
MODELADO, SIMULACIÓN Y OPTIMIZACIÓN DE 
PROCESOS QUÍMICOS

Autor-Editor: 

Dr. Nicolás José SCENNA

AUTORES

Dr.  Pío Antonio Aguirre

Dra. Sonia Judith Benz 

Dr.  Omar Juan Chiotti

Dr.  H. José Espinosa

Ing. Marta Beatriz Ferrero

Dr.  Jorge Marcelo Montagna

Ing. Miguel C. Mussati

Ing. Gustavo Alberto Pérez

Ing. Jorge Rodríguez

Dr.  Héctor Enrique Salomone

Dr.  Alejandro S. M. Santa Cruz

Dr.  Enrique Eduardo Tarifa

Dr.  Jorge Vega



A la memoria de mi padre.

A mi esposa Adriana, un agradecimiento 

por su permanente apoyo.

A mis maestros, colegas y alumnos.



AGRADECIMIENTOS:

- A la Universidad Tecnológica Nacional y a la Facultad Regional Rosario, que

apoyaron a través de sus autoridades, con su permanente aliento, la concreción de

esta obra.

- A los demás autores, que colaboraron desinteresadamente y con  gran entusiasmo.

- A Silvina Antille, Beatriz Gómez y Carlos Ruiz, todos ellos de INGAR, sin cuya

colaboración en el mecanografiado y la confección de los gráficos esta obra no

hubiese podido concretarse. Un infinito agradecimiento por su colaboración y

paciencia.

- A los becarios y demás integrantes del GIAIQ, Dto. de Ing. Qca.  de la UTN-FRR,

por su colaboración y comentarios, y en especial a Miguel Muñoz, Gastón Cassaro

y Verónica Ponzetti.

- A Alejandro Santa Cruz y Sonia Benz, por su gran ayuda en el ordenamiento final

de texto, ecuaciones y figuras, además de la supervisión del contenido.



SOBRE  LOS AUTORES

Dr. Pío Antonio Aguirre

Ingeniero Químico de la Facultad de Ing. Química, Universidad Nacional del Litoral.

Doctor en Ingeniería Química de la Universidad Nacional de Litoral-Santa Fe.

Investigador Adjunto de CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño.

Profesor Adjunto en la Facultad de Ing. Química, Universidad Nacional del Litoral.

Dra. Sonia Judith Benz  

Ingeniera Química de la Facultad Regional Rosario, Universidad Tecnológica Nacional.

Doctora en Ingeniería Química de la  Universidad Nacional del Litoral-Santa Fe.

Profesor Adjunto, en la Facultad Regional  Rosario, Universidad Tecnológica Nacional.

Dr. Omar Juan Chiotti

Ingeniero Químico de la Facultad Regional  Villa María , Universidad Tecnológica Nacional.

Doctor en Ingeniería Química en la Universidad Nacional de Litoral-Santa Fe.

Investigador Asistente de CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño.

Profesor Adjunto en la Facultad Regional Santa Fe, Universidad Tecnológica Nacional.

Dr. H. José Espinosa

Ingeniero Químico de la Facultad Regional Córdoba, Universidad Tecnológica Nacional.

Doctor en Ingeniería Química de la Universidad Nacional del Litoral-Santa Fe.

Investigador asistente de CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño.   

Ing. Marta Beatriz Ferrero

Ingeniera Química de la Facultad Regional  Villa María, Universidad Tecnológica Nacional.

Jefe Trabajos Prácticos de la Cátedra Investigación Operativa II de la Carrera en Sistema de

Información-Facultad Regional Santa Fe, Universidad Tecnológica Nacional. 

Dr. Jorge Marcelo Montagna

Licenciado en Matemática Aplicada de la Facultad de Ingeniería Química, Universidad Nacional

del Litoral.

Doctor en Tecnología Química de la Universidad Nacional del Litoral-Santa Fe. 

Investigador Adjunto del CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño. 

Profesor Adjunto  en la Facultad Regional Santa Fe, Universidad Tecnológica Nacional.

Profesor Titular en ICES-Sunchales.

Ing.  Miguel Mussati

Ingeniero Químico de la Facultad Regional Villa María , Universidad Tecnológica Nacional.

Becario de Perfeccionamiento de CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño.

