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1. PROGRAMA ANALITICO

ASIGNATURA PERIODO LECTIVO
Simulacién y Optimizacion 2025
CARRERA CATEDRA
INGENIERIA QUIMICA Ingenieria de Procesos
PLAN DE ESTUDIO AREA CuURSsO CARACTER
2022 Ing. Qca. 5° afio Tedrico-Practico
REGIMEN DE DICTADO CARGA HORARIA ACREDITACION
Cuatrimestral 6 hs/semana 90 hs totales Promocion o examen final

OBJETIVOS GENERALES

Lograr que los estudiantes alcancen las siguientes competencias:

e Modelar, simular y optimizar equipos de plantas quimicas utilizando un entorno de simulacién
orientado a ecuaciones.

e Simular y optimizar plantas quimicas utilizando simuladores comerciales modulares
secuenciales.

CONTENIDOS

Unidad I: Introduccion general

Sistemas. Frontera de sistemas. Entidades. Atributos. Entradas. Salidas. Proceso. Finalidad.
Disefio, supervision y operacion. Objetivos del estudio. Aspectos relevantes. Modelos.
Modelado. Simulacién. Tipos de modelos: fisicos y simbolicos. Solucién analitica vs. solucion
numérica. Estructura de un simulador. Ventajas y desventajas de la simulaciéon. Simulacién y
optimizacion. Aplicaciones. Etapas de una simulacion: formulacion del problema, definicion del
sistema, formulacién del modelo, recoleccion de datos, implementacidn del modelo, verificacion,
validacion, disefio de experimentos, experimentacion, interpretacion, implementacion y
documentacion. Un caso de estudio.

Unidad I1: Teoria de modelos

Definicion de variables. Clasificacion de variables: de entrada, de salida, parametros, internas, de
estado. Utilidad de la clasificacion de variables en el disefio, adquisicion, control y supervision
de un sistema. Definicion de estado de un sistema. Clasificacion de estados: estacionario,
dinamico, estable e inestable. Tipos de plantas quimicas. Tipos de sistemas: deterministico,
estocasticos, continuos, discretos, con parametros concentrados y con parametros distribuidos.
Modos de simulacion: modo anélisis o desempefio, modo disefio y modo control. Emulacion de
modos. Tipos de modelos: empiricos y con base tedrica. Identificacion de parametros.
Interpolacion y regresion. Rango de validez de los modelos. Planilla de calculo: Excel, orden de
precedencia de los operadores, referencias absolutas y relativas, graficos, linea de tendencia,
errores absolutos y relativos, y cifras significativas. Inteligencia artificial generativa (IAG). El
problema de las alucinaciones. La estructura de un prompt. Alternativas gratuitas. Interpolacion
y regresion con inteligencia artificial generativa.
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Unidad I11: Fundamentos del modelado

Etapas del desarrollo de un modelo: planteamiento de objetivos, modelo conceptual, modelo
matematico, estimacion de pardmetros, simplificacion, consistencia matematica, resolucion del
modelo, verificacion, validacién y perfeccionamiento. Grados de libertad: sistemas
determinados, subdeterminados, sobredeterminados. Alternativas para anular los grados de
libertad. Sistema de ecuaciones lineales. Modelo de espacio de estados. Modelos con parametros
concentrados y con parametros distribuidos. Balances estacionarios y dinamicos. Variables de
estado. Ecuaciones constitutivas. Ecuacion de continuidad. Formulacion de balances: propiedad
extensiva, volumen de control macroscépico y microscépico. Balance global de materia para
sistemas con parametros concentrados y con parametros distribuidos. Balance de componentes
para sistemas con parametros concentrados y con parametros distribuidos. Cantidad de balances
de componentes que pueden plantearse. Demostracion de la dependencia lineal del balance
global respecto a los balances de componentes. Variacién de la propiedad intensiva: la
concentracion. Medidas de concentracion: densidad, concentracion masa de componentes,
fraccion mésica, densidad molar, concentracion molar, fraccion molar y peso molecular medio.
Conversion de fracciones molares a fracciones masicas, y viceversa. Energia total, energia
mecénica y energia térmica. Balance de energia en funcién de entalpias y en funcion de
temperaturas para sistemas con parametros concentrados y con parametros distribuidos. Estado
de referencia. Calor de reaccion. Balance de cantidad de movimiento: un bloque, una tuberia y
un cohete. Balance por fases: un evaporador. Estado seudoestacionario: tanque con serpentin.
Ecuaciones constitutivas: ecuaciones de estado, ecuaciones de equilibrio, ecuaciones de
transporte, ecuaciones de cinética quimica, ecuaciones caracteristicas de equipos, correlaciones
fisicoquimicas, reglas de mezcla. Véalvulas de control. Tipos de valvulas: lineales, igual
porcentaje y apertura rapida. Modo de fallas de valvulas: falla cerrada, falla abierta. Rango de
operacion. Controladores PID. Modo regulador y servo. Accion de control: directa, reversa.
Accidn de cada efecto. Reset manual. Windup.

