades del cliente. 3. No existe un "producto acabado", sino una relacion
continua con el cliente, que implica una correccion, ampliacion, adaptacion o desarrollo

continuos.

Por otra parte, los "servicios web" son una de las formas méas comunes en las cuales se
presenta el software en los aplicativos webs modernos. Estos son modulos de software auto-
descriptivos y autocontenidos que estan disponibles a través de una red, como Internet, y que
realizan tareas, resuelven problemas o llevan a cabo transacciones en nombre de un usuario o

aplicacion. Estos servicios web constituyen una infraestructura informética distribuida
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compuesta por diversos mdodulos de aplicacion que interactian y tratan de comunicarse entre si

(Papazoglou, 2008).

Previamente al desarrollo de software, y posterior a la elicitacion de requisitos, se debe
realizar el modelamiento y la arquitectura del software. Segun la IEEE (2000), la arquitectura se
define como la organizacion fundamental de un sistema, plasmada en sus componentes, sus

relaciones entre si 'y con el entorno, y los principios que rigen su disefio y evolucion.

Esta modelizacion y analisis de simulacion se define como el proceso de usar modelos
informaticos para replicar sistemas del mundo real para estimar métricas de rendimiento, abordar
escenarios hipotéticos y mejorar la toma de decisiones. Este enfoque ha evolucionado como una
herramienta crucial en diversos ambitos desde la Segunda Guerra Mundial, desempefiando un
papel vital en actividades como evaluar el rendimiento del sistema, capacitar al personal y
optimizar procesos operativos. A través de la modelizacion de simulacion, las organizaciones
pueden simular diversos escenarios como sistemas de produccion, gestion de inventarios, redes
de comunicacion, operaciones militares, logistica portuaria, servicios de salud, operaciones

financieras y sistemas de transporte (Altiok & Melamed, 2007).

Los sistemas de control de versiones (VCS) son herramientas sofisticadas creadas para
supervisar las alteraciones en documentos, programas de software, sitios web expansivos y otras
compilaciones de datos. Desempefian un papel crucial en el proceso de desarrollo de software al
servir de repositorio central de la version definitiva del codigo fuente y sus modificaciones. Los
VCS fomentan la colaboracion entre desarrolladores al permitir fusionar sin fisuras los cambios
de distintos colaboradores e identificar las modificaciones conflictivas para resolverlas cuando
sea necesario. Este sistema no solo protege contra la sobreescritura accidental del trabajo, sino
que también proporciona un registro detallado de cada cambio realizado en un archivo, incluido

el autor y la marca de tiempo (Spinellis, 2005).
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Virtualizacion, contenedores y computacion en la nube

La virtualizacion se refiere a la tecnologia que permite la abstraccion de componentes
fisicos en objetos logicos, lo que permite una mayor utilidad de los recursos que estos objetos
proporcionan. En concreto, la virtualizacion de computadoras ofrece un entorno idéntico al de
una maquina original, garantizando el aislamiento y control total de los recursos del sistema. La
virtualizacion permite crear una version virtual del sistema, en lugar de fisica. Esto permite, por
ejemplo, crear multiples instancias, entornos o maquinas virtuales (VMs) en un solo sistema
fisico. Cada maquina virtual puede ejecutar sus propios sistemas operativos y aplicaciones como
si estuviera en un hardware dedicado, independiente de las otras VMs y del hardware
subyacente. De esta forma, no solo se optimiza el uso de recursos informaticos, sino que también

facilita una gestion mas eficiente y flexible de los mismos (Portnoy, 2016).

Por otra parte, los contenedores, aunque son similares en su propdsito, son diferentes en
su concepcion y funcionamiento. Los contenedores son paquetes de software independientes y
autocontenidos, que, a diferencia de las maquinas virtuales, funcionan a nivel de sistema
operativo. Esto permite agrupar multiples cargas de trabajo dentro de una tnica entidad, mejorar
la portabilidad y reducir el consumo de recursos en comparacion con las maquinas virtuales
tradicionales. Tecnologias como Docker y Kubernetes han estandarizado la gestion y el
despliegue de contenedores, convirtiéndolos en una fuerza disruptiva en la virtualizacién y la
computacion en nube para mejorar la eficiencia y la escalabilidad en el despliegue de

aplicaciones (Portnoy, 2016).

Las tecnologias de virtualizacion, “containerizacion”, entre otras han dado paso a la
computacion en la nube y los modelos de entrega de distribucion de software como SaaS
(Software as a Service). De acuerdo al NIST (National Institute of Standards and Technology), la
computacion en la nube hace "se trata de un modelo que permite un acceso coémodo y a la carta a
un conjunto compartido de recursos informéaticos configurables (redes, servidores,
almacenamiento, aplicaciones y servicios, por ejemplo), que pueden ser rapidamente
aprovisionados y liberados con un minimo esfuerzo de gestion o interaccion con el proveedor de

servicios" (2011).
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Desarrollo de software: ciclo de vida, arquitectura y patrones de disefio, principios

SOLID, modelo de arquitectura C4

A medida que el software se fue haciendo mas complejo, con mayor numero de partes
interesadas, mas requerimientos —a veces conflictivos entre si— y con demandas de calidad cada
vez mayores, se hizo imperativo acudir a una metodologia que permitiera concluir de forma
exitosa los intrincados proyectos de software. En este contexto, surge el ciclo de desarrollo de
software para abarcar estos retos, se trata de una metodologia y marco de referencia que permite
“la explotacion y el mantenimiento de un producto de software, abarcando desde la definicion
hasta la finalizacion de su uso” (ISO, 2017). Es decir, facilita un modo sistematico de llevar a
cabo un proyecto de software, de tal forma que se cumpla con los objetivos de sus partes
interesadas. Es por esto por lo que, en el contexto del desarrollo de un simulador quimico que
automatiza y simplifica el proceso de disefio de reactores quimicos, entender las fases del

proceso de desarrollo de software es de vital importancia.

