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CAPITULO 1. PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA.

JUSTIFICACION

Los peligros quimicos, inherentes a numerosas actividades industriales, representan el potencial
de causar dafo a la salud humana, el medio ambiente y la integridad de las instalaciones. Estos
peligros abarcan cualquier sustancia quimica con la capacidad de causar dafios, ya sea en estado
gaseoso, liquido o sdlido. Las consecuencias para la salud pueden ser diversas, desde
intoxicaciones agudas y enfermedades cronicas hasta efectos a largo plazo como cancer vy
defectos congénitos. Adicionalmente, los impactos ambientales pueden ser significativos,
incluyendo la contaminacién de ecosistemas y la alteracion de su equilibrio (Contreras, 2023).

Por otro lado, los riesgos quimicos se refieren a la probabilidad de sufrir dafios debido a la
exposiciéon a un peligro quimico. Los riesgos quimicos se clasifican segun sus propiedades
intrinsecas, tales como inflamabilidad, explosividad, reactividad, corrosividad y toxicidad. Es crucial
distinguir entre peligro y riesgo: mientras que el peligro es la propiedad inherente de una sustancia
para causar dafno, el riesgo se refiere a la probabilidad de que ese dafio ocurra bajo condiciones
especificas de exposicién. La evaluacién de riesgos, por lo tanto, busca determinar la probabilidad
y severidad de los dafios asociados a la exposicion a sustancias quimicas (Contreras, 2023).

Una gestion eficaz de riesgos quimicos implica un proceso ciclico que comprende la identificaciéon
de los peligros y evaluacion de los riesgos, la implementacién de medidas de control para minimizar
la exposicion, y la supervision y revision continua de la eficacia de estas medidas. En este contexto,
el uso de softwares y modelaciones para simular incidentes relacionados con riesgos quimicos,
como fugas, explosiones y derrames, se ha convertido en una herramienta esencial. (Contreras,
2023).

A lo largo de la historia, los riesgos quimicos se han mostrado en importantes accidentes quimicos
desde 1921 en la explosion de Oppau, Alemania involucrando nitrato de amonio (Carvajal, 2018),
hasta el accidente mas reciente en 2023 del derrame quimico en Ohio, Estados Unidos la cual fue
causada por el descarrilamiento de un tren que transportaba material quimico peligroso, entre ellos
cloruro de vinilo, liquidos combustibles, acrilato de butilo y residuos de benceno. (Debusmann,
2023).

Del mismo modo en México se registro el primer accidente en 1984 en Tlalnepantla de Baz, Estado
de México mediante una serie de explosiones dada por una fuga en una tuberia que transportaba
gas LP, hasta el incidente mas reciente en 2019 en Tlahuelilpan, Hidalgo que consistié en una
explosiéon e incendio debido a una toma clandestina de gasolina (Proyecto de Integracion y
Desarrollo de Mesoamérica, s.f.).

La necesidad de utilizar softwares y modelaciones para simular incidentes quimicos radica en su
capacidad para proporcionar informacion critica. De acuerdo con la Universidad Autéonoma del
Estado de Hidalgo (UAEH), dicha informacion puede ser util en diversas areas:



1. Prevencidon y reduccion de riesgos: Las simulaciones permiten predecir el
comportamiento de sustancias peligrosas ante escenarios de fugas o derrames, facilitando
la identificacion de puntos criticos y el disefio de estrategias preventivas. Se pueden
modelar escenarios como la dispersion de gases toxicos o la extension de derrames, lo
que permite anticipar y minimizar la exposicion y los dafos potenciales.

2. Planificacién y preparacion ante emergencias: Estas herramientas son fundamentales
para la planificacion de simulacros realistas y la preparacion de los trabajadores ante
emergencias. Permiten determinar las estrategias 6ptimas de contencion y evacuacion en
tiempo real, maximizando la eficiencia de la respuesta.

3. Evaluacion de impacto ambiental: Las fugas y derrames pueden tener consecuencias
devastadoras para el medio ambiente. La simulacién de estos eventos ayuda a comprender
el alcance potencial del dafo, lo que permite tomar decisiones informadas sobre las
medidas de mitigacién y remediacion necesarias, como barreras de contencion, zonas de
evacuacion y metodos de limpieza.

4. Optimizacion de recursos de seguridad: Los softwares permiten identificar las zonas de
mayor riesgo dentro de una instalacion, optimizando la asignacion de recursos. Se pueden
priorizar inversiones en equipos de detecciéon y control, capacitacion del personal y
sistemas de alarma, maximizando la seguridad sin incurrir en gastos innecesarios.

5. Cumplimiento normativo: Numerosas regulaciones nacionales e internacionales exigen
que las instalaciones industriales realicen analisis de riesgos y demuestren su capacidad
para gestionar incidentes quimicos. Los softwares y las simulaciones son herramientas
valiosas para cumplir con estos requisitos, facilitando evaluaciones detalladas y la
documentacion de los esfuerzos en materia de seguridad.

6. Disefio y mejora continua de instalaciones: La simulacion de diferentes escenarios de
emergencia permite a ingenieros y disefiadores evaluar y mejorar el disefio de las
instalaciones. Se pueden optimizar aspectos como la ubicacién de valvulas de seguridad,
sistemas de ventilacion, sistemas de contencion y rutas de escape.

7. Reduccion de costos y tiempo: Las simulaciones virtuales permiten realizar pruebas y
analisis sin interrumpir las operaciones de la planta, lo que se traduce en una reduccion
significativa de costos y tiempos asociados a pruebas fisicas. Ademas, se minimiza el
riesgo de accidentes durante las pruebas.

8. Toma de decisiones informadas: Los resultados de las simulaciones proporcionan a los
responsables de la toma de decisiones informacion precisa y relevante para actuar de
manera oportuna y adecuada ante situaciones de emergencia. Se pueden explorar
diferentes escenarios y evaluar diversas alternativas para seleccionar la mejor estrategia.

Tipos de accidentes quimicos mas comunes

Con base al Centro Nacional de Prevencién de Desastres (CENAPRED, 2006), algunos tipos son
mas frecuentes y representan riesgos significativos:



1. Fugas de gases toxicos o inflamables: Las fugas de gases peligrosos, como amoniaco,
cloro, diéxido de azufre, metano o propano, son comunes en instalaciones industriales.
Pueden ser causadas por fallas en sistemas de contencién y resultar en intoxicaciones,
incendios o explosiones.

2. Derrames de sustancias quimicas en estado liquido: Derrames de acidos, solventes o
productos petroquimicos son frecuentes, especialmente durante el manejo vy
almacenamiento de estas sustancias. Pueden contaminar el suelo, el agua y el aire,
representando un peligro directo para la salud y el medio ambiente.

3. Explosiones: Las explosiones, particularmente en instalaciones que manejan productos
quimicos inflamables o reactivos, son uno de los accidentes mas graves. Pueden ser
desencadenadas por reacciones quimicas inesperadas, acumulacién de gases inflamables
o fallas en la gestién de la presion.

4. Incendios quimicos: Los incendios quimicos, producto de la combustion de sustancias
inflamables o reactivas, generan llamas y calor extremo. Pueden ser el resultado de fugas
o la liberacion de vapores inflamables y son particularmente peligrosos debido a la
propagacion y la dificultad para su control.

5. Reacciones quimicas incontroladas: Reacciones quimicas mal gestionadas, ya sea por
errores en el proceso o fallas en los equipos, pueden generar explosiones, incendios o la
liberacion de gases toxicos.

Con base en loa anterior, se resalta la importante la investigacion y el conocimiento de paqueterias
y softwares capaces de simular y prevenir accidentes quimicos dentro de la formacién del
alumnado, puesto que de esta forma terminaran sus estudios de licenciatura con conocimientos
previos al campo laboral para aportar al area quimica en la que se lleguen a desarrollar, y reducir
dichos accidentes.

Obijetivo.
Examinar los diferentes programas de computo en el uso de analisis de riesgos quimicos para la

actualizacién del estado del arte mediante la comparacion de sus diferentes limitaciones y
alcances.

Objetivos especificos.

Investigar los diferentes programas de computo para el analisis de riesgos quimicos mediante una
revision bibliografica de los ultimos 10 anos.

Sistematizar la informacion recabada para su posterior analisis individual considerando sus
diferentes areas de aplicacion.

Clasificar los diferentes programas de cémputo para la identificacion de su lenguaje y su
metodologia mediante la categorizacién de sus areas de aplicacion.



CAPITULO 2. ESTADO DEL ARTE

En el contexto industrial contemporaneo, los riesgos quimicos representan una de las amenazas
mas criticas tanto para la salud humana como para el medio ambiente y la infraestructura
operativa. Estos riesgos surgen a partir del uso, almacenamiento o transporte de sustancias
quimicas peligrosas, las cuales pueden encontrarse en estado gaseoso, liquido o sdélido. Los
peligros asociados a estos compuestos incluyen intoxicaciones agudas, enfermedades cronicas,
alteraciones genéticas y dafios severos al entorno natural, incluyendo la contaminacién de cuerpos
de agua, suelo y aire (Contreras, 2023). La gestién adecuada de estos riesgos requiere una
comprension clara de la diferencia entre "peligro", como la propiedad inherente de una sustancia
para causar dafo, y "riesgo", entendido como la probabilidad de que ese dafio ocurra bajo ciertas
condiciones de exposicion (Contreras, 2023).

Historicamente, la industria ha sido testigo de numerosos accidentes relacionados con sustancias
quimicas, como la explosion de Oppau en 1921 y la tragedia de la refineria de British Petroleum
en Texas en 2005 (Carvajal, 2018). En México, eventos como las explosiones en Tlalnepantla en
1984 y la catastrofe de Tlahuelilpan en 2019 han evidenciado la urgencia de contar con
herramientas tecnoldgicas capaces de anticipar y mitigar estos incidentes (Proyecto de Integracién
y Desarrollo de Mesoamérica, s.f.). Ante este panorama, el uso de software de simulacién ha
emergido como una estrategia esencial dentro del analisis de riesgos quimicos.

La simulacion computacional permite modelar, con un alto grado de precision, escenarios de
emergencia como fugas de gases toxicos, derrames de liquidos peligrosos, explosiones o
incendios quimicos. Este tipo de herramientas resulta especialmente util en etapas de prevencion,
ya que facilita la identificacion de puntos criticos, la evaluacién de la dispersion de sustancias y el
disefio de planes de contencion y evacuacion (Universidad Autonoma del Estado de Hidalgo
[UAEH], s.f.). En este sentido, softwares como PHAST™ y ALOHA™ han sido ampliamente
utilizadas para calcular el impacto potencial de eventos quimicos. PHAST™, por ejemplo, destaca
por su precisidbn en concentraciones bajas y condiciones meteoroldgicas estables, mientras que
ALOHA™! si bien mas accesible, presenta limitaciones en escenarios complejos (Ullah et al, 2022).

Por otro lado, simuladores de procesos quimicos como ASPEN PLUS™ y HYSYS™ ofrecen
capacidades avanzadas para disefiar y optimizar operaciones industriales. ASPEN PLUS™ es
especialmente valorado por su robustez en analisis termodinamicos y balances de masa y energia,
mientras que ASPEN HYSYS™ se orienta al modelado dinamico, permitiendo simular condiciones
transitorias y sistemas de control. En contraste, DWSIM™, una alternativa de cddigo abierto ha
ganado terreno en contextos educativos y empresas emergentes debido a su accesibilidad y
rendimiento comparable a software comercial, con diferencias en resultados inferiores al 5% en
estudios de simulacién en estado estacionario (Tangsriwong et al., 2020).

Otro tipo de herramientas como COMSOL MULTIPHYSICS™ se emplean para modelar
fendmenos multifisicos, permitiendo combinar reacciones quimicas con transferencia de calor y
dinamica de fluidos. Esto resulta particularmente util en industrias farmacéuticas o de materiales
avanzados, donde los procesos involucran multiples disciplinas cientificas. Asimismo, software
como FLACS™, especializado en dinamica de fluidos computacional (CFD), se utiliza en la
simulaciéon de explosiones y dispersion de gases peligrosos, siendo aplicado incluso en la
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reconstruccion de accidentes histoéricos. Un caso paradigmatico es el desastre de Piper Alpha en
1988, cuya investigacién oficial, el Informe Cullen, establecié nuevos estandares de seguridad
offshore y destaco la importancia de modelar la dispersidon de gases y las barreras de fuego
(Cullen, 1990).

El analisis de los ultimos diez afios revela una tendencia hacia la incorporacion de inteligencia
artificial y técnicas de aprendizaje automatico en la simulacién de procesos quimicos. Estas
tecnologias permiten no solo modelar escenarios con mayor rapidez, sino también anticipar
desviaciones en tiempo real y optimizar la respuesta ante emergencias (Gopaluni et al., 2020). De
igual forma, se observa una creciente adopcion de software que incluye modelacion probabilistica
y andlisis de incertidumbre, como ECOLEGO™ el cual es una herramienta fundamental en
contextos regulatorios exigentes y con alta variabilidad de parametros (Avila, 2013).

Comparativamente, cada software presenta fortalezas y limitaciones. Las soluciones comerciales
como ASPEN PLUS™, ASPEN HYSYS™ o FLACS™ ofrecen un alto nivel de precision y soporte
técnico, pero su costo elevado y curva de aprendizaje restringen su uso a grandes industrias. Por
el contrario, softwares como DWSIM™ o ALOHA™ democratizan el acceso a la simulacién, siendo
ideales para formacién académica o analisis preliminares, aunque con ciertas limitaciones
técnicas. Elegir la herramienta adecuada implica considerar variables como el tipo de sustancia
analizada, el objetivo del estudio (disefio, respuesta, evaluacidon ambiental) y la disponibilidad de
datos técnicos confiables.

En conclusion, el uso de software de simulacion para el analisis de riesgos quimicos en la industria
no solo optimiza los procesos de seguridad y prevencién, sino que también fortalece el
cumplimiento normativo, reduce costos operativos y contribuye a la sostenibilidad ambiental. La
formacion de profesionales capacitados en estas tecnologias se convierte, por tanto, en una
necesidad estratégica para mitigar los riesgos inherentes a la actividad industrial y avanzar hacia
modelos de produccidén mas seguros e inteligentes.
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CAPITULO 3. PROGRAMAS DE COMPUTO PARA ANALISIS DE RIESGOS
QUIMICOS

3.1 SOFTWARE DE ANALISIS DE RIESGOS EN PROCESOS (POR SUS SIGLAS EN

INGLES PHAST™)

PHAST™ es una herramienta de software para el analisis de peligros de procesos desarrollada
por DNV, considerada como la mas completa para todas las etapas del disefio y operacion en la
industria de procesos. Permite examinar de forma integral desde la liberacién inicial hasta la
dispersién a larga distancia, modelando fendmenos como la propagacion por charcos (pool
spreading) y evaporacion, asi como efectos inflamables y toxicos (DNV, 2025).

En la figura 3.1 es posible observar el logo del software PHAST™.

PHAST™

Figura 3.1. Logo de PHAST™. Fuente: Torrens, 2024.

Principales capacidades

e Modelado de liberaciones: Simula escapes de liquidos, gases o vapores a distintas
presiones y temperaturas (ver Figura 3.2).
'S
‘ A %

Figura 3.2. Comparacion de un fuego a chorro “Jet Fire” captado en video y simulado por PHAST™,
Fuente: DNV, 2025.
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Dispersiones atmosféricas: Calcula la concentracion de sustancias peligrosas a diferentes
distancias, considerando viento, estabilidad atmosférica y topografia (ver Figura 3.3 y
Figura 3.4).

Figura 3.3. Dispersion de hidrogeno simulada por PHAST™. Fuente: Torrens, 2024.

Figura 3.4. Dispersion de gas simulada por PHAST™. Fuente: Torrens, 2024.

Incendios: Analiza tipos como pool fire, jet fire y fireball (la Tabla 3.1 presenta la descripcion
de cada uno), estimando radiacién térmica y areas afectadas. En la Figura 3.8 es posible
apreciar la interfaz que proporciona PHAST™ para generar los tipos de incendios

mencionados.
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Tabla 3.1. Tabla comparativa de los tipos de incendios que analiza PHAST™,

Pool Fire

“Incendio en piscina o de
charco” fuego”

Jet Fire
“Fuego a chorro o dardo de

Fire Ball
“Bola de fuego”

Un "Pool Fire" o incendio en
piscina o de charco es un
derrame de un liquido
inflamable que forma wun
charco del liquido, por
evaporacion se  generan
gases y se produce el incendio
(ver Figura 3.5).

Un “Jet Fire” es un incendio
que se presenta por la fuga de
vapores o gases inflamables a
alta velocidad, en tanques de
almacenamiento o tuberias
que contienen gases bajo
presion o] comprimidos,
produciéndose un chorro de
gas que al alcanzar una fuente
de ignicion forma una flama
hasta agotar el combustible.
La descarga se presenta por
un agujero o una valvula (ver
Figura 3.6).

Fuente: Salazar, 2022.

Un “Fire Ball’ o bola de fuego
se produce por la fuga
instantanea y la ignicion casi
inmediata de una gran
cantidad de masa evaporada
de una sustancia inflamable
que al liberarse al exterior
arrastra particulas de liquido y
entra en combustién. La “bola”
inicialmente tiene una forma
esferoidal y posteriormente
adquiere una forma de hongo.
La combustidon es muy rapida,
pero no genera ondas de
presion significativas. La bola

de fuego constituye un
incendio “rapido”, no una
explosion.

Normalmente esta asociada al
fendmeno de BLEVE cuando
involucra un producto
combustible (ver Figura 3.7).

Figura 3.5. “Pool Fire”, incendio en piscina o de charco. Fuente: Salazar, 2022.
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Fire Ball

. Fuente: Salazar, 2022.

8 Fepons

Figura 3.8. Interfaz de opciones de incendio de PHAST™, Fuente: DNV, 2025.
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e Explosiones: Estima sobrepresiones y zonas de dafo en deflagraciones o detonaciones.
e Analisis toxico: Predice niveles de exposicidon y riesgos para personas, basandose en
valores IDLH, ERPG, AEGL u otros criterios.

De acuerdo con Arnaudov, 2024:

Valores IDLH (por sus siglas en inglés): Son valores "Inmediatamente Peligrosos para la Vida
o la Salud", son concentraciones de sustancias quimicas que representan un riesgo inmediato para
la vida o la salud de un trabajador si se exponen a ellas sin la proteccion adecuada.

Valores ERPG (por sus siglas en inglés): Son “Guias para la Planificacion de la Respuesta a
Emergencias" son niveles de concentracion de sustancias quimicas que sirven como guia para la
planificacion de respuesta a emergencias, enfocandose en los posibles efectos en la salud
humana.

Valores AEGL (por sus siglas en inglés): Son “Niveles de Referencia de Exposicién Aguda" son
niveles de concentracion de sustancias quimicas en el aire que se utilizan para evaluar los riesgos
para la salud publica en situaciones de emergencia, como derrames o liberaciones accidentales.

Metodologia y médulos

e Source term models — Modelos de Términos Fuente: Determinan las caracteristicas de la
fuga (tasa de liberacion, temperatura, fase de la sustancia).

o Dispersion models — Modelos de Dispersion: Usan ecuaciones tipo Gaussian o modelos
avanzados para dispersion en el aire.

e Fire models — Modelos de Incendio: Calculan energia térmica y radios de impacto.

e Explosion models — Modelos de Explosion: Estiman sobrepresiones y radio letal.

e Risk integration — Integracion de Riesgos: Combina probabilidad de ocurrencia con
consecuencias para cuantificar el riesgo total.

PHAST™ se utiliza en una amplia variedad de aplicaciones del analisis de riesgos, tales como:
analisis de dispersion y consecuencias, clasificacion de areas peligrosas, planificacion de
disposicion de planta (site layout), analisis de incendios y edificaciones ocupadas (occupied
building risk), planificacion de respuesta a emergencias, organizacion de instalaciones, estudios
HAZID, HAZOP, LOPA y analisis cuantitativo de riesgo, entre otros (DNV, 2025).

