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PROLOGO

El proposito de esta obra es brindar una introduccion a modelado, simulacion y
optimizacion de procesos quimicos. Esta idea, que hamadurado desde hace tiempo, se cataliza
por la necesidad de disponer de hibliografia basica actualizada con relacion al nuevo programa
de la carrera de ingenieria quimica implementado recientemente en la Universidad Tecnoldgica
Nacional.

El contenido y configuracion del libro se han diagramado poniendo énfasis en la
simulacion de procesos quimicos tanto estacionarios como dinamicos, a mismo tiempo que se
introduce al lector en éreas fundamentales para afrontar latareadel disefio y modelado integral
de procesos quimicos. Por otra parte, ademés de los modelos de equipos mas convencionales
o clasicos seincorporan ejemplos especificos en varios campos, enfoque que no es habitual en
este tipo de obras, tratando en nuestro caso de advertir a 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 propdsitos generales existentes o por desarrollarse, en
su carrera profesional deberd enfrentarse a la tarea de implementar “su” propio prototipo de
modelo, aungque més no sea de equipos muy particulares del proceso a andlizar.

Al realizar una obra de este tipo desde el comienzo se tropieza con un problema
transcendente. Qué &reas enfatizar durante su desarrollo?. Es sabido que en la disciplina de
simulacion convergen diversas corrientes del saber, como el andlisis de los métodos numéricos
para la solucion de ecuaciones tanto algebraicas como diferenciales, e modelado de procesos,
operaciones unitarias y fendmenos de transporte, estimacion de propiedades fisicoquimicas, etc.

Ademas de los fundamentos, resulta claro que €l érea informética esta intimamente
relacionada con laimplementacion de los programas especificos de simulacion, y en particular,
con los grandes sistemas de simulacion de procesos quimicos en general.

El campo de los sistemas de informacion aplicados a la ingenieria de procesos ha
crecido enormemente en esta Ultima década. Actuamente, el problema principa radica en la
compatibilidad de todas las herramientas generadas (para las més diversas aplicacionesy en los
entornos mas disimiles), para crear un sistema versdtil, eficiente, y capaz de integrar tanto las
herramientas de disefio y simulacion como las de finanzas, mantenimiento, control, supervision
del proceso, bases de datos de clientes, socks, etc. Sinduda, estaes unatareamuy complejaque
s bien evolucionaralentamente, proveerden unfuturo cercano unaherramientainforméticamuy
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poderosa parael mango de procesos tanto en la etapa de disefio como en lade operacion (tiempo
real).

Dentro de este contexto, cada item mencionado mas arriba puede por si solo justificar
un volumen independiente. El objetivo y aspiracién principal es plantear una sintesis adecuada
quelogreintroducir al alumno de grado atoda la temética expuesta, pero enfatizando en el tema
central del libro, cual es el modelado y simulacion de procesos quimicos.

Esta obra esté fundamentalmente dedicada ala carrera de grado, aunque se encuentra
en el volumen suficiente material deinterés para un curso de posgrado, a menos en los aspectos
introductorios de varios topicos esenciales dentro del contexto del modelado y lasimulacion de
procesos quimicos.

En funcion de lo expuesto, se pretende lograr con esta contribucién, una obra que
abarque aspectos aunque sea un nivel introductorio de temas muy importantes en el &rea de
la simulacion en ingenieria quimica; no suficientemente abordados al presente por otros textos,
por egiemplo procesos bioldgicos especificos y el tratamiento de procesos batch, ya que la
industria farmacologica, de alimentos, quimicos en general, y otras muchas, tendran
préximamente un protagonismo importante en nuestra region.

Abarcar latemética de simulacion de procesos en un libro de carécter general como
el presente, sin antes reflexionar claramente acerca del origen del diagrama a andlizar, es decir
el porqué de laestructuraasimular detal formade lograr la transformacién deseada partiendo
de las materias primas parallegar alos productos, es conceptualmente cuestionable. En efecto,
s bien todavia hoy debemos considerar ala tarea de generar un flowsheet general a partir dela
idea basica méas un arte que una metodologia sistemética (y por lo tanto implementable en un
algoritmo computacional), no puede evitarse unaintroduccién ala sintesis de procesos, a los
efectos de familiarizar al lector con metodologias que permiten generar diagramas o estructuras
paralograr un proceso 6ptimo. Al respecto, convieneresaltar que en general el aumno seforma
en nuestros amhitos 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
resdtaalaetapade simulacién como una mas dentro del ciclo de actividades secuenciales para
el disefio del proceso, y no como la herramienta para € disefio.