El ciclo de vida del desarrollo de software moderno se divide tipicamente en seis etapas o
fases: (1) andlisis y recopilacion de requerimientos, (2) planificacion, (3) disefio y modelado, (4)
implementacion —entendida como desarrollo o construccion—y evaluacion, (5) despliegue y (6)
mantenimiento y evolucion. Cada una de estas fases cuenta con un conjunto de tareas, entradas y
salidas definidas que posibilitan el avance a las siguientes etapas y facilita la administracion del

proyecto. (Bernd Bruegge & Dutoit, 2002; Pressman & Maxim, 2021; Sommerville, 2011).
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Figura 2. Fases del ciclo de vida del desarrollo de software
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Nota. En la figura anterior se detallada las actividades principales llevadas a cabo en cada una de
las etapas del ciclo de desarrollo de software. Elaboracion propia con base en Pressman &

Maxim (2021).

Tal como se mencion6 en el apartado teorico de ingenieria de software, no existe un
unico modelo de proceso de ingenieria de software. Es decir, no existe un unico modelo de ciclo
de desarrollo software, sino multiples que se pueden adaptar mejor o no segun la naturaleza del
proyecto, naturaleza de la aplicacion, los métodos y herramientas a aplicar y/o los controles y
estrategias requeridas (Pressman & Maxim, 2021). Sin embargo, estos modelos se pueden
clasificar segun su alcance del ciclo de vida; la cualidad y cantidad de las etapas; y la estructura y
sucesion de las etapas. En este sentido, los modelos mas comunes incluyen: ciclo de vida lineal,
en cascada, por componentes, en V, iterativo, por prototipos, evolutivo, incremental, en espiral y

orientado a objetos.
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Figura 3. Modelos de proceso de ingenieria de software
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Nota. En la figura anterior se describe el flujo de proceso de software para los tres de los
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modelos de ciclo de vida de desarrollo de software mas populares. Adaptada de Pressman &

Maxim (2021).

Tal como se mencion6 en el apartado teorico de ingenieria de software, no existe un
unico modelo de proceso de ingenieria de software. Es decir, no existe un unico modelo de ciclo
de desarrollo software, sino multiples que se pueden adaptar mejor o no segun la naturaleza del
proyecto, naturaleza de la aplicacidn, los métodos y herramientas a aplicar y/o los controles y
estrategias requeridas (Pressman & Maxim, 2021). Sin embargo, estos modelos se pueden
clasificar segiin su alcance del ciclo de vida; la cualidad y cantidad de las etapas; y la estructura y
sucesion de las etapas. Por otra parte, también se pueden clasificar o en modelo prescriptivo o
modelo agil. En este sentido, los modelos prescriptivos mas comunes incluyen: ciclo de vida
lineal o en cascada, por componentes, en V, iterativo, por prototipos, evolutivo, incremental, en

espiral y orientado a objetos; y los modelos agiles incluyen: Scrum, XP, Kanban y DevOps.

El modelo de cascada es una eleccion adecuada cuando los requerimientos de un
problema se entienden bien, estan bien definidos y son en cierta medida estables. Se trata de un
modelo secuencia y sistematico compuesto por las fases: definicion de requerimientos,

planeacion, modelado, construccion e implementacion (Pressman & Maxim, 2021).
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Figura 4. Modelo de cascada
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Nota. En la figura anterior se describe el flujo de proceso de software para los tres de los
modelos de ciclo de vida de desarrollo de software mas populares. Adaptada de Pressman &

Maxim (2021).

En la industria del software gestionar el cambio es algo inaudible; es decir, se disponen
de dos opciones en un proyecto para abordarlo: evitarlo o tolerarlo. El modelo en espiral es un
modelo incremental, basado en versiones o incrementos, que busca tolerar el cambio y de esta
forma reducir los riesgos y el costo asociado a los cambios en el software. Se trata de un modelo
que reconoce la naturaleza iterativa de los proyectos de software modernos y toma los elementos
sistémicos y secuenciales del modelo lineal. En este modelo, cada incremento o version afiade
funcionalidad al anterior, y de esta manera se va avanzando poco a poco, en contraste con las
metodologias mas lineales en las cuales se presentaba un producto de software terminado al final

en vez de prototipos incrementales (Pressman & Maxim, 2021; Sommerville, 2011).
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Figura 4. Modelo en espiral
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Nota. En la figura anterior se describe el m odelo en espiral, se lee en sentido horario y

comenzando en el centro (desde Comunicacion). Adaptada de Pressman & Maxim (2021).
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Figura 5. Costo del cambio segun el modelo de proceso
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Nota. En la figura anterior se describe el costo de implementar un cambio en un proyecto de

software a medida que avanza el tiempo. Adaptada de Pressman & Maxim (2021).

Por su parte, el modelo SCRUM es una metdglologia que se enfoca en la agilidad como
mecanismo para enfrentar cambios de manera efectiva. Este enfoque no solo facilita la
comunicacion entre las partes interesadas, sino que también se centra en la entrega rapida de
software operacional, caracterizdndose por su adaptabilidad y flexibilidad. Las caracteristicas
generales de los modelos agiles, y en particular de SCRUM, incluyen la integracion de
actividades de especificacion, diseflo e implementacion, lo que permite una mayor fluidez y

eficiencia en el desarrollo. Ademas, el sistema se desarrolla en versiones incrementales,
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facilitando la adaptacion a cambios y la mejora continua (Pressman & Maxim, 2021;

Sommerville, 2011).