HAZID, HAZOP y LOPA (por sus siglas en inglés) son metodologias clave en la ingenieria de
seguridad para identificar y evaluar riesgos en procesos industriales:

HAZID: (Identificacion de Peligros). Se enfoca en peligros generales en etapas tempranas.
HAZOP: (Andlisis de Peligros y Operabilidad). Analiza sistematicamente desviaciones del proceso

LOPA: (Analisis de Capas de Proteccion). Cuantifica el riesgo, evaluando la probabilidad de fallas
y la efectividad de las barreras de seguridad.
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Para garantizar la fiabilidad de las zonas de afectacion calculadas, esta investigacion se
fundamenta en los modelos matematicos integrados en el software PHAST, cuya robustez ha sido
documentada técnicamente. Al respecto, Witlox y Oke (2008) presentaron un estudio exhaustivo
de verificacion y validacién de dichos modelos, abarcando desde la fisica de la descarga de fluidos
incluyendo liberaciones de gases Y flujos bifasicos hasta los efectos térmicos resultantes. En su
analisis, contrastaron las predicciones del software con datos experimentales a gran escala,
demostrando una sélida concordancia tanto para la geometria y radiacion de incendios tipo jet fire
y pool fire, como para la dispersion atmosférica de nubes inflamables. Esta validacién respalda la
capacidad de la herramienta para representar con precision los fendmenos accidentales evaluados
en el presente trabajo.

PHAST™ es aplicable a:

¢ Refinerias: Evaluacion de incendio por escape de combustible.

e Petroquimica: Simulacion de fuga de amoniaco en planta de fertilizantes.

e Transporte de sustancias peligrosas: Analisis de consecuencias en caso de accidente de
camion cisterna.

e (Gasoductos: Modelado de explosion por ruptura de tuberia a alta presion.

Casos Internacionales:

e De acuerdo con Kramer, 2023. La administracion de seguridad de materiales peligrosos y
tuberias (PHMSA) de Washington aprobd la peticion de DNV para la version 8.4 de
PHAST™ como un modelo alternativo para calcular las zonas de exclusion de dispersion
de vapor inflamable.

3.2 AREAS DE LOCALIZACION DE ATMOSFERAS PELIGROSAS (POR SUS SIGLAS EN

INGLES ALOHAT)

ALOHA™ (Areal Locations of Hazardous Atmospheres) es una herramienta de simulacion para
emergencias quimicas, que estima las zonas de nubes téxicas, incendios y explosiones. Se utiliza
para planificar y responder a incidentes, y funciona junto con el paquete de software CAMEO, el
cual ofrece una base de datos detallada de sustancias proporcionada por la pagina oficial de la
Agencia de Proteccién Ambiental de los Estados Unidos (Environmental Protection Agency, EPA,
por sus siglas en inglés) y la NOAA (Administracion Nacional Oceanica y Atmosférica) (Saturnino,
2024).

ALOHA™ calcula la dispersién de sustancias quimicas, modela diferentes escenarios de liberacion
y puede generar resultados especificos en mapas. Permite introducir detalles sobre un derrame
quimico real o potencial y, posteriormente, generar estimaciones de zonas de amenaza para
diversos tipos de peligros. ALOHA™ puede modelar nubes de gases toxicos, nubes de gases
inflamables, BLEVE (Explosiones de Vapor Expansivo de Liquido en Ebullicién), incendios de
chorro, incendios de charco y explosiones de nubes de vapor (EPA, 2025).
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Para ello, el programa permite ingresar datos sobre las caracteristicas de la sustancia (estado
fisico, toxicidad, inflamabilidad), las condiciones meteorolédgicas (direccion y velocidad del viento,
temperatura, nubosidad, estabilidad atmosférica) y los parametros de la fuga (tamafio, presion,
caudal, duracién) (Saturnino, 2024).

Las estimaciones de zonas de amenaza se muestran en una cuadricula en ALOHA™ y también
se pueden representar en mapas con MARPLOT™ (Aplicacién de Cartografia para Respuesta,
Planificacion y Tareas Operativas Locales), ArcMap de ESRI, Google Earth y Google Maps,
herramientas que permiten visualizar los escenarios en mapas, ver Figura 3.9.
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Figura 3.9. Software MARPLOT™ de objetos en mapas con ALOHA™. Fuente: EPA, 2025.

El software genera resultados en forma de zonas de amenaza codificadas por los siguientes
colores (ver Figura 3.10):

¢ Rojo: Representa el nivel de riesgo mas alto o de maxima peligrosidad.
e Naranja: Zona de riesgo significativo y peligro decreciente.

e Amarillo: Area de menor riesgo, pero aun relevante para la seguridad con peligro
decreciente.
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Figura 3.10. Representacion de una zona de amenaza toxica de ALOHA™. Fuente: EPA, 2025.

ALOHA™ se ha convertido en un recurso esencial en la planificacién de emergencias, capacitacion
de brigadas de proteccion civil y analisis de riesgo industrial. Sin mencionar que constituye un
apoyo técnico fundamental para la gestion de emergencias quimicas, ya que facilita el uso de
resultados visuales con la toma de decisiones en situaciones criticas.

De acuerdo con EPA:
Principales funciones

¢ Modelado de dispersion atmosférica: Predice cdmo se movera y dispersara una nube
téxica, inflamable o explosiva.

e Simulacién de incendios y explosiones: Permite estimar el radio de afectacion por calor,
radiacion térmica y sobrepresion.

e Zonas de amenaza: Genera areas de peligro con codigos de colores (rojo, naranja,
amarillo) segun la concentracion o el nivel de riesgo.

e Compatibilidad: Se puede trabajar junto con MARPLOT™ (para mapas) y CAMEO™ (para
bases de datos quimicas).

Aplicaciones principales

¢ Planificaciéon de emergencias quimicas.

¢ Respuesta rapida ante fugas, incendios o explosiones.
e Capacitacion de brigadas de proteccion civil.

e Apoyo en estudios de analisis de riesgo.
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Sin embargo, la precision disminuye en condiciones de mezcla atmosférica reducida, como
velocidades de viento bajas (menos de 1.3 m/s 0 5 km/h) o condiciones atmosféricas muy estables
(clases de estabilidad E y F). En estos casos, el software subestima los niveles de concentracion.
Ademas, ALOHA™ no muestra la zona de amenaza si la distancia maxima a un nivel toxico
especifico es inferior a 10 metros. ALOHA™ no tiene en cuenta los efectos de los subproductos
de la combustién, las particulas nilas reacciones quimicas que puedan ocurrir entre el gas liberado
y componentes atmosféricos como el oxigeno o el vapor de agua.

Ademas, la sustancia liberada debe ser un componente puro, ya que ALOHA™ no admite la
definicion de mezclas, salvo en el caso de algunas soluciones seleccionadas (Saturnino, 2024).

ALOHA™ no tiene en cuenta algunos efectos

Segun el Office of Response and Restoration, National Oceanic and Atmospheric Administration
en 2012 al utilizar ALOHA™ se debe tener presente que el software no contempla los efectos de:

e Subproductos de incendios, explosiones o reacciones quimicas. ALOHA™ no tiene
en cuenta los subproductos de la combustion (como el humo) ni las reacciones quimicas.
El humo de un incendio, al calentarse, asciende antes de desplazarse a favor del viento.
ALOHA™ no tiene en cuenta este ascenso inicial. ALOHA™ asume que una nube en
dispersién no reacciona con los gases que componen la atmdsfera, como el oxigeno y el
vapor de agua. Sin embargo, muchas sustancias quimicas reaccionan con el aire seco o
himedo, el agua, otras sustancias quimicas o incluso consigo mismas. Debido a estas
reacciones quimicas, la sustancia quimica que se dispersa a favor del viento podria ser
muy diferente de la que escap¢ originalmente del confinamiento. En algunos casos, esta
diferencia puede ser suficiente para que las predicciones de dispersion de ALOHA™ sean
inexactas.

e Particulas. ALOHA™ no tiene en cuenta los procesos que afectan la dispersion de
particulas (incluidas las particulas radiactivas).

e Mezclas quimicas. ALOHA™ esta disefiado para modelar la liberacion y dispersion de
sustancias quimicas puras y algunas soluciones seleccionadas; la informacién de
propiedades de su biblioteca quimica no es valida para mezclas de sustancias quimicas.

e Cambios de viento y efectos de direccion del terreno. ALOHA™ asume que la velocidad
y direccion del viento son constantes en toda la zona a sotavento de un derrame quimico.
ALOHA™ también espera que el suelo bajo una nube en dispersion sea plano. Sin
embargo, en realidad, el viento suele cambiar de velocidad y direccion al fluir cuesta arriba
0 cuesta abajo, entre colinas o al descender hacia valles, girando donde lo hacen las
caracteristicas del terreno. En zonas urbanas, el viento que fluye alrededor de grandes
edificios forma remolinos y cambia de direccion y velocidad, alterando significativamente la
forma y el movimiento de una nube. ALOHA™ ignora estos efectos al generar una
estimacion de la zona de amenaza.
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e Terreno. ALOHA™ asume que el terreno es plano, lo cual tiene diferentes implicaciones
segun el escenario de liberacion. Para liberaciones de liquidos, ALOHA™ no considera la
acumulacion de agua en depresiones ni el flujo de liquido en terrenos inclinados. ALOHA™
asume que el liquido se distribuye uniformemente en todas direcciones, lo que puede
sobreestimar el tamafo del charco y la velocidad de liberacion cuando el terreno no es
plano. Para liberaciones de gas, ALOHA™ no considera los cambios en el flujo del viento
que pueden ocurrir al desviar la nube por edificios altos y montafias.

o Fragmentos peligrosos. Si un derrame quimico implica una explosién, se proyectaran
escombros del contenedor y del area circundante. ALOHA™ no modela las trayectorias de
los fragmentos peligrosos.

3.3 ASPEN PLUS™

El ASPEN PLUS™ es un software de simulacion desarrollado por la empresa AspenTech y
ampliamente utilizado en la ingenieria quimica, petroquimica, farmacéutica, energética vy
ambiental. Su funcién principal es permitir el disefio, analisis y optimizacién de procesos
industriales a través de modelos matematicos y termodinamicos que representan operaciones
unitarias y sistemas de produccion completos (AspenTech, 2025). En la Figura 3.11 es posible

observar el logo del software.

Aspen Plus

Figura 3.11. Logo de ASPEN PLUS™. Fuente: Universidad de los Andes, 2024.

Metodologia de uso general de ASPEN PLUS™

El uso de ASPEN PLUS™ requiere la definicion de una serie de datos de entrada que permiten
configurar adecuadamente la simulaciéon y obtener resultados realistas. En primer lugar, es
necesario especificar los componentes quimicos que formaran parte del proceso, ya sea
seleccionandolos de la extensa base de datos incluida en el software o, en caso de sustancias no
convencionales, introduciendo sus propiedades fisicas y termodinamicas de manera manual. Este
flujo de trabajo inicial es fundamental en la formacién académica estandarizada, tal como se
establece en los tutoriales instruccionales de la Universidad de Washington (s.f.) y los cursos
especializados del National Programme on Technology Enhanced Learning, NPTEL por sus siglas
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en inglés en 2023, donde se prioriza la correcta definicion de componentes como paso critico
previo a la simulacion.

Una vez definidos los componentes, el usuario debe elegir el modelo termodinamico mas
apropiado para describir el equilibrio de fases y las propiedades de mezcla. Entre los mas utilizados
se encuentran el NRTL (Non-Random Two-Liquid), adecuado para sistemas no ideales liquidos;
el Peng-Robinson, empleado en hidrocarburos y gases a alta presion; y el UNIQUAC,
recomendado para mezclas liquidas complejas. La correcta seleccién del modelo termodinamico
es crucial, ya que influye directamente en la precision de los célculos de equilibrio.

Posteriormente, se deben establecer las condiciones de operaciéon de las corrientes de entrada,
tales como temperatura, presion, caudal de masa o molar y composicién. Estos datos iniciales
permiten que ASPEN PLUS™ realice los balances de materia y energia en cada etapa del proceso.
Asimismo, es indispensable describir los equipos de proceso que formaran parte del diagrama de
flujo, como columnas de destilacion, intercambiadores de calor, reactores, bombas, compresores
o separadores, definiendo los parametros de disefio y operacion de cada uno, siguiendo la légica
de construccion de flowsheets descrita en la literatura técnica docente (Department of Chemical
Engineering, s.f.; NPTEL, 2023).

Caracteristicas distintivas

¢ Bibliotecas termodinamicas extensas (equilibrios de fases, coeficientes de actividad, EOS).

e Amplia base de datos de sustancias quimicas.

e Bloques de simulacion de operaciones unitarias (destilacién, absorcién, extraccion,
reaccion, secado, etc.).

e Optimizacioén integrada (parametros de operacion y disefio).

¢ Interfaz grafica intuitiva: diagramas de flujo de procesos con corrientes y equipos.

¢ Modelado del ciclo de vida desde el disefio hasta las operaciones, optimizado con IA
integrada y computacion de alto rendimiento para optimizar el desarrollo de procesos.

En cuanto a su aplicacion, ASPEN PLUS™ es utilizado para el disefio y simulacion de operaciones
unitarias tales como destilacion, absorcion, extraccion liquido-liquido, secado, combustion vy
reacciones quimicas. También se emplea en la optimizaciéon energética y econémica de plantas
industriales, al permitir evaluar alternativas de operacion que reduzcan costos de produccién y
consumo energético. Asimismo, es una herramienta clave en el escalamiento de procesos, ya que
posibilita pasar de estudios de laboratorio o planta piloto a procesos a nivel industrial con un mayor
grado de certeza y menor riesgo de inversion (AspenTech, 2025).

Dentro de sus productos mas notables para el sector quimico es posible obtener (ver Figura 3.12):

e Balances de masa y energia de todo el sistema.

o Diagramas de fases y propiedades termodinamicas.

e Composicion de corrientes (entradas, salidas, recirculacion).
o Consumo energético en equipos.
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e Curvas de operacién (niumero de etapas Optimas en destilacién).
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Figura 3.12. Modelado riguroso de procesos integrados de ASPEN PLUS™. Fuente: AspenTech,
2025.
El software también genera informacion sobre la composicién de corrientes, el comportamiento de
reacciones quimicas, los requerimientos energéticos de equipos como intercambiadores de calor
o columnas de destilacion, y el desempefio global de una planta.

Usos principales

Disefio de columnas de destilacion, esta aplicacién es muy presente en el area de la
petroquimica.

e Optimizacion de plantas de energia.

e Evaluacion de procesos de captura de CO,.

Disefno de plantas farmacéuticas y de procesos biotecnoldgicos.

Estudios ambientales: Emisiones, eficiencia energética, procesos de reciclaje.

Principales aplicaciones

Disefio de procesos: Creacion de diagramas de flujo (PFD) con corrientes y equipos.

Optimizacion energética y de costos: Busqueda de condiciones mas eficientes para reducir
consumo y maximizar produccion.

Modelado de reacciones quimicas: Permite introducir cinéticas quimicas o recurrir a bases
de datos termodinamicas.

Simulacion de estados estacionarios y dinamicos: Se usa tanto para disefio como para
control de procesos.
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Estudios de viabilidad y escalamiento: Pasar de planta piloto a planta industrial con menor
incertidumbre.

En la Figura 3.13 es posible observar estas aplicaciones para la visualizacion hidraulica por
destilacion.

(7% €-200 Column Interraals INT-1 - Hydrpuic Dicts — S o) -
T
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Figura 3.13. Visualizacion hidraulica por destilacion de ASPEN PLUS™. Fuente: AspenTech, 2025.

Algunos logros de ASPEN PLUS™ de acuerdo con la pagina de AspenTech en 2025

ACME Group selecciona a Aspen Technology para impulsar la excelencia operativa en su
primera planta piloto de hidrégeno y amoniaco ecoldgicos — 31 de agosto de 2022.

Amit Sharma, vicepresidente de Ingenieria del Grupo ACME, afirmé: “El Grupo ACME ha
elegido la solucion de Ingenieria de Rendimiento de ASPEN™ para disefiar el proceso de
hidrdlisis en su planta piloto de hidrégeno y amoniaco verdes y, posteriormente, optimizar
la configuracion del proceso para plantas de amoniaco verdes a gran escala. ASPEN™
demostré solidas capacidades de modelado con modelos de muestra en hidrogeno verde
utilizando ASPEN PLUS™. Con experiencia en industrias de procesos con alta inversion
de capital, ASPEN™ es el socio ideal en nuestra busqueda de la excelencia operativa para
mantenernos a la vanguardia de las tendencias del sector”.

Nissan Chemical desarrolla un modelo de reformador de vapor mas rapido y preciso
utilizando ASPEN HYBRID MODELS™.,

Utilizando los modelos hibridos de ASPEN™, Nissan Chemical logré crear un modelo que
reproduce datos reales de la planta con mayor precision y el doble de velocidad que el
modelo de reformador convencional.
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Algunos otros logros obtenidos por otras empresas internacionales como LG™ que incrementé el
15% de capacidad y ahorré energia, SAMSUNG™ que ahorro $19.2 M de ddlares por afio en uso
de energia utilizando ASPEN PLUS™ pueden verse en la Figura 3.14 obtenida de la pagina oficial
de ASPEN™. Por lo que se puede apreciar que el principal beneficio es la reduccion de energia
utilizada y por consecuencia su presupuesto.

Increased Saved $19.2M Reduced energy
Capacity 15% USD per year use by 35%
and Saved in energy use and minimum

Significant Energy selling price by 7%

TOP 15
CHEMICAL
@ LG Chem W PRODUGER

Figura 3.14. Resultados de algunas empresas de la gestién energética de ASPEN PLUS™. Fuente:
AspenTech, 2025.

En la Figura 3.15 se observa el mayor beneficio de utilizar ASPEN PLUS™ para el andlisis
ambiental y de seguridad es “Ahorrar tiempo y hacer mas eficiente el uso de las horas de la
ingenieria”.

Saved time and
made more
effective use of

engineering hours

InfraServ

KNAPSALCK

Figura 3.15. Resultados de algunas empresas de la gestién energética de ASPEN PLUS™. Fuente:
AspenTech, 2025.
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Mas alla de sus aplicaciones tradicionales en la industria de hidrocarburos, ASPEN PLUS™ ha
demostrado ser una herramienta fundamental en la ingenieria ambiental y el tratamiento de
residuos peligrosos. Un ejemplo reciente de esta versatilidad es el estudio realizado por Tager et
al. (2023), quienes utilizaron el software para disefiar y optimizar un proceso de oxidacion humeda
con aire destinado al tratamiento de aguas residuales hospitalarias. En la Figura 3.16 se muestra
el diagrama de flujo del proceso mencionado.

En dicha investigacion, se empled el paquete termodinamico SRK (Soave-Redlich-Kwong) para
simular la degradacion de contaminantes biolégicos y quimicos altamente toxicos bajo condiciones
extremas de temperatura (320°C) y presion (220 bar). La capacidad de ASPEN PLUS™ para
modelar reactores complejos permitié predecir con alta precisién la mineralizacion de compuestos
nocivos, logrando una reduccién del 79.1% en la Demanda Quimica de Oxigeno (DQO) y del 88%
en la Demanda Bioquimica de Oxigeno (DBOS). Ademas, el entorno de simulacion facilito la
optimizacion de parametros operativos criticos (como la relacién aire/residuo y la temperatura del
separador flash) validando los resultados con un margen de error inferior al 5% respecto a datos
experimentales. Esto subraya la capacidad del software para garantizar la seguridad y eficiencia
en procesos donde la experimentacion fisica conlleva altos riesgos biologicos.
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Figura 3.16. Diagrama de flujo del proceso de oxidacién humeda con aire en ASPEN PLUS™.
Fuente: Tager et al, 2023.

ASPEN PLUS™ se ha consolidado como un software esencial en la ingenieria de procesos debido
a su versatilidad, rigor termodinamico y capacidad de integracion con herramientas de
optimizacién. Esto lo convierte en un recurso valioso tanto en el ambito académico como en la
industria, al facilitar la creacion de modelos confiables que mejoran la eficiencia, la seguridad y la
sustentabilidad de los procesos industriales.