Desded punto devistadelastendencias, se puedevislumbrar -ajuzgar por lostrabajos

publicados recientemente- que el futuro de la simulacién (o a menos las grandes avenidas del
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desarrollo en la proxima década) pasa por la simulacion dindmica, y en segundo término, por la
simulacion cudlitativa, es decir, simulacion de tendencias y propagaciones de perturbaciones en
€ proceso. De ambos campos sederivaunagran actividad parael ingeniero de procesos dedicado
al control, alasupervision de procesos, aladiagnosisdefdlas, a laoptimizacién en tiempo real,
etc. Pardelamente, laflexibilidad de los futuros smuladores permitird muy facilmente al usuario
incorporar sus propios modelos. Siempre existira la necesidad de los mismos. Basta mencionar
gue en cada proceso se dispondra muy probablemente de un equipo especifico (por gjemplo el
reactor) cuyas caracteristicas seran siempre particulares, 'y por lo tanto no disponible como un
programa “encapsulado o enlatado” en un simulador comercial.

Ademas, en simulacion dindmica, para lograr resultados muy aproximados a la
realidad (por ejemplo a simular politicas de arranque o parada, modos de falla del equipo, €tc),
se deberan utilizar modelos en los cuales muchas caracteristicas de disefio del equipo sean
contempladas. Estos modelos pueden o no estar disponibles en un simulador de uso genera. Por
lo tanto, nuevamente llegamos a la conclusion que frecuentemente serd necesario modelar
nuestros propios equipos e incorporarlos a simulador. Luego, sera indispensable conocer
conceptualmente como hacerlo, y con qué herramientas debemos enfrentar la tarea. En este
punto, esimportante lograr que el alumno extraiga conclusiones acercade lasiguiente reflexion:
No es lo mismo ser un excelente operador de un simulador comercial (conocer todas las
opcionesdisponibles, como imprimir resultados, como ingresar en formarapidalosdatos, etc.)
gue conocer como programar modulos para el mismo, qué métodosfisicoquimicos utilizar para
cada problema, cuando se podrian esperar mltiples estados estacionarios en la simulacién de
torresdedestilacion, etc.; y paraesto, resultaindispensable unaadecuadaformaciéntedrica, que

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

Estructuramente, el presente volumen esta compuesto por veintilin capitulos, cada
uno deellosdiagramado en formaindependiente, con una individualidad temética paraque cada
tema pueda ser consultado especificamente. Sin embargo, estan ordenados secuencialmente de
tal manera de facilitar a quien lo desee una introduccién  autodidéctica  modelado,
optimizacion y simulacién de procesos quimicos.

Para un curso especifico de simulacién de procesos los dos primeros capitulos
podrian ser obviados, comenzando directamente con la introduccion a los métodos numéricos
para resolver sistemas de ecuaciones no lineales. También puede considerarse o no la
simulacion dindmicay en tiempo real (Capitulos X111 al XVII1, y XXI), o laincorporacién o no
de elementos de optimizacién en estado estacionario (Capitulos Xl y XI1). Por ultimo, para
lograr una breve introduccion conceptual al problema global del modelado de procesos
quimicos, es recomendable cubrir todos los capitul os.

Dentro de este contexto, € Capitulo | contiene una breve introduccion a las diversas
herramientas y métodos para el modelado de procesos; mientras que en el Capitulo |1 se brinda
unasomeraintroduccion a lasintesis de procesos quimicos. Se plantean los conceptos asociados
a la generacion de un flowsheet o diagrama de flujos. Para ello se introduce el concepto de
optimizacion, tanto teniendo en cuenta variables operacionales como estructurales.
Seguidamente, una vez logrado (o propuesto) el diagrama de flujos, se introducen los objetivos
que persigue latareade simulacion del proceso. Por otra parte, se muestralaimportancia de la
simulacion estacionaria 0 dindmica en las distintas etapas de la concrecion de un proyecto de
plantaquimica, alos efectos defijar ideas acercadel uso comin de las herramientasinforméticas,
y en especia los diversos tipos de simuladores, en latarea del ingeniero quimico.

En e Capitulo Il se desarrolla una introduccién a los métodos numéricos para la
solucion de sistemas de ecuaciones algebraicas, enfatizando los sistemas no linedles, y los
métodos mas comunes utilizados en la solucién de modelos en ingenieria quimica.

En el Capitulo 1V se discuten los aspectos especificos parala solucion de sistemas de
ecuacionesno linealesde elevadadimensiony poco densos (matriz de coeficientes rala). También
sedesarrollan someramente los conceptos de particionado, rasgado y ordenamiento, alosefectos
de introducir al lector alos métodos y técnicas iterativas utilizadas en los simuladores, ya sea
globaleso modulares secuenciales.

En € Capitulo V se presenta unaintroduccién al concepto de simulacién de procesos,
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haciendo hincapiéenlosprocesosquimicos. Se plantean los aspectosy definiciones conceptuales,
como asi también una clasificacion de los simuladores, destacando las diversas filosofias o
arquitecturas para el disefio de los mismos.

En &l Capitulo V1 se presentan algunas ideas acerca de los componentes basicos de un
simulador de procesos quimicos, enfatizando los simuladores modulares secuenciales. También
se destacan los aspectos del modelado de los equipos que representan las distintas operaciones
unitarias, tomando un gemplo sencillo que facilita la comprension conceptual.