En el contexto actual, donde los entornos de negocio estan en constante evolucion, la idea de
conjuntos de requerimientos de software estables a lo largo de todo el proyecto se ha vuelto poco
viable. Los procesos tradicionales que buscan especificar completamente los requerimientos
antes de pasar a las etapas de prueba y desarrollo no se alinean con la necesidad de desarrollo
rapido de software. En este sentido, SCRUM ofrece una respuesta 4gil mediante el desarrollo en
incrementos, donde cada uno representa una mejora sobre el sistema anterior (Pressman &

Maxim, 2021; Sommerville, 2011).

Figura 6. Flujo del proceso de Scrum
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Nota. En la figura anterior se describe el flujo de proceso para el modelo de proceso Scrum.

Adaptada de Pressman & Maxim (2021).

El flujo de proceso de Scrum se compone de varias etapas clave. Comienza con la
Planificacion del Sprint, donde se define el trabajo a realizar en un periodo fijo llamado sprint.
Durante el sprint, el equipo se retine diariamente en el Scrum Diario para discutir el progreso y
los obstaculos. Se avanza en el desarrollo de las tareas seleccionadas, seguido de la Revision del
Sprint, donde se presenta el trabajo realizado, y la Retrospectiva del Sprint, que permite al
equipo reflexionar sobre su desempefio y realizar mejoras. El proceso se cierra con el
Refinamiento del Backlog, donde se preparan las tareas para futuros sprints. Este enfoque
iterativo y colaborativo de Scrum promueve la entrega continua de valor y la mejora constante en

los proyectos de desarrollo de software (Pressman & Maxim, 2021; Sommerville, 2011).

Por otra parte, la arquitectura de software proporciona el esqueleto y la guia conceptual
para el desarrollo de sistemas de software, enfatizando la estructura y disefio de sus
componentes, sus relaciones y como estos cumplen con los requisitos del sistema, tanto
funcionales como no funcionales. Esta disciplina es esencial para garantizar la calidad, eficiencia
y escalabilidad del software, al tiempo que facilita la comunicacion entre los diferentes
stakeholders del proyecto y proporciona una base comin para los desarrolladores. Una parte
importante de la arquitectura de software son las descripciones arquitectonicas, que pueden ser
formales e informales, y ofrecen una vision integral de los sistemas, detallando sus componentes
principales, relaciones e interacciones para cumplir con los requisitos establecidos. Estas
descripciones, que incluyen diagramas, modelos y documentacion relevante, son esenciales para
comprender el disefio y la implementacion del sistema. La seleccion de tecnologias y la adopcion
de patrones y estilos arquitectonicos especificos son decisiones arquitectonicas importantes en la
organizacion del software. Dichas decisiones afectan directamente la calidad, el rendimiento, la

mantenibilidad y la escalabilidad del sistema. Por lo tanto, deben tomarse con un enfoque

30



metodico y teniendo en cuenta las necesidades y limitaciones del proyecto (Pressman & Maxim,

2021; Sommerville, 2011).
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Figura 6. Arquitectura por capas

Componentes _ :
Capa de interfaz de usuario

Nota. En la figura anterior se describe la arquitectura por capas. Adaptada de Pressman &

Maxim (2021).

Las arquitecturas en capas, orientadas a servicios (SOA), basadas en eventos y
microservicios son los estilos arquitectonicos mas populares porque ofrecen soluciones a
problemas comunes de disefio mediante enfoques probados que promueven cualidades como
modularidad, reusabilidad y flexibilidad. El paradigma centrado a objetos y la programacion
orientada a objetos (OOP) se destacan por su enfoque en definir las entidades del dominio como
objetos con responsabilidades y comportamientos especificos. E1 OOP también promueve
principios como el polimorfismo, la herencia y la encapsulacion para el desarrollo de sistemas

modulares y extensibles (Pressman & Maxim, 2021; Sommerville, 2011).
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Figura 7. Arquitectura MVC (Modelo-Vista-Controlador)
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Fuente: adaptado de Jacyntho, Mark Douglas, Schwabe, Daniel y Rossi, Gustavo, “An Architecture for Structuring Complex
Web Applications”, 2002, disponible en http://www-di.inf.puc-rio.br/schwabe/papers/ OOHDMJava2%20Report.pdf

Robert Martin, Bertrand Meyer y Barbara Liskov (entre otros) en los afios 2000
propusieron los principios SOLID (; por sus siglas en inglés). Estos principios surgen como una
guia para el desarrollo de software de calidad, promoviendo c6digo mas limpio, escalable y

resistente a cambios. A continuacion, se describen cada uno de los principios (Michaels, 2022).
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Figura 7. Arquitectura MVC (Modelo-Vista-Controlador)
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Nota. En la figura anterior se listan los principios SOLID (con sus significados en inglés), se
trata de un acronimo compuesto de cinco principios para la elaboracion de software de calidad.

Elaboracién propia con base en Michaels (2022).

El principio de responsabilidad tni®, también conocido como principio de
responsabilidad unica, establece que una clase debe tener solo una razon para cambiar. En otras
palabras, una clase debe ser responsable de una sola funcion del software, y esa funcion debe
estar encapsulada en la clase. Una clase se vuelve mas susceptible a cambios y mas dificil de

mantener si asume mas de una responsabilidad (Michaels, 2022).

El principio abierto-cerrado, también conocido como principio abierto-cerrado, establece
que las entidades de software, como clases, modulos, funciones, etc., deben estar abiertas para
extension, pero cerradas para modificacion. Esto significa que el comportamiento de una entidad

se puede extender sin cambiar su codigo fuente (Michaels, 2022).
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El principio de sustitucion de Liskov, también conocido como sustitucion de Liskov,
establece que los objetos de una superclase pueden ser sustituidos por los objetos de sus
subclases sin afectar la ejecucion adecuada del programa. En otras palabras, las subclases deben

poder interactuar plenamente con las clases base de las que se derivan (Michaels, 2022).

El principio de segregacion de interfaces, también conocido como "principio de
segregacion de interfaces", sostiene que ningun cliente deberia verse obligado a depender de
métodos que no usa. Las interfaces deben adaptarse a los requisitos del cliente y no obligar a las

clases a usar métodos que no necesitan (Michaels, 2022).

