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OBJETIVO GENERAL

e Utilizar las herramientas matematicas y computacionales necesarias para simular el
comportamiento de plantas quimicas operando en estado estacionario.

e Modelar matematicamente procesos trabajando en estado no estacionario, poniendo
especial énfasis en aquellos controlados por dispositivos que siguen los algoritmos
tipicos para control por retroalimentacién, con el fin de utilizar los modelos
matematicos y proponer cambios en los procesos y en sus controladores para

mejorar su funcionamiento y desempefio cuando fuera necesario.

INDICE TEMATICO
Horas Horas
UNIDAD TEMAS Tedricas practicas
1 Introduccién 2 0
2 Modelado y Analisis de Sistemas a partir de 4 6
Principios Basicos
3 Estrategia Modular Secuencial 6 6
4 Estrategia Modular Simultanea 4 2
5 Estrategia Basada en Ecuaciones 2 4
6 Utilizacion de un Simulador de Procesos 8 8
para Procesos en Estado Estacionario
7 Simulacion Dinamica de Procesos utilizando 6 6
el Simulador
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TOTAL DE HORAS TEORICAS 32 0

TOTAL DE HORAS PRACTICAS 0 32

TOTAL DE HORAS 64

CONTENIDO TEMATICO

1.

INTRODUCCION.
1.1. Desarrollo histérico de la simulacion de procesos
1.2.Relacion entre modelado, simulacién, optimizacion y sintesis de procesos.
1.3. Estrategias de simulacién de procesos:
1.3.1. Modular secuencial.
1.3.2. Modular simultaneo.
1.3.3. Basada en ecuaciones.
1.4.Ventajas y desventajas respecto al uso de software comercial

MODELADO Y ANALISIS DE SISTEMAS A PARTIR DE PRINCIPIOS
BASICOS
2.1.Sistemas de primer orden

2.1.1. Tanque de homogeneizacién

2.1.2. Reactor CSTR

2.1.3. Ley de enfriamiento de Newton aplicada a equipos de proceso
2.2.Sistemas de orden superior

2.2.1. Tanques multiples en serie

2.2.2. Tanque con sistema de enfriamiento

2.2.3. Extractor liquido-liquido por lotes

2.2.4. Cascada de extractores a contracorriente

2.2.5. Absorcion

2.2.6. Destilacién binaria plato a plato

ESTRATEGIA MODULAR SECUENCIAL.
3.1Descomposicion de Diagramas de flujo. Flowsheeting
3.2Métodos basados en las matrices booleanas
3.3Descomposicion de sistemas de gran escala
3.3.1 Lineales
3.3.2 Con elementos no lineales
3.3.3 Localizaciéon de redes ciclicas maximas.
3.3.4 Algoritmo de Sargent y Westerberg.
3.3.5 Algoritmo de Tarjan.
3.4 Seleccidén de las corrientes de corte:
3.4.1 Caso general planteamiento como un “set-covering problem”
(algoritmo de Pho y Lapidus)
3.4.2 Numero minimo de corrientes de corte (algoritmo de Barkley vy

Motard)
3.4.3 Conjunto de corrientes de corte no redundante (Algoritmo de
Upadhye y Grens.
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3.5Procesos con una o varias corrientes de recirculacion
3.6 Ejercicios

ESTRATEGIA MODULAR SIMULTANEA

4.1Efecto de las estrategias tipo cuasi Newton sobre la convergencia de los
diagramas de flujo.

4.2 Ejemplos y Ejercicios

ESTRATEGIA BASADA EN ECUACIONES
5.1 Introduccidn.
5.2 Métodos de factorizacion de matrices dispersas.
5.3 Métodos a priori y métodos locales.
5.4 Métodos locales: Criterio de Markowitz.
5.5 Métodos a priori.
5.5.1 Triangularizacion por bloques
5.5.2 Base de salida admisible (transversal completa).
5.5.3 Aplicacion de los algoritmos de Sargent y Tarjan a matrices
dispersas.
5.5.4 Reordenacion.
5.5.5 Transformaciéon en matriz triangular bordeada.
5.6 Fase numérica. Algoritmo RANKI
5.7 Comparacion entre los diferentes sistemas de simulacion. Ventajas e
Inconvenientes.
5.8Ejercicios