Enlos Capitulos VIl y VIII seintroduce brevemente el problema de la estimacion de
propiedades fisicoquimicas. Se destaca laimportancia de lograr un criterio para seleccionar €
método adecuado de estimacidn para lograr resultados apropiados. Se hace hincapié en los
principales métodos para la estimacion de la constante de equilibrio y entalpias en mezclas
multicomponentes.

En el Capitulo IX se desarrolla el modelo de simulacién para un equipo de separacion
por evaporacion flash. Se analizan diversas opciones de operacion, tales como sistemas
adiabaticos, isotérmicos, equilibrio liquido-vapor, liquido-liquido y liquido-liquido-vapor. Se
destaca ademés, la intima relacion que existe entre el modelado de este equipo y los cdlculos de
temperatura de burbujay rocio, y por Ultimo, la determinacién de las fases presentes dadas las
composiciones, latemperaturay la presion asociadas a una mezcla.

En el Capitulo X se analizarén algunos de los métodos que se han propuesto para la
simulacién en estado estacionario de equipos de separacion multicomponente en multiples etapas,
en contracorriente. Se enfatizan los métodos semi-rigurosos y rigurosos, por ser los més
utilizados y convenientes para la mayoria de los casos practicos. Se discuten algunas
caracteristicas de los problemas de separacién de mezclas no ideales, por ejemplo la posibilidad
de obtener multiples soluciones.

En e Capitulo XI se introducen los principios elementales para la optimizacion de
funciones, de una variable y multivariable, sin o con restricciones, ya sean éstas de igualdad o
desigualdad, lineales 0 no lineales. Se destaca ademés la necesidad de plantear €l problema de
disefio desde un punto de vista de la optimizacion, y su relacion con la simulacion estacionaria
de procesos.

En & Capitulo XII se explica brevemente la aplicacion de métodos numéricos para
incorporar al modelo de simulacién estacionaria (yaseamodular secuencial o global) unafuncion
objetivo a optimizar, especificando determinadas variables de optimizacion. Se enfatizan los
simuladores modulares secuenciales.

En & Capitulo XIlI se realiza una introduccién a los métodos numéricos clasicos
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disponibles pararesolver sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias, enfatizando ademésel
problema de los sistemas tiff.

En e Capitulo X1V se describe e modelado de equipos sencillos y se comentan
brevemente los aspectos relacionados a la construccion de simuladores dindmicos. Se analiza
también el médulo para la smulacion de un equipo flash, ya tratado desde el punto de vista
estacionario en el Capitulo 1X.

En el Capitulo XV sedesarrollan modelos dinamicos paraoperaciones unitariastipicas
de separacion de mezclas multicomponentes, por eiemplo unatorre de destilacion, con €l objeto
de compararlos con los métodos similares parasimulacion estacionariadiscutidosen el capitulo
X. Se discuten algunas aplicaciones del modelo.

En & Capitulo XV se analizan someramente algunas aplicaciones de la simulacion
dindmicaal control de procesos, destacandose nociones elementales acerca de la simulacién de
sistemas alazo abierto o cerrado, sistemas simples de control, etc.

En e Capitulo XVII se andlizan modulos de simulacion dindmica para sistemas
especificos. Aqui se destaca la importancia de adquirir habilidad para modelar diversos
problemas, debido alaimposibilidad de lograr, através de un simulador de propdsito general, la
cobertura de todos los casos. Se trata de demostrar, através de los iemplos, que yaseapor €l
tipo de operacion o simular, o bien, por larigurosidad y el grado de detalle necesarios, existira
siempre la potencial necesidad de desarrollar modelos propios.

En el Capitulo XVIII se analiza otro caso especifico, en el cua resulta evidente la
necesidad planteada en €l capitulo anterior. En efecto € problema de lograr un simulador
apropiado para los reactores biolégicos en general estalgjos (al igual que cualquier reactor) de
poder ser generalizado en forma sencillay eficaz.

En d Capitulo XIX se explica brevemente la simulacion de procesos batch y la
problemética asociada para tratar plantas multiproducto y multipropésito, las cuales poseen
caracteristicas bien distintas a los procesos continuos. Por Ultimo, se plantea el problema de la
simulacion de procesos semicontinuos y se introduce a lector en el campo de la simulacion
discreta.

En el Capitulo XX se discuten algunos aspectos asociados ala medicién y estimacion
de parametros en un proceso,  problemadel ruido en las medicionesy su tratamiento, asi como
también el problema de la reconciliacién de datos en plantas de proceso.

Por dltimo, en el Capitulo XXI se introduce a concepto de simulacion dinamica en
tiempo real. Se comentan los aspectos especificos a tener en cuenta para disefiar estos
simuladores, y se giemplifican por medio de la construccion de un prototipo para un proceso
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simple de pasteurizacion de leche.
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