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CAPITULO XIX

METODOS, ESTRUCTURASY MODELOS
PARA LA SIMULACION DE PROCESOS
BATCH

Por
Enrique Salomone

XIX.1 INTRODUCCION

La simulacién por computadoras ha sido largamente usada en el disefio,
optimizacion y andlisis de performance de procesos continuos. A medida que esta
tecnologia se hizo madura, fue incorporada en herramientas comerciales de uso
extendido.

Sin embargo, para los procesos discontinuos el estado del arte es
completamente diferente. Mientras que existe numerosa bibliografia atendiendo al
problema de la simulacion de etapas batch individuales, la simulacién de procesos
completos todavia se encuentra en un nivel de desarrollo mucho mas incipiente.

Laprincipal dificultad radicaenlacomplejidad queintroducen lasrelaciones
entre |as etapas habida cuenta de las caracteristicas tan particulares que presentan los
procesos batch desde e punto de vista de los estados no estacionarios,
discontinuidadesdel flujodematerial, lasdistintas politicas de operacion posibl es, etc.

En este capitulo se presenta una discusion introductoria acerca de los
principales enfoques desarrollados hasta el momento para abordar problemas que
requieren de la simulacién de un proceso discontinuo.

En primer lugar, se caracterizan |os procesos discontinuosintroduciendo las
definicionesy conceptos masimportantes, luego se desarrollan model os mateméticos
de un proceso discontinuo en forma general, ilustrando su relacion con modelos
mecanicistas (basados en |os primeros principios 0 ecuaciones de balance) de etapas
batch individuales.

Por Ultimo se abordara e problema de la simulacidn, analizando las
caracteristicasdelasdistintas estrategias desde el punto devistade su utilizacion para
simular procesos batch.

XIX.2 EL ROL DE LOSPROCESOSBATCH EN LA INDUSTRIA QUIMICA

El procesamiento discontinuo o batch es el modo de operacion més antiguo
gue conocelaindustriade procesos. Analizando el desarrollo delaingenieriaquimica
de los ultimos 30 afios se puede concluir que el mayor esfuerzo se ha centrado en la
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transformacion delos“vigjos’ procesos batch en modernos procesos continuos. Con
esta perspectiva parece sorprendente encontrar hoy que una ata proporcion del
volumen de produccion de sustancias quimicas (y una proporcion alin mayor si se
analiza la participacion econdmica) se realiza en plantas batch. Ademas, no hay
evidencias de que esta tendencia decline (Parakrama, 1985, Rippin, 1993).

Existen productos para los cuales no es posible desarrollar procesos
continuos confiables. En otros casos este desarrollo exige una demanda de tiempo y
recursos prohibitiva. Sin embargo, muchos mas productos que podrian ser
manufacturados en plantas continuas se procesan de hecho en plantas batch por
motivos econémicos.

La produccién batch se lleva a cabo usualmente en equipos relativamente
estandarizados que pueden ser adaptados facilmentey si es necesario reconfigurados
para producir otros productos diferentes. Esto es particularmente Util para productos
gue sefabrican en pequefias cantidades como los farmacéuticos, agroquimicosy otros
guimicos finos para los cuales lademanda anual puede ser satisfecha en unos pocos
dias o unas pocas bachadas en una planta existente.

Debido alaflexibilidad delosarreglos de produccién, éstos procesos pueden
absorber las fluctuaciones o cambios rapidos en la demanda que son caracteristicas
de estos productos. De esta manera se evitan las dificultades asociadas con el
dimensionamiento de una planta dedicada innecesariamente pequefia.

Una de las tendencias mas claras de la industria quimica es el creciente
interés por los productos quimicos finos, de ato valor agregado y ato contenido
tecnoldgico. A este mercado se han agregado en los Ultimos afios productos de origen
bioguimico que se destacan por su corto ciclo de vida.

Otra caracteristica de este sector es su estrecha relacion con lainnovacion
tecnoldgicay la habilidad paraproducir rapidamente cantidades comercializables de
productos muy novedosos. Los procesos batch ofrecen una facilidad relativa para
pasar de datos experimentales de escalas piloto a disefios industriales de maneramas
rapiday confiable.

Todos estos factores han movilizado el interés por € desarrollo de técnicas
eficientesparael disefio, planificaciony operacion de plantasquimicasbatch. Al igual
gue con los procesos continuos, la simulacion es una herramienta importante para
asistir en estos problemas.

XIX.3 APLICACION DE LA SIMULACION EN LA INGENIERIA DE
PROCESOSBATCH

La simulacién de un proceso puede ser usada en distintos problemas que
tienen distintos nivelesde complgjidad. Estos problemas pueden ser ordenadosen una
estructura jerérquica como se esquematizaen lafigura 1.

El nivel mas bajo de complgjidad consiste en €l uso de lasimulacion parala
prediccién de las condiciones operativas del proceso. En este nivel la simulacion se
aproxima a comportamiento de las fendmenos fisicos que ocurren en el proceso y
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actiia como un emulador del proceso. Tipicas respuestas de estas simulaciones son:
conversion fina en una reaccion, rango de presiones de trabajo, recuperacion
obtenida en una etapa de purificacion, etc.

Optimizacion Sistematica

Andlisis de Escenarios

Evaluacién de Indices
de Performance

Prediccion de
Condiciones
Operativas

Figura X1X.1: Aplicacion de la simulacion de
procesos.

Con un nivel de complejidad mayor se puede ubicar al uso de lasimulacion
como herramienta de evaluacion de indices de performance. Aqui no solamente
interesaemular lafisicadel proceso sino evaluar losresultadosdel mismo en términos
de algun indice adecuado. Tipicamente se puede usar simulaciones para evaluar la
productividad, lostiempos de respuesta, el consumo de recursos, |0s costos asociados
alaproduccion, rendimientos, etc.

Un paso mas en complejidad lo constituye el andlisis de distintos escenarios.
Estetipo deproblemaincluyealosanterioresy agregalatareadeidentificar y agrupar
variables"clave" quetienenimpacto en el indice de performance, manejandolascomo
datos de entrada. De esta manera, el simulador del proceso se transforma en una
funcion implicita de dichas variables que da por resultado €l indice de performance
correspondiente al escenario actual.