3.4 ASPEN HYSYS™

ASPEN HYSYS™ es un software de simulacién de procesos especializado en la industria del gas,
petroleo y refinacion, aunque también se aplica en energia y procesos quimicos generales. Su
fortaleza principal radica en el modelado de hidrocarburos, gases naturales, criogenia y
operaciones dinamicas, siendo uno de los programas mas utilizados en plantas de gas y refinerias.
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Mientras que ASPEN PLUS™ se centra mas en simulacion de procesos quimicos generales y
disefio termodinamico, ASPEN HYSYS™ se orienta a procesos de hidrocarburos, modelado
dindmico y operaciones de estado transitorio (arranques, paradas, disturbios en planta)
(AspenTech, 2025). En la Figura 3.17 es posible observar el logo del software.

aspen
HYSYS

Figura 3.17. Logo de ASPEN HYSYS™. Fuente: Google Play, 2021.

Dentro de sus productos mas notables para el sector quimico es posible obtener:

e Balances de materia y energia.

e Composicién de corrientes en cada punto del proceso.

e Eficiencia energética de equipos y sistemas.

e Simulacién dinamica de arranques y paradas de planta.

e Escenarios de seguridad ante fallos de equipos o cambios de condiciones.

Metodologia de uso general de ASPEN HYSYS™

La correcta configuracion de una simulacién en ASPEN HYSYS™ depende de la definicion precisa
de los datos de entrada, los cuales constituyen la base para que el software pueda reproducir de
manera realista el comportamiento de los procesos industriales. En primer lugar, se debe
establecer el sistema de componentes quimicos que formaran parte de la simulacion. HYSYS™
dispone de una amplia base de datos orientada principalmente a hidrocarburos, gases y
compuestos utilizados en la industria del petrdleo y gas natural, aunque también permite la
incorporacién de componentes definidos por el usuario en caso de sustancias no incluidas. Para
garantizar la integridad de esta configuracion inicial, se recomienda seguir los protocolos de
operacion estandar descritos en guias académicas como la de la Universidad de Alberta (2006),
que detallan el procedimiento paso a paso para la definicién del entorno de simulacion.

Posteriormente, es necesario seleccionar el modelo termodinamico que representara el equilibrio
de fases y las propiedades de los sistemas de interés. Entre los modelos mas empleados se
encuentran el Peng-Robinson y el Soave-Redlich-Kwong (SRK) para hidrocarburos y gases a alta
presion, asi como el GERG para mezclas complejas de gas natural. La eleccion adecuada del
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paquete termodinamico es fundamental, ya que determina la precisién de los calculos de
propiedades fisicas, entalpias, coeficientes de fugacidad y fracciones de equilibrio.

Una vez definida la base termodinamica, se deben especificar las condiciones de operacion de las
corrientes de entrada, como temperatura, presion, caudal y composicion. Estos datos iniciales
permiten que HYSYS™ realice los balances de materia y energia a lo largo del proceso. A
continuacion, el usuario debe configurar los equipos de proceso que se integraran en el diagrama
de flujo, tales como separadores, columnas de destilaciébn, compresores, bombas,
intercambiadores de calor y reactores (ver Figura 3.18). La construccion légica de este diagrama
de flujo (flowsheet), asi como el uso de herramientas de convergencia como los bloques légicos
(Adjust o Balance), debe alinearse con las mejores practicas de modelado impartidas por
AspenTech (s.f.), asegurando asi que la topologia del proceso sea robusta antes de introducir
parametros especificos de disefio, como el nimero de etapas en una columna o la eficiencia de
los compresores.

Finalmente, en el caso de simulaciones dinamicas, HYSYS requiere la definicion de parametros
adicionales asociados al control del proceso, como la ubicacién de valvulas de control, la
sintonizacién de controladores PID y las capacidades de almacenamiento de tanques y equipos.
Estos datos permiten al software representar el comportamiento transitorio de la planta en
escenarios de arranque, parada o disturbios operativos (AspenTech, 2025).

Figura 3.18. Diagrama de corriente de vapor y agua de ASPEN HYSYS™. Fuente: AspenTech, 2025.

Caracteristicas clave

e Biblioteca de fluidos y modelos termodinamicos especializados en hidrocarburos y mezclas
de gas.

e Capacidad dinamica: permite modelar procesos en estado transitorio (a diferencia de
ASPEN PLUS™, que es principalmente de estado estacionario).
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¢ Interfaz intuitiva con diagramas de flujo que facilitan la construccién de procesos complejos.

¢ Integracion con herramientas de seguridad como analisis de HAZOP, PSV (valvulas de
seguridad) y estudios de sobrepresion.

e Compatibilidad con ASPEN PLUS™: Se pueden intercambiar modelos entre ambos
simuladores para estudios complementarios.

Aplicaciones principales

e Procesamiento de gas natural: Deshidratacién, endulzamiento, separacion criogénica,
licuefaccion.

¢ Refinacion de petréleo: Modelado de destilacién atmosférica y al vacio, hidrotratamiento,
craqueo catalitico.

o Optimizacion de plantas energéticas: Turbinas de gas, ciclos combinados, eficiencia
térmica.

e Simulacién dinamica: Entrenamiento de operadores y analisis de seguridad mediante
escenarios de operacion realistas.

o Estudios de seguridad y riesgos: Calculo de alivio de presion, analisis de venteo y
guemadores de emergencia.

e En el ambito del tratamiento de aguas industriales, el software es esencial para el disefio
de unidades de despojamiento de "aguas agrias", facilitando la eliminacién eficiente de
contaminantes toxicos como el sulfuro de hidrogeno (H2S) y el amoniaco (NHz3).

En la Figura 3.19 es posible observar una simulacion de fluidos aplicando la interfaz de
diagrama de flujo y estudios de sobrepresion.
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Figura 3.19. Simulacién de fluidos de ASPEN HYSYS™. Fuente: Kingsley Eke, 2015.
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3.5 DWSIM™

DWSIM™ es un simulador de procesos quimicos de cddigo abierto y gratuito para estado
estacionario y dinamico, que permite modelar plantas y operaciones unitarias mediante diagramas
de flujo, balances de masa y energia. Es una herramienta de software multiplataforma disponible
para Windows™, Linux™, macOS™, Android™ e los™, que es compatible con el estandar CAPE-
OPEN™ vy ofrece caracteristicas avanzadas de simulacién que antes solo estaban en software
comercial. Su accesibilidad y flexibilidad lo hacen popular tanto en educacion como en
investigacion y pequefas industrias que necesitan modelar procesos sin invertir en licencias
costosas (DWSIM, 2025). En la Figura 3.20 es posible observar el logo del software.

DWSIM

Chemical Process Simulator

Figura 3.20. Logo de DWSIM™. Fuente: DWSIM, 2025.

Dentro de sus productos mas notables para el sector quimico es posible obtener:

e Balances de materia y energia.

e Composicién de corrientes y propiedades de cada flujo.

e Diagramas de fases y propiedades termodinamicas.

o Desempeniio de equipos de proceso: Eficiencia, capacidad y carga térmica.
e Simulacién dinamica y analisis de escenarios.

Funciones

A4 R &

FUNCIONA EN TODAS LAS SIMULACIONES DE ESTADO PAQUETES DE PROPIEDAD
PLATAFORMAS ESTACIONARIO Y DINAMICO AVANZADOS

INTERFAZ DE EXCEL API DE AUTOMATIZACION TERMO INDEPENDIENTE

Utilice el complemento de Excel para realizar Cree, cargue, modifique, ejecute y guarde Integre los modelos termodinamicos DWSIM
calculos termodinamicos en su hoja de calculo hojas de flujo directamente desde el codigo con su software, gratis

Figura 3.21. Funciones de DWSIM™. Fuente: DWSIM, 2025.
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En la Figura 3.21 es posible observar las funciones principales que se presentan de DWSIM™
obtenidas de la pagina oficial. Ademas, de acuerdo con la pagina oficial DWSIM™ en 2026, se
tienen registradas las siguientes funciones:

Caracteristicas de CAPE-OPEN (Windows): Socket de paquete de propiedades Thermo
1.0/1.1, servidor de paquete de propiedades Thermo 1.1, socket de operacidon unitaria y
compatibilidad con objetos de monitorizacion de diagramas de flujo. Ademas, DWSIM™
expone su operacion unitaria de script Python (personalizada) para todos los simuladores
compatibles con CAPE-OPEN™,

Modelos termodinamicos: GERG-2008, PC-SAFT, CoolProp, Peng-Robinson, Peng-
Robinson (1978), Soave-Redlich-Kwong, Lee-Kesler, Lee-Kesler-Plécker, UNIFAC,
UNIFAC modificado (Dortmund), UNIQUAC, NRTL, Chao-Seader, Grayson-Streed, ley de
Raoult, tablas de vapor IAPWS-IF97, agua de mar IAPWS-08, aceite negro, agua acida y
electrolitos acuosos.

Modelado y simulacién dinamica: Controlador PID, programador de eventos, variables
monitoreadas, integrador configurable, matrices de causa y efecto, modo de panel de
control (tiempo real), indicadores, medidores analdgicos y digitales, campos de entrada e
interruptores.

Operaciones unitarias (estado estacionario): Mezclador, divisor, separador, bomba,
compresor, expansor, calentador, enfriador, valvula, segmento de tuberia, columna de
acceso directo, intercambiador de calor, reactores de conversion/equilibrio/Gibbs, PFR,
CSTR, separador de componentes, placa de orificio, columnas de destilacion/absorcion,
separador de sélidos, filtro de torta, hoja de célculo, secuencia de comandos de Python y
diagrama de flujo.

Operaciones unitarias (dinamicas): Mezclador, divisor, separador, bomba, compresor,
expansor, calentador, enfriador, valvula, PFR, CSTR, intercambiador de calor, hoja de
calculo y script de Python.

Utilidades: Envolvente de fases, calculos de hidratos, propiedades de componentes puros,
punto critico, dimensionamiento de PSV, dimensionamiento de recipientes, hoja de calculo
y propiedades de flujo en frio del petréleo.

Herramientas: Ajuste del controlador PID, regresion de datos binarios, creador de
compuestos, bulk C7+ y curvas de destilacion, gestor de caracterizacion y reacciones del
petréleo.

Analisis de procesos: Utilidad de optimizacién restringida multivariante y analisis de
sensibilidad.

Extras: Sistema de scripting Python/lIronPython e interfaz de complementos.
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Metodologia de uso general de DWSIM™

La correcta configuracion de una simulacién en DWSIM™ depende de la definicidn precisa de los
datos de entrada, los cuales permiten que el software reproduzca de manera realista el
comportamiento de los procesos quimicos e industriales. En primer lugar, se debe establecer el
sistema de componentes quimicos que formaran parte de la simulacion, seleccionandolos de la
base de datos integrada o ingresando manualmente las propiedades de sustancias no incluidas.
Esta definicidn es crucial, ya que todas las operaciones unitarias y balances dependen de las
caracteristicas fisicas y termodinamicas de los componentes.

A continuacion, es necesario elegir el modelo termodinamico mas adecuado para describir el
equilibrio de fases y las propiedades de las mezclas. DWSIM™ ofrece modelos como Peng-
Robinson, NRTL, UNIQUAC y otros, que permiten simular sistemas liquidos, gaseosos o
multicomponentes con distintos grados de no idealidad. La seleccion correcta del paquete
termodinamico asegura que los calculos de entalpia, fugacidad, fracciones molares y
composiciones sean precisos Yy consistentes.

Posteriormente, se deben ingresar las condiciones de operacién de las corrientes de entrada,
incluyendo temperatura, presién, caudal y composicidn. Estos datos iniciales permiten a DWSIM™
realizar los balances de materia y energia en cada etapa del proceso, desde reactores hasta
columnas de separacidn o intercambiadores de calor.

Ademas, el usuario debe configurar las operaciones unitarias que componen el diagrama de flujo,
tales como destiladores, reactores, intercambiadores, bombas, separadores o mezcladores,
indicando los parametros de disefio y operacion correspondientes. Para procesos que incluyen
reacciones quimicas, se deben definir la estequiometria, la cinética de reaccién y las condiciones
de operacion de los reactores (DWSIM, 2025).

Finalmente, como parte integral de la metodologia de simulacion, es fundamental validar la
configuraciéon del modelo comparando los resultados con casos estandarizados. En este contexto,
la iniciativa FOSSEE (Free and Open Source Software for Education) del Instituto Indio de
Tecnologia (IIT Bombay) ofrece recursos de verificacion clave como el “DWSIM™ Flowsheeting
Project”. Esta plataforma proporciona un repositorio de cientos de esquemas de flujo que han sido
migrados y validados desde literatura técnica y proyectos académicos, sirviendo como punto de
referencia para asegurar que la seleccion de paquetes termodinamicos y operaciones unitarias
converja hacia resultados fisicamente realistas y confiables dentro del entorno de DWSIM™
(FOSSEE, s.f.).

Caracteristicas clave

e Cadigo abierto y gratuito: DWSIM™ es un software gratuito bajo la licencia GPLv3, lo que
permite su descarga, uso y distribucién.

e Simulacién de estado estacionario y dinamico: Permite modelar procesos quimicos en
ambos regimenes.
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Compatibilidad con CAPE-OPEN™: Cumple con este estandar, lo que permite la
interoperabilidad con otros componentes y simuladores.

Interfaz grafica intuitiva: Ofrece una interfaz grafica facil de usar para construir y analizar
diagramas de flujo de procesos.

Base de datos de compuestos: Incluye una extensa base de datos con mas de 1200
compuestos quimicos.

Funcionalidad sin conexién: La aplicacion funciona completamente fuera de linea, sin
necesidad de conexion a servidores o bases de datos en linea.

Multilenguaje y multiplataforma: Disponible en varias plataformas, incluyendo Windows™,
Linux™, macOS™, Android™ y los™.

Aplicaciones principales

Disefio y operacion de plantas quimicas: Para modelar y optimizar condiciones de
procesos.

Estudios de cuello de botella: Para identificar y resolver limitaciones en plantas existentes.
Educacion: Es una herramienta valiosa para estudiantes y profesionales de ingenieria
quimica.

Conexidon con sistemas de control: Permite la conexidon con sistemas de control para
aplicaciones de formacion de operadores y gemelos digitales.

Disefio de plantas piloto y educativas.

Simulacion de procesos de destilacion, absorcién y reacciéon quimica.

Evaluacion de eficiencia energética y optimizacion de operaciones unitarias.

Estudios de seguridad y control de procesos.

Investigacién en termofluidos y procesos quimicos en universidades y laboratorios.

En las figuras 3.22, 3.23, 3.24 y 3.25 es posible observar el interfaz de algunos ejemplos de las
aplicaciones principales mencionadas.
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3.6 COMSOL MULTIPHYSICS™

COMSOL MULTIPHYSICS™ es una herramienta de modelado y andlisis para prototipaje virtual
de fenomenos fisicos. COMSOL MULTIPHYSICS™ puede modelar virtualmente cualquier
fenomeno fisico que un ingeniero o cientifico pueda describir con ecuaciones diferenciales
parciales (PDE), incluyendo transferencia de calor, movimiento de fluidos, electromagnetismo y
mecanica estructural, soportando la integracién de problemas de diferentes campos — Multifisica
(COMSOL, 2026). En la Figura 3.26 es posible observar el logo del software.

COMSOL ‘&)

Figura 3.26. Logo de COMSOL MULTIPHYSICS™, Fuente: COMSOL, 2026.

Las prestaciones de multifisica integradas en COMSOL MULTIPHYSICS™ capacitan al usuario
para simultdneamente modelar cualquier combinacion de fendémenos. A través de estas
prestaciones, COMSOL MULTIPHYSICS™ integra las dos formas posibles de modelar (a través
de aplicaciones predefinidas que permiten crear el modelo fijando las cantidades fisicas que
caracterizan el problema, y a través de las ecuaciones que modelan el problema) y permite
combinarlas.

La estructura sobre la que COMSOL™ trabaja es un sistema de Ecuaciones Diferenciales
Parciales (PDEs), una descripcion matematica de varios fendmenos fisicos basados en las leyes
de la ciencia. Cualquier experto en su campo que sepa cédmo crear simulaciones usando PDEs
puede ampliar aquellos sistemas modelando explicitamente en términos de estos tipos de
ecuaciones.

COMSOL™ es ampliamente usado en la industria quimica para modelar, optimizar y predecir
procesos quimicos antes de construir prototipos fisicos, lo que ahorra tiempo y reduce costos
(COMSOL, 2026).

Dentro de sus productos mas notables para el sector quimico es posible obtener:

e Conversion de reactivos.
e Selectividad y rendimiento de productos.
e Distribucién de concentracion de especies quimicas.
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o Coeficientes de transferencia de masa.

o Perfiles de velocidad y flujo en equipos.

e Mapas de temperatura en reactores y sistemas.

e Prediccion de gradientes térmicos.

e Balances de energiay calor.

¢ Distribucion de potencial eléctrico y corriente (en procesos electroquimicos).
¢ Velocidad de corrosién o electrodeposicion.

¢ Nubes de concentracion y dispersién de contaminantes.
¢ Mapas de riesgo (toxicidad, inflamabilidad).

o Parametros éptimos de operacién (T, P, caudales).

e Escenarios comparativos de eficiencia y seguridad.

En las figuras 3.27 y 3.28 es posible observar graficas generadas por COMSOL
MULTIPHYISICS™ con resultados obtenidos de sus productos mas notables en el sector quimico.
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Figura 3.27. Grafica generada de la fraccién molecular en una reaccién con COMSOL
MULTIPHYSICS™. Fuente: COMSOL, 2026.
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Figura 3.28. Gréfica generada de pH con COMSOL MULTIPHYSICS™. Fuente: COMSOL, 2026.

Caracteristicas clave

¢ Interfaz grafica "amigable" e interactiva para todas las etapas del proceso de modelado.

¢ llimitadas prestaciones de multifisica.

e Formulacion general para un modelado rapido y sencillo de sistemas arbitrarios de PDEs.

e Multifisica multidimensional para modelado simultaneo de sistemas en 1D, 2D y 3D.

¢ Incorpora herramientas CAD para modelado sélido en 1D, 2D y 3D.

e Permite importar y reparar la geometria de archivos CAD en formato DXF y IGES. En
particular, permite la importacién de archivos creados en AutoCAD™ y CATIA™,

e Generaciéon automatica y adaptativa de mallas, con un control explicito e interactivo sobre
su tamanio.

e Extensa biblioteca de modelos que documentan y muestran mas de 80 ejemplos resueltos.

¢ Disponibles los "solvers" mas novedosos; entre ellos destacan, resolvedores iterativos para
problemas estacionales lineales y no lineales, dependientes del tiempo, y de valores
propios.

e Postprocesado interactivo que permite visualizar cualquier funcién de la solucién.

e Integracion total con MATLAB™ y sus toolboxes.

e Simulacién para analizar diferentes disefios de cuencas de tratamiento de agua en funcion
de parametros de entrada especificos.
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Médulos de COMSOL MULTIPHYSICS™

Modulos Quimicos de Interés

Chemical Reaction Engineering Module: Este Modulo sirve para estudiar sistemas

reactivos que incluyen transporte de materiales y energia (ver Figura 3.29, 3.30, 3.31 y
3.32).

The Chemical Reaction Engineering and CFD Interfaces

I nergy transport

Chemical Reaction Engineering Module
and CEN Madule

Figura 3.29. La ingenieria de las reaccion quimica e interfaces CFD de COMSOL MULTIPHYSICS™.

Fuente: COMSOL, 2026.
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Figura 3.30. Barra de funciones de reacciones quimicas de COMSOL MULTIPHYSICS™. Fuente:

COMSOL, 2026.
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Figura 3.31. Reacciones quimicas de COMSOL MULTIPHYSICS™. Fuente: COMSOL, 2026.
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Figura 3.32. Régimen de flujo molecular libre de COMSOL MULTIPHYSICS™. Fuente: COMSOL,
2026.

e Battery Design Module (antes Batteries and Fuel Cells Module): Este modulo es una
herramienta especializada disefiada para modelar todo tipo de aplicaciones de baterias y
células de combustible.
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e Fuel Cell & Electrolyzer Module: Permite obtener una comprension mas profunda de los
sistemas de celdas de combustible y electrolizadores, Utiles para disefiar y optimizar celdas
electroquimicas. Los tipos de sistemas que pueden estudiarse incluyen celdas de
combustible de membrana de intercambio de protones (PEMFC), celdas de combustible de
intercambio de hidroxido (alcalinas) (AFC), celdas de combustible de carbonato fundido
(MCFC) y celdas de combustible de oxido sélido (SOFC), asi como correspondientes
sistemas de electrolizador de agua. Sin embargo, el moédulo admite todo tipo de pilas de
combustible y electrolizadores.

o Electrochemistry Module: Modela aplicaciones de electrdlisis, electrodidlisis y
electroanalisis.

e Electrodeposition Module: Lleva la potencia de COMSOL MULTIPHYSICS™ a los procesos
electroquimicos para aplicaciones tan diversas como el plateado de cromo en la industria
de automocién, galvanizacién, electrocoloracion, electroplateado decorativo vy
electrodeposicion para fabricacion de PCB.

e Corrosion Module: EI moédulo de corrosion permite a los ingenieros simular la
electroquimica de la corrosién y la proteccidén contra la corrosion de estructuras metalicas
(ver Figura 3.33).