Ing. Gustavo Alberto Pérez



Ingeniero Químico de la Facultad de Ingeniería Química, Universidad Nacional del Litoral.

Investigador Independiente de CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño.

Profesor Titular en la Facultad de Ingeniería Química, Universidad Nacional del Litoral.

Ing. Jorge Rodríguez

Ingeniero Químico de la Facultad Regional Rosario, Universidad Tecnológica Nacional.

Profesor Titular  en la Facultad Regional Rosario, Universidad Tecnológica Nacional.

Dr. Héctor Enrique Salomone

Ingeniero Químico de la Facultad de Ingeniería Química, Universidad Nacional del Litoral 

Doctor en Ingeniería Química en la Universidad Nacional del Litoral-Santa Fe

Investigador Asistente de CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño.

Profesor Adjunto en la Facultad Regional Santa Fe, Universidad Tecnológica Nacional.

Dr. Alejandro Santiago M. Santa Cruz

Licenciado en Física de la Facultad de Ciencias Exactas e Ingeniería, Universidad Nacional de

Rosario

Doctor en Tecnología Química en la Universidad Nacional del Litoral-Santa Fe.

Profesor Adjunto en la  Facultad Regional Rosario, Universidad Tecnológica Nacional.

Dr.  Nicolás José  Scenna

Ingeniero Químico de la  Facultad Regional Rosario, Universidad Tecnológica Nacional.

Doctor en Ingeniería Química de la Universidad Nacional del Litoral - Santa Fe.

Investigador Adjunto de CONICET en INGAR, Instituto de Desarrollo y Diseño.  

Profesor Titular de la Facultad Regional Rosario, Universidad Tecnológica Nacional.

Dr. Enrique Eduardo Tarifa

Ingeniero Químico de la Facultad de Ingeniería ,Universidad Nacional de Jujuy (UNju).

Doctor en Ingeniería Química de la Universidad Nacional del Litoral - Santa Fe.

Profesor Adjunto en la Facultad de Ingeniería, Universidad Nacional de Jujuy

Investigador de CONICET en la Universidad Nacional de Jujuy  (UNJu).

Dr. Jorge Vega 

Ingeniero Electricista, Universidad Nacional de la Plata.

Doctor en Tecnología Química, Universidad Nacional del Litoral-Santa Fe.

Investigador Asistente de CONICET en INTEC, Instituto de  Desarrollo Tecnológico para  la

Industria Química

Profesor Adjunto  en la  Facultad Regional Santa Fe, Universidad Tecnológica Nacional.



i

PROLOGO

El propósito de  esta obra es brindar una introducción al modelado,  simulación y

optimización de procesos  químicos.  Esta  idea, que ha madurado desde hace tiempo, se cataliza

por la necesidad de disponer de bibliografía básica actualizada con relación al nuevo programa

de la carrera de ingeniería química implementado recientemente en la Universidad Tecnológica

Nacional.

El contenido y configuración del libro se han diagramado poniendo énfasis en la

simulación de procesos químicos tanto estacionarios como dinámicos, al mismo tiempo que se

introduce al lector en áreas fundamentales para afrontar la tarea del diseño y modelado integral

de procesos químicos.  Por otra parte, además de los modelos de equipos más  convencionales

o clásicos  se incorporan ejemplos específicos en varios campos, enfoque que no es habitual en

este tipo de obras, tratando en nuestro caso de advertir al lector acerca de la necesidad de

comprender los fundamentos del modelado de procesos, ya que probablemente, y pese a la

cantidad de simuladores comerciales de propósitos generales existentes o por desarrollarse, en

su carrera profesional deberá enfrentarse a la tarea de implementar “su” propio prototipo de

modelo, aunque más no sea de equipos muy particulares del proceso a analizar.

Al realizar  una obra de este tipo desde el comienzo se tropieza con un problema

transcendente. Qué áreas enfatizar durante su desarrollo?. Es  sabido que en la disciplina de

simulación convergen diversas corrientes del saber, como  el análisis de los métodos numéricos

para la solución de ecuaciones tanto algebraicas como diferenciales, el modelado de procesos,

operaciones unitarias y fenómenos de transporte, estimación de propiedades fisicoquímicas, etc.

Además de los fundamentos, resulta claro que el área informática está íntimamente

relacionada con la implementación de los programas específicos de simulación, y en particular,

con los grandes sistemas de simulación de procesos químicos en general. 