Las variables clave pueden ser "parametros variables' externos al proceso o
bien "variables manipulables" internas del proceso. En este dltimo caso, dichas
variables constituyen grados de libertad que pueden usarse para mejorar la
performance y se denominan variables de decision. Para encontrar "el mejor" valor
delasvariables dedecisién valiéndose de lasimulacién es necesario agregar un nuevo
nivel de complejidad: la optimizacién. El algoritmo de optimizacion comanda la
generacion de nuevos valores para las variables de decision y la funcién objetivo a
optimizar es € indice de performance provisto por el simulador.

XIX.4 CARACTERISTICASDE LOSPROCESOSBATCH
Los procesos de laindustria quimica pueden ser clasificados en continuos o
batch. En un proceso continuo, los materiales pasan a través de unidades
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especializadasde procesamiento paraterminar convertidosen productosfinales. Cada
una de estas unidades opera en estado estacionario y realiza una funcion de
procesamiento dedicado. Tantos los ingresos de materiales como la salida de
productos son flujos continuos de materiales.

Un proceso batch, en cambio, consiste en una secuencia de pasos que deben
ser realizados en un orden definido. La culminacion de esta secuencia de pasos
produce una cantidad finita de producto final. Esta cantidad finita es lo que se
denominabachada. S la cantidad requerida de producto es mayor que esta cantidad,
la secuencia debe ser repetida. Los procesos batch son esencialmente discontinuosy
los materiales se procesan por lotes. En general cada unidad opera en estado no
estacionario.

Existen dos tipos basicos de unidades en un proceso de esta natural eza:

. Unidades batch

. Unidades semicontinuas

Una unidad batch propiamente dicha consiste en un recipiente donde los
materiales a procesar son cargados, sometidos aalgun tipo de procesamiento y luego
descargados. Es decir que basicamente son unidades de contencién con alguna
capacidad de procesamiento. El caso més simple lo constituyen las unidades de
almacenami ento donde |os materiales no sufren ningunatransformacién sino que son
sencillamente alojados durante algun tiempo. En el otro extremo estan las unidades
donde varias tareas se conforman en una Unica unidad de contencion. Un gemplo
clésico de este tipo de unidad es €l reactor agitado y encamisado, donde un mismo
recipiente de contencion puede redizar las tareas de mezclado de reactivos,
calentamiento, reaccion y enfriamiento. En genera, una unidad batch de
procesamiento tendra asociado un tiempo de procesamiento necesario parallevar a
cabo latarea.

Una unidad semicontinua es un equipo continuo que opera en forma
intermitente transfiriendo el material entre dos unidades batch. Ejemplos de este tipo
deunidad sonlasbombasy transportadores. Algunasunidades semicontinuas, ademas
de transferir el materia producen algun tipo de procesamiento. Este es el caso de
filtros, mezcladores estéticos, intercambiadores de calor, centrifugas, etc. Es comin
también encontrar trenes de varias unidades semicontinuas en serie operando entre
dos unidades batch.

Enlafigura2, serepresentaun proceso batch tipico donde pueden observarse
los tipos de unidades anteriomente mencionados.

Una planta batch pude ser usada parafabricar un Gnico producto. Ejemplos
de este tipo de plantas pueden ser encontrados en la industria farmoquimica, en la
sintesis de intermediarios y algunos productos de fermentacién y reciben el nombre
de monoproducto. En estas plantas, la secuenciade tareas se repite unay otravez en
forma ciclicaformando una campafia de produccion.

Esmasdifundido todaviad uso deinstalaciones batch paralafabricacion de
varios productos. En este caso se pueden distinguir dos arreglos distintos: |as plantas
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multiproducto y las plantas multipropdsito.

tren semicontinuo
I |
I 1

BOMBA BOMBA FILTRO ENFRIADOR  EXTRACTOR BOMBA
O— B —0O—@O—O—©— O—

FERMENTADOR ALMACENAMIENTO

TRANSPORTADOR BOMBA BOMBA

— B -O— 1O O—\ 1l —

SECADERO CENTRIFUGA ALMACENAMIENTO CRISTALIZACION

D Unidad batch de almacenamiento O Unidad semicontinua de transferencia

IE' Unidad batch de procesamiento @ Unidad semicontinua de procesamiento
Figura XIX.2: Un tipico proceso batch.

En una planta multiproducto, todos|os productos siguen lamisma secuencia
de procesamiento através de las mismas unidades. Su aplicacion esta centradaen la
produccién de familias de productos. Por €jemplo: produccién de pinturas, polimeros
dedistinto grado, etc. Normal mente, estas plantasoperan en campafias monoproducto,
esdecir, se procesan varios ciclos de un producto (una camparia), se acondicionan las
unidades para el siguiente producto y se procesan varios ciclos de dicho producto, y
asl sucesivamente.

Laplanta multipropdsito por otra parte, consiste en una bateria de unidades
gue son asignadas para procesar un producto determinado y una vez finalizada la
produccién de éste pueden ser reasignadas para otro producto en una secuencia
diferente. A diferencia de las plantas multiproducto, cada producto sigue unareceta
de fabricacién diferente y en distintos momentos puede incluso ser procesado en
diferentes unidades. Estas plantas son las més flexibles y su operacion estabasada en
6rdenes de producci 6n que van definiendo los arreglos productivos. Esto requiere un
importante esfuerzo de planificacion, cronogramacion de tareas y asignacion de
recursos.

Cualquiera sea € tipo de planta, toda vez que la cantidad de producto
obtenido a finalizar una secuencia es insuficiente, dicha secuencia se repite
ciclicamente hastacumplimentar lacantidad requerida. Lamaneraen que estosciclos
son conducidos da lugar a dos modos distintos.

En e primer modo unabachadadeber ser procesada completamente antesde
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gue lanuevabachada puedaempezar aser procesada. Esto se conoce como operacion
sin solapamiento de bachadas. En consecuencia en todo momento hay una Unica
bachada siendo procesada y por o tanto una Unica etapa ocupada.