UTILIZACION DE UN SIMULADOR DE PROCESOS PARA PROCESOS EN
ESTADO ESTACIONARIO
6.1 Opciones termodinamicas
6.1.1 Modelos de propiedades termodinamicas
6.1.1.1  Ecuaciones para estado gaseoso
6.1.1.2 Modelos para los coeficientes de actividad
6.1.1.3 Seleccion del modelo termodinamico
6.2 Seleccion de métodos de integracion numérica
6.3 Simulacion de procesos gobernados por fendmenos de superficie
6.4 Simulacion de operaciones unitarias en estado estacionario
6.4.1 Evaporacion instantanea
6.4.1.1 Calculo de punto de burbuja
6.4.1.2 Calculo de punto de rocio
6.4.1.3 Proceso isotérmico
6.4.1.4 Proceso adiabatico
6.4.2 Intercambiadores de calor
6.4.3 Columnas de destilaciéon, absorcion y desorcion
6.4.4 Reactores CSTR en serie
6.4.5 Columnas fraccionadora (Splitters)
6.4.6 Reactores PFR con y sin recirculaciéon
6.4.7 Ciclos de potencia
6.4.8 Ciclos de refrigeracion
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7 SIMULACION DINAMICA DE PROCESOS UTILIZANDO EL SIMULADOR O
CON SOFTWARE PROPIO
7.1.1 Transicion desde la simulacion en estado estacionario a la
simulacién dinamica
Problemas numéricos en simulacién dinamica
Simulacion dinamica de sistemas de evaporacion instantanea
Simulacion dinamica de columnas de destilacion
Simulacion dinamica de reactores quimicos
Introduccién al control de procesos
Dinamica y control en el dominio de tiempo
Dinamica y control en el dominio de Laplace
Dinamica y control en el dominio de Fourier
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ACTIVIDADES PRACTICAS:

Durante las sesiones practicas se realizara la resolucidn de una serie de
ejercicios, se elaboraran algoritmos de computo propios y un reporte de ejecucion
de simulaciones con algun paquete de software especializado. Estas actividades
deberan estar relacionadas con las unidades tematicas descritas, reflejar el
numero de horas practicas sefialadas y ser consideradas en la evaluacion final de
la asignatura.

BIBLIOGRAFIA

BIBLIOGRAFIA BASICA:

e Babu, B. V. Process Plant Simulation. Oxford University Press. New York.
2004.

e Bequette, B. W. Process Dynamics. Modeling, Analysis and Simulation.
Prentice Hall. USA. 2003.

e Cameron, I. T., Hangos, K., Perkins, J. G. Process Modelling and Model
Analysis. Vol. 4. Process Systems Engineering. Academic Press. USA.
2001.

e Dimian, A. C. Integrated Design and Simulation of Chemical Processes.
Computer Aided Chemical Engineering vol. 13. Elsevier. Amsterdam,
Netherlands. 2008.

e Ghmeling, J., Kolbe, B., Kleiber, M. Rarey, J. Chemical Thermodynamics for
Process Simulation. Wiley-VCH. Weinheim, Germany. 2012.

e Jana, A. K. Chemical Process Modeling and Computer Simulation. PH
Learning Private. USA. 2011.

e Jiménez, A. Disefio de Procesos en ingenieria Quimica. Reverté. México.
2008.

e Luyben, W. L. Process Modeling, Simulation and Control for Chemical
engineers, 2" ed. Mc Graw Hill. USA. 1990.

e Martinez, V. H. Simulacion de procesos en ingenieria quimica. Plaza y
Valdéz. México. 2000.
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BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA:

Himmelblau, D., Bischoff, K. B. Analisis y simulacion de procesos. Reverté.
Espana, 2004.

Birta, L. G., Arbez, G. Modelling and Simulation: Exploring Dynamic System
Behaviour. 2" ed. Springer. London. 2011.

Thomas, P. J. Simulation of Industrial Processes for Control Engineers.
Butterworth-Heinemann. Germany. 1999

Torres, R., Castro, J. Analisis y Simulacién de procesos de Refinacion del
Petréleo. Instituto Politécnico Nacional. México. 2002

Knopf, F. C. Modeling, Analysis and Optimization of Process and Energy
Systems. John Wiley and Sons. USA. 2011.

Ferrarini, L., Veber, C. Modeling, Control, Simulation, and Diagnosis of
Complex Industrial and Energy Systems. International Society of
Automation. International Society of Automation. USA. 2009.

CIBERGRAFIA
¢ http://www.chemsep.org

SUGERENCIAS DIDACTICAS RECOMENDADAS PARA IMPARTIR LA

ASIGNATURA
SUGERENCIAS DIDACTICAS UTILIZACION
EN EL CURSO

Exposicion oral X
Exposicion audiovisual
Actividades practicas dentro de clase X
Ejercicios fuera del aula X
Seminarios
Lecturas obligatorias
Trabajo de investigacion
Practicas de Taller X
Taller de resolucion de problemas asistida por el profesor X
Uso de Software especializado para simulacion de procesos X
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MECANISMOS DE EVALUACION.

ELEMENTOS UTILIZADOS PARA EVALUAR EL PROCESO UTILIZACION EN EL
ENSENANZA-APRENDIZAJE CURSO

Examenes parciales

Examen final

Trabajos y tareas fuera del aula

Exposicion de seminarios por los alumnos.

Participacion en clase

X|X| XXX

Taller de resolucion de problemas asistida por el profesor

Asistencia

PERFIL PROFESIOGRAFICO REQUERIDO PARA IMPARTIR LA ASIGNATURA

LICENCIATURA POSGRADO | AREA INDISPENSABLE | AREA DESEABLE
Ingenieria Quimica Ingenieria Modelado y
de procesos simulacién de
procesos

Con experiencia docente
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