El principio de inversion de dependencias, también conocido como principio de inversion
de dependencias, establece que los mddulos de alto nivel no deben depender directamente de los
modulos de bajo nivel; en cambio, ambos deben depender de abstracciones. Ademas, las
abstracciones no deben depender de los detalles, sino que los detalles deben depender de las

abstracciones (Michaels, 2022).

Para poder entender la estructura y funcionamiento de un sistema es fundamental contar
con una representacion visual de su arquitectura. Tradicionalmente, el Lenguaje Unificado de
Modelado (UML) es la herramienta estandar para esta tarea. Sin embargo, con la evolucion de
las tecnologias y metodologias, surgio la necesidad de un enfoque mas moderno y adaptativo. Es
aqui donde el modelo C4, creado por Simon Brown, se presenta como una respuesta innovadora

(Richards & Ford, 2020).

El modelo C4 se basa en cuatro niveles de abstraccion, conocidos como los cuatro C's:
Contexto, Contenedor, Componente y Clase. Cada uno de estos niveles ofrece una perspectiva
diferente y complementaria de la arquitectura del sistema, permitiendo a los diferentes

interesados obtener la informacion que necesitan.

1. Contexto: La Vista Panoramica del Sistema

El Contexto es el nivel mas alto del modelo C4 y proporciona una vision general del

sistema en su conjunto. Aqui se identifican los usuarios finales, los sistemas externos y las
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interacciones entre ellos y el sistema en cuestion. Esta vista de alto nivel es esencial para
entender el propdsito y la justificacion del sistema, asi como su interaccion con el entorno mas

amplio (Richards & Ford, 2020).}

2. Contenedor: Definiendo la Infraestructura

El nivel de Contenedor detalla los diferentes entornos de despliegue, como servidores
web, bases de datos y servicios en la nube. En esta etapa, se visualiza como se organizan y se
comunican los componentes a un nivel mas técnico. Esta vista es crucial para aquellos
involucrados en la gestion de infraestructura y operaciones, ya que aclara como se distribuye el

sistema en el hardware y otros recursos computacionales (Richards & Ford, 2020).

3. Componente: La Estructura Interna

El tercer nivel, Componente, se sumerge en la estructura interna del sistema. Aqui se
desglosan las responsabilidades y se muestra como los diferentes componentes colaboran para
realizar las funciones del sistema. Esta vista es especialmente relevante para los arquitectos de
software y desarrolladores, ya que proporciona una guia clara sobre como esta organizado el

codigo y como fluyen los datos a través del sistema (Richards & Ford, 2020).

4. Clase: Detalles de Implementacion

Finalmente, el nivel de Clase se asemeja a los diagramas de clases tradicionales en UML.

Aunque no es un reemplazo directo de UML, este nivel complementa los anteriores al ofrecer
una representacion detallada de las clases y sus relaciones dentro del sistema. Esto es
particularmente util para los desarrolladores durante la implementacion y mantenimiento del

codigo (Richards & Ford, 2020).
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Stack tecnologico del simulador de reactor quimico: Python, Javascript, Flask,

Vue.js, Docker.

Python es un lenguaje de programacion de alto nivel, conocido por su legibilidad y
simplicidad. Desde su creacion por Guido van Rossum en 1991, Python ha ganado una inmensa
popularidad en areas como desarrollo web, automatizacion, andlisis de datos y aprendizaje
automatico. Su ventaja radica en la facilidad para aprenderlo y su amplia biblioteca de modulos.
Sin embargo, puede no ser tan rapido como otros lenguajes compilados. Su competidor mas

directo podria ser Ruby por su uso en aplicaciones web similares.

Por otra parte, Javascript es el lenguaje de programacion dominante para el desarrollo
web del lado del cliente. Creado por Brendan Eich en 1995, ha evolucionado desde agregar
interactividad bésica a las paginas web hasta ser la base de complejas aplicaciones web. Es
practicamente indispensable en el desarrollo front-end y tiene una comunidad muy activa.
Aunque es increiblemente versatil, puede resultar complejo manejar sus aspectos asincronos y su
naturaleza dindmica. Typescript, un superconjunto de Javascript que afade tipado estético, es

uno de sus competidores mas notables.

Desde el lado de Python, Flask, es un micro framework que permite crear aplicaciones
web de manera rapida y con una base simple pero extensible. Surgido en 2010 por Armin
Ronacher, Flask se ha posicionado como una opcion ideal para proyectos pequefios o medianos
debido a su simplicidad y flexibilidad. No obstante, podria no ser la mejor opcion para
aplicaciones muy grandes o con mucha carga. Django, también en Python, es su competidor méas

cercano ofreciendo una soluciéon mas completa "out of the box".

Y por la parte de Javascript, Vue.js, es un framework progresivo de Javascript para
construir interfaces de usuario. Creado por Evan You en 2014, Vue.js ha crecido en popularidad
por su facilidad de integracion y su enfoque en la capa de vista y la programacion frontend. Su

comunidad estd en constante crecimiento y se considera una herramienta muy amigable para los

37



desarrolladores. Aunque es poderoso, proyectos muy grandes pueden beneficiarse mas de

soluciones como React o Angular, sus principales competidores.

Para finalizar, Docker es una plataforma de contenedores que permite empaquetar
aplicaciones dentro de contenedores, asegurando que funcionen en cualquier entorno. Desde su
lanzamiento en 2013 por Solomon Hykes, Docker ha revolucionado la manera en que se
despliegan y se escalan las aplicaciones. Su principal ventaja es la portabilidad y la eficiencia en
el uso de recursos. Como desventaja, puede tener una curva de aprendizaje mas pronunciada y la
dificultad al monitorizar sistemas complejos (que pueden estar compuestos por cientos o miles

de contenedores).
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METODOLOGIA

Enfoque: En este proyecto se usa un enfoque cualitativo para obtener una comprension
completa de la efectividad y usabilidad de la interfaz de usuario, asi como para comprender las

necesidades y preferencias de los usuarios finales.

