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contenido propuesto para la asignatura se deriva del planteo de los

uientes objetivos:

Introducir al alumno al modelado de procesos por computadora.

Introducir al alumno al concepto de disefio asistido per computadora.
Introducir al alumno al andlisis numérico y la optimizacion de procesos.
Lograr una sintesis de lo aprendido en la carrera, por ejemplo, las formas
de plantear un modelo fisico, la resolucion del sistema resultante, diversos
tipos de modelos, su relacion con la ingenieria, la termodinamica, la
estimacion de propiedades fisicoquimicas, los fenomenos de transporte, la
cinética quimica, el disefio de equipos de diversa indole, por ejemplo de
separacion, de intercambio calérico, la teorfa de mediciones y el error de
estimacion, programacién y computacion, etc.

Lograr que el alumno domine las técnicas de simulacion de procesos, tanto
en estado estacionario como dinamico.

Lograr que el alumno maneje adecuadamente simuladores comerciales.
Esto significa tener habilidad para modelar un complejo quimico, introducir
los datos, seleccionar los parametros e hipotesis adecuadas, procesar la
informacion lograda mediante las simulaciones, y preparar un reporte
escrito (con las graficas correspondientes) que indiquen las conclusiones
obtenidas. Aqui resultara importante la identificacion de la etapa del
proyecto y su relacion con la rigurosidad de los resultados reguerida, si es
necesario utilizar métodos de optimizacion, simulacion estacionaria o
dinamica, métodos fisicoquimicos simplificados o rigurosos, etc.

Conseguir que el alumno pueda plantear un modelo para equipos
especificos, logre seleccionar el método numeérico adecuado para la
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solucion del mismo, identificar los productos comerciales existentes para su
implementacion y programacion por computadora, disponer de |la habilidad
y la capacidad para intercambiar opiniones con especialistas de otras
disciplinas (métocdos numericos, analisis de sistemas, programacion) a los
efectos de implementar la solucion informatica adecuada.

» Dotar al alumno de un espiritu critico respecto del uso de los productos
informaticos, especialmente en la interpretacion de los resultados, la nocion
de los errores posibles, su relacion con el desempefio del equipo real de
planta, la necesidad de disponer de criterio y juicio ingenieril, comprender
las limitaciones de cualquier modelo por mas riguroso gue parezca, efc.
Comprender claramente el concepto de modelo y realidad, resultados del
simulador vs. planta piloto y proceso real.

» Adquirir nociones acerca del uso de los metodos informaticos en las
distintas facetas de la vida profesional de un ingeniero gquimico, por
ejemplo: disefio de equipos, disefo grafico (lay - out, diagramas de
caferias e instrumentos, ingenieria de detalle), sintesis de procesos,
sintesis del sistema de control, analisis de fallas, optimizacion de un
proceso dado, analisis de operabilidad, supervision en tiempo real,
optimizacion en tiempo real, entrenamiento de personal mediante
simulacion en tiempo real, bases de datos para sistemas de informacion de
planta, sus potenciales usos, etc. Lograr una adecuada interpretacion de la
tarea del modelado y simulacion de procesos con respecto al contexto
arriba mencionado.

El logro de los objetivos propuestos requiere de un equipo de docentes

responsables trabajando en forma coordinada.

FUNCION DE LA ASIGNATURA EN EL PLAN DE ESTUDIOS: La asignatura
Integracion IV, perteneciente al Tronco Integrador del Disefo Curricular, tiene
como funcion relacionar e integrar los conocimientos tanto en el nivel horizontal
como vertical (por ejemplo, Integracion V — Proyecto). Asimismo, constituye un
elemento primordial para enfatizar el aprendizaje de la practica profesional,
ejercitandola partiendo de problemas basicos, concretos y realistas. En
sintesis, es una asignatura que funciona como nexo para articular la formacion
del estudiante y el ejercicio profesional, evitando |la dicotomia teoria — practica.

PROGRAMA ANALITICO
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Tema 1: INTRODUCCION A LOS METODOS INFORMATICOS APLICADOS
AL MODELADO EN INGENIERIA.

Introduceion. Evolucion histdrica. Métodos numéricos como herramienta para el
modelado de procesos en Ingenieria Quimica. Modelos “no convencionales™.
Representacion de problemas mediante la utilizacion de grafos.
Descomposicion de problemas complejos. Particion. Sistemas de
gerenciamiento de informacidn. Paradigmas informaticos.

Tema 2: INTRODUCCION AL DISENO DE PROCESOS QUIMICOS. BREVES
NOCIONES.

Introduccion. Etapas en la tarea de disefio. La tarea de la sintesis de procesos
quimicos. Descomposicion del problema en subproblemas. Sintesis de |la red
de intercambiadores. Sintesis de sistemas de separacion. Espacio de
soluciones del problema. Distintos enfoques para abordar el problema de
sintesis. Ejemplos de aplicacion. Sistemas integrados de informacion.

Tema 3: REVISION DE METODOS NUMERICOS APLICABLES EN
SIMULACION DE PROCESOS EN ESTADO ESTACIONARIO.