 El campo de los sistemas de información aplicados a la ingeniería de procesos ha

crecido enormemente en esta última década. Actualmente, el problema principal radica en la

compatibilidad de todas las herramientas generadas (para las más diversas aplicaciones y en los

entornos más disímiles), para crear un sistema versátil, eficiente, y capaz de integrar tanto las

herramientas de diseño y simulación como las de finanzas, mantenimiento, control, supervisión

del proceso, bases de datos de clientes, stocks, etc. Sin duda, esta es  una tarea muy compleja que

si bien evolucionará lentamente, proveerá en un futuro cercano una herramienta informática muy
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poderosa para el manejo de procesos tanto en la etapa de diseño como en la de operación (tiempo

real).

Dentro de este contexto, cada ítem mencionado más arriba puede por sí solo justificar

un volumen independiente. El objetivo y aspiración  principal es plantear una síntesis adecuada

que logre introducir al alumno de grado a toda la temática expuesta, pero enfatizando en el tema

central del libro, cual es el modelado y simulación de procesos químicos.

Esta obra está fundamentalmente dedicada a la carrera de grado, aunque se encuentra

en el volumen suficiente material de interés para un curso de posgrado, al menos en los aspectos

introductorios de varios tópicos esenciales dentro del contexto del modelado y  la simulación de

procesos químicos.

En función de lo expuesto, se pretende lograr con esta contribución, una obra que

abarque aspectos aunque sea un nivel introductorio de temas muy importantes   en el área   de

la simulación en ingeniería química; no suficientemente abordados  al presente por otros textos,

por ejemplo procesos biológicos específicos y el tratamiento de procesos batch, ya que la

industria farmacológica, de alimentos, químicos en general, y otras muchas, tendrán

próximamente un protagonismo importante en nuestra región.

Abarcar la temática de simulación de procesos  en un libro de carácter general como

el presente, sin antes reflexionar  claramente acerca del origen del diagrama a analizar, es decir

el porqué de la estructura a simular de tal forma de lograr la transformación deseada  partiendo

de las materias primas para llegar  a los productos, es conceptualmente cuestionable. En efecto,

si bien todavía hoy debemos considerar a la tarea de generar un flowsheet general a partir de la

idea básica más un arte que una metodología sistemática (y por lo tanto implementable en un

algoritmo computacional), no puede evitarse  una introducción a la síntesis de procesos, a los

efectos de familiarizar al lector con metodologías que  permiten generar diagramas o estructuras

para lograr un proceso óptimo. Al respecto, conviene resaltar  que  en general el alumno se forma

en nuestros ámbitos universitarios  considerando al diagrama de flujos del proceso como  una

suerte de estructura “que nos viene dada”  y que se debe adoptar como tal.  En este libro, se

resalta a la etapa de simulación como una  más  dentro del  ciclo de actividades secuenciales para

el diseño del proceso, y  no como la herramienta para el diseño.

Desde el punto de vista de las tendencias, se puede vislumbrar -a juzgar por los trabajos

publicados recientemente- que el futuro de la simulación (o al menos las grandes avenidas del
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desarrollo en la próxima década) pasa por la simulación dinámica, y en segundo término, por la

simulación cualitativa, es decir, simulación de tendencias y propagaciones de perturbaciones en

el proceso. De ambos campos se deriva una gran actividad para el ingeniero de procesos dedicado

al control, a la supervisión de procesos, a la diagnosis de fallas, a  la optimización en tiempo real,

etc.  Paralelamente, la flexibilidad de los futuros simuladores permitirá muy fácilmente al usuario

incorporar sus propios modelos. Siempre existirá la necesidad de los mismos. Basta mencionar

que en cada proceso se dispondrá  muy probablemente de un equipo específico (por ejemplo el

reactor) cuyas características serán siempre particulares,  y por lo tanto no disponible como un

programa “encapsulado o enlatado” en un simulador comercial.