En el segundo modo, llamado con solapamiento de bachadas, se permite que
unaetapaque yaesta desocupada comience aoperar con unanuevabachadaantes que
la anterior finalice su procesamiento. De esta manera habra més de una bachada
procesandose y por lo tanto més de una unidad operando simultaneamente. Esta
diferenciaen laformade operacion seilustraen lafigura 3.

Como se puede apreciar en e diagrama de Gantt (a), la bachada #1 es
procesada secuencialmente en las unidades 1, 2 y 3. La bachada #2 comienza a
procesarse en launidad 1 s6lo cuando launidad 3 termind de procesar labachada #1.
Notese que en todo momento mientras una bachada esta siendo procesada en una
unidad, las demés unidades permanecen ociosas.

En el diagrama (b) correspondiente al modo de operacion con solapamiento
de bachadas se puede observar que la bachada #2 comienza a procesarse en la unidad
1 mientras la bachada #1 esta siendo procesada por la unidad 2.

Cuando una secuencia de operaciones se repite en forma ciclica aparece €l
concepto de tiempo de ciclado, que se define como el tiempo transcurrido entre la
finalizacion de dos bachadas consecutivas. Este tiempo en general serd distinto del
tiempo total de procesamiento de unabachada, esto es, del tiempo transcurrido desde
gue se empieza a procesar una bachada hasta que culmina su procesamiento.

Tiempo total de proceso Tiempo de ciclado

»

A4 Y
Ll
Batch #1 Batch #2

Figura XIX.3a. Modo de operacién sin solapamiento de bachadas
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Tiempo total de proceso Tiempo de ciclado

»
»

»!
< »

A 4
Batch#1 Batch#2

Figura X1 X.3b: Modo de operacion con solapamiento de bachadas

-
»

El tiempo de ciclado depende del modo de solapamiento de bachadasy dela
politicadetransferenciade bachadas entre etapas. Existentresreglasdetransferencia
gue determinan la manera en que una bachada es transferida desde una etapa donde
yafinaliz6 su procesamiento ala que le sigue en la secuencia.

1 Tiempo de espera nulo

Una etapa que opera bajo esta regla de transferencia, una vez finalizado su
procesamiento debe transferir inmediatamente el material alaetapa siguiente. No se
permite demora entre la finalizacion del procesamiento y € comienzo del
procesamiento en la etapa posterior. Esto indica claramente que no existe
amacenamiento intermedio entre estas etapasy que obligaalaetapaposterior aestar
desocupada cuando se finaliza el procesamiento en la etapa anterior. Esta regla se
conoce como ZW (del inglés: zero wait).

2. Sn almacenamiento intermedio

En este caso tampoco existe capacidad de almacenamiento intermedio entre
las etapas en cuestion pero se permite que laetapaanterior retengael material después
definalizar e procesamiento hasta que se desocupe la etapa siguiente y el material
pueda ser transferido. Es decir que la misma unidad de procesamiento sirve de
amacenamiento temporal. De esta manera los tiempos de inicio de estas etapas
pueden desincroni zarse. Estaregla se conoce como NIS(del inglés: non intermediate
storage).

3. Con almacenamiento intermedio

Esta reglaimplica la existencia de una capacidad de almacenamiento entre
las etapas en cuestion. Cuando una etapa termina su procesamiento, €l material es
transferido a una unidad de almacenamiento y queda libre para volver a operar. Por
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su parte, cuando la etapa siguiente estalista para operar toma el materia delaunidad
de almacenamiento.

La introduccién de almacenamiento intermedio permite desincronizar los
tiempos de inicio de ambas etapas y desacoplar |os tamafios de bachaday por ende el
ritmo de ciclado. Por ejemplo una etapa puede estar procesando una bachada de 100
kg cada 1 horatransfiriendo el material producido alaunidad de amacenamiento. La
etapa siguiente puede estar procesando 10 kg cada 0.1 hora (ciclando 10 veces mas
répido con una carga 10 veces menor) y aln asi no habrd acumulacion alargo plazo
en launidad de almacenamiento intermedio.

La introduccion de una unidad de almacenamiento divide a proceso en
subprocesos que en general tendran distintostamafios de bachaday tiempo deciclado.
La capacidad de dicho almacenamiento introduce una subclasificacion de estaregla
de transferencia

a) Almacenamiento ilimitado: esto supone la existencia de una capacidad de
almacenamiento lo suficientemente grande como para gque los subprocesos
‘aguas arriba’ y ‘aguas abagjo’ estén completamente desacoplados. Cada
subproceso puede trabajar con su propio tamafio de bachada y tiempo de
ciclado sinrestricciones. Estapoliticaproduciraacumul acion de material del
orden del tamafio de una campafia.

b) Almacenamiento sin acumulacién a largo plazo: agui también se supone la
existencia de una capacidad de amacenamiento como para que cada
subproceso pueda trabajar con su propio tamafio de bachada y tiempo de
ciclado pero restringido a que ambos operen con la misma ‘velocidad de
produccién’ promedio. Esto es, la relacion tamafio de bachada / tiempo de
ciclado debe ser lamisma en los dos subprocesos. Esta condicion eliminala
posibilidad de acumulacién en el largo plazo y la capacidad requerida sera
del orden del tamafio de bachada.

) Almacenamiento limitado: en este caso, la capacidad de amacenamiento
intermedio es menor que la necesaria para el caso anterior, lo que implica
gue €l tamafio de bachaday tiempo de ciclado de ambos subprocesos ademas
de cumplir la condicion deigual velocidad de produccion promedio, debera
cumplir restricciones de sincronizacién de manera de no sobrepasar en
ninglin momento la capacidad de almacenamiento disponible.

XIX.5 MODELOSDE TIEMPOSY FACTORESDE REQUERIMIENTO

La descripciéon mas sencilla de un proceso batch es la receta de
procesamiento. En ella se enumeran ordenadamente la secuenciade tareas que deben
realizarse para obtener €l producto final. Algunas de estas tareas pueden agruparse
para ser llevadas a cabo en lamisma unidad batch. Finalmente una etapa batch esta
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constituida por una o varias unidades batch operando en paralelo.