Tipo de investigacion: Descriptiva (Se describe un proceso de simulacién plasmado en un
prototipo de software) debido a que su objetivo principal es proporcionar una descripcion
detallada y precisa de un tema especifico, identificando sus caracteristicas principales, patrones y
tendencias. Se hizo uso de métodos como entrevistas, observaciones y analisis de datos para

recopilar informacion detallada sobre el objeto de estudio.

Variables de Investigacion:

Nombre de variable Descripcion de variable

Estas son las caracteristicas funcionales y no
funcionales que el software debe poseer para
o cumplir con los objetivos de disefio de
Requerimientos para el software ‘ o
reactores quimicos. Pueden incluir aspectos
como la capacidad de calculo, generacion de

gréficos, y facilidad de uso, entre otros

Estas son las formas en que los usuarios

ingresaran datos al software para realizar la
Parametros y variables de entrada del simulacion de reactores quimicos. Pueden
software incluir entradas numéricas que indican las

condiciones iniciales del reactor y constantes,

seleccion de parametros para la construccion

Estos son los resultados que se esperan

obtener del software después de realizar la
Resultados esperados en el software

‘ simulacion de reactores quimicos. Incluye
(Salidas)

datos numéricos, graficos, tablas de

resultados.
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Teniendo en cuenta que el alcance del proyecto consiste en la creacion de un producto
minimo viable para realizar simulaciones de reactores de reaccion nica en condiciones de
idealidad y sin intercambiador de calor de manera eficiente, planteamos las siguientes preguntas

para saber que se espera de este simulador por parte de un usuario:

P: ;Cuadles considera que son las funciones fundamentales que debe tener un simulador

de reactores?

R: Debe ser capaz de simular reactores CSTR, PFR, PBR y batch segtin las condiciones
dadas por el usuario, también siendo capaz de procesar ecuaciones adaptadas de acuerdo con el
contexto del reactor a simular, por ejemplo, las ecuaciones para el calculo de velocidad de
reaccion, ecuaciones para caida de presion determinadas por la mecanica de fluidos o de caida de

temperatura.

P: En cuanto a los datos de entrada de un simulador de reactores, ;cuales son los mas

relevantes a considerar para garantizar una simulacion eficiente?

R: Primero, se debe conocer qué tipo de reactor se esta simulando y en funcioén de qué
variable se van a construir las ecuaciones de disefio; Debe tener todas las condiciones iniciales
que son necesarias para resolver el sistema de ecuaciones diferenciales en el reactor, por
ejemplo, el flujo, fracciones, ecuacion de reaccion con coeficientes estequiométricos y especies
quimicas, que condiciones tiene esa reaccion y que volumen tiene el reactor, en el caso de un

reactor de tipo tanque (CSTR o batch).

P: Respecto a los datos de salida de un simulador de reactores, ;qué informacion

considera importante que se genere como resultado del software?

R: Graficos que permitan entender la evolucion de la reaccion y la distribucion de las
variables en el reactor. Asi como gréaficos que describan las condiciones fisicas y quimicas que
estan sucediendo en el reactor a medida que cambia la variable independiente, por ejemplo,
como se comporta la presion y temperatura en el reactor, ese cambio como afecta la produccion
de la especie quimica deseada, como cambia la fraccion de cada especie quimica a lo largo del
reactor y cudl es el punto de la grafica en la cual el usuario queda satisfecho con el resultado de

llevar a cabo la reaccion, por ejemplo, que volumen debe tener el reactor, cuanto tiempo debo
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dejar el reactor funcionando para alcanzar la composicion deseada o cuanta masa de catalizador

s necesaria para que ocurra la reaccion esperada.

P: {Qué opina sobre el uso de software libre en el desarrollo de simuladores de reactores?

(Cuadles serian las ventajas y desventajas de esta eleccion?

R: Opino que dependiendo de como se tome dicho codigo libre, puede afectar de manera
positiva a la industria y a la academia, ya que permite el acceso a alternativas funcionales que
son muy utilizadas hoy dia, sin el inconveniente del costo que es un gran problema a la hora de
usar herramientas como MATLAB o ASPEN. Por el lado de las ventajas, el acceso gratuito o a
un costo mucho menor que otras herramientas ya mencionadas, puede permitir la posibilidad de
modificar el codigo si uno requiere algo especifico y la existencia de una comunidad que puede
adicionarle caracteristicas en caso de que los desarrolladores originales no continiien dando
soporte. Por otro lado, las desventajas que tiene ese codigo libre es que el soporte técnico queda
en manos de la comunidad y no es especializado, y dependiendo de los desarrolladores puede no
tener funciones avanzadas que, si tienen aplicaciones de pago, ademads de que se requieren

recursos propios para implementar y mantener dicho software.

P: En el proceso de validacion de un simulador de reactores, ;qué criterios considera

importantes para asegurar la precision y confiabilidad de los datos de entrada y salida?

R: El software debe asegurarse que la construccion del modelo matemaético para llevar a
cabo la simulacion este correctamente estructurado, y que cada una de las variables este
debidamente referenciada en el codigo interno de la simulacion. El que el usuario ingrese los
datos y requisitos mediante casillas y ments desplegables remueve el factor humano, al menos
hasta como compilara el modelo adecuadamente, solo requiriendo del ingreso de datos

numéricos y ecuaciones ya referenciados y compilados en el software.

P: {Qué parametros de entrada necesitan ingresar los estudiantes para simular un reactor?
R: Los estudiantes necesitan ingresar parametros como temperatura, presion y condiciones de la

reaccion para poder simular el comportamiento del reactor bajo diferentes condiciones.