42668|302G8

Figura 3.33. Simulacién de corrosion atmosférica de COMSOL MULTIPHYSICS™. Fuente: COMSOL,
2026.

o Polymer Flow Module: Se utiliza para definir y resolver problemas que involucran fluidos no
newtonianos con propiedades viscoelasticas, tixotropicas, de espesamiento por cizalladura
0 adelgazamiento por cizalladura.

e Microfluidics Module: El médulo de microfluidica aporta herramientas faciles de usar para
el estudio de dispositivos microfluidicos y flujos de gas enrarecido. Entre las aplicaciones
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mas importantes se incluyen las simulaciones de dispositivos lab-on-a-chip, microfluidica
digital, dispositivos electrocinéticos y magnetocinéticos, inkjets, y sistemas de vacio (ver
Figura 3.34).

Figura 3.34. Simulacion de corrientes aguas residuales con metales de COMSOL MULTIPHYSICS™.
Fuente: COMSOL, 2026.

e Porous Media Flow Module: Permite modelar transporte de masa, momento y energia en
medios porosos (ver Figura 3.35).

Model Builder Settings

Figura 3.35. Simulacién de la distribucion de corriente terciaria de COMSOL MULTIPHYSICS™.
Fuente: COMSOL.

e Pipe Flow Module: Se utiliza para simulaciones de flujo de fluido, transferencia de masa y
calor, transitorios hidraulicos y acustica en tuberias y redes de canales. Las simulaciones
de flujo de tuberias dan la velocidad, variaciones de presioén y temperatura a lo largo de
tuberias y canales. El médulo es apropiado para tuberias y canales que tienen longitudes
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suficientemente grandes para que el flujo en ellos se pueda considerar que esta
completamente desarrollado y representado mediante una aproximacion 1D.

e Molecular Flow Module: Flujo de gases enrarecidos para sistemas de vacio (ver Figura
3.36).

Figura 3.36. Simulacion en toda la cadena de valor del hidrégeno de COMSOL MULTIPHYSICS™.
Fuente: COMSOL, 2026.

o Subsurface Flow Module (antes Earth Science Module): Este médulo consta de un gran
numero de interfaces de modelado predefinidas y listas para usar para el analisis de flujos
subsuperficiales. Estas interfaces permiten la rapida aplicacion de las ecuaciones de
Richard, ley de Darcy, la extension de Brinkman de la ley de Darcy para flujos en medios
porosos Yy las ecuaciones de Navier-Stokes para flujo libre. Ademas, el mdédulo puede
modelar el transporte y reaccion de solutos, asi como el transporte de calor en medios
porosos. La biblioteca de modelos incluye ejemplos que abarcan desde flujos de petréleo
y gas en medios porosos a la distribucion de trazadores en flujos de acuiferos.

e Metal Processing Module: Este modulo permite modelar transformaciones de fase
metalurgicas en materiales como acero y hierro colado.

e Heat Transfer Module: este mddulo resuelve problemas que involucran cualquier
combinacion de fendmenos de conduccién, conveccion y radiacion. Una amplia variedad
de interfaces para el modelado permite por ejemplo realizar estudios de radiacion superficie
a superficie, flujo no isotérmico, transferencia de calor en tejidos vivos y transferencia de
calor en capas finas y corazas. Los detallados modelos ilustran ejemplos para diversas
areas de aplicacion como enfriamiento electrénico y sistemas de potencia, procesado y
produccion térmica o tecnologia médica y bioingenieria.

Aplicaciones principales

e Reacciones quimicas y cinética: Modelado de cinéticas de reaccion, incluyendo multiples
reacciones acopladas y reacciones en fase gaseosa, liquida o sdlida y evaluaciéon de
rendimiento y selectividad de productos bajo distintas condiciones de operacion.
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e Transporte de masay flujo: Modela difusion, conveccién y transporte de especies quimicas.
Generacion de simulaciones de mezclado y turbulencia en reactores y mezcladores y
permite analizar gradientes de concentracion y optimizar la geometria de equipos.

e Transferencia de calor: Integracién de reaccién quimica y transferencia de calor para evitar
hotspots y garantizar seguridad, asi como la optimizacion de sistemas de enfriamiento o
calentamiento en reactores quimicos.

o Electroquimica y procesos avanzados: Simulacion de celdas electroliticas, baterias
quimicas, corrosién y electrodeposicion, y modelado de procesos de separacién, como
electrodialisis, membranas y difusién selectiva.

e Multiphysics en quimica: COMSOL™ permite acoplar fendomenos fisicos: Reacciones
quimicas + flujo de fluidos + transferencia de calor + electromagnetismo. Esto permite
simular procesos industriales complejos de manera realista.

e Optimizacion y disefio de procesos: Los ingenieros quimicos pueden usar COMSOL™ para
probar multiples escenarios operativos, evaluar seguridad, eficiencia y escalabilidad de
procesos. Permite reducir prototipos fisicos y costos de operacion.

Estudios recientes en 2025 seguin la COMSOL en su pagina oficial

¢ Simulacién de microbombas sin valvulas

e Modelado multifisico en investigacion del cancer.

e COMSOL MULTIPHYSICS™ para disefiar sensores piezoeléctricos.

e Analisis de sensibilidad en COMSOL MULTIPHYSICS™.

e COMSOL MULTIPHYSICS™ ayuda a predecir el comportamiento térmico de la Luna.

o Desarrollo de tecnologias LOHC para el transporte de hidrégeno utilizando COMSOL
MULTIPHYSICS™,

e Estudio térmico de hormigones sostenibles utilizando COMSOL MULTIPHYSICS™.

En la Figura 3.37 es posible observar logros importantes obtenidos por empresas internacionales
como Samsung, Volgswagen, Toyota, entre otras.

Samsung mejora el disefo de sus L '™ Volkswagen agiliza el desarrollo de
altavoces con simulacién : motores para vehiculos eléctricos

ABB optimiza transformadores de T Heidelberg Materials y Deflexional
instrumentacion y sensores para la red llevan la simulacién multifisica a las
eléctrica obras de construccion

Toyota impulsa el desarrollo de pilas de
combustible de hidrégeno con disefio
generativo

Empa ayuda a los agricultores a predecir
la vida til de sus productos mediante
una aplicacion

Figura 3.37. Antecedentes de la industria internacional con COMSOL MULTIPHYSICS™. Fuente:
COMSOL, 2026.
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3.8 ECOLEGO

ECOLEGO™ es un software especializado en la creacién de modelos dinamicos con simulaciones
tanto deterministas como probabilisticas, ideal para evaluar riesgos en sistemas complejos que
evolucionan en el tiempo. ECOLEGO™ puede utilizarse para realizar evaluaciones de riesgos de
sistemas dinamicos complejos. ECOLEGO™ cuenta con bases de datos especializadas y otros
complementos disefados para el campo de la evaluacion de riesgos radioldgicos (ECOLEGO,
2003). En la Figura 3.38 es posible observar el logo del software.

Figura 3.38. Logo de ECOLEGO™. Fuente: G2, 2018.

Caracteristicas clave

¢ Creacion de modelos mediante matrices de interaccion.

o Compatibilidad con simulaciones probabilisticas mediante muestreo de Monte Carlo o
Hipercubo Latino. Base de datos integrada de parametros y radionuclidos.

e Conexidon a una base de datos externa de parametros para compartir y gestionar
parametros de proyectos con garantia de calidad.

¢ Analisis de sensibilidad de parametros.

¢ Genera informes completos que se pueden guardar en diversos formatos. Posibilidad de
crear graficos y tablas con los resultados de la simulacion.

e Acceso a funciones, solucionadores numéricos, herramientas y capacidades graficas de
MATLAB™/Simulink™. Posibilidad de llamar a funciones creadas por el usuario en
MATLAB™ y a modelos de Simulink™ disefiados por el usuario durante la simulacion.

e Exportacion e importacién de valores de parametros y resultados a/desde Microsoft Excel.

ECOLEGO™ es una herramienta de software para el desarrollo de modelos matematicos de
sistemas y procesos dinamicos (ver Figura 3.39). Los modelos pueden consistir en expresiones
analiticas, sistemas de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias (EDO) o una combinacién de ambos.
Ademas, incluye solucionadores numéricos de vanguardia para la solucion numérica de sistemas
de EDO (ver Figura 3.40 y 3.41). Incorpora un motor para la propagacion probabilistica de la
incertidumbre de los parametros que permite realizar analisis de incertidumbre y sensibilidad
(ECOLEGO, 2003).
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Figura 3.39. Interfaz de ECOLEGO™, Fuente: Avila, 2013.
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Figura 3.40. Herramientas de cédlculo de ECOLEGO™. Fuente: Avila, 2013.
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Figura 3.41. Modelos jerdrquicos de ECOLEGO™. Fuente: Avila, 2013.

Cajas de herramientas EDO — ODE Toolbox

La licencia comercial y académica de ECOLEGO™ incluye la caja de herramientas ODE, y las
cajas de herramientas adicionales se pueden adquirir por un costo adicional. A continuacion, se
presenta una lista y breves descripciones de las cajas de herramientas:

Caja de herramientas ODE: La caja de herramientas ODE permite al usuario crear y
simular modelos compartimentados en ECOLEGO™. Admite sistemas de ecuaciones
diferenciales ordinarias lineales y no lineales.

La caja de herramientas de ODE incluye las siguientes funciones:

1.
2.

4.
5.

El componente de compartimento representa una variable o estado dependiente.
El componente de transferencia modela flujos entre compartimentos. Las
transferencias pueden ser lineales, no lineales o discretas.

El subsistema de transporte permite aproximar ecuaciones diferenciales parciales
en una dimension.

Una extensa biblioteca de solucionadores numéricos.

Simulaciones por lotes.

Caja de herramientas de analisis de sensibilidad: La caja de herramientas de analisis
de sensibilidad de Eikos admite métodos de analisis de sensibilidad de vanguardia (tanto
locales como globales). El andlisis de sensibilidad se utiliza para evaluar la influencia de
los parametros del modelo en sus predicciones.
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Caja de herramientas de base de datos de parametros: Esta caja de herramientas
proporciona una conexiéon entre ECOLEGO™ y su base de datos de parametros.

Caja de herramientas de radionuclidos: La caja de herramientas de radionuclidos es un
complemento de ECOLEGO™ para el modelado de radionuclidos. Esta caja de
herramientas incluye una base de datos que contiene todos los is6topos de nuclidos, sus
constantes de desintegracion y energias. También contiene las relaciones padre-hija entre
un radionuclido y sus productos de desintegracion.

Aplicaciones relevantes en quimica y ambiental

Modelado compartimental dinamico: Permite representar flujo y transformacion de
sustancias entre compartimentos (p. €j., suelo, agua, aire), con sistemas de ecuaciones
diferenciales, lineales o no lineales.

Andlisis de incertidumbre y riesgo: Incluye herramientas como Monte Carlo y muestreo
Latin Hypercube, integracion de funciones de densidad de probabilidad y analisis de
sensibilidad (Sobol, EFAST, Morris, etc.).

Manejo avanzado de datos y documentacién: Genera informes automaticos (PDF, HTML,
Word) con matrices de interaccién, parametros, ecuaciones, graficas y tablas; ademas
cuenta con chequeo de unidades, control de versiones y bibliotecas de modelos
reutilizables (modulos).

Integracion de bases de datos especializadas: Incluye, por ejemplo, informacién completa
sobre radionuclidos, sus propiedades y cadenas de decaimiento —que, aunque mas tipica
de radioquimica, abre paso a extensiones de datos ambientales/quimicos.

Aplicaciones relevantes en la industria minera

ECOLEGO™ se ha aplicado al sector minero de Suecia y Noruega en el pasado, pero segun las
necesidades especificas de cada cliente/contrato. El cliente tradicional en este sector es el usuario
de ECOLEGO™ para las actividades que se implementaran en la mineria de uranio (y otros
elementos) y en yacimientos antiguos. Debido a que en estas actividades existe la necesidad y el
potencial de realizar evaluaciones de seguridad, riesgo e impacto ambiental en relacién con los
radionucleidos en industrias, como la mineria de cobre y otras minas no relacionadas con el uranio
(ECOLEGO, 2003).

Dentro de sus resultados mas importantes en la industria minera se tiene:

Balance hidrico.
Dispersion de sustancias quimicas en el medio ambiente.

Resultados de ECOLEGO™

Como se muestra, ECOLEGO™ ofrece muiltiples resultados para sus analisis y modelos numéricos
realizados (ver Figura 3.42 y 3.43), entre sus principales resultados se destaca:
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Trayectorias temporales de variables clave: Valores numéricos sobre la evolucién de
concentraciones, fragmentaciones quimicas o tasas de flujo en cada compartimento.
Distribuciones estadisticas bajo incertidumbre.

Resultados probabilisticos: Rangos de comportamiento (percentiles, medias, desviaciones)
segun diferentes escenarios de entrada.

Analisis de sensibilidad: Graficos tipo “tornado”, scatter plots, medidas de sensibilidad
global que muestran la influencia de cada parametro en la salida del modelo.

Informes completos y estructurados: Documentos en formatos PDF, HTML o Word que
incluyen modelos, resultados graficos, tablas de parametros, ecuaciones y comentarios del
sistema.

Modelos reutilizables y exportables: Modulos parametrizados que puedes compartir con
otros usuarios via ECOLEGO™ Player, sin necesidad de licencia completa.
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Figura 3.42. Simulaciones de ECOLEGO™. Fuente: Avila, 2013.
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Figura 3.43. Gréficas de ECOLEGO™., Fuente: Avila, 2013.

3.9 SIMULADOR DE PROPAGACION Y ACELERACION DE FLAMA (POR SUS SIGLAS EN
INGLES FLACS™)

Es un software de simulacion tridimensional especializado en modelar explosiones, dispersiones
de gases y seguridad en procesos industriales. Lo desarrolla la empresa Gexcon y se basa en

Dinamica de Fluidos Computacional (CFD). En la Figura 3.44 es posible observar el logo del
software.

FLACS™ es una herramienta CFD lider disefiada para profesionales de la seguridad para predecir
y mitigar las consecuencias de incendios, explosiones y dispersion de gases toxicos. Al aprovechar
el modelado 3D detallado, FLACS™ ayuda a los ingenieros y a los tomadores de decisiones a
identificar riesgos, optimizar los disefios de las instalaciones y desarrollar estrategias de seguridad
efectivas en entornos industriales complejos.

FLACS™ genera una amplia gama de resultados, como concentraciones de gases, niveles de
sobrepresion, radiacion térmica y caudales. Estos resultados pueden visualizarse interactivamente
con Flowvis o integrarse en flujos de trabajo mas amplios mediante la API de Python, lo que permite
a los ingenieros comparar escenarios, explorar datos y desarrollar estrategias de seguridad
optimizadas (Gexcon, 2025).
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X

FLACS

Figura 3.44. Logo de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2025.

Funciones

e Optimiza la configuracion de escenarios con CASD.

e Importacion y limpieza sencillas de geometrias complejas.

e Herramientas flexibles para la definicion de escenarios de peligro.

e Funcionalidad de cuadricula automatica para una creacion eficiente de mallas.

e Integracién perfecta con los médulos FLACS™.

¢ Visualizacién interactiva de resultados con FLOWVIS.

e Visualizacién dinamica en 2D y 3D de los resultados de simulacion.

o Exploracion interactiva de resultados como concentraciones de gases y niveles de
sobrepresion.

¢ Opciones de exportacion para generar informes, imagenes y videos de alta calidad.

e Compatible con la API de Python para el andlisis automatizado de datos.

e Preprocesamiento y posprocesamiento mejorados para el modelado basado en riesgos.

e Configuracion paramétrica para escenarios de ventilacion, dispersion, incendio y explosion.

e Integracion con modelos de ignicion como UKOAA y OLF.

e Visualizacion de contornos de riesgo en 3D para una comunicacion eficaz con las partes
interesadas.

e Funciona con CASD y FLOWVIS para optimizar los flujos de trabajo.

e Gestion de simulacién en la nube escalable y rentable.

e Recursos de computacién de alto rendimiento (HPC) escalables para grandes
simulaciones.

e Integracion con CASD para la preparacion de escenarios y FLOWVIS para la visualizacion.

o Carga segura de datos y recuperacion de resultados mediante redes cifradas.

¢ Reduce la necesidad de costosos recursos de Tl internos.
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Caracteristicas clave

o Interfaz facil de usar: Disefiado para la simplicidad, permitiendo a los profesionales de la
seguridad resolver problemas de manera eficiente sin curvas de aprendizaje pronunciadas.

o Resultados validados: Con la confianza de expertos a nivel mundial, con resultados
alineados con datos experimentales y del mundo real.

¢ Modelado basado en escenarios: Simular diversos escenarios de peligro para evaluar
riesgos, explorar situaciones hipotéticas y desarrollar estrategias de mitigacion optimizadas
(ver Figura 3.45).

e Preparados para la transicion energética: Disefiado para abordar los desafios de seguridad
emergentes en los sistemas de hidrégeno, amoniaco, captura de carbono y energia
renovable.

e Modelado preciso para geometrias 3D complejas: FLACS™ destaca en la simulacion del
comportamiento de riesgos en entornos industriales complejos, incluyendo espacios
confinados, terrenos irregulares y disefios con obstaculos. Al considerar los efectos
geométricos del mundo real, FLACS™ proporciona informacion practica para guiar el
disefio de instalaciones y las estrategias de mitigacion de riesgos.

Flammable and toxic release
scenarios for approximately 1,800
chemical components based on
the DIPPR database

R  ae Y

Figura 3.45. Catédlogo de escenarios y herramientas de explosiones de FLACS™., Fuente: Gexcon,
2022.

FLACS™ genera una amplia gama de resultados, como concentraciones de gases, niveles de
sobrepresion, radiacion térmica y caudales. Estos resultados pueden visualizarse interactivamente
con Flowvis o integrarse en flujos de trabajo mas amplios mediante la APl de Python, lo que permite
a los ingenieros comparar escenarios, explorar datos y desarrollar estrategias de seguridad
optimizadas.
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Principales aplicaciones

e Explosiones de gases: Simula la aceleracion de llamas y explosiones en espacios
confinados o abiertos. Ademas de evaluar sobrepresiones, velocidad de
deflagracion/detonacion y efectos en estructuras.

e Dispersiones de gases y fugas: Modela como se dispersan gases toxicos, inflamables o
asfixiantes en el aire. Asi como considera efectos de viento, obstaculos, temperatura y
densidad de gas.

¢ Incendios industriales: Prediccion del comportamiento de incendios de piscina (pool fires),
chorros (jet fires) y llamas. También realiza la evaluacién de radiacion térmica sobre
equipos y personas.

e Seguridad en instalaciones quimicas y de energia: Disefo de refinerias, plantas quimicas,
tanques de almacenamiento, gasoductos y plataformas offshore. Ademas de identificar
zonas de riesgo para planificacién de seguridad y evacuacion.

e Analisis de accidentes mayores: Herramienta para cumplir normativas de seguridad en
procesos peligrosos (ver Figura 3.46).

s L B , . ;‘: Q ﬁ"I ¥ & 4 Sawlayost  CASD

a

% Quick Grid ? o

Core domain x Y F 4

[ro—— 16.000 m =1 [-a.000 m =1 [0.000 m ¢

Maxmem 40.000 m 5 |16.000 m <1 [16.000 ¢ S
Actual masamum 4000 m 16.00 m 16.00 m

] Unform gret

@ Coll size 1,600 m 0

) Mumber of celts

[7] stretch doman

Miremum 36.000 m s = 00O v s

Maximum 60.000 m o 21 [24m OB

Max factor 1.2000 = >
| M et size

Memory consumption 5012 MB (4952 (rl!',

Core aspect rabo

. . > Number of cells 4 38 16
> Min cell sze 1m 1m 1m
) - - . Max cell mre 404558 m 194350 m im
Once you're finished with both, Aimeocer 1158 ;
click OK o
-l

Figura 3.46. Simulacion 3D de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2022.