Conceptos basicos. Metodos basicos. Discusion de la convergencia.
Principales métodos. Método de Newton - Raphson. Usos de la derivada de la
funcion. Sustitucion directa o aproximaciones sucesivas. Aceleradores de
convergencia. Procedimiento de Wegstein. Solucion de sistemas de
ecuaciones lineales simultaneas. Planteo del problema. Teoremas basicos.
Métodos directos. eliminacion  gaussiana. analisis de errores. métodos
iterativos. método de Jacobiano. Método de Gauss - Seidel. Problemas
propuestos.

Tema 4: SISTEMAS DE ECUACIONES DE GRAN DIMENSION Y POCO
DENSOS.

Introduccion. Resoluciéon numérica de sistemas de ecuaciones no lineales.
Métodos de Newton - Raphson. Linealizacion. Matrices tridiagonales. Método
de Thomas. Extension del método de Thomas a matrices tridiagonales en
bloque. Método de sustitucion directa o aproximaciones sucesivas. Analisis
estructural de sistemas de elevada dimension. Algoritmo de Steward para la
determinacion del conjunto de salida. Especificaciones de variables y grados
de libertad de un sistema de ecuaciones. Algoritmos para la seleccion de
variables a especificar. Sistemas ciclicos. Algoritmos de particionado, rasgado
y ordenamiento. Arquitectura modular secuencial. Método de particionado de
Norman (1965). Algoritmo de particionado de Keham y Shacham. Rasgado del
diagrama de flujos o grafo. Algoritmo de Barkeley y Motard (1972). Etapa de
ordenamiento. Problemas propuestos.

Tema 5: SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS.

Introduccion, Clasificacion de los metodos de simulacion. Simulacion cualitativa
y cuantitativa. Simulacion estacionaria y dinamica. Simuladores de procesos
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quimicos complejos. Simuladores de procesos en estado estacionario
modulares secuenciales vs. simuladores globales.

Tema 6: INTRODUCCION A LAS CARACTERISTICAS DE UN SIMULADOR
MODULAR SECUENCIAL.

Estructura de un simulador modular secuencial en estado estacionario.
Modelado de equipos para simulacion de procesos. Programacion de modulos
de simulacion. Breve descripcion de los distintos modulos de equipos
presentes en un simulador modular de procesos quimicos. Aspectos basicos a
tener en cuenta en el uso de un simulador de procesos modular secuencial en
estado estacionario. Simuladores comerciales mas difundidos (aspen, PRO-I,
HYSYM, CHEMCAD, etc.). Introduccion a su uso, efercitacion practica.

Tema 7: PROPIEDADES TERMODINAMICAS DE EQUILIBRIO. REVISION.

Introduccion. Revision de sistemas termodinamicos. Revision de equilibrio
liquido - vapor. Correlaciones para la estimacion de la presion de vapor.
Estimacion de presién de vapor de cortes de petroleo. Equilibrio liquido - vapor
en sistemas semi-ideales. Propiedades termodinamicas de mezclas ideales a
bajas presiones. Propiedades termodinamicas de mezclas ideales a presiones
bajas a moderadas. Equilibrios de fases en sistemas no ideales. Teoria de
soluciones regulares y correlaciones de Chao - Seader y Grayson - Streed.
Ecuaciones que describen coeficientes de actividad de la fase liquida.
Ecuacion de Margules. Ecuacion de Van Laar. Ecuacion de Wilson. Ecuacion
NRTL. Ecuacion Unigquac. El método Unifac. Uso de datos experimentales para
calcular constantes. Calculo de coeficientes de actividad. Coeficientes de
actividad a dilucion infinita. Equilibrio liguido - vapor a altas presiones. Modelos
para la fase vapor a presiones altas. Fenomenos criticos en las mezclas a altas
presiones. Seleccion del método para la prediccion de propiedades del
equilibrio liquido - vapor.

Tema 8: ESTIMACION DE PROPIEDADES TERMODINAMICAS. REVISION.

Introduccién. Repaso de entalpias de exceso. Repaso de métodos para la
estimacion del calor latente de vaporizacion. Métodos para la estimacion de la
capacidad calorifica. Capacidad calorifica de gases ideales. Capacidad
calorifica de mezclas de gases ideales. Capacidad calorifica de liquidos
puros. Densidad de liquidos. Estimacién de propiedades termodinamicas de
transporte. Viscosidad. Conductividad térmica de gases a baja presion.
Conductividad térmica de mezclas de gases a baja presion. Conductividad
térmica de liquidos. Coeficiente de difusion.

Tema 9: MODULO PARA LA SIMULACION DE EVAPORADORES FLASH.
Introduccién. Flash isotérmico. Flash adiabatico. Flash a fraccion de

vaporizacion (o de licuefaccion) dada. Otras especificaciones para el equipo
flash. Otras aplicaciones de los algoritmos para simulacion de evaporadores
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flash. Separadores liquido - liquido. Calculos de puntos de burbuja y rocio.
Temperatura de burbuja. Temperatura de rocio.