Además,  en simulación dinámica, para  lograr resultados muy aproximados a la

realidad (por ejemplo al simular políticas de arranque o parada, modos de falla del equipo, etc),

se deberán  utilizar modelos en los cuales muchas características de diseño del equipo sean

contempladas. Estos modelos pueden o no estar disponibles en un simulador de uso general. Por

lo tanto, nuevamente llegamos a la conclusión que frecuentemente será necesario modelar

nuestros propios equipos e incorporarlos al simulador.  Luego, será indispensable conocer

conceptualmente cómo hacerlo, y con qué herramientas debemos enfrentar la tarea. En este

punto, es importante lograr que el alumno extraiga conclusiones acerca de  la siguiente reflexión:

No es lo mismo ser un excelente operador de un simulador comercial (conocer todas las

opciones disponibles, cómo imprimir resultados, cómo ingresar en forma rápida los datos, etc.)

que conocer cómo programar módulos para el mismo, qué métodos fisicoquímicos utilizar para

cada problema, cuándo se podrían esperar múltiples estados estacionarios en la simulación de

torres de destilación, etc.; y para esto,  resulta indispensable una adecuada formación teórica, que

es uno de los objetivos de esta obra.
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ESTRUCTURA Y CONTENIDO

Estructuralmente,  el presente volumen está compuesto por veintiún  capítulos, cada

uno de ellos diagramado  en forma independiente, con una  individualidad temática para que cada

tema pueda ser consultado específicamente. Sin embargo, están ordenados secuencialmente de

tal manera de facilitar a quien lo desee una introducción   autodidáctica al  modelado,

optimización y simulación de procesos químicos.

Para un curso específico de simulación de procesos los dos primeros capítulos

podrían ser obviados, comenzando directamente con la introducción a los métodos numéricos

para resolver sistemas de ecuaciones no lineales. También puede considerarse o no la

simulación dinámica y en tiempo real (Capítulos XIII al XVIII, y XXI), o la incorporación o no

de elementos de optimización en estado estacionario (Capítulos XI y XII).  Por último, para

lograr una breve introducción conceptual al problema global del modelado de procesos

químicos, es recomendable cubrir todos los capítulos.

Dentro de este contexto, el Capítulo I contiene una breve introducción a las diversas

herramientas y métodos para el modelado de procesos; mientras que en el Capítulo II se brinda

una somera introducción a  la síntesis de procesos químicos. Se plantean los conceptos asociados

a  la generación de un flowsheet o diagrama de flujos. Para ello se introduce el concepto de

optimización, tanto teniendo en cuenta variables operacionales como estructurales.

Seguidamente, una vez logrado (o propuesto) el diagrama de flujos, se introducen los objetivos

que persigue la tarea de  simulación del proceso. Por otra parte, se muestra la importancia de la

simulación estacionaria o dinámica en las distintas etapas de la concreción de un proyecto de

planta química, a los efectos de fijar ideas acerca del uso común de las herramientas informáticas,

y en especial los diversos tipos de simuladores, en la tarea del ingeniero químico.

 En el Capítulo III se desarrolla una introducción a los métodos numéricos para la

solución de sistemas de ecuaciones algebraicas, enfatizando los sistemas no lineales, y los

métodos más comunes utilizados en la solución de modelos en ingeniería química.

En el Capítulo IV se discuten los aspectos específicos para la solución de  sistemas de

ecuaciones no lineales de elevada dimensión y poco densos (matriz de coeficientes  rala). También

se desarrollan someramente los conceptos de particionado, rasgado y ordenamiento, a los efectos

de introducir al lector a los métodos y técnicas iterativas utilizadas en los simuladores, ya sea

globales o  modulares secuenciales.  

En el Capítulo V se presenta una introducción al concepto de simulación de procesos,
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haciendo hincapié en los procesos químicos. Se plantean los aspectos y definiciones conceptuales,

como así también una clasificación de los simuladores, destacando las diversas filosofías o

arquitecturas para el diseño de los mismos.

En el Capítulo VI se presentan algunas ideas acerca de los componentes básicos de un

simulador de procesos químicos, enfatizando los simuladores modulares secuenciales. También

se destacan los aspectos del modelado de los equipos que representan las distintas operaciones

unitarias, tomando un ejemplo sencillo que facilita la comprensión conceptual.

En los Capítulos VII  y VIII se introduce brevemente el problema de la estimación de

propiedades fisicoquímicas. Se destaca la importancia de lograr un criterio para seleccionar el

método adecuado de estimación para lograr resultados apropiados. Se hace hincapié en los

principales métodos para la estimación de la constante de equilibrio y entalpías en mezclas

multicomponentes.