FLACS™ proporciona visualizaciones 3D realistas de escenarios de peligro, lo que le permite
demostrar claramente los riesgos a las partes interesadas y a los organismos reguladores. Con
imagenes detalladas, puede generar confianza, agilizar la toma de decisiones y coordinar a todas
las partes hacia una estrategia de seguridad comun (ver Figura 3.47).
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Figura 3.47. Simulacion 3D de una inundacién de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2022.

Médulos de FLACS™
Resultados detallados para tomar decisiones mas seguras e inteligentes

FLACS™ genera una amplia gama de resultados, como concentraciones de gases, niveles de
sobrepresion, radiacion térmica y caudales. Estos resultados pueden visualizarse interactivamente
con Flowvis o integrarse en flujos de trabajo mas amplios mediante la API de Python, lo que permite
a los ingenieros comparar escenarios, explorar datos y desarrollar estrategias de seguridad
optimizadas (Gexcon, 2025).

Modelado preciso de ventilaciéon y dispersion de gases

FLACS-Dispersion™ simula la ventilacién natural y forzada, las fugas y la dispersion de sustancias
peligrosas. Proporciona informacion crucial para optimizar los tiempos de deteccion, mejorar la
ventilacién y gestionar las fugas de gases en espacios confinados o abiertos (ver Figura 3.48).
Aplicable a:

o Fugas de amoniaco en sistemas de refrigeracién de alimentos.

e Evaporacion y dispersion de piscinas de GNL en instalaciones industriales.

e Formacion de nubes de gas bajo condiciones de ventilacion variables en plantas de
petréleo y gas.
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QUICK
RESULTS

Figura 3.48. Simulacion 3D de una fuga de gas de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2022.

Simulacion de Explosiones de Nubes de Vapor

FLACS-GasEx™ modela explosiones de nubes de vapor (VCE) con precision, considerando
factores de congestion, confinamiento y mitigacion. Es utilizado para evaluar las consecuencias de
las explosiones, respaldar las evaluaciones de riesgos y perfeccionar el disefio de las instalaciones
(ver Figura 3.49). Aplicable a:

e Evaluaciones estructurales y optimizacion del disefio.
¢ Analisis de explosiones de mezclas de hidrégeno y gas natural.
¢ Evaluacién del riesgo de explosion de gas en instalaciones de produccion quimica.
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Figura 3.49. Simulacion de una fuga de gas con grdfica de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2022.

Modelado de incendios de chorro (jet fire) y charco (pool fire) para un disefio mas seguro

FLACS-Fire™ evalua los riesgos de incendio industrial, proporcionando informacién para el disefio
de proteccion pasiva contra incendios (PFP) y la comprension del comportamiento de la
combustién en entornos complejos (ver Figura 3.50). Se integra a la perfeccion con otros modulos

de FLACS™ para realizar evaluaciones exhaustivas. Aplicable a:

Incendios de chorro con flujos de momento alto y bajo.
Escenarios de incendios de charco y modelos de llama solida de cribado rapido.

[ ]
Anadlisis de la radiacion térmica en entornos industriales congestionados.
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Time: 0.32'5 (200}

Figura 3.50. Simulacion de un incendio a chorro (jet fire) de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2019.

Solucién rentable para el modelado de hidrégeno

FLACS-Hidrégeno™ integra las funcionalidades de FLACS-Dispersion™, FLACS-GasEx™ y
FLACS-Fuego™ en una solucion especifica y asequible para escenarios especificos de hidrogeno.
Los usuarios con acceso completo al modulo también pueden modelar hidrégeno, mientras que
FLACS-Hidrégeno™ ofrece una opcioén rentable para proyectos centrados en el hidrégeno (ver
Figura 3.51). Aplicable a:

e Dispersion de hidrégeno desde almacenamiento comprimido o criogénico.
e Propagacion de la llama y aumento de presion en explosiones de hidrégeno.
¢ Analisis de ondas explosivas para instalaciones de almacenamiento de hidrégeno.

HySea Test 27
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HySea Test 27

Figura 3.51. Simulacién de una deflagracién de hidrogeno de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2019.
Modelado de explosiones de polvo industrial

FLACS-DustEx™ es la unica herramienta de CFD para simular explosiones de polvo industrial.
Ayuda a optimizar estrategias de mitigacion como el venteo, la supresion y las barreras
antiexplosiones para una amplia gama de materiales (ver Figura 3.52). Aplicable a:

e Explosiones de polvo de polvos agricolas o farmacéuticos.
e Apilamiento a presion en sistemas de recipientes interconectados.
¢ Analisis de explosiones secundarias a partir del levantamiento de polvo por ondas de

choque.

var; (_3D (surface]
Time: 2750.33 ms (55)
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Figura 3.52. Simulacion de una explosion de polvo de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2017.
Simulacion de ondas explosivas de explosivos

FLACS-Blast™ modela con precision la propagacion de ondas explosivas de explosivos en fase
condensada, lo que facilita aplicaciones de seguridad y disefio de proteccién (ver Figura 3.53 y
3.54). Aplicable a:

e Propagacion de ondas explosivas de fuentes de TNT o RDX
¢ Analisis de riesgos para infraestructuras de alta seguridad

Figura 3.53. Interfaz de una explosién de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2022.
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Figura 3.54. Simulacion de una explosiéon de FLACS™. Fuente: Gexcon, 2019.
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CAPITULO 4. RESULTADOS COMPARATIVOS DE LOS SOFTWARES.

4.1 Examinacion de los softwares de analisis de riesgos quimicos

En este apartado se presenta un analisis técnico de los principales softwares evaluados en el
presente trabajo, con el fin de examinar sus alcances, limitaciones y aplicaciones dentro del
analisis de riesgos quimicos. La examinacién se realiza mediante la agrupacion de los programas
de cdmputo segun su enfoque principal, lo que permite una evaluacién clara y estructurada de sus
capacidades y su utilidad en distintos contextos industriales y académicos.

4.11 Softwares orientados al analisis de consecuencias y respuesta a
emergencias

Dentro de esta categoria se incluyen PHAST™ y ALOHA™, programas disefiados especificamente
para modelar escenarios de liberaciéon accidental de sustancias peligrosas. PHAST™ se distingue
por su capacidad para realizar un analisis integral de consecuencias, desde la modelacion del
término fuente hasta la evaluacién de efectos toxicos, incendios y explosiones. Su enfoque
probabilistico permite cuantificar el riesgo mediante la combinacion de la probabilidad de
ocurrencia y la severidad de las consecuencias, lo que lo convierte en una herramienta
fundamental para estudios HAZOP, HAZID y analisis cuantitativos de riesgo. No obstante, su alto
costo de licencia y su complejidad técnica limitan su uso principalmente a grandes industrias y
consultoras especializadas.

Por otro lado, ALOHA™ ofrece un enfoque mas simplificado y accesible, orientado principalmente
a la respuesta inmediata ante emergencias y a la capacitacién de brigadas de proteccion civil. Si
bien presenta limitaciones en escenarios complejos, como instalaciones altamente congestionadas
o condiciones atmosféricas variables, su facilidad de uso y su capacidad para generar zonas de
amenaza de forma visual lo convierten en una herramienta efectiva para la toma rapida de
decisiones en situaciones criticas.

En un estudio realizado por Saturnino (2024) para su tesis de maestria, se llevo a cabo un analisis
comparativo entre los softwares PHAST™, HyRAM™ y ALOHA™, enfocado en la modelizacion de
consecuencias accidentales en sistemas de almacenamiento de hidrégeno. El objetivo principal de
la investigacion fue evaluar la precision y las capacidades de estas herramientas para simular la
dispersién de gases y la radiacién térmica por incendios de chorro (jet fires) provenientes de fugas
en tanques presurizados, validando los resultados obtenidos frente a datos experimentales reales
de diversos estudios.

Los resultados de dicha investigacion evidenciaron limitaciones significativas en el uso de
ALOHA™ para este tipo de escenarios. El autor destacd que esta herramienta no pudo generar
resultados validos para la mayoria de los experimentos de pequefa y mediana escala, debido a
que el software no visualiza zonas de amenaza para distancias inferiores a 10 metros. Ademas,
se identifico que ALOHA™ esta restringido a la simulacion de jet fires exclusivamente verticales,
lo que impide modelar liberaciones horizontales, y emplea modelos de dispersiéon (Gaussianos o
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de gas denso) que no se adecuan correctamente al comportamiento de gases ligeros y flotantes
como el hidrégeno.

Por el contrario, el software PHAST™ demostré una mayor robustez y versatilidad en la simulacion
de estos fendmenos. Segun Saturnino (2024), PHAST™ permitié reproducir con precision la
ubicacién de sensores y la evolucién temporal de la concentracion del gas, facilitando la
identificacion del régimen estacionario. Para la caracterizacion de jet fires, el uso del modelo de
Miller integrado en PHAST™ (especifico para gases de baja luminosidad) permitid contabilizar
adecuadamente los efectos del viento y la flotabilidad, resultando en una herramienta
recomendada sobre ALOHA™ para este tipo de analisis de riesgos, a pesar de presentar una
tendencia a la sobreestimacion conservadora en la longitud de la llama.

Esta disparidad en la precisién de los modelos no es exclusiva del hidrégeno. En una evaluacion
paralela sobre el analisis de consecuencias para sustancias quimicas peligrosas, Bhattacharya y
Kumar (2015) compararon el desempefio de ambos softwares simulando una fuga de 2 pulgadas
en un tanque de almacenamiento de n-Butanol durante una hora. Al contrastar los resultados, los
autores concluyeron que PHAST™ gener6 escenarios mas realistas y consistentes con los datos
de entrada reales, superando la capacidad de prediccion de ALOHA™ para este tipo de
liberaciones prolongadas en tanques de almacenamiento. Esto sugiere que la robustez de
PHAST™ es un factor determinante no solo en gases ligeros, sino también en la modelaciéon de
escenarios con liquidos inflamables convencionales.

Finalmente, la versatilidad de estas herramientas ha sido contrastada en el sector de las energias
renovables, especificamente en instalaciones de biogas. Ozay et al. (2021) realizaron un analisis
de consecuencias para explosiones de metano en Estambul, comparando la respuesta de ambos
softwares ante fugas en tanques de almacenamiento y rupturas catastréficas.

En su investigacion, se evidencio una limitacion operativa critica de ALOHA™: Su incapacidad
para modelar mezclas quimicas complejas, lo que obligd a simplificar el biogas asumiendo que era
metano puro para poder ejecutar la simulacion. En cuanto a los resultados, se observé una
discrepancia en la estimacion de riesgos; mientras que ALOHA™ tendié a predecir zonas de
afectacion por sobrepresion (rotura de cristales) mas extensas en escenarios de fuga simple,
PHAST™ demostré su superioridad al permitir la modelaciéon de escenarios de "ruptura
catastréfica" con mayor rigor fisico. Los autores concluyeron que, si bien ALOHA™ es (til para una
estimacion preliminar conservadora, PHAST™ es indispensable para determinar con precision las
zonas de maximo riesgo (como la radiacion térmica por bolas de fuego) y para considerar variables
meteoroldgicas cambiantes que ALOHA™ asume como constantes.

4.12 Simuladores de procesos quimicos aplicados a la prevencion de riesgos

En este grupo se encuentran ASPEN PLUS™, ASPEN HYSYS™ y DWSIM™, softwares cuyo
objetivo principal es el disefio, analisis y optimizacion de procesos industriales, pero que
desempefian un papel relevante en la prevencion de riesgos quimicos. ASPEN PLUS™ destaca
por su rigor termodinamico y su aplicacion en la simulacion de procesos en estado estacionario,
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permitiendo evaluar balances de materia y energia, asi como el comportamiento de mezclas
complejas. Su uso contribuye a la identificacion de condiciones de operacién seguras desde la
etapa de disefio.

ASPEN HYSYS™, en contraste, esta orientado al modelado dinamico de procesos,
particularmente en la industria del petréleo y gas. Su capacidad para simular arranques, paradas
y condiciones transitorias permite analizar escenarios operativos que pueden derivar en
situaciones de riesgo, siendo una herramienta valiosa para estudios de seguridad y entrenamiento
de operadores. DWSIM™, como alternativa de cédigo abierto, ofrece funcionalidades similares en
simulaciones de estado estacionario y dinamico, con la ventaja de su accesibilidad. Aunque
presenta ciertas limitaciones frente a los softwares comerciales, su desempenfo resulta adecuado
para entornos académicos, investigacion y analisis preliminares.

En el ambito de la simulacion de procesos industriales, Tangsriwong et al. (2020) realizaron un
estudio comparativo para evaluar la viabilidad del software de codigo abierto DWSIM™ frente al
estandar comercial ASPEN PLUS™. La investigacion tomé como caso de estudio una planta de
produccion de petréleo en alta mar, modelando especificamente las unidades de compresion de
refuerzo (Booster Compression) y compresion de gas de venta (Sales Gas Compression). Para
garantizar la paridad en la comparacion, ambas simulaciones se configuraron bajo condiciones de
estado estacionario y procesos adiabaticos, utilizando la ecuacion de estado de Peng-Robinson
como base para los célculos termodinamicos y volumétricos de los hidrocarburos (ver Figura 4.1
ala Figura 4.4).

o

Figura 4.1. Modelo de compresion de refuerzo en DWSIM™. Fuente: Tangsriwong et al, 2020.
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Figura 4.3. Equipos de proceso de compresién y exportacion de gas de venta en DWSIM™. Fuente:
Tangsriwong et al, 2020.
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Figura 4.4. Equipos de proceso de compresién y exportacién de gas de venta en ASPEN PLUS™,
Fuente: Tangsriwong et al, 2020.
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Al validar los resultados frente a los datos reales de balance de masa y energia de la planta, el
estudio demostré6 una alta consistencia entre ambas herramientas. Se observé que las
discrepancias entre las predicciones de DWSIM™ y ASPEN PLUS™ fueron, en general, inferiores
al 5% para variables criticas como temperatura, presion y composicion quimica, salvo en puntos
especificos relacionados con cambios de fase. Con base en estos hallazgos, los autores
concluyeron que DWSIM™ ofrece una precisién aceptable y puede fungir como una alternativa
efectiva y de bajo costo frente a licencias comerciales para el modelado de procesos de
hidrocarburos (ver Figura 4.5 a la Figura 4.7).

La Figura 4.5 “compara los resultados de la simulacion de DWSIM™ y ASPEN PLUS™ con los
valores reportados por la Planta Real. En general, existe una excelente concordancia entre los
valores calculados y los reportados. En los médulos de Compresion de Refuerzo y Compresion de
Gas de Venta, la diferencia es inferior al 1% en casi todos los estados, excepto en el estado 23,
calculado por ASPEN PLUS™. En este caso, el error de temperatura es del 12.733%, lo cual puede
deberse a diferentes métodos de calculo y suposiciones entre estos dos cédigos” (Tangsriwong et
al, 2020).
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Figura 4.5. Comparacion de la temperatura de cada estado para (a) compresién del amplificador (b)
compresion del gas de venta. Fuente: Tangsriwong et al, 2020.

La Figura 4.6 muestra que “en el caso de la presion de cada estado, compara los resultados de
simulacién de DWSIM™ y ASPEN PLUS™ con los valores reportados por HMB. Nuevamente,
concuerdan bastante bien, excepto en ciertos estados. En este caso, se observo que la desviacion
maxima ocurre en el estado 13A, segun lo calculado por ASPEN PLUS™, en un 7,771 %. El estado
13A es el estado desde el cual los productos gaseosos salen del separador de compuestos. Este
estado presentd una desviacion ligeramente mayor que otros, ya que DWSIM™ predijo este estado
como liquido, mientras que ASPEN PLUS™ o predijo como vapor. Por lo tanto, la densidad y el
caudal volumeétrico predichos por DWSIM™ y ASPEN PLUS™ fueron significativamente diferentes.
En cualquier caso, la diferencia en la densidad no afecté significativamente el calculo de la presion,
ya que la diferencia entre DWSIM™ y ASPEN™ fue inferior al 1 %” (Tangsriwong et al, 2020).
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Figura 4.6. Comparacioén de la presion de cada estado para (a) compresién del amplificador (b)
compresion del gas de venta. Fuente: Tangsriwong et al, 2020.

La Figura 4.7 muestra “para el caudal masico, la desviaciéon entre los valores calculados y los
reportados es muy pequefa para la mayoria de los estados, excepto para el estado 13A, que se
predijo como liquido con DWSIM™ y vapor con ASPEN PLUS™. En este estado, la diferencia entre
los resultados de la simulacion y los valores reportados fue del 6,37 % para DWSIM™ y del 18,50
% para ASPEN PLUS™, respectivamente. Estos errores pueden deberse a la acumulacion de
pequefias desviaciones en el estado anterior. Sin embargo, el caudal del estado 13A es
insignificante en comparacion con el de otros estados, por lo que la desviacion puede ser
insignificante” (Tangsriwong et al, 2020).
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Figura 4.7. Comparacion del caudal masico de cada estado para (a) compresion de refuerzo (b)
compresion de gas de venta. Fuente: Tangsriwong et al, 2020.

Ademas de las comparativas con ASPEN PLUS™, es crucial contrastar el desempefio de
DWSIM™ frente a ASPEN HYSYS™, ampliamente considerado el estandar industrial para la
simulacién de procesos en estado estacionario. En este contexto, Ullah et al. (2022) realizaron un
analisis comparativo exhaustivo modelando tres operaciones unitarias fundamentales: un sistema
de separacion flash, una columna de destilacién y un intercambiador de calor de tubo y coraza.
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El estudio utilizé idénticos datos de entrada y paquetes termodinamicos para ambos simuladores.
Los resultados obtenidos demostraron una alta consistencia técnica; las discrepancias en variables
criticas como temperatura, presion, flujos molares y deberes térmicos se mantuvieron por debajo
del 5%. Especificamente, en el disefio de la columna de destilacion, parametros de disefio clave
como el numero minimo de platos y la etapa 6ptima de alimentacion mostraron una alineacion casi
exacta entre la solucion comercial y la de cédigo abierto. Estos hallazgos validan la capacidad de
DWSIM™ para ofrecer resultados precisos y confiables en operaciones unitarias estandar,
destacandose no solo por su precisidén técnica, sino también por su accesibilidad y facilidad de
reporte frente a las restricciones de licencia de software propietario como HYSYS™.

Caso 1 (Mezclador y Separador Flash)

Se mezclaron primero dos corrientes (de benceno y tolueno) y luego se separaron en liquido y
vapor (de benceno y tolueno) (ver Figura 4.8 y 4.9).
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Figura 4.8. Diagrama de flujo del caso 1 en DWSIM™. Fuente: Ullah et al, 2022.
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Figura 4.9. Diagrama de flujo del caso 1 en ASPEN HYSYS™. Fuente: Ullah et al, 2022.
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Caso 2 (Columna de destilaciéon de acceso directo)

Una columna de destilacion de acceso directo es una herramienta de software de simulacion que
genera rapidamente un modelo de destilacion para la separacion de la corriente de alimentacion
con poca informacion (ver Figura 4.10y 4.11).

Distillation Column

Figura 4.10. Diagrama de flujo del caso 2 en DWSIM™. Fuente: Ullah et al, 2022.
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Figura 4.11. Diagrama de flujo del caso 2 en ASPEN HYSYS™. Fuente: Ullah et al, 2022.
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Caso 3 (Intercambiador de calor tubular)

El intercambio de calor se produce normalmente en todas las industrias de proceso donde se
utilizan diferentes tipos de intercambiadores de calor (ver Figura 4.12 y 4.13).
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Figura 4.12. Diagrama de flujo del caso 3 en DWSIM™, Fuente: Ullah et al, 2022,
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Figura 4.13. Diagrama de flujo del caso 3 en ASPEN HYSYS™. Fuente: Ullah et al, 2022.