Tema 10: MODELADO DE EQUIPOS DE SEPARACION MULTI-
COMPONENTES EN CASCADAS CONTRACORRIENTE MULTIPLE
ETAPA.

Introduccion. Repaso del concepto de etapas de equilibrio. Repaso de
eficiencia de etapa. Simulacion de cascadas multiple etapa basado en el
concepto de etapas de equilibrio. Métodos de resolucién aproximados. Repaso
de los meétodos de etapa a etapa. Meétodos de resolucion matriciales
(semirrigurosos). Modelo matematico. Metodos rigurosos de resolucion
simultanea. Sistema de ecuaciones. Estructura del jacobiano. Procedimiento
numerico de resolucion. Opciones estructurales. Métodos jerarquicos con dos
niveles de iteracian (inside - out). Métodos de relajacion. Multiples soluciones
en equipos de separacion multicomponentes multiple etapa.

Tema 11: INTRODUCCION A LA OPTIMIZACION.

Introduccion. Formulacion del modelo. Ejemplos: planificacion de produccion
de una refineria. Modelado del ejemplo. Teoria y algoritmos de optimizacion.
Programacion lineal. Solucion grafica de PL. El algoritmo simplex.
Programacicon no lineal. Teoria clasica de la programacion no lineal. Programas
matematicos no condicionados. Programas matematicos condicionados por
igualdades. Problemas condicionados por desigualdades. Algoritmos para
resolver PNL. Restricciones univariables. Algoritmos para resolver PNL
multivariables sin restricciones. Algoritmos para PNL con restricciones.

Tema 12: OPTIMIZACION DE PROCESOS POR COMPUTADORA.

Introduccion. Ejemplos. Disefio de un absorbedor. Disefio de una planta
completa. Un problema de optimizacion con éptimos locales. Simulacion de
procesos por computadora y su relacion con optimizacion. Distintos enfoques.
Enfoque global. Enfoque modular simultaneo. Optimizacion de procesos con el
enfoque modular secuencial. Métodos de caja negra. Métodos de camino no
factible. Métodos de camino factible. Métodos hibridos. Optimizacion de
procesos con el enfoque global. Optimizacion de procesos con el enfoque
modular simultaneo. Simuladores comerciales que incorporan optimizadores.
Introduccion a su manejo. Ejercitacion practica.

Tema 13: METODOS NUMERICOS. APROXIMACION PARA LA SOLUCION
DE ECUACIONES DIFERENCIALES ORDINARIAS.

Introduccion. Ecuaciones diferenciales ordinarias de orden n. Solucion de
ecuaciones diferenciales ordinarias de primer orden. Aproximacion a la
solucion mediante expansion en series de Taylor. Métodos explicitos de
resolucion de EDOs. Método de Euler. Métodos de Runge - Kutta. Meétodos de
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multiple paso. Métodos predictores- correctores. Sistemas de ecuaciones
diferenciales. Problemas propuestos.

Tema 14: SIMULACION DINAMICA DE EQUIPOS DE PROCESOS
ELEMENTALES.

Introduccion. Simulacion dinamica de equipos sencillos de proceso. Modelo
para la simulacion dinamica de un separador flash. Ejemplos de aplicacion.

Tema 15: SIMULACION DINAMICA DE EQUIPOS DE SEPARACION
MULTIPLE ETAPA EN CONTRACORRIENTE.

Introduccion. Modelos para sistemas de separacion multiple - etapa
multicomponente en contracorriente. Sistemma de ecuaciones del modelo.
Procedimientos de calculo. Ejemplos de aplicaciones especificas: Destilacion
batch. Simuladores comerciales dinamicos (HYSYS, Aspen, etc.). Su
utilizacion. Ejercitacion practica.

Tema 16: METODOS, ESTRUCTURAS Y MODELOS PARA LA SIMULACION
DE PROCESOS BATCH.

Intreduccion. El rol de los procesos batch en la industria quimica. Aplicacion de
la simulacién en la ingenieria de procesos batch. Caracteristicas de los
procesos batch. Los sistemas de simulacion. Simuladores batch comerciales.

Tema 17: SIMULACION DINAMICA EN TIEMPO REAL.
Introduccion. Caracteristicas generales de un simulador en tiempo real.

Construccion de un simulador de tiempo real. Tiempo real. Ruidos y fallas.
Ejemplos
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TRABAJOS PRACTICOS: de resolucion de ejercicios, de resolucion de
problemas, de laboratorio, de campo, de investigacion bibliografica, de proyectos,
otros,

Los trabajos Practicos tienen como objetivo favorecer en el alumno el desarrollo
de su capacidad para relacionar conceptos tedricos con situaciones reales vy
promover la aplicacion integrada de los conocimientos adquiridos para ganar
confianza en la teoria y verificar sus limitaciones. Los trabajos practicos
consistiran en la resolucion de ejercicios y resolucion de problemas mediante el
desarrollo de algoritmos y/o la aplicacion de utilitarios de computacién, software
especifico o simuladores de procesos segun corresponda.
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