En el Capítulo IX se desarrolla el modelo de simulación para un equipo de separación

por evaporación  flash. Se analizan diversas opciones de operación, tales como sistemas

adiabáticos, isotérmicos, equilibrio líquido-vapor, líquido-líquido y líquido-líquido-vapor. Se

destaca además, la íntima relación que existe entre el modelado de este equipo y los cálculos de

temperatura de burbuja y rocío, y por último, la  determinación de las fases presentes dadas las

composiciones, la temperatura y la  presión asociadas a una mezcla.

En el Capítulo X se analizarán algunos de los métodos que se han propuesto para la

simulación en estado estacionario de equipos de separación multicomponente en múltiples etapas,

en contracorriente. Se enfatizan los métodos semi-rigurosos y rigurosos, por ser los más

utilizados y convenientes  para la mayoría de los  casos prácticos. Se  discuten algunas

características de los problemas de separación  de mezclas no ideales, por ejemplo la posibilidad

de obtener múltiples soluciones.

En el Capítulo XI se introducen los principios elementales para la optimización de

funciones, de una variable y multivariable, sin o con restricciones, ya sean éstas de igualdad o

desigualdad, lineales o no lineales. Se destaca además la necesidad de plantear el problema de

diseño desde un punto de vista de la optimización, y su relación con la simulación estacionaria

de procesos.

En el Capítulo XII se explica brevemente la aplicación de métodos numéricos para

incorporar al modelo de simulación estacionaria (ya sea modular secuencial o global) una función

objetivo a optimizar, especificando determinadas variables de optimización. Se enfatizan los

simuladores modulares secuenciales.

En el Capítulo XIII se realiza una introducción a los métodos numéricos clásicos
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disponibles para resolver sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias, enfatizando  además el

problema de los sistemas stiff. 

En el Capítulo XIV se describe el modelado de equipos sencillos y se comentan

brevemente los aspectos relacionados a la construcción de simuladores dinámicos. Se analiza

también el módulo para la simulación de un  equipo flash, ya  tratado desde el punto de vista

estacionario en el Capítulo IX. 

 En el Capítulo XV se desarrollan modelos dinámicos para operaciones unitarias típicas

de separación de mezclas multicomponentes, por ejemplo  una torre de destilación, con el objeto

de compararlos con los  métodos similares para simulación estacionaria discutidos en el  capítulo

X. Se discuten algunas aplicaciones del modelo.

En el Capítulo XVI se analizan someramente algunas aplicaciones de la simulación

dinámica al control de procesos, destacándose nociones elementales acerca de la simulación de

sistemas a lazo abierto o cerrado, sistemas simples de control, etc.

En el Capítulo XVII se analizan módulos de simulación dinámica para sistemas

específicos. Aquí se destaca la importancia de adquirir habilidad para modelar diversos

problemas, debido a la imposibilidad de lograr, a través de un simulador de propósito general, la

cobertura de todos los casos. Se trata de demostrar, a través de los ejemplos, que  ya sea por el

tipo de operación o simular, o bien, por la rigurosidad y el grado de detalle necesarios, existirá

siempre la potencial necesidad de desarrollar modelos propios.

En el Capítulo XVIII  se analiza otro caso específico,  en el cual resulta evidente la

necesidad  planteada en el capítulo anterior. En efecto el problema de lograr un simulador

apropiado para los reactores biológicos en general está lejos (al igual que cualquier reactor) de

poder ser generalizado en forma sencilla y eficaz.

En el Capítulo XIX se explica brevemente la simulación de procesos batch y la

problemática asociada para tratar plantas multiproducto y multipropósito, las cuales poseen

características bien distintas a los procesos continuos. Por último, se plantea el problema de la

simulación de procesos semicontinuos y se introduce al lector en el campo de la simulación

discreta.

En el Capítulo XX se discuten algunos aspectos asociados a la medición y estimación

de parámetros en un proceso, el problema del ruido en las mediciones y su tratamiento, así como

también el problema de la reconciliación de datos en plantas de proceso.

Por último, en el Capítulo XXI se introduce al concepto de simulación dinámica en

tiempo real. Se comentan los aspectos específicos a tener en cuenta para diseñar estos

simuladores, y se ejemplifican por medio de la construcción de un prototipo para un proceso
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simple de pasteurización de leche.
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