P: ;{Qué tipo de reacciones quimicas deberia poder simular el software en su version

inicial?
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R: El software deberia poder simular una reaccion quimica unica en condiciones ideales para
estudiar el comportamiento del reactor. De ese modo, se puede entender la teoria de disefio de

reactores al menos en un entorno académico.

P: ;Como deberia ser la interfaz del software para que sea accesible a usuarios novatos?
R: La interfaz deberia ser facil de usar y navegar para que los usuarios novatos puedan aprender

a usar el software rapidamente sin mucha dificultad.

P: ;Qué tipos de resultados visuales esperan los usuarios obtener de la simulacion?
R: Los usuarios esperan ver graficos y tablas que representen los resultados de la simulacion para

analizar como varian las variables clave del reactor.

P: (Es importante que los usuarios puedan guardar y cargar sus simulaciones? ;Por qué?
R: Si, es importante porque los investigadores y estudiantes necesitan guardar sus simulaciones y

cargarlas posteriormente para continuar su trabajo en diferentes sesiones sin perder datos.

P: ;(Cuanto cuesta actualmente el acceso a software de simulacion de reactores y como
afecta esto a los usuarios?
R: El software de simulacion de reactores suele ser costoso, lo que restringe su accesibilidad. Los
usuarios desean que el software sea de acceso abierto y gratuito para poder utilizarlo sin

restricciones econdomicas.

P: ;Qué recursos adicionales necesitan los usuarios para maximizar el uso del software?
R: Los usuarios necesitan acceso a documentacion y tutoriales detallados para comprender mejor

codmo usar el software y los conceptos tedricos detras de las simulaciones.
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ANALISIS DE RESULTADOS

Partiendo de la entrevista, se obtienen varios elementos importantes, tales como que el
simulador de reactores debe ser capaz de generar diferentes tipos de reactores, como CSTR,
PFR, PBR y batch, seglin las necesidades del usuario. Ademas, es importante que pueda manejar
ecuaciones adaptadas para calcular la velocidad de reaccion y otros aspectos importantes. En
cuanto a los datos de entrada, es esencial que el usuario pueda especificar todas las condiciones
iniciales relevantes para la simulacioén, como el tipo de reactor, las ecuaciones de reaccion y las
condiciones del medio. Por otro lado, los datos de salida deben incluir graficos que muestren la
evolucion de la reaccion y la distribucion de variables en el reactor, asi como informacion sobre
las condiciones fisicas y quimicas a lo largo del proceso. Finalmente, en el proceso de
validacion, es importante que el modelo matematico esté correctamente estructurado y que se
minimice el factor humano en el disefio, asegurando asi una mayor precision y confiabilidad de

los resultados de la simulacion.

DE
HISTORIA
DE
USUARIO

Como <tipo de| Quiero <realizar alguna para que pueda <el logro

usuario> tarea> algin objetivo>

Poder simular diferentes o
Modelar con precision las

Usuario del tipos de reactores y ‘ o
1 _ ‘ reacciones, en condiciones
software personalizar las ecuaciones )
' especificas
de diseno para cada uno
Poder ingresar todas las
Usuario del condiciones de inicio Garantizar la precision de los
2
software relevantes para la resultados de la simulacién
simulacion
. Obtener graficos que ‘ )
Usuario del ‘ Analizar el comportamiento
3 representen la evolucion .
software del sistema

de la reaccion y la
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10

Usuario del

software

Usuario del

software

Estudiante de
Ingenieria

Quimica

Estudiante de
Ingenieria

Quimica

Usuario

novato

Estudiante de
Ingenieria

Quimica

Usuario del

software

distribucion de las
variables en el reactor
Obtener datos que
describan como cambian
las condiciones fisicas y
quimicas a lo largo del
reactor

Tener precision y
confiabilidad en los datos
de entrada y salida del
simulador

Quiero ingresar parametros
de entrada como
temperatura, presion y

condiciones de la reaccion

Quiero simular una
reaccion quimica Unica en

condiciones ideales

Quiero una interfaz facil

de usar y navegar

Quiero ver graficos y
tablas que representen los
resultados de la simulacién
Quiero que el software sea
de acceso abierto y

gratuito

Tomar decisiones informadas
sobre el disefio y operacion de

un reactor

Utilizar la informacion para la
creacion de reactores de buena

calidad y caracteristicas

Para poder simular el
comportamiento de un reactor

bajo diferentes condiciones

Para estudiar el
comportamiento del reactor
sin complicaciones
adicionales

Para poder aprender a usar el
software rapidamente sin

mucha dificultad

Para analizar como varian las

variables clave del reactor

Para poder utilizarlo sin

restricciones econdmicas
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Estudiante de

11 Ingenieria
Quimica
Ingeniero

12 _
Quimico
Usuario

13
Avanzado

Quiero tener acceso a

documentacion detallada

Quiero comparar los
resultados de diferentes

simulaciones

Quiero personalizar las
ecuaciones de disefio y los
modelos utilizados en las

simulaciones

Solucion - Desarrollo de solucion:

Contexto del Sistema:

Para comprender mejor como
usar el software y los
conceptos tedricos detras de
Desalas simulaciones

Para evaluar como cambios en
los parametros de entrada
afectan el comportamiento del

reactor

Para adaptar el software a
necesidades especificas de

investigacion o ensefianza

El diagrama de contexto proporciona una vision general del sistema y su entorno. En este,

se identifica los actores principales que interactuan con el sistema y las relaciones entre ellos.

Como se puede ver en la figura 8, los actores principales son el usuario que utilizara el software,

siendo este un usuario final cualquiera, o usuarios mas especializados tales como estudiantes de

campos relacionados con la quimica, investigadores e ingenieros quimicos. Estos interactiian con

el simulador web, proveyéndole datos que el simulador enviara al backend, para que este

transforme los datos y los convierta a graficas, que seran mostradas al usuario por medio del

simulador para que este los pueda utilizar.
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Figura 8. Contexto del sistema del software, a partir del modelo C4.