Como se puede apreciar en la Figura 4.14 comparativa de parametros de salida del separador, la
variabilidad entre los resultados obtenidos mediante ASPEN HYSYS™ y DWSIM™ es
practicamente insignificante. El andlisis visual de las variables criticas que incluyen temperatura
de vapores y liquidos, flujos molares y presion de salida, demuestra una alta consistencia técnica
entre ambos simuladores.

Las barras correspondientes a ambos softwares presentan magnitudes casi idénticas para cada
una de las cinco categorias evaluadas, lo que indica que no existen discrepancias significativas en
los balances de materia y energia calculados. Esta alineacién casi perfecta en las alturas de las
barras confirma que, para operaciones unitarias de separacion flash bajo las condiciones
estudiadas, DWSIM™ es capaz de replicar con extrema fidelidad los resultados del software
comercial, validando su precisién termodinamica sin presentar desviaciones operativas relevantes.
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Figura 4.14. Gréficas comparativas de resultados. Fuente: Ullah et al, 2022.
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4.13 Softwares de simulaciéon multifisica

COMSOL MULTIPHYSICS™ se clasifica dentro de los programas de simulacién multifisica,
caracterizados por la integracién de diversos fendémenos fisicos y quimicos en un mismo modelo.
Su fortaleza principal radica en la posibilidad de acoplar reacciones quimicas, transferencia de
calor y dinamica de fluidos, lo que permite analizar procesos complejos con un alto nivel de detalle.
Esta capacidad resulta especialmente util para la evaluacion de riesgos asociados a gradientes
térmicos, hotspots, dispersién de contaminantes y procesos electroquimicos. Sin embargo, la
correcta aplicacion de COMSOL™ requiere un alto grado de especializacion técnica y un mayor
tiempo de modelacidon en comparacién con otras herramientas mas orientadas a la practica
industrial.

4.14 Softwares para analisis probabilistico y evaluacion de incertidumbre

En el ambito del analisis probabilistico, ECOLEGO™ destaca por su enfoque en la modelacion de
sistemas dinamicos con incertidumbre. Su capacidad para realizar simulaciones deterministas y
probabilisticas mediante técnicas como Monte Carlo y andlisis de sensibilidad permite evaluar la
variabilidad de los resultados ante cambios en los parametros de entrada. Este enfoque resulta
particularmente relevante en estudios ambientales y de riesgo a largo plazo, donde la
incertidumbre juega un papel determinante. Aunque su aplicacion directa en la industria quimica
es mas limitada, ECOLEGO™ complementa de manera efectiva los analisis deterministas
realizados con otros softwares.

Un ejemplo claro de aplicacion destacado de ECOLEGO™ se encuentra en la evaluacion de
riesgos ambientales y de salud en comunidades mineras. En un estudio realizado en Sudafrica, el
software se empled para predecir el comportamiento a largo plazo de las concentraciones de
radionucleidos (tales como is6topos de uranio, torio y radio) en el aire y el suelo en los alrededores
de tres instalaciones de extraccion de oro y uranio (Dudu et al., 2025). Mediante su sistema de
modelado dinamico de compartimentos, ECOLEGO™ permitié simular el transporte de estos
contaminantes y las vias de exposicion humana durante un horizonte temporal de 100 afios, lo
cual representa el ciclo de una vida humana aproximada (Dudu et al., 2025).

La flexibilidad de la herramienta facilitd el analisis de rutas de exposicion especificas, centrandose
particularmente en la inhalacion de particulas de polvo resuspendidas y en la exposicién a la
radiacion externa (Dudu et al., 2025). EI modelo logré diferenciar y cuantificar el impacto
radiolégico en distintos grupos poblacionales, evaluando de forma independiente a adultos y a
infantes de uno a dos anos (Dudu et al., 2025). Las simulaciones evidenciaron que, debido a
factores fisioldgicos como mayores tasas de respiracion, las dosis por inhalacion en adultos fueron
notablemente superiores a las de los infantes, y permitieron identificar los radionucleidos
especificos (como el Th-234 y el Ra-226) que representaban el mayor riesgo radiolégico en cada
via de exposiciéon (Dudu et al., 2025).
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Para complementar la evaluacion de riesgos radiologicos utilizando ECOLEGO™ en el contexto
minero de Sudafrica (Dudu et al., 2025), se presentan a continuacion proyecciones temporales
clave de dosis y concentraciones.

En la Figura 4.15 se exhibe la dosis externa proyectada a 100 afos para un receptor infante
ubicado en el Area C. Se observa que los valores de dosis permanecen en un orden de magnitud
extremadamente bajo, a lo largo del tiempo simulado.
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Figura 4.15. Proyeccion temporal de exposicién de dosis a un infante. Fuente: Dudu et al, 2025.

Por el contrario, la Figura 4.16 presenta la proyeccién de dosis externa para un receptor adulto en
la misma Area C. Al contrastar ambas figuras, resulta evidente que la dosis externa acumulada
para el adulto es significativamente superior a la del infante. Esta diferencia subraya la importancia
de considerar la fisiologia y los habitos de los distintos grupos poblacionales en la evaluacién de
riesgos radiolégicos.
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Figura 4.16. Proyeccion temporal de exposiciéon de dosis a un adulto. Fuente: Dudu et al, 2025.

Finalmente, la Figura 4.17 muestra la concentracion logaritmica (Log10) en el aire de diversos
radionuclidos clave (Th-232, U-235, U-238, Ra-226, Pb-210, Po-210) a lo largo de 100 afos en la
Mina B. Esta grafica permite visualizar la estabilidad de las concentraciones atmosféricas de estos
contaminantes una vez alcanzado el equilibrio en el modelo compartimental para este escenario
especifico.
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Figura 4.17. Concentracion Log10 de radionuclidos en el compartimento de aire de la Mina B a lo
largo de 100 anos. Fuente: Dudu et al, 2025.
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Este tipo de estudios demuestra que la aplicaciéon de ECOLEGO™ va mas alla del calculo tedrico,
siendo fundamental para identificar vias de exposicion criticas y cuantificar riesgos en poblaciones
vulnerables expuestas a actividades industriales (Dudu et al., 2025). La capacidad del software
para manejar simulaciones ambientales complejas proporciona datos cruciales para informar
estrategias de promocion de la salud, guiar los esfuerzos de remediacion ambiental y apoyar el
disefio de politicas regulatorias mas estrictas. De este modo, la plataforma se consolida como un
recurso esencial para gestionar la incertidumbre en escenarios de contaminacion crénica,
garantizando la proteccién de la salud publica a largo plazo.

En la Figura 4.18 se detallan los radionuclidos seleccionados para el estudio junto con sus
respectivos periodos de semidesintegracion (vida media), los cuales funcionan como datos de
entrada fundamentales para la simulacién.

Appendix A. Input Data for ECOLEGO Simulation
Table Al. Radionuclides and their half-lives.
Radionuclide Half-Life

By 4.5 » 107 years
BiTh 24 days
Ty 2.5 = 107 years
BTh 7.5 % 10% years
Wopa 1600 years
Hpp 22.2 years
20y, 138 days
L32Th 1.405 x 10" years

Figura 4.18. Radionuclidos y su vida media utilizados como parametros del modelo. Fuente: Dudu
et al, 2025.

Un contexto adicional de gran relevancia para la aplicacion de ECOLEGO™ es la vigilancia
ambiental y la restauracion tras emergencias nucleares. Un claro ejemplo es el estudio predictivo
realizado tras el accidente de la central nuclear de Fukushima Daiichi en Jap6n en 2011. En este
caso, el software fue utilizado para evaluar la deposicion de radionucleidos, como el I1-131 y los
isétopos de cesio (Cs-134, Cs-137) y estroncio (Sr-89, Sr-90), en los suelos de localidades
fuertemente afectadas como Namie e litate (Krisanangkura et al., 2013). EI modelo matematico
implementado permitié proyectar el transporte de estos contaminantes a través de la cadena
alimentaria terrestre, abarcando su paso desde el suelo hacia diversos cultivos, forrajes vy,
finalmente, a la exposicion humana mediante el consumo de productos derivados del ganado,
como la carne y la leche (Krisanangkura et al., 2013).

En la Figura 4.19 se muestran las vidas medias de los radionuclidos y constante de desintegracion,
esenciales como datos de entrada para partir con la simulacién.
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Muclide Half-life {Ty2) Aid™hy

1o

Cs-124 206y 922 x

Cs-137 A0y 6.33 = 1077
I-131 804 d 862 = 1077
Sr-89 50,5 d L37 = 1077
Sr-40 291y 6.53 = 1077

Figura 4.19. Radionuclidos y su vida media utilizados como parametros del modelo. Fuente:
Krisanangkura et al., 2013.

Mediante su capacidad de simulaciéon dinamica a lo largo de un siglo, ECOLEGO™ facilité el
analisis del comportamiento diferenciado de los radionucleidos segun su vida media y las
caracteristicas del medio geoldgico. Las proyecciones demostraron como isétopos de vida corta
decaian rapidamente, mientras que elementos de mayor persistencia como el Cs-137 presentaban
una movilidad gradual desde la capa superficial hacia los estratos inferiores del suelo, superando
la velocidad de su decaimiento radiactivo inicial (Krisanangkura et al., 2013). Asimismo, la
herramienta integro factores de transferencia especificos para distintos tipos de plantas, revelando
que los cultivos de raices superficiales (como tubérculos y hortalizas de hoja) eran
significativamente mas susceptibles a la captacion de contaminantes en comparacion con los
arboles lefosos de raices profundas, lo que permitid predecir la prolongada retencion de
radiactividad en productos carnicos a lo largo de décadas (Krisanangkura et al., 2013).

Parailustrar el comportamiento dinamico de los contaminantes depositados en el entorno, la Figura
4.20 presenta las proyecciones del perfil de actividades radiactivas en la localidad de litate a lo
largo de un siglo, modeladas mediante ECOLEGO™. Esta evaluacién se divide en dos
compartimentos ambientales: (a) el suelo superficial y (b) el suelo profundo.

En la grafica superior (a), se observa que la concentracion de todos los radionucleidos en la
superficie disminuye invariablemente con el tiempo. Isétopos de vida corta, como el [-131,
experimentan una caida abrupta hasta niveles indetectables en los primeros anos, mientras que
elementos mas persistentes, como el Cs-137, exhiben un decaimiento mucho mas gradual.

Por el contrario, la grafica inferior (b) revela una dinamica mas compleja producto de la interaccion
entre el decaimiento radiactivo y los fendmenos de transporte. En el suelo profundo, la actividad
del Cs-137 no disminuye desde el inicio; por el contrario, se incrementa de manera progresiva
hasta alcanzar un pico maximo entre los 30 y 40 afos posteriores al evento, para después
comenzar a descender. Este comportamiento indica que, durante las primeras décadas, la tasa a
la cual el cesio migra o se lixivia desde la capa superficial hacia el estrato inferior es mayor que su
tasa de decaimiento radiactivo natural.
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Figura 4.20. Prediccién de las actividades de radionucleidos en el perfil del suelo en funcién del
tiempo para la localidad de litate: (a) suelo superficial y (b) suelo profundo. Fuente: Krisanangkura
etal., 2013.

La Figura 4.21 ilustra la prediccion de las actividades de los radionucleidos asimilados por una
serie de cultivos locales en seis cortes temporales: (a) inicial, (b) 15 dias, (c) 1 ano, (d) 10 afios,
(e) 50 anos y (f) 100 afos. El analisis de estas graficas revela que la captacion de contaminantes
depende fuertemente de la anatomia de la especie vegetal y de la vida media del is6topo.

En las proyecciones a corto plazo (a y b), el 1-131 presenta concentraciones muy elevadas,
particularmente en los cultivos de raiz y tubérculos; sin embargo, debido a su corta vida media,
este isétopo desaparece por completo de la cadena tréfica para el primer afio (c). Por el contrario,
las hortalizas de hoja y las hierbas muestran una alta susceptibilidad a la asimilacion de isétopos
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de cesio (Cs-134 y Cs-137). A largo plazo (e y f), el modelo confirma que el Cs-137 se consolida
como el contaminante mas persistente, manteniéndose como la fuente principal de radiactividad
incluso un siglo después del evento. Asimismo, es notable cémo los arboles lefiosos y el arroz
exhiben niveles de contaminacién considerablemente menores a lo largo de todo el periodo
analizado.
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Figura 4.21. Evolucién temporal de la concentracion de radionucleidos en diversos cultivos locales
a lo largo de 100 afos: (a) inicial, (b) 15 dias, (c) 1 ano, (d) 10 anos, (e) 50 afios y (f) 100 anos.
Fuente: Krisanangkura et al., 2013.

La Figura 4.22 presenta la prediccion de las actividades de radionucleidos asimilados en productos
derivados del ganado, especificamente leche (Bqg/L) y carne (Bg/kg), evaluados en seis cortes
temporales que abarcan desde los 15 dias, 30 dias, 1 ano, 10 afios, 50 afios y 100 afos posteriores
al evento. Los resultados del modelo revelan que la contaminacién radiactiva afecta de manera
mucho mas severa a los productos carnicos que a la leche.
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Figura 4.22. Evolucion de la contaminacion por radionucleidos en leche y carne animal a lo largo de
un siglo. Fuente: Krisanangkura et al., 2013.

Las actividades de un numero de nuclidos radiactivos se presentan aqui en la Figura 4.22 para
ciertos periodos. Los datos indicaron que la contaminacion por los radionuclidos, especialmente el
cesio, afectaria mucho mas a los productos carnicos que a la leche. Incluso después de décadas,
el contenido de cesio todavia puede observarse.

La implementacién de ECOLEGO™ en este escenario post-accidente subraya su enorme utilidad
para la gestién de crisis y la comunicacion de riesgos. Al estructurar la evaluacidon de sistemas
ecologicos complejos bajo condiciones de alta incertidumbre, el software proporcioné estimaciones
clave para orientar los programas de muestreo y garantizar la seguridad alimentaria en las zonas
aledanas (Krisanangkura et al., 2013). Mas aun, este tipo de modelado predictivo resulta esencial
para establecer marcos de tiempo realistas sobre la viabilidad de rehabilitar zonas de exclusién,
demostrando que la evaluacion probabilistica no solo cuantifica el impacto ambiental, sino que
actua como un pilar fundamental para la proteccion del publico y la eventual restauracion del
ecosistema.

Otra aplicacion fundamental de esta capacidad predictiva y de evaluacion de incertidumbre a largo
plazo se observa en el estudio desarrollado por Pohjola et al. en 2019. En dicha investigacion,
ECOLEGO™ fue utilizado para evaluar el impacto de los sedimentos del fondo de un lago en las
dosis de radiacién a humanos, derivadas de una liberacion de radionucleidos mediada por aguas
subterraneas en un entorno agricola (Pohjola et al., 2019).

Para este modelado dinamico, la plataforma permitié calcular los factores de conversion de dosis
y realizar un analisis de sensibilidad detallado. El software proces6é automaticamente las vidas
medias de los radionucleidos gracias a su base de datos integrada e implementé métodos de
evaluacion de varianza (como el método de Morris, EFAST y Sobol) (Pohjola et al., 2019). Esto
fue crucial para manejar las amplias distribuciones de datos probabilisticos que surgen al proyectar
escenarios de hasta 10,000 afos en el futuro.
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La Figura 4.23 detalla la evolucion temporal, calculada mediante ECOLEGO™, de los Factores de
Conversion de Dosis (DCF) para varios radionucleidos criticos (como C-14, CI-36, 1-129, Cs-135,
Ra-226, Th-230 y U-238) a lo largo de un periodo de simulacién de 10,000 afios. Reflejando como
la desintegracion radiactiva y la formacion de progenie afectan la dosis potencial con el tiempo.
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Figura 4.23. Factores de conversion de dosis calculados para varios radionucleidos y escenarios.
Fuente: Pohjola et al., 2019.

Los resultados obtenidos mediante ECOLEGO™ demostraron que los parametros fisicos de la
estructura del sedimento, como la densidad aparente y el grosor, son los que mas contribuyen a
la dosis total recibida por los humanos en este tipo de eventos (Pohjola et al., 2019). Este caso de
aplicacion ilustra de manera practica como el analisis probabilistico del software es indispensable
en estudios donde la variabilidad del entorno y la alta incertidumbre paramétrica exigen superar
las limitaciones de los modelos puramente deterministas.

4.15 Softwares especializados en simulacion de explosiones y dispersion de
gases

Finalmente, FLACS™ se posiciona como una herramienta especializada en la simulacién
tridimensional de explosiones, incendios y dispersion de gases mediante dinamica de fluidos
computacional (CFD). Su capacidad para representar geometrias complejas y condiciones reales
de instalaciones industriales lo convierte en un software clave para estudios de seguridad mayor y
cumplimiento normativo. No obstante, su elevado costo computacional y la necesidad de personal
altamente capacitado restringen su uso a proyectos de gran escala y analisis especializados.

En el ambito de la validacion cientifica de esta herramienta, destaca el analisis exhaustivo
realizado por Middha (2010), quien evalu6 el desempeio de FLACS especificamente para estudios
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de seguridad con hidrogeno. En su investigacion, se analizé la capacidad del software para
predecir la dispersion de gases livianos y la propagacion de explosiones en entornos
congestionados, comparando los resultados simulados con datos experimentales a gran escala.

El analisis de Middha demostré que la metodologia de "porosidad distribuida" utilizada por
FLACS™ permite representar adecuadamente la influencia de obstaculos geométricos sub-rejilla
(como tuberias y equipos menores) en la aceleracién de la llama y la generacién de turbulencia,
factores criticos que los modelos simplificados suelen omitir. Asimismo, se confirmé que el
software ofrece predicciones precisas sobre la estratificacion y acumulacion de gas en espacios
parcialmente confinados, como garajes o tuneles, proporcionando directrices esenciales para el
disefio de sistemas de ventilacion y mitigacion en infraestructuras criticas. Sin embargo, el autor
también advierte sobre las limitaciones del codigo en la prediccién determinista de la transicion de
deflagracion a detonacion (DDT), sugiriendo que, para estos fendmenos extremos, los resultados
deben interpretarse como indicadores de probabilidad basados en gradientes de presién espacial.

Ampliando el espectro de validacion hacia aplicaciones industriales mas diversas, resulta relevante
el trabajo desarrollado por Quillatre (2017), en el cual se evalua el desempefio de distintos modelos
de simulacién para la prediccion de la dispersion de vapores de gas natural licuado (GNL) en
condiciones reales. El estudio compara los resultados obtenidos mediante softwares CFD como
FLACS™ y ANSYS-CFX™, asi como el modelo simplificado PHAST™, frente a datos
experimentales provenientes de pruebas a escala real realizadas en la terminal de GNL de Montoir-
de-Bretagne, Francia

Los resultados del analisis muestran que los modelos CFD presentan una capacidad
significativamente superior para reproducir el comportamiento fisico de nubes de gas frio y denso,
particularmente en escenarios donde existen fuertes gradientes térmicos y de densidad. En los
ensayos evaluados, FLACS™ y CFX™ lograron predecir adecuadamente fenédmenos observados
experimentalmente, como la caida gravitacional del penacho de gas y la influencia de la velocidad
del viento y del diametro de la descarga en la dispersion del contaminante. En contraste, el modelo
PHAST™ mostro limitaciones importantes al no reproducir la caida del penacho, asumiendo un
comportamiento ascendente tipico de gases ligeros a temperatura ambiente, lo que conduce a una
subestimacion de las distancias de riesgo.

La Figura 4.24 muestra vistas laterales de la columna de gas, observada con una camara infrarroja
(arriba) y calculada con ANSYS-CFX™, FLACS™ y PHAST™. FLACS™ y CFX™ arrojan columnas
de gas similares a la observada experimentalmente, con una caida algunos metros después del
punto de liberacion. Por el contrario, PHAST™ no predice la caida de la columna de gas y muestra
un despegue que puede relacionarse con el comportamiento clasico de una columna de metano
puro cuando el gas se encuentra inicialmente a temperatura ambiente.
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Figura 4.24. Trayectoria de la columna de arriba a abajo — liberacion horizontal de 6” de diametro.
Fuente: Quillatre, 2017.