Las relaciones entre los tamafios de las unidades y los tiempos de
procesamiento se pueden establecer con una descripcion analitica que se describe a
continuacion.

El tamario del lote 0 bachada, B; se define como la cantidad de producto final
i obtenido al completar la secuencia de tareas. Surge inmediatamente que las tareas
intermedias tendran tamafios de carga diferentes de B;, de acuerdo a los balances y
rendimientos materiales de cada una.

Para cadaproducto i en cada etapa j, es posible definir un factor de tamafio

V,=§Bi=12,.,1j=12,.,] (1)

S; como la capacidad V; de dicha etapa necesaria para procesar la cantidad B; del

producto i:
v, =maxy} i=1,2...J )

El tamafio paralaetapaj debe ser tal que:

Ademas, cadaproducto i tiene asociado un tiempo de procesamiento p; en
cadaetapaj.

Andogamente, cadaunidad semicontinuak, se caracterizapor unavel ocidad
de procesamiento R, y un factor de carga D;,, de maneraque € tiempo de operacion
para procesar €l lote B; en esa unidad se expresa:

D, B
0, =—— k=1,2,..K ®)
R

Anadlogamente a los factores de tamafio y carga, que definen los
requerimientos de capacidad de procesamiento por unidad de producto producido,
también se pueden definir factores de requerimientos de materias primas, energia
eléctrica, vapor y otros servicios como consumos especificos.

El tiempo que una unidad batch j esta ocupada procesando € producto i
depende tanto de su tiempo de procesamiento p; como de los tiempos de operacion de
las unidades semicontinuas que la cargan y descargan:

Ti=0ic P *0iq (4)
dondelaunidad semicontinuac eslaque operacargando launidad batch j y launidad

semicontinua d la que la descarga. La unidad batch j que comienza a procesar una
bachada del producto i no estara lista para procesar una nueva bachada hasta que
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transcurra un el tiempo T;;. Por estarazon este tiempo se conoce como el tiempo de
ciclado minimo de la etapaj para producir €l productoi.

Paradisminuir €l tiempo de unaetapa, se suelen disponer mas de una unidad
en paralelo operando desfasadamente. Esto es, dos 0 mas equipos asignados a la
misma etapa, comienzan su operacion aternativamente atiempos diferentes. Si m es
el nimero de unidades iguales que operan en paralelo en la etapa j, € tiempo de
ciclado minimo viene dado por la siguiente expresion:

_Bict Py

i m )

Unidad 1 1
Unidad 2
Unidad 3

Unidad4 _|
Tc

A A,

Figura XIX.4a: Operacion sin unidades en paralelo

A 4

Unidad 1
Unidad 2
Unidad3a
Unidad 3b
Unidad4 _L
Exinln

v

Figura X1 X.4.b: Operacion con unidades en paralelo

Este situacién se ilustra en la figura 4. En el diagrama (b) la etapa 3 de
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procesamiento se realiza usando 2 unidades (unidades 3ay 3b) operando en paralelo
y fuera de fase. De esta manera las bachadas que finalizan su procesamiento en la
unidad 2 se procesan aternativamente en las unidades 3ay 3b.

Asi como existe este tiempo para cada etapa j, también se puede definir un
tiempo de ciclado minimo del producto i parael proceso, Tc,. Este tiempo dependera
del modo de solapamiento con que opera el proceso y de las reglas de transferencia
de las bachadas entre las etapas. Como se dijo anteriormente, la existencia de
capacidad de almacenamiento intermedio permite que cada subproceso adopte su
propio tiempo de ciclado y por lo tanto desde el punto de vistadel cdlculo del tiempo
de ciclado se consideran como procesos independientes. Esta situacion seilustraen
lafigurab.

Unidad 1
Unidad 2
Almacenamiento

Unidad 3

Unidad 4
Tc

4 A4

Figura XIX.5a: Operacion sin amacenamiento intermedio

v

Unidad 1

Unidad 2

Almacenamiento

Unidad 3

Unidad 4

Figura XIX.5b: Operacion con almacenamiento intermedio

En el diagrama (b) se puede apreciar que cuando la segundabachadafinaliza
su procesamiento en launidad 2, estransferida a almacenamiento. Cuando la unidad
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3 termina de procesar la primer bachada, acepta una nueva carga proveniente del
almacenamiento.

Para un subproceso cuyas etapas transfieren con reglas ZW o NIS, sin
solapamiento de bachadas, el tiempo de ciclado minimo coincide con el tiempo de
residencia de unabachada en dicho subproceso y por lo tanto esigual alasumadelos
tiempos de procesamiento de todas las etapas batch:

J
g, :Z T (6)
-1

Para un subproceso cuyas etapas transfieren con reglas ZW o NIS, con
solapamiento de bachadas, €l tiempo de ciclado minimo queda determinado por la
etapa de procesamiento més larga:

Tc, = maxK{Tij ; Ok} 7)

o, g

El conjunto de ecuaciones (1)-(7) presentado constituye un modelo
matematico sencillo deun proceso batch. Dicho model o poseeun grado deabstraccion
tal quelas etapas son simplemente descriptas por un factor de tamafio y un tiempo de
procesamiento constantes.

Un model o deestanaturalezaes Util paradecidir aspectos estructuralescomo
la asignacion de tareas a equipos, coordinacion de los ciclos de operacion y la
provision de almacenamiento intermedio y/o duplicacion de unidades en paralelo en
unaetapa. No obstante paradescribir e comportamiento delos procesosquesellevan
a cabo en cada etapa es necesario incrementar el grado de detalle de la descripcion,
modelando a los fendmenos fisicos que se producen en cada etapa. Norma mente,
estos model os mas detallados se derivan de los primeros principios, explicitando los
balances de materia y energia, los equilibrios termodinamicos, las cinéticasy los
fendmenos de transporte.

XIX.6 MODELO DE ETAPAS INDIVIDUALES BASADOS EN LOS
PRIMEROSPRINCIPIOS

Se presentardn a modo de g emplo dos model os de etapas individuales: uno
para una etapa batch y otro para una etapa semicontinua. El proposito de estos
ejemplos esilustrar lamodelacidn de estas etapas desde €l punto de vista de primeros
principios y mostrar su relacién con el modelo anterior.