Diagrama de Contenedores:

En este diagrama se muestra mas a detalle como el usuario interactia con el software.
Este ingresa a la aplicacion web por medio de un enlace o, inicialmente, por medio de una
direccion ip propia asignada al programa. Este lo dirige a la aplicacion y a la interfaz de una sola

pagina, donde le es posible introducir distintos valores, incluyendo formulas personalizadas. Esto
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se conecta por medio de una API al backend, que se encarga de realizar las transformaciones de

estos datos de entrada para mostrarlos posteriormente.

Figura 9. Diagrama de contenedores.

Diagrama de Componentes:

En este diagrama se desglosan los componentes de la aplicacion que se va a crear, los

cuales se separan en el frontend y el backend. El frontend se encarga de toda la parte visual como
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se puede ver en la figura 10. Este es el que muestra la interfaz donde el usuario introduce los
datos, asi como donde se muestran las graficas al usuario. Cuando se introducen los datos y se le
da a graficar, estos son enviados al backend, el cual se encarga de elegir el modelo correcto, con

las ecuaciones correctas para luego enviar la informacion de manera correcta al frontend, con el

fin de que este pueda crear las graficas apropiadas.

Figura 10. Diagrama de componentes.

Como parte del proceso de disefio y desarrollo del software, se elabor6 un diagrama de
casos de uso que describe las diferentes interacciones entre los usuarios y el sistema. Este
diagrama permiti6 identificar y estructurar las funcionalidades clave que el software debe

oftrecer.
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| Especificar el
i
| tipo de reactor

Ezpecificar las

|  caracteristicas
del resctor
Y ’
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Especificar las
ecuaciones custom
Mecessrias pars
maodelar el reactor
.y
I'—- - .,
¢’ n,

ngresar los inputs
al modela,
deacuerdo con las
szpecificacionss
previaments

Y mencionadas

Obtener, interpretar, usar
y analizar la informacion
resultante de aplicar &
dizefio de reactor.

software compila
toda la informacién
dada y devuelve Is
solucian del sistema

de ecuacionses de
diseric de acuerdo
con los parametros
requeridos

Figura 11. Diagrama de casos de uso en el software.

Contexto del Sistema

- Usuarios finales: Estudiantes de campos relacionados con la quimica,

investigadores e ingenieros quimicos que utilizan el software para realizar

simulaciones de reactores.

49



Simulador web: Interactiia con los usuarios, transformando datos ingresados en

graficos y resultados utiles.

Historias de Usuario y Diagrama de Contexto

HU1: "Como usuario del software, quiero poder simular diferentes tipos de
reactores y personalizar las ecuaciones de disefo para cada uno, para modelar con
precision las reacciones en condiciones especificas".

Contexto: El simulador debe permitir la configuracion de diferentes tipos de
reactores (CSTR, PFR, PBR y batch) y personalizacion de ecuaciones.

HUS: "Como usuario novato, quiero una interfaz facil de usar y navegar, para
poder aprender a usar el software rapidamente sin mucha dificultad".

Contexto: La interfaz del simulador debe ser intuitiva y accesible, facilitando el

aprendizaje rapido del usuario novato.

Diagrama de Contenedores

Aplicacion web: Los usuarios ingresan datos a través de una interfaz de una sola
pagina que se conecta al backend mediante una API.
Backend: Realiza transformaciones de los datos de entrada y devuelve los

resultados al frontend para ser presentados en graficos.

Historias de Usuario y Diagrama de Contenedores

HU2: "Como usuario del software, quiero poder ingresar todas las condiciones de
inicio relevantes para la simulacion, para garantizar la precision de los
resultados".

Contenedores: El frontend debe proporcionar formularios adecuados para la
entrada de condiciones iniciales, y el backend debe procesar estos datos para
simulaciones precisas.

HU9: "Como estudiante de Ingenieria Quimica, quiero ver graficos y tablas que
representen los resultados de la simulacion, para analizar como varian las

variables clave del reactor".
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- Contenedores: El backend debe enviar los datos procesados al frontend para

generar graficos y tablas comprensibles.

Diagrama de Componentes

- Frontend: Maneja la interfaz de usuario y la visualizacion de graficos.

- Backend: Selecciona y ejecuta los modelos matematicos apropiados basados en
las entradas del usuario.

- HU6: "Como estudiante de Ingenieria Quimica, quiero ingresar pardmetros de
entrada como temperatura, presion y condiciones de la reaccion, para poder
simular el comportamiento de un reactor bajo diferentes condiciones".

- Componentes: El frontend debe incluir campos de entrada para estos parametros
y el backend debe ajustar los modelos de simulacion en consecuencia.

- HUI12: "Como ingeniero quimico, quiero comparar los resultados de diferentes
simulaciones, para evaluar como cambios en los parametros de entrada afectan el
comportamiento del reactor".

- Componentes: El backend debe soportar la comparacion de multiples

simulaciones y el frontend debe presentar estas comparaciones de manera clara.
Ejemplos de casos de uso
Caso 1: Reactor PBR (Conversion y flujo)

Para probar una simulacién en PFR, se planted el siguiente modelo especificando los inputs de

entrada y ecuaciones personalizadas:

FTO (mol/min) 40
yAO 0.33
yBO 0.67
PO (atm) 5
TO(°C) 170
TO(K) 443.15
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min atm)

ka' (molA/KgCat 1.74

Figura 12. Inputs caso 1.

Figura 13. Ecuaciones para caso 1.

N overview

Resultado de la simulacién para FA, FB, FC, FD

OVERVIEW

Resultado de la simulacion para P

OVERVIEW

Resultado de la simulacién para T

rA"=k, - PB
a+ 2b—c

PB kB P
=47
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Figura 14. Resultados para caso 1 flujos y conversion.