La Figura 4.25 las simulaciones con FLACS™ y CFX arrojan resultados muy buenos y cercanos.
FLACS™ y CFX™ arrojan un error de -1 % y +20 %. Por el contrario, PHAST™ sobreestima la

disipacion de gas, lo que resulta en concentraciones subestimadas tanto en campo cercano como
en campo lejano.
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Figura 4.25. Disminucién de la concentracion en la columna de gas — liberacién horizontal de 6” de
diametro. Fuente: Quillatre, 2017.

La Figura 4.26 muestra las trayectorias de las columnas obtenidas con las diferentes herramientas
de modelado. Las observaciones coinciden con resultados previos: se observan trayectorias de
columnas bastante similares con CFD y en experimentos. Sin embargo, la columna de gas
modelada con CFX™ desciende mas rapidamente que la modelada con FLACS™ y parece ser
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mas representativa de la observacion experimental. PHAST™ no predice la caida de la columna
de gas.
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Figura 4.26. Trayectoria de la columna proporcionada de arriba a abajo — diametro vertical de 18”.
Fuente: Quillatre, 2017.

La Figura 4.27 muestra la disminucion de la concentracion en la columna de gas, calculada por
FLACS™, CFX™ y PHAST™, en comparacion con los datos experimentales. Las conclusiones
obtenidas aqui difieren considerablemente de los resultados previos.

Los resultados obtenidos con FLACS™ y CFX™ son relativamente similares (excepto en el campo
muy cercano, donde FLACS™ proporciona concentraciones mas bajas que CFX™), pero tienden
a subestimar las distancias de riesgo tanto en el campo cercano como en el campo lejano.

Concentration decay of gas plume : Vertical 18"

15,0%
1
S CFX
_12,5% \
Z -FLACS
= L}
# 10.0% X -&-PHAST
(=
2 7.5% \ W Exp data
£ \
£ + wvisible plume limit
g 50%
=
3
2,5%
0,0% —
0 10 30 40

20
Distance (m)

Figura 4.27. Disminucion de la concentracion en la columna de gas — liberacion vertical de 18” de
diametro. Fuente: Quillatre, 2017.
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En términos cuantitativos, el estudio evidencia que FLACS™ proporciona estimaciones razonables
de las distancias asociadas al Limite Inferior de Inflamabilidad (LFL), aunque tiende a subestimar
las concentraciones en campo lejano, especialmente en liberaciones de mayor diametro y caudal.
Esta subestimacion se ve fuertemente influenciada por la definicién del término fuente y por la
discretizacién espacial empleada en el modelo.

Los resultados presentados confirman que FLACS™ es una herramienta robusta para el analisis
de dispersion de gases en escenarios industriales complejos, siempre que se apliquen buenas
practicas de modelado y se interpreten los resultados dentro de un marco probabilistico. No
obstante, el estudio también pone de manifiesto que, para analisis detallados de dispersion
atmosférica de gases frios o de bajo impulso, los cédigos CFD de propdsito general como ANSYS-
CFX™ pueden ofrecer mayor precision, aunque a costa de un mayor esfuerzo computacional y de
modelacion. Estas conclusiones refuerzan la importancia de seleccionar el software de simulacién
en funcién del tipo de fenédmeno analizado, el nivel de detalle requerido y la etapa del estudio de
riesgo.

En continuidad con el analisis presentado anteriormente, resulta necesario evaluar las
herramientas de simulacion utilizadas para modelar escenarios de liberacién y dispersion de
sustancias peligrosas.

Se analizé el trabajo escrito de Guddal en 2025 para su tesis de maestria donde se hizo la
comparacion entre FLACS-CFD™ y PHAST™ para la simulacién de liberaciones y dispersion
atmosférica de amoniaco, utilizando como referencia datos experimentales a gran escala
obtenidos por INERIS. El amoniaco, aunque es un vector energético prometedor por su potencial
como combustible libre de carbono, representa un riesgo significativo debido a su toxicidad y a su
comportamiento como gas denso tras una liberacién accidental, lo que hace indispensable el uso
de modelos de simulacién confiables en estudios de riesgo.

Desde el punto de vista de la simulacion, el estudio muestra que PHAST™, basado en modelos
integrales y empiricos, ofrece buenos resultados en escenarios simples y terrenos planos, con la
ventaja de un bajo costo computacional (ver Figura 4.28). Sin embargo, su principal limitacion es
la incapacidad de modelar explicitamente obstaculos y topografia, lo que reduce su precision en
entornos industriales complejos.
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Figura 4.28. Grafica de la dispersion de amoniaco del ensayo de PHAST™ en 2D. Fuente: Guddal,
2025.

En contraste, FLACS-CFD™, al emplear dinamica de fluidos computacional, permite representar
de manera detallada la geometria, los obstaculos y la turbulencia atmosférica. Aunque requiere
mayor esfuerzo computacional y una correcta definicién de malla, el software muestra una mejor
correlacion con los datos experimentales en escenarios con obstrucciones y configuraciones
complejas, especialmente en la zona cercana a la fuente de liberacién (ver de la Figura 4.29 a la

Figura 4.31).

Figura 4.29. Grafica de la dispersiéon de amoniaco del ensayo de FLACS™ en 2D. Fuente: Guddal,
2025.

83



Figura 4.30. Visualizaciéon 3D que compara la dispersion de amoniaco con el terreno plano de la
parte superior y la topografia de Bergen en FLACS™. Fuente: Guddal, 2025.
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Figura 4.31. Grafico 3D de los efectos topograficos sobre la dispersion de amoniaco desde una
perspectiva lateral en FLACS™. Fuente: Guddal, 2025.

Por lo cual dentro del andlisis de sensibilidad destaca que parametros como la clase de estabilidad
atmosférica y la rugosidad del terreno influyen de forma decisiva en los resultados de ambos
modelos. El estudio concluye que la eleccién del software debe basarse en la complejidad del
escenario y el nivel de detalle requerido, siendo PHAST™ adecuado para evaluaciones rapidas y
FLACS-CFD™ mas apropiado para simulaciones avanzadas de dispersion de gases y analisis de
consecuencias en estudios de seguridad industrial.

4.2 Comparacién

Tras examinar individualmente las caracteristicas técnicas de cada programa en el capitulo
anterior, resulta necesario contrastar sus prestaciones operativas de manera directa. La Tabla 4.1
presenta una comparativa general que clasifica a los softwares evaluados segun su motor de
calculo y metodologia principal. En esta matriz se sintetizan las fortalezas criticas frente a sus
limitaciones inherentes, tales como costos de licencias o restricciones en la modelacion de terrenos
complejos. El objetivo de esta tabulacién es identificar el ambito de aplicacion ideal para cada
herramienta, evidenciando que la eleccion del software depende intrinsecamente de la fase del
proyecto y del nivel de rigor termodinamico requerido.
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Software

Tabla 4.1. Tabla comparativa 1 de los softwares.

Metodologia

Fortalezas Clave

Limitaciones
Principales

Ambito Ideal

Andlisis integral de

No modela

Grandes
industrias de

Modelos consecuencias (fuego explicitamente
PHAST™ integrales y DAV 90, obstaculos 3D ni riesgo mayor,
empiricos explosion, téxico); validado topografia compleja; consultoria
P para QRA y LOPA. Pog peja; .
costo elevado. especializada.
No modela
Modelo Gratuito; respuesta rapida en |_ncend|os . Proteccion Civil,
™ . N horizontales, ni respuesta
ALOHA Gaussiano / Gas | emergencias; ideal para zonas . : ;
. mezclas complejas, inmediata,
denso de amenaza preliminares. ; N
ni efectos de capacitacion.
obstaculos.
Analisis forense
— . Alto costo .
s Alta precisién en geometrias ; de accidentes,
CFD (Dinamica : . | computacional y de o
™ X congestionadas (obstaculos); . . . diseno de
FLACS de Fluidos X e licencia; requiere
. simulacién detallada de S plataformas
Computacional) . . - definicién de malla
explosiones y dispersion. ; offshore,
compleja. o
hidrégeno.
Ecuaciones de Estandar en balance de Enfoque en estado .Dlsen_o c’ie
PO : o ingenieria,
Aspen Estado / masa/energia; optimizacion de estacionario; no o
™ L i X . : s petroquimica,
Plus Termodinamica | plantas enteras; escalamiento | simula la dispersion S
. - optimizacion
Rigurosa de procesos. atmosférica externa. e
energética.
. Costoso; interfaz y Refinerias,
Especializado en S )
. ., . ) termodinamica procesamiento
Aspen Simulacion hidrocarburos; modela i
™ Lo I enfocadas de gas, analisis
HYSYS Dindmica transitorios . -
- mayormente en Oil de alivio de
(arranques/paradas/alivios). .
& Gas. presion.
Menor soporte .
Gratuito y accesible; precision | técnico; funciones Academia,
| Codigo Abierto / oY > P » TUNCiC PYMES,
DWSIM <5% vs comerciales en avanzadas limitadas | . L
CAPE-OPEN : . investigacion
operaciones estandar. comparado con o
inicial.
Aspen.
Curva de
. . aprendizaje muy [+D, disefo de
. Acoplamiento de fendbmenos } :
- | Elemento Finito / L . alta; requiere reactores,
COMSOL e (quimica + fluido + calor + - e
Multifisica o formulacién electroquimica,
eléctrico). e s
matematica corrosion.
avanzada.
Manejo avanzado de Apllcac!on~llm|tada L
A . . e s en disefio de Evaluacién de
™ Probabilistico / incertidumbre y andlisis de : .
Ecolego oo e procesos riesgo ambiental
sensibilidad; evaluacion de

Compartimental

impacto ambiental.

industriales directos

(tuberias/equipos).

y radiolégico.

Fuente: Elaboracién propia.
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En la Tabla 4.2 se observa que los softwares pueden agruparse segun su propdsito principal.
PHAST™ y ALOHA™ se orientan directamente al analisis de consecuencias de accidentes
quimicos, diferenciandose principalmente en el nivel de complejidad y precision. Los simuladores
de procesos como ASPEN PLUS™, ASPEN HYSYS™ y DWSIM™ aportan valor en la prevencion
de riesgos desde la etapa de disefio y operacion segura, mientras que COMSOL
MULTIPHYSICS™ y FLACS™ permiten un andlisis detallado de fenémenos complejos y
escenarios de alta severidad. Finalmente, ECOLEGO™ complementa estos enfoques mediante la
incorporacién de incertidumbre y analisis probabilistico, fortaleciendo la evaluacién integral del

riesgo.

Tabla 4.2. Tabla comparativa 2 de los softwares.

Software Tipo de analisis E:;rf‘%(i]u; Cor;ep:jeélgad Apltlz::ai;osnes
P P detalle P
QRA, HAZOP,
c . Dispersion, HAZID,
onsecuencias y incendios planeacién de
PHAST™ riesgo , ' Alto Alta ;
e explosiones y emergencias,
cuantitativo - o2
toxicidad disefio de
instalaciones
Proteccion civil,
Respuesta a .
Consecuencias | emergenciasy simulacros,
ALOHA™ o= Medio Baja capacitacion,
simplificadas zonas de
respuesta
amenaza : X
inmediata
Disefio de
Disefio y plantas
ASPEN PLUS™ Simulacién de | optimizacién en Alto Alta quimicas,
procesos estado balances de
estacionario masa y energia,
escalamiento
Arranques y
. . Procesos de paradas,
Simulacion de hidrocarburos analisis
ASPEN HYSYS™ procesos OUToS Y1 Alto Alta ;
L analisis operativo,
dinamicos o .
transitorio estudios de
seguridad
C Educacion,
Simulacion de Dlser)o_ y . . investigacion
DWSIM™ analisis Medio Media i '
procesos o estudios
preliminar
conceptuales
Procesos
Fenémenos complejos,
COMSOL Simulacién acoplados Muv alto Muv alta hotspots,
MULTIPHYSICS™ multifisica (flujo, calor, y y dispersion
reaccion) avanzada,
electroquimica

87



Nivel

Software Tipo de anélisis Enfoque de Complejidad Aplicaciones
principal detalle tipicas
Evaluacién
ambiental,
Analisis Incertidumbre y | Medio— . analisis de
™ -
ECOLEGO probabilistico | riesgo dinamico | Alto Media-Alta sensibilidad,
riesgo a largo
plazo
Seguridad
Explosiones, mayor,
FLACS™ - CFD. |_ncenc!|ps y Muy alto Muy alta mstalacpnes
tridimensional dispersion de complejas,
gases cumplimiento
normativo

Fuente: Elaboracién propia.

La confiabilidad de los resultados en un analisis de riesgo esta determinada por la metodologia
matematica subyacente en cada software. La Tabla 4.3 clasifica las herramientas estudiadas
jerarquicamente segun su nivel de detalle y enfoque computacional, abarcando desde modelos
gaussianos simplificados hasta cédigos avanzados de Dinamica de Fluidos Computacional (CFD)
y métodos probabilisticos. Esta estratificacion es fundamental para entender la relacion entre el
costo computacional y la precisién de la simulacién, destacando cémo softwares de nivel
intermedio basados en modelos integrales pueden ser suficientes para terrenos planos, mientras
que escenarios con alta congestidon o incertidumbre paramétrica requieren necesariamente

enfoques de nivel avanzado o probabilistico.

Nivel de Detalle

Tabla 4.3. Tabla comparativa 3 de los softwares.

Metodologia

Matematica

Softwares
Representativos

Descripcion de la
Aplicaciéon

Nivel 1: Simplificado

Modelos Gaussianos
y Tablas de Distancia

ALOHA™

Estimacion rapida, asume
terreno plano y viento
constante. Util para
respuesta inmediata.

Nivel 2: Intermedio

Modelos Integrales /
Ecuaciones de
Estado

PHAST™, DWSIM™,
Aspen™

PHAST usa modelos
validados para
consecuencias.

Aspen/DWSIM usan

termodinamica rigurosa
para el interior de equipos.

Nivel 3: Avanzado

CFD (Navier-Stokes)
/ Elemento Finito

FLACS™, COMSOL™

Resoluciéon de ecuaciones
de fluido en celdas
tridimensionales.
Considera turbulencia por
obstaculos y topografia.
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Softwares
Representativos

Metodologia

Descripcion de la

Nivel de Detalle - < .
Aplicacién

Matematica

Evalua la incertidumbre de
los parametros a lo largo

Monte Carlo / del tiempo, ideal para

Nivel 4: Probabilistico Hipercubo Latino

ECOLEGO™

riesgos ambientales a largo

plazo.

Fuente: Elaboracién propia.

La Tabla 4.3 funciona como una lista de verificacion técnica que cruza los softwares analizados
con los principales eventos peligrosos de la industria, tales como dispersion de nubes toxicas,
explosiones de nubes de vapor (VCE) e incendios tipo Jet Fire o Pool Fire. Esta comparacion
permite distinguir claramente entre aquellas herramientas disefiadas para la prevencion interna del
proceso y aquellas especializadas en la modelacién de consecuencias externas y la interaccion
con obstaculos tridimensionales y topografia.

Capacidad /

Tabla 4.4. Tabla comparativa 4 de los softwares.

Fend PHAST™ ALOHA™ FLACS™ COMSOL™  Aspen/DWSIM*
enémeno
Dispersion de Gases , Si Si (3D . e s No (Interno en
(Nube Téxica) Si(2D/Graf) | >p/Mapas) | Complejo) | SF (Multifisica) tuberia)
Explosiones (VCE / Si (Modelos Si Si Requiere
OFr)1da Expansiva) Empiricos) (Estimacion | (Detallado Configuracic')n No
Zonas) CFD)
Incendios (Jet / Pool / ; C Si Calory
Fireball) Si(Todos) | Si (Limitado) | hetaliado) | Reaccion No
Si . . .
Interfaz y - ; No (Mapas .| Si(Geometria | Diagramas de
Visualizacion 3p | Créficas/Simple 2D) (Ger\?;‘f)t”a Real) Flujo (PFD)
Efecto de T . . , .
Obstaculos/Edificios Simplificado No Si (Crucial) Si (Crucial) No
Modelado de !:ugas Término Fuente Parametros Término CFD Flujo Balance ’
en Tuberia Fuga Fuente Masa/Energia

Fuente: Elaboracion propia.
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CAPITULO 5. CONCLUSIONES.

El presente trabajo permitié analizar de manera integral la problematica asociada a los riesgos
quimicos en la industria y la relevancia del uso de software de simulacion como herramienta
fundamental para su evaluacién, prevencion y mitigacion. A lo largo del desarrollo de la
investigacion se evidencid que los peligros quimicos, inherentes a multiples actividades
industriales, pueden generar consecuencias graves para la salud humana, el medio ambiente y la
infraestructura, por lo que su adecuada gestion constituye una prioridad dentro de los sistemas
modernos de seguridad industrial. En este contexto, la simulacién computacional se posiciona
como un recurso clave para anticipar escenarios de accidente, evaluar sus posibles impactos y
apoyar la toma de decisiones técnicas de manera informada y objetiva.

El desarrollo de esta investigacién permite concluir que la gestion de riesgos quimicos en la
industria moderna ha evolucionado de ser una tarea puramente reactiva a una disciplina
esencialmente predictiva, donde la simulacién computacional funge como el eje rector. Se ha
evidenciado que la diversidad de peligros que abarcan desde fugas téxicas hasta explosiones de
nubes de vapor exige un abanico igualmente diverso de herramientas tecnolégicas, confirmando
que no existe un software universal capaz de cubrir todas las necesidades industriales; por el
contrario, la eficacia de la prevencion radica en la seleccidon estratégica de la herramienta en
funcion de la etapa del proyecto, la complejidad del entorno y el rigor termodinamico requerido.

Desde la perspectiva de la Ingenieria Civil, el andlisis de riesgos quimicos cobra especial
relevancia en el disefio y operacion de infraestructura industrial, transporte de materiales
peligrosos, gasoductos, refinerias y zonas urbanas cercanas a instalaciones de alto riesgo. La
correcta aplicacién de herramientas de simulacidn permite evaluar escenarios de afectacion sobre
la poblacion, estructuras y medio ambiente, contribuyendo a un disefio mas seguro y resiliente.

El dominio de estos softwares fortalece su participacion en equipos multidisciplinarios,
particularmente en estudios de impacto, planeacion territorial, disefio de obras de proteccién y
elaboracion de planes de emergencia. Por lo tanto, la incorporacion de estas herramientas en la
formacion académica representa una ventaja competitiva y una necesidad técnica ante los retos
actuales de la industria.

La revision del estado del arte y el analisis de antecedentes histéricos de accidentes quimicos,
tanto a nivel internacional como nacional, permitié constatar que una gran proporcién de estos
eventos pudieron haberse mitigado o incluso evitado mediante una evaluacion adecuada de
riesgos y una correcta planificacion de medidas preventivas. Herramientas como PHAST™ vy
ALOHA™ destacan por su utilidad en la simulacion de fugas, dispersiones, incendios y
explosiones, siendo especialmente valiosas para la planeacién de emergencias y la delimitacion
de zonas de riesgo. Por otro lado, simuladores de procesos como ASPEN PLUS™, ASPEN
HYSYS™ y DWSIM™ permiten analizar de forma detallada el comportamiento termodinamico y
operativo de sistemas industriales, contribuyendo al disefio seguro y eficiente de plantas quimicas
y energéticas.
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Asimismo, el estudio de plataformas avanzadas como COMSOL MULTIPHYSICS™ vy
ECOLEGO™ evidencio el potencial de la simulacion multifisica y probabilistica para abordar
fendmenos complejos que involucran multiples variables y altos niveles de incertidumbre. Estas
herramientas resultan particularmente relevantes en la evaluacion de impactos ambientales, el
analisis de incertidumbre y la modelacion de procesos dinamicos, donde los enfoques tradicionales
pueden resultar insuficientes. De igual forma, software especializado como FLACS™ demostré su
importancia en la simulacion tridimensional de explosiones y dispersiones de gases, ofreciendo un
alto nivel de detalle para la evaluacion de consecuencias en instalaciones industriales complejas.