Ejemplo 1. model o de una fer mentaci 6n fed-batch
En unafermentacion operadade manerafed-batch, el sustrato (materiaprima
de lafermentacién) va siendo agregado a medida que la fermentacion progresa. Esto
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dalugar avarias politicas de agregado de dicho sustrato. En este gjemplo se considera
que el sustrato es agregado de manera de mantener constante la concentracion del
mismo en & fermentador. Este modo de operacion implica que € volumen de
fermentacion cambia con el tiempo.

Se considera que el crecimiento del microorganismo es descripto por una
cinética de tipo Contoisy es funcion de la concentracion de sustrato sy de biomasa
X (equivalente a un modelo Monod pero donde la constante de saturacion es una
funcion lineal de la concentracion de biomasa). Sea la velocidad especifica de
crecimiento p [V/hr]:

(T

M(s, X) = G K%

El producto esformado aunavel ocidad especificad[ kg producto/kg biomasa-
hr] determinada por una cinética de inhibicién por sustrato:

0
0(s) = m

K
]_+_p+i
S K

El consumo de sustrato debido a crecimiento del microorganismo y la
formacion de producto es proporcional alas correspondientes velocidades atravésde
rendimientos constantes: Y, e Y, . EI mantenimiento de las células también requiere
un consumo de sustrato que es tenido en cuenta por una demanda especifica
constante M,.

Se considera ademas que el producto se degrada con una cinética de primer orden,
cuya constante de decaimiento es D.

El sustrato se agrega al fermentador con una velocidad F (variable en €l
tiempo), y se consideraque laagitacidn se suministrade manerade mantener un valor
constante de potencia por volumen PPV, de manera que €l consumo de energia
eléctrica cambia durante la operacién a medida que cambia el volumen.

Con estas consideraciones el modelo dinamico para la fermentacion fed-batch se
resume en las siguientes ecuaciones. (San y Stephanopoulos, 1989)
balance de materia para el microorganismo:

dx X
— =M, X)) x - F =
i H(s , X) v
balance de materia para el sustrato:
ds F X X
— = — -8 -06(8 — - U(s,x) — - M_x
m V(sO ) ()Y H( )x X

p p

balance de materia para el producto:
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P _g9x kP FP
at Y

acumulacion de volumen:

concentracion de biomasa [kg/m?]
concentracion de sustrato [kg/m?]
concentracion de producto [kg/m?]

volumen de la bachada [m?]

caudal de alimentacion de sustrato[ m*/hr]
concentracion de sustrato alimentado [kg/m?]
consumo de energia eléctrica [KW-hr]
potencia de agitacion por volumen [KW/m?]

8']1<'Uf/)><

%I‘I‘I
<

El consumo de sustrato C [kg] puede ser calculado integrando:

dc
= oF
dt %

y €l consumo de vapor H [kg de vapor] para esterilizacion de la alimentacion, viene
expresado por:

g - P Vina CP AT,
)\’V
donde:
P densidad de la aimentacion [kg/m?]
cp, calor especifico de la alimentacion [keal/kg °C]
AT, diferencia de temperaturas durante la esterilizacion [°C]

A calor de vaporizacion del vapor [keal /kg]

Las relaciones entre este modelo y e modelo de tiempos y factores de
requerimiento son las siguientes:

tamarfio de bachada producido: B =V(t) P(t)
factor de tamafio: S«=V(;)/B
tiempo de procesamiento: Prer = t
consumo especifico de energia u =E()/B
consumo especifico de vapor: u =H/B
consumo especifico de sustrato: Ump =C(t;) /B

(dondet; es el tiempo final de lafermentacion)
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Ejemplo 2: modelo de una extraccion liquido- liquido semicontinua
Se considera un extractor liquido-liquido que opera en contracorriente,
contactando una corriente de alimentacién con una de solvente. El balance global de
materia se puede expresar:
F XF + Syp =F Xout * Syout

F caudal de alimentacion [m? hr]

S caudal de solvente [m?/ hr]

X concentracion de soluto en alimentacion [kmol soluto / m?)
y concentracion de soluto en solvente [kmol soluto / m?]

€l extractor tiene N etapastedricas de equilibrio y en cada etapalas composiciones de
equilibrio estan relacionadas a través de un coeficiente de distribucion m, que se
supone constante:
y = mx

Si se considera el caudal de ambas corrientes constante a lo largo de las etapas, se
puede obtener una expresion analitica que relaciona las composiciones de entraday
salida (Belter et a.,1988):

E-1
EN+1 -1

out

donde E es el coeficiente de extraccion definido como sigue:

E:mS
F

la capacidad del extractor queda definida por el caudal volumétrico total:
R,=S+F

El consumo de energia eléctrica se puede estimar aproximando la demanda de
potenciadel extractor como funcién de la capacidad:

P [kKW] 2 Ry

Considerando que €l extractor opera durante un tiempo é,_las relaciones entre este
modelo y el modelo de tiempos y factores de requerimiento son las siguientes:

tamafio de bachada producido: B=Sy,M@
factor de carga: D=Rs0/B
tiempo de procesamiento: 0.,=0

consumo especifico de energia: u, =P@/B
consumo especifico de solvente: Ump =S p. 0/B

donde:
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M; es el peso molecular del soluto [kg/kmol]
ps esladensidad del solvente [kg/m?]

Un aspecto importante de cualquier modelo es que solo reflgja en forma
precisaaquello que esrelevante alaactividad paralo cual esdesarrollado. En el caso
del modelo de tiempos y factores de requerimiento, el énfasis esta puesto en la
descripcion del proceso anivel lasrelacionesentrelas etapas. Lainformacionrelativa
a los procesos fisicos que ocurren en cada etapa es encapsulada en los factores de
requerimiento. En estos gjemplos se ilustra como se vinculan modelos de etapas
individuales, desarrollados teniendo en cuenta los fendmenos fisicos que sellevan a
cabo en cada etapa con losfactores de requerimiento en los que estabasado el modelo
del proceso explicado anteriormente. Es decir, como utilizar médulos de simulacién
de operaciones batch paraimplementar modelos del proceso completo.