Caso 2: Reactor PFR (Conversion y flujo)

Para probar una simulacién en PFR, igualmente se plante¢ el siguiente modelo especificando los

inputs de entrada y ecuaciones personalizadas:

Figura 15. Inputs caso 2.

FAO (mol/s) 1
yAO 0.72
yBO0 0.0035
yl0 0.2765
yCO 0
TO (°C) 190
TO(K) 463.15
PO (atm) 1.3
0.02464
CAO (mol/L)  [5653
2.46457
CAO0 (mol/cm3) [E-05
R (cal/molK) 1.9872
R (atm L/mol
K) 0.082
k 22010.4
(cm3/mol)*3/2 1/s 1894
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OVERVIEW
Resultado de la simulacion para FA, FB, FC, FD

OVERVIEW

Resultado de la simulacion para P

OVERVIEW

Resultado de la simulacién para T

Figura 16. Resultados caso 2.

Caso 3: Reactor Batch (Conversion y flujo)
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Para probar una simulacion en Batch, se plante6 el siguiente modelo especificando los inputs de

entrada y ecuaciones personalizadas:

FTO (mol/min) 40
yAO 0.33
yBO 0.67
PO (atm) 5
TO(°C) 170
TO(K) 443.15
ka' (molA/KgCat 1.74
min atm)

Figura 17. Inputs caso 3.

—
ltado de la simulacién para NA, N8, NC, ND

Figura 18. Ecuaciones para caso 3.
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DISCUSION

El desarrollo del prototipo de disefio de reactores, como producto minimo viable (MVP),
busca resolver varios desafios en la ensefianza y simulacion de reactores quimicos.
Tradicionalmente, los estudiantes y profesionales de la ingenieria quimica han dependido de
herramientas como Excel, MATLAB y Aspen para la simulacion de reactores. Sin embargo,
estas herramientas presentan tanto ventajas como desventajas, por ejemplo que tiene costos
elevados, accesibilidad restringida y una curva de aprendizaje poco pronunciada debido a

interfaces poco intuitivas.

Nuestro software se centra la eficiencia y facilidad de uso, ofreciendo una solucién
accesible y gratuita. Al permitir a los usuarios definir condiciones de entrada y generar
resultados basados en ecuaciones de disefio ajustadas a esas condiciones, se facilita el
aprendizaje de conceptos complejos mediante una interfaz intuitiva y simplificada. Este enfoque,

se pudo ver que el prototipo funcional dio los resultados esperados.

La implementacion de un diagrama de casos de uso fue clave en el desarrollo del MVP.
Este diagrama permitio identificar claramente las interacciones entre los usuarios y el sistema,
asegurando que las funcionalidades clave estuvieran bien definidas y alineadas con las
necesidades de los usuarios. Las historias de usuario derivadas de este analisis nos guiaron en el
disefio de una interfaz que no solo es facil de usar, sino también capaz de proporcionar resultados

precisos y visualmente comprensibles.

En términos de accesibilidad, el software se disefi6 para ser de codigo abierto y gratuito,
eliminando las barreras econdémicas que a menudo impiden a los estudiantes y profesionales
acceder a herramientas de simulacion avanzadas. Este enfoque promueve la democratizacion del
conocimiento y facilita el aprendizaje autonomo, permitiendo a los usuarios explorar y

experimentar con simulaciones de reactores sin restricciones.

Este proyecto aborda eficazmente las limitaciones de las herramientas existentes y
proporciona una solucion viable que mejora significativamente la experiencia de aprendizaje y
simulacion de reactores quimicos. Con la combinacion de accesibilidad, facilidad de uso y
precision en la parametrizacion, este software puede convertirse en un recurso de alta utilidad

para estudiantes y profesionales de la ingenieria quimica.
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CONCLUSIONES

Durante el desarrollo de este proyecto, se han podido ver distintos puntos de vista gracias
a que este es un equipo multidisciplinario. Es asi que, gracias al conocimiento de cada area, se
llegd a un proyecto que permitio el entrelazado de dicho conocimiento, donde se identificd un
problema de parte del area de la Ingenieria Quimica, viable solucionar con la aplicacion de la

Ingenieria de Sistemas.

Se ha construido un Producto Minimo Viable (MVP) en forma de un software con
interfaz web para la simulacion de reactores de reaccion tinica, en condiciones ideales y sin
intercambiador de calor. Se enfoca en ofrecer una herramienta de aprendizaje gratuito, de codigo

abierto, enfatizando la parametrizacion, eficiencia y facilidad de uso para los usuarios.

Se examinaron las ecuaciones de disefio necesarias para simular cada tipo de reactor,
pudiendo ejecutarse en un programa adaptado a los requerimientos indicados por el usuario, de
forma que el programa también ha hecho cada célculo algebraico de condiciones fisicas y

quimicas internas del reactor con respecto al cambio de la variable independiente.

Se determiné que la pertinencia del proyecto radica en la importancia de la adaptacion del
disefio de reactores quimicos con las necesidades del usuario, ya que el programa permite
solucionar las condiciones tnicas de cada reaccion, mejorando asi la eficiencia, y efectividad de
la planeacion de reactores quimicos pudiendo reducir costos operativos. El proyecto se posiciona
en la interseccion de la ingenieria quimica y la ingenieria de software, aprovechando los avances
tecnoldgicos en el desarrollo de software para ofrecer una solucion tangible a un problema

complejo y multidimensional.

Se destaco la importancia de seguir un ciclo de vida de desarrollo de software
estructurado, aplicando principios y patrones de disefio para garantizar la calidad, mantenibilidad
y escalabilidad del producto final. En tltima instancia, el proyecto aspira a generar un recurso de
aprendizaje, difundiendo el conocimiento y el acceso a tecnologias para el disefio y simulacion

de reactores quimicos.
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