Uno de los hallazgos mas relevantes de este estudio comparativo es la validacion de una
metodologia escalonada de analisis que optimiza recursos y tiempos. Herramientas como
ALOHA™ demostraron ser indispensables para una respuesta inmediata y para la delimitacion
preliminar de zonas de amenaza en terrenos llanos, funcionando como un primer filtro ideal para
la gestidbn de emergencias en tiempo real por parte de proteccion civil. Sin embargo, para los
escenarios criticos identificados en este cribado inicial, resulta imperativo transitar hacia
herramientas de modelado detallado como PHAST™. Los estudios analizados, como los de
Saturnino (2024) y Bhattacharya y Kumar (2015), confirman que PHAST™ supera las limitaciones
de los modelos gaussianos simples al permitir la simulacion de incendios complejos, como los jet
fires horizontales, y rupturas catastroficas, validando asi que la estrategia 6ptima no es la eleccién
excluyente entre un software gratuito y uno comercial, sino su integracién en fases consecutivas.

De esta forma, la investigacion evidencié una limitacién critica en los modelos integrales: la
subestimacion de riesgos en entornos congestionados. Se concluye que, para instalaciones con
alta densidad de tuberias, obstaculos o topografia compleja, el uso de software basado en
Dinamica de Fluidos Computacional (CFD), como FLACS™ o COMSOL MULTIPHYSICS™, no es
opcional, sino necesario. Tal como demostraron las investigaciones de Guddal (2025) y Quillatre
(2017), solo los modelos CFD logran predecir con exactitud fendomenos como la acumulacion de
gas en espacios confinados o la caida gravitacional de nubes densas en sustancias como el
amoniaco, variables que los modelos simplificados omiten y que podrian comprometer la seguridad
del disefio en escenarios de alta complejidad geométrica. En el ambito de la prevencion desde el
disefio, se concluye que el software de codigo abierto DWSIM™ ha alcanzado un nivel de madurez
técnica suficiente para competir con estandares comerciales en operaciones unitarias
fundamentales. Al validar desviaciones menores al 5% en variables criticas frente a softwares
consolidados como ASPEN PLUS™ y ASPEN HYSYS™, se establece que DWSIM™ representa
una alternativa viable y potente para la academia, PYMES y etapas conceptuales de ingenieria.

De la comparacion entre los distintos programas de cémputo se concluye que no existe una
herramienta unica que cubra la totalidad de los escenarios y necesidades del analisis de riesgos
quimicos. Cada software presenta ventajas especificas en funcién de su enfoque, nivel de detalle,
requerimientos computacionales y costos de implementacién. Por ello, la seleccion del programa
adecuado debe realizarse considerando el tipo de proceso, las sustancias involucradas, el objetivo
del estudio y la disponibilidad de informacién confiable. En muchos casos, el uso complementario
de varias herramientas representa la estrategia mas adecuada para obtener resultados robustos y
confiables.
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Finalmente, se emiten recomendaciones clave para la industria y la formacion académica. Es
fundamental promover una integracion curricular donde los planes de estudio de ingenieria no se
limiten a la ensefianza operativa de un solo software, sino que formen al ingeniero en el criterio de
seleccion. Ademas, se recomienda priorizar la prevencion sobre la mitigacion mediante el uso
temprano de simuladores de proceso para identificar condiciones inseguras desde el balance de
masa y energia, antes de depender unicamente de los modelos de consecuencias. Ademas, para
evaluaciones de impacto ambiental a largo plazo, se sugiere complementar los modelos
deterministas con herramientas probabilisticas como ECOLEGO™, asegurando que la
incertidumbre de los parametros no comprometa la seguridad del proyecto. En definitiva, la
seguridad industrial no depende del software mas costoso, sino de la capacidad del ingeniero para
orquestar estas herramientas de manera complementaria, asegurando que cada fase del ciclo de
vida de la planta esté respaldada por el modelo matematico mas adecuado. El uso de herramientas
de simulaciéon no solo contribuye a la reduccion de accidentes quimicos y al cumplimiento
normativo, sino que también promueve una cultura de prevencién, optimizacién de recursos y
sostenibilidad. En consecuencia, la aplicacion adecuada de estos programas de cémputo
representa un elemento clave para el desarrollo de una industria mas segura, responsable y
alineada con los principios del desarrollo sostenible.

92



BIBLIOHEMEROGRAF{A

Arnaudov, A. (2024). What is the Difference Between PHA, HAZOP & LOPA? Sphera.
https://sphera.com/resources/glossary/what-is-the-difference-between-pha-hazop-lopa/
AspenTech. (s.f.). Aspen HYSYS: Introduction to Modeling. Aspen Technology, Inc.
Recuperado de https://esupport.aspentech.com/T_course?id=a3p0B0000004YqtQAE

AspenTech. (2025). Aspen HYSYS FCC Reactor Model | Fluid Catalytic Cracking
Simulation | Petrochemical Applications.
https://www.aspentech.com/en/resources/video/v15-aspen-hysys-new-fcc-reactor-model

AspenTech. (2025). Aspen Plus | Leading Process Simulation Software.
https://www.aspentech.com/en/products/engineering/aspen-plus

Avila, R. (2013). Application of Ecolego in assessments of risks from contaminated lands
[Diapositivas de Power Point]. Organismo Internacional de Energia Atémica. https://www-
ns.iaea.org/downloads/rw/projects/emras/emras-two/first-technical-meeting/second-
working-group-meeting/working-group-presentations/workgroup2-
presentations/presentaiton-wg2-ecolego-tool.pdf

Bhattacharya, R., & Kumar, V. G. (2015). Consequence analysis for simulation of hazardous
chemicals release using ALOHA software. International Journal of ChemTech Research,
8(4), 2038-2046.
https://www.researchgate.net/publication/283100654 Consequence analysis for simulati
on_of hazardous chemicals release using ALOHA software

Carvajal, A. (2018). Los 9 Peores Desastres De La Industria Quimica - Innova. Innova.
https://www.innovaambiental.com.co/los-9-peores-desastres-de-la-industria-quimica/
CENAPRED. (2006). Guia Basica para la Elaboracion de Atlas Estatales y Municipales de
Peligros y Riesgo. https://www.cenapred.unam.mx/es/Publicaciones/archivos/56.pdf
COMSOL (2026). The COMSOL® Software Product Suite. COMSOL.
https://www.comsol.com/products

ComparaSoftware México. (s. f.). Aspen HYSYS: Precios, funciones y opiniones [2025].
ComparaSoftware. https://www.comparasoftware.com/aspen-
hysys#:~:text=%C2%BFQu%C3%A9%20es%20Aspen%20HYSYS? trabajas%20con%20
procesos%20industriales%20complejos.

Contreras, G. (2023). Riesgo quimico: identificar y prevenir los riesgos relacionados con
las sustancias quimicas. Blog-Qhse.com. https://doi.org/10277344/1643211205397
Cullen, W. D. (1990). The Public Inquiry into the Piper Alpha Disaster (Vol. 1). H.M.
Stationery Office. https://www.hse.gov.uk/offshore/piper-alpha-disaster-public-inquiry.htm

Debusmann, B., Jr. (2023, February 24). Derrame toxico: cerca de 45.000 animales
murieron después del descarrilamiento de un tren en Ohio a primeros de mes. BBC News
Mundo. https://www.bbc.com/mundo/noticias-internacional-64753203

Department of Chemical Engineering. (s.f.). ASPEN PLUS - Course Instructional Tutorials.
University of Washington. Recuperado de
http://courses.washington.edu/overney/ASPEN_Cover_Index.htm

93


https://sphera.com/resources/glossary/what-is-the-difference-between-pha-hazop-lopa/
https://esupport.aspentech.com/T_course?id=a3p0B0000004YqtQAE
https://www.aspentech.com/en/resources/video/v15-aspen-hysys-new-fcc-reactor-model
https://www.aspentech.com/en/products/engineering/aspen-plus
https://www-ns.iaea.org/downloads/rw/projects/emras/emras-two/first-technical-meeting/second-working-group-meeting/working-group-presentations/workgroup2-presentations/presentaiton-wg2-ecolego-tool.pdf
https://www-ns.iaea.org/downloads/rw/projects/emras/emras-two/first-technical-meeting/second-working-group-meeting/working-group-presentations/workgroup2-presentations/presentaiton-wg2-ecolego-tool.pdf
https://www-ns.iaea.org/downloads/rw/projects/emras/emras-two/first-technical-meeting/second-working-group-meeting/working-group-presentations/workgroup2-presentations/presentaiton-wg2-ecolego-tool.pdf
https://www-ns.iaea.org/downloads/rw/projects/emras/emras-two/first-technical-meeting/second-working-group-meeting/working-group-presentations/workgroup2-presentations/presentaiton-wg2-ecolego-tool.pdf
https://www.researchgate.net/publication/283100654_Consequence_analysis_for_simulation_of_hazardous_chemicals_release_using_ALOHA_software
https://www.researchgate.net/publication/283100654_Consequence_analysis_for_simulation_of_hazardous_chemicals_release_using_ALOHA_software
https://www.innovaambiental.com.co/los-9-peores-desastres-de-la-industria-quimica/
https://www.cenapred.unam.mx/es/Publicaciones/archivos/56.pdf
https://www.comsol.com/products
https://www.comparasoftware.com/aspen-hysys#:~:text=%C2%BFQu%C3%A9%20es%20Aspen%20HYSYS?,trabajas%20con%20procesos%20industriales%20complejos
https://www.comparasoftware.com/aspen-hysys#:~:text=%C2%BFQu%C3%A9%20es%20Aspen%20HYSYS?,trabajas%20con%20procesos%20industriales%20complejos
https://www.comparasoftware.com/aspen-hysys#:~:text=%C2%BFQu%C3%A9%20es%20Aspen%20HYSYS?,trabajas%20con%20procesos%20industriales%20complejos
https://doi.org/10277344/1643211205397
https://www.hse.gov.uk/offshore/piper-alpha-disaster-public-inquiry.htm
https://www.bbc.com/mundo/noticias-internacional-64753203
http://courses.washington.edu/overney/ASPEN_Cover_Index.htm

DNV (2025). Digital Solutions - Plant product videos.
https://www.dnv.com/software/consequence-analysis-gra-product-videos/

Dudu, V. P, llunga, M., Chabalala, D. T., & Mathuthu, M. (2025). Dose Assessment in
Mining Communities in South Africa Using Ecolego Simulation Software. International
Journal of Environmental Research and Public Health, 23(1), 3.
https://doi.org/10.3390/ijerph23010003

DWSIM (2025). Open-Source Chemical Process Simulator. Dwsim.org. https://dwsim.org/

ECOLEGO (2003). A toolbox for radio ecological risk assessment, Proceedings of the
International Conference on the Protection from the Effects of lonizing Radiation”, IAEA-
CN-109/80. Stockholm: International Atomic Energy Agency. 229 - 232. https://www-
pub.iaea.org/MTCD/Publications/PDF/Pub1229 web.pdf

EPA. (2025). ALOHA Software US EPA. https://www.epa.gov/cameo/aloha-software
FOSSEE. (s.f.). DWSIM Flowsheeting Project. Indian Institute of Technology Bombay.
https://dwsim.fossee.in/

Gexcon. (2025). Gexcon. Latest Version of FLACS.
https://www.gexcon.com/software/flacs/latest-version/

Guddal, M. (2025). Validation and comparative analysis of FLACS-CFD and Phast for
ammonia release and dispersion (Master’s thesis, University of Bergen).

Kingsley Eke. (2015). Aspen Hysys Process simulation video [Video]. YouTube.
https://www.youtube.com/watch?v=PZqgP8sOWDAY

Kramer, A. (2023). In the Matter of DNV Petitioner: Final Decision (PHMSA Docket No.
2021-0041). uU.S. Department of Transportation.
https://www.phmsa.dot.gov/sites/phmsa.dot.gov/files/2023-05/Final%20Decision%20-
%20Phast%208.4.pdf

Krisanangkura, P., Itthipoonthanakorn, T., & Udomsomporn, S. (2013). Environmental
dose assessment using Ecolego: case study of soil from Japan. Journal of Radioanalytical
and Nuclear Chemistry.

https://www.researchgate.net/publication/257611866 Environmental dose assessment u
sing Ecolego Case study of soil from Japan

Kwanchanok Tangsriwong, Puttida Lapchit, Tanatip Kittijungjit, Thepparat Klamrassamee,
Yanin Sukjai, & Yossapong Laoonual. (2020). Modeling of chemical processes using
commercial and open-source software: A comparison between Aspen Plus and DWSIM.
IOP Conference Series Earth and Environmental Science, 463(1), 012057-012057.
https://doi.org/10.1088/1755-1315/463/1/012057

Middha, P. (2010). Development, use and validation of the CFD tool FLACS for hydrogen
safety studies [Tesis doctoral, Universidad de Bergen]. Repositorio Institucional de la
Universidad de Bergen. https://nva.sikt.no/reqistration/0198cc8a62f2-57d105eb-f30e-
4d9e-b621-490603f01320

NPTEL. (2023). Aspen Plus - Certification Course. National Programme on Technology
Enhanced Learning; SWAYAM. Recuperado de
https://onlinecourses.nptel.ac.in/noc26 ch16/preview

Office of Response and Restoration, National Oceanic and Atmospheric Administration.
(2012). ALOHA’s limitations. u.sS. Department of Commerce.

94


https://www.dnv.com/software/consequence-analysis-qra-product-videos/
https://doi.org/10.3390/ijerph23010003
https://dwsim.org/
https://www-pub.iaea.org/MTCD/Publications/PDF/Pub1229_web.pdf
https://www-pub.iaea.org/MTCD/Publications/PDF/Pub1229_web.pdf
https://www.epa.gov/cameo/aloha-software
https://dwsim.fossee.in/
https://www.gexcon.com/software/flacs/latest-version/
https://www.youtube.com/watch?v=PZqP8sOWDAY
https://www.phmsa.dot.gov/sites/phmsa.dot.gov/files/2023-05/Final%20Decision%20-%20Phast%208.4.pdf
https://www.phmsa.dot.gov/sites/phmsa.dot.gov/files/2023-05/Final%20Decision%20-%20Phast%208.4.pdf
https://www.researchgate.net/publication/257611866_Environmental_dose_assessment_using_Ecolego_Case_study_of_soil_from_Japan
https://www.researchgate.net/publication/257611866_Environmental_dose_assessment_using_Ecolego_Case_study_of_soil_from_Japan
https://doi.org/10.1088/1755-1315/463/1/012057
https://nva.sikt.no/registration/0198cc8a62f2-57d105eb-f30e-4d9e-b621-490603f01320
https://nva.sikt.no/registration/0198cc8a62f2-57d105eb-f30e-4d9e-b621-490603f01320
https://onlinecourses.nptel.ac.in/noc26_ch16/preview

https://response.restoration.noaa.gov/oil-and-chemical-spills/chemical-spills/response-
tools/alohas-limitations.html

Ozay, M. E., Giizel, P., & Can, E. (2021). Consequence modelling and analysis of methane
explosions: A preliminary study on biogas stations. Journal of Advanced Research in
Natural and Applied Sciences, 7(1), 132—144. https://doi.org/10.28979/jarnas.890649
Pohjola, J. K., Turunen, J. J., Lipping, T., & lkonen, A. T. K. (2019). Probabilistic assessment
of the impact of bottom sediment on doses to humans from a groundwater-mediated

radionuclide release in a farm-lake scenario.
https://trepo.tuni.fi/bitstream/handle/10024/215144/Probabilistic assessment of the impa
ct 2019.pdf

Proyecto de Integracion y Desarrollo de Mesoamérica. (s.f.). Red Mesoamericana de
Gestion Integral de Riesgos (RMGIR). Recuperado el 10 de diciembre de 2025, de
https://rmqir.proyectomesoamerica.org/portal/apps/Cascade/index.html?appid=9d268348
97164929846¢3e716c0d9938

Quillatre, P. (2017). Relevance of the current modelling methods for the prediction of LNG
vapour dispersion and development to be carried on. Symposium Series No. 162, Hazards
27, Institution of Chemical Engineers (IChemE).

R. Bhushan Gopaluni, Aditya Tulsyan, Benoit Chachuat, Huang, B., Lee, J. M., Amjad, F.,
Seshu Kumar Damarla, Kim, J. W., & Lawrence, N. P. (2020). Modern Machine Learning
Tools for Monitoring and Control of Industrial Processes: A Survey. IFAC-PapersOnlLine,
53(2), 218-229. https://doi.org/10.1016/j.ifacol.2020.12.126

Salazar, M.A. (2022). MATERIALES PELIGROSOS. CENAPRED.
https://www.gob.mx/cms/uploads/attachment/file/788897/TEMA 1 2 MATERIALES PELI

GROSOS.pdf
Saturnino, L. (2024). Benchmark Analysis of Accident Modelling Software Applied to
Hydrogen Storage [Tesis de Maestria, Politecnico di Torino].

https://webthesis.biblio.polito.it/secure/32320/1/tesi.pdf

Torrens, S. (2024). Improved consequence and risk modelling with Phast and Safeti 9.0
[Diapositivas de presentacion]. DNV.

UAEH. (s.f). Fugas y Derrames de Sustancias Quimicas.
https://www.uaeh.edu.mx/pcu/avisos/9/antes _durante y despues de fugas y derrame

s_de sustancias_quimicas.pdf

Ullah, K., Haq, Z. U., & Arshad, M. (2022). Comparative analysis of chemical process

simulation using open-source and commercial software. |0OP Conference series.
ResearchGate.

https://www.researchgate.net/publication/366385594 Comparative analysis_of chemical
process_simulation using open-source and commercial software

Universidad de los Andes. (2024). Tecnologia | Universidad de Los Andes. Aspen Plus
Suite. Recuperado de https://tecnologia.uniandes.edu.co/aspen-plus-suite/

University of Alberta. (2006). Aspen HYSYS Operations Guide. Department of Chemical &

Materials Engineering. Recuperado de
https://sites.ualberta.ca/CMENG/che312/FO6ChE416/HysysDocs/AspenHYSYSOperation
sGuide.pdf

Witlox, H. W. M., & Oke, A. (2008). Verification and validation of consequence models for
accidental releases of hazardous chemicals to the atmosphere. En Hazards XX: Process
Safety and Environmental Protection (Symposium Series No. 154). Institution of Chemical
Engineers. https://www.icheme.org/media/9766/xx-paper-72.pdf

95


https://response.restoration.noaa.gov/oil-and-chemical-spills/chemical-spills/response-tools/alohas-limitations.html?utm_source=chatgpt.com
https://response.restoration.noaa.gov/oil-and-chemical-spills/chemical-spills/response-tools/alohas-limitations.html?utm_source=chatgpt.com
https://www.google.com/search?q=https://doi.org/10.28979/jarnas.890649
https://trepo.tuni.fi/bitstream/handle/10024/215144/Probabilistic_assessment_of_the_impact_2019.pdf
https://trepo.tuni.fi/bitstream/handle/10024/215144/Probabilistic_assessment_of_the_impact_2019.pdf
https://rmgir.proyectomesoamerica.org/portal/apps/Cascade/index.html?appid=9d26834897164929846c3e716c0d9938
https://rmgir.proyectomesoamerica.org/portal/apps/Cascade/index.html?appid=9d26834897164929846c3e716c0d9938
https://doi.org/10.1016/j.ifacol.2020.12.126
https://www.gob.mx/cms/uploads/attachment/file/788897/TEMA_1_2_MATERIALES_PELIGROSOS.pdf
https://www.gob.mx/cms/uploads/attachment/file/788897/TEMA_1_2_MATERIALES_PELIGROSOS.pdf
https://webthesis.biblio.polito.it/secure/32320/1/tesi.pdf
https://www.uaeh.edu.mx/pcu/avisos/9/antes__durante_y_despues_de_fugas_y_derrames_de_sustancias_quimicas.pdf
https://www.uaeh.edu.mx/pcu/avisos/9/antes__durante_y_despues_de_fugas_y_derrames_de_sustancias_quimicas.pdf
https://www.researchgate.net/publication/366385594_Comparative_analysis_of_chemical_process_simulation_using_open-source_and_commercial_software
https://www.researchgate.net/publication/366385594_Comparative_analysis_of_chemical_process_simulation_using_open-source_and_commercial_software
https://tecnologia.uniandes.edu.co/aspen-plus-suite/
https://sites.ualberta.ca/CMENG/che312/F06ChE416/HysysDocs/AspenHYSYSOperationsGuide.pdf
https://sites.ualberta.ca/CMENG/che312/F06ChE416/HysysDocs/AspenHYSYSOperationsGuide.pdf
https://www.icheme.org/media/9766/xx-paper-72.pdf