S bien € desarrollo de modelos matematicos con el grado de detalle
apropiado a problemaesfundamental paraefectuar smulaciones, el marco o sistema
en ¢l cual dichos model os son organizados'y resueltos también constituye un aspecto
clave. En las secciones siguientes analizaremos las caracteristicas mas importantes
de los distintos enfoques que se han desarrollado.

XIX.7 LOSSISTEMASDE SIMULACION

En su definicion més amplia, la simulacién de un proceso consiste en la
resolucion por computadora de un modelo matemético que describe su
comportamiento a través de variables que determinan su estado. En base a las
caracteristicas de dichas variables de estado es posible clasificar alos sistemas de
simulacién en dos tipos claramente diferenciados:

- Simulacion de un sistema continuo
- Simulacion de un sistema discreto

Smulacion de sistemas continuos

En un sistema continuo, las actividades del sistema provocan cambios
graduales de las variables de estado. Cuando se modelan matematicamente, dichas
variables son controladas por funciones continuas. Tipicamente, las variables de
dichos sistemas siguen trayectorias continuas en €l caso de procesos no estacionarios
0 adoptan un valor estacionario.

Generalmente un simulador de esta naturaleza es disefiado para representar
procesos con estructuras fijas, que involucran flujos continuos de material, y cuyas
unidades se describen mediante ecuaciones algebraicas y diferenciales. Estan
organizados en forma de sub-model os 0 médulos: |as ecuaciones de disefio y balance
de materiay energia que representan cada unidad del proceso se retinen en médulos
separados gue se gjecutan en una secuencia especificada como pasos de calculo alo
largo del diagrama de flujo del proceso. Un médulo de proceso puede representarse
como se muestraen lafigura 6.
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vector de corrientes
de entrada: flujo +

variables de estado
Ecuaciones [F’ Xs]
_— que _—
[F X ] desc'r:jbeln el vector de corrientes
1 € modulo de salida: flujo +

variables de estado
Figura XIX.6: Un médulo de proceso.

Cuando aparecen reciclos de material, no es posible resolver la secuenciade
unidades en forma directay se recurre atécnicas de rasgado del ciclo de corrientesy
amétodos de convergencia. Esta situacién se esquematiza en lafigura 7.

rasgado + convergencia

— i

e I S

Figura X1 X.7: Proceso con reciclos

Este tipo de estrategia de simulacién ha sido extensivamente usado para
estudiar € estado estacionario y € comportamiento dindmico (transientes entre
estados estacionarios) en procesos quimicos continuos. Es importante observar que
en estos simuladores, € tiempo como variable fisica carece de relevancia y solo
interesan las diferencias de tiempo. Por ejemplo, el tiempo transcurrido entre dos
estados estacionarios durante un transiente o el tiempo de residencia medio del
material en una unidad. Dado que las variables de estado varian en forma continua,
no existe un instante que pueda particularizarse y distinguirse del inmediato anterior
0 posterior en algo més que una cuestion de grado. Es decir, no existe el concepto de
"evento".

En resumen, un simulador que utiliza model os continuos posee la siguientes
caracteristicas:

. Las variables de estado son continuas.

. L asunidadesfundamental es son subprocesos que se organizan generalmente
en formamodular, con cada médulo representando una unidad del proceso.

. Laestructuradel proceso esinvariable.

. La secuencia de célculo esta determinada por €l flujo de materiales y se
conoce apriori.

. Cada médulo resuelve las ecuaciones algebraicas y diferenciales que

relacionan las variables de estado en las corrientes de entraday salida.
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. El tiempo no constituye unavariable fundamental y no existe el concepto de
evento.

Smulacion de sistemas discretos
En un sistema discreto, las actividades del sistema provocan cambios
discretosdel valor delasvariablesde estado. Tipicamente, estos cambios se producen
en instantes particul ares de tiempo denominados eventos. Unadescripcién del estado
de un sistema de esta naturaleza incluye ademés de los valores de las variables, los
posibles cronogramas de eventos.
Un modelo de un sistema de eventos discretos se construye en base a tres
elementos:
- las variables de estado
- los eventos que cambian dichas variables
- larelacién entre los eventos

Larelacién entre eventos puede esquematizarse como semuestraen laFigura

Figura X1X.8: Relacion entre eventos

El esquema anterior indica que cada vez que ocurre el evento A, s la
condicion (i) esverdadera, el evento B se cronograma para que ocurrat minutos mas
tarde.

De esta manera, €l sistema es representado a través de una red de eventos
relacionados. En todo momento existe una lista de eventos cronogramados. La
ocurrenciade un evento cambia el valor de las variables de estado y modificalalista
deeventosfuturos. Esto es comandado por un algoritmo principal de cronogramacion
de eventos, segin se esquematizaen laFigura 9.

Este tipo de simuladores ha sido largamente utilizado para investigar los
efectosdedistintasreglas de cronogramacion ("scheduling") sobrelacapacidad delas
colas e inventarios en aplicacionestales como sistemas de manufactura, sistemas de
trafico, redes de comunicacion, etc. Usuamente estos sistemas tienen
comportamientos estocasticos y la informacion de entrada esta compuesta por
distribuciones temporales y los resultados de la simulacion son valores promedio.

En resumen, un simulador de eventos discretos posee la siguientes
caracteristicas:

. Lasunidadesfundamentalesson " eventos' que seencuentran cronogramados
en unalista ("schedule").
. Laocurrenciade un evento cambialas variables de estado en forma discreta
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y puede alterar lalista de eventos futuros.

. La estructura del sistema es variable y la secuencia de célculo no esta
determinada a priori.
. Son especialmente disefiados paramanejar informaci 6n estocasticaen forma
de distribuciones de entrada y resultados promedio.
. El comportamiento del sistema entre dos eventos es ignorado.
_— estado
INICIALIZAR
T lista de eventos

'

Avanzar el RELOJ
— hasta el siguiente
evento

¢ cambio de
Ejecutar / estado

evento
T cronograma

eventos

Figura XIX.9: Algoritmo principal de
una simulacién de eventos discretos.