Unidad IV: Simulacion de equipos

Ley de enfriamiento de Newton. Determinacion experimental de la constante de enfriamiento.
Simulacion del enfriamiento de un objeto: desarrollo del modelo de espacio de estado,
determinacion experimental del coeficiente global de transferencia de energia, resolucion
empleando Euler en Excel. Estrategia de simulacion. Sistema de primer orden. Enfoques para
resolucion de modelos: ecuaciones, diagramas y programacion. Enfoque orientado a ecuaciones:
Berkeley Madonna, E-ZSolve, GProms, EMSO y Open Modelica. Enfoque orientado a
diagramas: Simulink, ViSim y Xcos. Enfoque orientado a programacion: Fortran, C, Pascal,
Julia, Python, MathCad, SMath, Matlab, GNU Octave, Scilab y Euler Math Toolbox. Modelado
y simulacion de un sistema de segundo orden con inteligencia artificial generativa. Berkeley
Madonna: comentarios, blogue de inicializacion, bloque de ecuaciones diferenciales, bloque de
ecuaciones algebraicas, blogue de datos, realizacion de gréficos, exportacion de resultados a
Excel. MathCad: bloque de inicializacion, bloque de ecuaciones diferenciales, bloque de
ecuaciones algebraicas, bloque de datos, resolucion con Euler, realizacion de graficos,
exportacion de resultados a Excel. GNU Octave: comentarios, bloque de inicializacion, bloque
de ecuaciones diferenciales, bloque de ecuaciones algebraicas, bloque de datos, realizacion de
gréaficos, exportacion de resultados a Excel. Simulacion de un tanque con descarga gravitatoria:
estado estacionario, estado dinamico y determinacién del coeficiente de tamafio de una valvula.
Modelado y simulacion con inteligencia artificial generativa. Simulacion de un tanque
calefaccionado con descarga gravitatoria: determinacién del coeficiente global de transferencia
de energia. Simulacion de un controlador Pl de nivel: seleccion de valvula, seleccion del tipo de
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accion y reset manual, offset variable, sintonia del controlador, saturacion y windup. Simulacién
de un reactor refrigerado: puesta en marcha del reactor y parada del reactor. Estudio de
estabilidad del reactor. Runaway. Instalacion de un controlador Pl de temperatura: seleccion de
valvula, seleccion del tipo de accion y reset manual, sintonia del controlador, saturacién y
windup. Reactor batch.

Unidad V: Simulacién de plantas

Definicion de planta y sectores. Modelado de plantas: modular secuencial, modular simultaneo,
orientado a ecuaciones o global. Comparacién y uso de los enfoques. Enfoques para la resolucion
de modelos: ecuaciones, diagramas y programacion. Estructura de un simulador de plantas:
control, interfaz, topologia, modulos, fisicoquimica y métodos numéricos. Paquetes
fisicoquimicos. Modelos fisicoquimicos. Rango de aplicacion. El titulo vapor de una corriente.
El punto de rocio y de burbuja, temperaturas y presiones caracteristicas de esos puntos. Célculo
flash. Reacciones. Sintesis de procesos: estructura de entrada-salida, BDF y PFD. Niveles de
modelado. Simuladores: Chemcad, Apen plus, Apen HYSYS, UNISIM, ProSimPlus, COCO y
DWSIM. Simulaciones: proceso de combustion, ciclo Rankine, reactor tanque agitado continuo y
una torre de destilacion.

Unidad VI: Introduccion a la optimizacion

Definicion de optimizacion. Campos de aplicacion. Toma de decisiones. Definicion del
problema. Modelo de optimizacion. Criterios de optimizacidn: econémicos, técnicos, de calidad,
de seguridad, ambientales. Funcion objetivo. Criterios: econdmico, técnico, de seguridad y
ambiental. Problema multicriterio: multiples funciones objetivo, resolucion secuencial,
combinacion ponderada de funciones objetivo y conversion de funciones objetivo en
restricciones. Restricciones: dadas por la naturaleza y criterios ingenieriles. Efectos de las
restricciones. Grados de libertad. Region factible. Minimizacion de la longitud de una viga.
Minimizacién del espesor de aislante de una tuberia. Modelado y resolucion con inteligencia
artificial generativa. Formulacion matematica. Programacion matematica. Modelo estandar y de
estado. Eliminacién de variables. Optimizacion de trayectorias. Curva braquistocrona. Perfil
optimo de temperatura en un reactor tubular. Evolucion éptima de la temperatura en un reactor
batch. Clasificacion de modelos de programacion matematica: LP, NLP, ILP, INLP, MILP,
MINLP. Planteo y solucion de problemas con Solver de Excel, MathCad, GAMS y LINGO.

Unidad VII: Programacién no lineal

Oportunidad para optimizar. Trade-off. Valores extremos. Procedimiento de optimizacion:
definicion del sistema, seleccion del criterio, formulacién de la funcion objetivo, planteamiento
de las restricciones, seleccion de un método numérico adecuado, verificacion y andlisis de
sensibilidad. Fabrica de contenedores. Extraccion por solvente. Reconciliacién de lecturas:
modelo general, redundancia de sensores, redundancia topoldgica, condiciones necesarias.
Programacion no lineal. Optimos globales y locales. Simulated annealing. Algoritmo genético.
Regresion lineal. Regresion no lineal. Funcion objetivo: VAN, TIR, beneficios y costos.
Simplificacion de la funcion objetivo.

Unidad VII1: Programacion lineal

Planteo del problema. Solucién grafica. Principios del método Simplex. Casos problematicos:
regién factible no acotada, region factible inexistente, solucion degenerada. Esencia del método
simplex. Problemas especiales de programacion lineal: produccion, mezcla, transporte (casos
segun la oferta y la demanda), asignacion (casos segln la oferta y la demanda). Modelado y
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rango. Estudio de sensibilidad.

resolucion con inteligencia artificial generativa. Programacion entera. Costo fijo. LINGO:
planteo de modelos y resolucion. Definiciones: costo reducido, slack o surplus, precio dual,
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