XIX.8 CARACTERIZACION DE UNPROCESO QUIMICO DISCONTINUO
(DESDE EL PUNTO DE VISTA DE LOSSISTEMASDE SIMULACION)

En la seccién anterior se discutieron las caracteristicas méas importantes de
dos sistemas 0 estrategias de simulacidn. Aqui nos proponemos ubicar alos procesos
quimicos discontinuos en el marco de dichas caracteristicas.

En un proceso discontinuo o batch existirén en general etapas que operan de
manera discontinua y otras en forma semicontinua. La operacion del proceso esta
gobernada por un cronograma de actividades/tareas ("schedule") que define los
eventosdeinicio y finalizacion de cadatareay el orden en que se g ecutan. Por esta
razon, en un proceso discontinuo tipico, la idea de eventos cronogramados es muy
familiar. De hecho la descripcion més sencilla de un proceso batch consiste
justamente en una "receta que lista las tareas a redlizar, especifica el orden en que
dichastareas seredizan y se detallan los tiempos de procesamiento 6 las condiciones
gue dan por terminada cada tarea. Cada inicio o finalizacion de una tarea estd4
claramente asociada a un momento en el tiempo y e concepto de evento surge
naturalmente. Ademds, en estos procesos existen variables de estado continuas que
en cada evento sufren cambios discretosy variables naturalmente discretas.

Sin embargo, entre eventos (tipicamente durante unatarea) sellevan a cabo
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procesos continuos no estacionarios. Es decir, existen variables de estado que
evolucionan segin una trayectoria continua y que es importante tener en cuenta.
Desde este punto de vista, la naturaleza de un proceso quimico discontinuo requiere
tanto el concepto de eventos discretos como el de trayectorias continuas. Esta
naturaleza dual discreta/continua de las operaciones batch fue muy claramente
descrita por Joglekar y Reklaitis (1984).

XIX.9 SIMULACION CONTINUA-DISCRETA COMBINADA

Lasimulacion Continua-Discreta combinada es unatécnicaque combinalas
caracteristicas de ambos sistemas. Estetipo de simulacién requiere delasolucion de
una secuencia de problemas de valor inicial, cada uno de ellos descriptos por un
conjunto de ecuaciones diferenciales algebrai cas no lineales con variables continuas.
Esta secuencia esta delimitada por eventos instantdneos que ocasionan algun tipo de
cambio discreto al problema que estasiendo resuelto. Estos cambios pueden ser tanto
en el valor delas variables 0 en laforma funcional del model o matematico continuo.

Como consecuencia de esto, el dominio temporal de interés es particionado
en subdominios continuos. Los limites de estos intervalos (definidos por el
cronograma de eventos) pueden ser explicitos (ocurren en un momento pre-
establecido) o bien estar implicitamente especificados a través de condiciones en las
variables del modelo. Bésicamente, la estructura de un simulador de este tipo se
representa en lafigura 10.

Luego de efectuada la inicializacion, que consiste en el establecimiento de
lalista ordenada de eventos cronogramados (calendario de eventos), se establece €l
vector de variables de estado y €l conjunto de ecuaciones algebraico-diferenciales
correspondientes al periodo continuo en cuestién, procediéndose alaintegracién del
sistemaresultante hastaladeteccion del proximo evento. Unavez detectado €l evento,
el control se transfiere a un bloque de procesamiento de eventos que producira una
revision del vector deestadoy el conjunto de ecuaciones seguido de unaactualizacion
del calendario de eventos. Luego sere-inicializael nuevo sistema continuo aintegrar
y se procede hasta la deteccion del proximo evento.

Una cuestién que surge claramente de este esquema, esla complejidad que
introducenlasinteraccionesentrelasvariablescontinuasy loseventosdiscretos. Estas
interacciones son fundamentalmente de tres tipos:

. Un evento discreto puede causar un cambio discreto en el valor de una
variable de estado continua.

. Un evento discreto puede causar que la relacion que gobierna una variable
de estado continua cambie.

. Una variable de estado continua alcanza un umbral que produce que un

evento discreto ocurra 0 sea cronogramado (evento de estado).
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Inicializacion

|

Establecer el vector de estado
Establecer set de ecuaciones

l

INTEGRACION
Sl NO
Procesamiento v
de eventos Recoleccién de
datos
Revision de vector . .,
de estado Simulacién
terminada ?
v i
Revision del set Sl
de ecuaciones

Figura XIX.10: Simulacion continua-discreta combinada

El primer tipo de interaccion introduce la necesidad de que el método de
integracion usado para calcular la trayectoria de una variable continua soporte las
discontinuidades que introducen los eventos.

Las interacciones del segundo tipo obligan a que laslibrerias que contienen
el conjunto de ecuaciones que describen cada proceso sean dindmicas y durante la
gjecucion de la simulacion puedan cambiar y/o modificar dichas ecuaciones. Esto
implica que luego de producido un evento de esta naturaleza, €l conjunto de
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ecuaciones diferenciales y algebraicas que esta siendo integrado sea modificado, y €l
método de integracion re-inicializado apropiadamente para continuar la simulacién.

Las interacciones del tercer tipo introducen un tipo de evento particular
conocido como "evento de estado". A diferencia de los "eventos de tiempo" cuyo
momento de ocurrencia es conocido a priori y surge del cronograma establecido, €l
momento en que se produce un evento de estado no es conocido hastaque lavariables
de estado alcanza el umbral exigido (por gemplo: € evento "fin de la reaccion” se
produce cuando la conversién alcanza el valor especificado). Debido a que el valor
actual de la variable de estado surge de la integracion de su derivada tempord, la
deteccion del momento en que alcanza el umbral exigido suele requerir técnicas

adicionalesderetro-interpol acién. Estasituacion seesquematizaenlasiguientefigura:
A
Trayectoria |
de la variable
de estado :

/ Tolerancia
| ! Umbral
>
tl tevento t2

En € instante t1, la variable de estado aun no ha llegado a valor umbral
requerido. El integrador avanza un nuevo paso, por gjemplo hasta el instante t2. Alli
se detectaque el valor delavariable de estado ha sobrepasado €l valor requerido. En
esta circunstancia, €l tiempo en € que la variable alcanza el umbral (t, .. deberd
encontrarse interpolando la trayectoria de la variable entre los tiempos t1 y t2.

El enfoque de simulaciones Continua/Discreta Combinada es el que la
literatura concerniente a la simulacién de procesos batch ha usado con mayor
frecuencia. Entre los trabajos més significativos que abordan el problema de la
simulacion de procesosbatch con técnicas de continuas-discretas combinadas, pueden
citarse:

DISCON Fruit, Reklaitisy Woods (1974)
BOSSBATCHES Joglekar y Reklaitis (1984)
UNIBATCH Czulek (1988)

gPROMS Barton y Pantelides (1994)

En estos trabajos se presentan prototipos de simuladores para procesos
discontinuosy sediscuten losdetallesdeimplementacién delasimul acion combinada.
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Mientras que &l enfoque de simulaciones discreta-continuacombinadasesel
més adecuado para representar procesos discontinuos en general, el problema se
complica enormemente cuando se desea representar rigurosamente operaciones
unitarias de con modelos mecanicistas. Normalmente este tipo de descripciones
requieren un considerable esfuerzo de modelacién, programacién, puesta a punto de
los métodos, etc. Esta situacidn se exacerba por la necesidad de re-establecer el
modelo durante la simulacion.

Por esta razon se justifica un andlisis que permita simplificar la
implementaci én de un model o de simulacién aprovechando caracteristicasparticulares
de algunos procesos batch y del tipo de problemapara el cua lasimulacion vaa ser
usada.

X1X.10 SIMULACIONES DINAMICAS DESACOPLADAS

En el caso de plantas batch monoproducto y multiproducto, donde la
estructura del proceso esta fija, (la secuencia de etapas de procesamiento se realiza
ciclicamente en las unidades previamente asignadas) es posible simplificar el
problema de la simulacién mediante una estrategia que recurre a simulaciones
dinadmicas de cada una de |as etapas en forma desacoplada (SDD).

Para estos casos el model o analitico de tiemposy factores de requerimiento
constituye una representacion exacta del proceso toda vez que dichos factores de
requerimiento y los tiempos de procesamiento adopten valores actualizados. Una
discusion masdetalladadelosfundamentosde estaestrategiase presentaen Salomone
e Iribarren, 1992, donde se demuestra que para varias de las operaciones habituales
de los procesos quimicos, toda la informacién fisicoquimica y operacional de cada
etapa queda encapsulada en dichos factores. Dicho de otraforma, toda vez que se da
un valor determinado alos parametrosfisicoquimicosy alas variables operativas, es
posible reconstruir un modelo analitico tal como el presentado anteriormente.

Desde este punto de vista, se pueden definir modulos individuales paracada
etapa que realicen simulaciones " caso base" que no dependen delaescaladel proceso
y no necesitan estar coordinados entre ellos mas aladelos propiedades intensivas del
material que pasa de una etapa alaotra.

La informacion relevante de entrada estd constituida por: condiciones
iniciales, especificaciones de producto y pardmetros intensivos. El criterio de
terminacion parala simulacion es la satisfaccion de las especificaciones de la etapa
y por lo tanto el tiempo de procesamiento es un resultado.

La informacion relevante de salida esta constituida por los factores de
regquerimiento y los tiempos de procesamiento. Eventualmente, si fuese necesario se
puede agregar como salidas del modulo factores intensivos de consumo de recursos,
por ejemplo, consumo de vapor por kg de producto.

Una discusion més ampliadel enfoque SDD y su aplicacion a problemade
optimizacion del disefio de un proceso batch se presentaen Salomone et al., 1994 y
una aplicacion de dicha metodologia al andlisis de performance de un proceso batch
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fermentativo se presentaen Salomone et a., 1996.

Deestamanera, lasimulacion rigurosade las operaciones (normamenteuna
tarea de gran demanda computacional) es usada en un rol de actualizacion de
parametros de un modelo analitico més simple. Este enfoque tiene similitud con el
enfoque "two tier" (o de niveles jerarquicos) utilizado en simulacién de procesos
continuos. En dicho enfoque, las simulaciones proveen las constantes de una
aproximacion cuadréticadel modelo, actualizandolas cada vez que resulte necesario.
Sin embargo, el modelo analitico usado por € enfoque SDD no es una aproximacion
arbitraria sino que responde a una descripcion fisica exacta del proceso.

Esta descomposicion del modelo en dos niveles de distinta complejidad
aporta varias ventajas:

. El modelo analitico contiene toda lainformacion referente ala"escald' del
proceso y alos aspectos de coordinacion de las etapas acorde a las politicas
de operacion.

. Al mantener el modelotradicional formalmenteintacto (lassimulacionessolo

actualizan susfactores) es esperable quelos métodosy técnicas actuales que
trabgan con dicho modelo puedan ser extendidas para involucrar
descripciones mas rigurosas de las operaciones.

. Debido a que las simulaciones pueden hacerse para un "caso base', el
esquema resulta muy préactico para problemas de disefio, ampliacion de
capacidad, remodelacion del proceso, etc., porque el modelo analitico "es"
un modelo de escalado.

. Todalainformacion referente alas politicasde operacion y transferencias de
bachadas interviene sdlo en el modelo analitico a modo de restricciones
adicionales. Esto hace que no sea necesario reescribir €l modelo de
simulacion cuando se estudian cambios en dichas politicas.

PROBLEMASPROPUESTOS

P1) Considere un proceso compuesto por 4 etapas de procesamiento batch, cuyos
tiempos de procesamiento son : p; : {5,2,7,3}. Considere ademas que los
tiempos de cargay descarga son los mismos paratodas|as etapas 6,=6,=0.2.
Calcule el tiempo total de proceso y el tiempo de ciclado considerando un
modo de operacion sin solapamiento de bachadas.

P2) | dem problemaanterior considerando modo de operacion con solapamiemto
de bachadas.

P3) Parael proceso descripto en el problema anterior, identifique la etapa con el
tiempo de ciclado minimo limitante. Calcule el tiempo de ciclado del proceso
si se asignan en dicha etapa, 2 unidades trabajando en paralelo y fuera de
fase.
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