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1.Informacion Basica

1.1.0bjetivos de la asignatura
La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y objetivos:

La Simulacion y Optimizacién de Procesos Quimicos se fundamenta en la utilizacién del calculo avanzado para, haciendo
uso de herramientas informaticas, predecir el comportamiento de un sistema incluso antes de que éste exista. Del mismo
modo, y dada la potencia de la simulacion como herramienta predictiva, es capaz de ser utilizado en las etapas de disefio,
operacién y desmantelamiento de una planta quimica, teniendo por tanto implicaciones en disefio, discriminacion de
alternativas, calculo de costes, operacion, optimizacion energética, seguridad y analisis de riesgos, logistica, y un largo
etcétera ligadas a la produccion. Dada la particular caracteristica de ?sistema complejo? que retne una planta quimica,
puede incluso ser utilizada para determinar propiedades sistémicas del propio proceso.

La pretensién de una asignatura como ésta en el contexto del Master Universitario de Ingenieria Quimica es multiple:

1. Que el estudiante adquiera un cierto grado de empatia con los simuladores comerciales actualmente en el mercado,
identificando sus capacidades y sus limitaciones, y siendo capaz de interpretar cémo opera el simulador y en
consecuencia extraer la maxima cantidad de informacion de él.

2. En un segundo nivel, no menos importante, el estudiante debera ser capaz de desarrollar sus propios modelos y
construir herramientas ?ad-hoc? adecuandose al nivel de complejidad del problema y a sus circunstancias (medios
limitados).

3. Por extensién, y como paso posterior a la simulacion, el estudiante debera ser capaz de llevar a cabo la
optimizacién (técnica, medioambiental, econémica,...), teniendo en cuenta las restricciones impuestas por el
entorno, mediante la aplicacion de técnicas especificas de optimizacion.

1.2.Contexto y sentido de la asignatura en la titulacion

Tanto en la produccion industrial, como en la investigacion de cualquier proceso quimico, un aspecto fundamental reside en
la capacidad del ingeniero para modelar el fenémeno (proceso - unidad de proceso - sistema) que esta analizando. Esto
es, traducir a un modelo matematico los fendémenos fisicos y quimicos que se verifican de forma empirica. Durante los
cursos de grado se han sentado las bases, de forma compartimentada (por asignaturas), que sustentan la Simulacion y
Optimizacion de Procesos Quimicos (también conocida como Andlisis de Procesos Quimicos).

Una vez modelado, el siguiente paso consiste en extraer de €l la mayor cantidad de informacion posible acerca del efecto
producido por la variacién de cada uno de los parametros de los que éste depende.

Para llevar a cabo esta tarea, es imprescindible familiarizarse con las técnicas de construccion de modelos y célculo
numérico mas adecuadas para cada caso, asi como con las herramientas mas habitualmente utilizadas para conseguir
estos fines.

El objetivo ultimo de esta asignatura es por tanto, el de familiarizar al ingeniero de procesos quimicos, sobre como afrontar
la simulacion y optimizacion de éstos, bien utilizando herramientas comerciales, o creando las suyas propias, teniendo en
cuenta el nivel de incertidumbre en las variables, la complejidad del sistema y las limitaciones de su entorno.

1.3.Recomendaciones para cursar la asignatura

La asignatura ?Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos?, tiene un marcado caracter transversal (asignatura de ?
integracién? de conocimientos), y por tanto se apoya en conocimientos y habilidades adquiridos en gran parte de las



asignaturas cursadas durante el Grado de Ingenieria Quimica de la Universidad de Zaragoza. Los pilares que la sustentan
se concretan en el uso de técnicas de célculo numérico, aplicado a los contenidos propios de la ingenieria quimica:
balances de materia y energia, fendmenos de trasporte, termodinamica, fluidodinamica, termotecnia, operaciones de
separacion, reactores, control de procesos, etc.).

Es muy recomendable haber desarrollado durante los cursos de grado un alto interés por las técnicas de programacion en
lenguajes de alto nivel (VBA, Fortran,...), en aplicaciones de calculo numérico (hoja de célculo, EES, MATLAB, Python, etc.)
y en el uso de simuladores comerciales de procesos (Aspen Plus, Aspen Hysys, UniSim), aunque su desconocimiento no es
excluyente.

La asistencia a clase, el estudio continuado y el trabajo dia a dia (de modo auténomo o en grupo reducido), son
fundamentales para que el alumno alcance de manera satisfactoria el aprendizaje propuesto. Los estudiantes deben tener
en cuenta que para su asesoramiento disponen del profesor en tutorias personalizadas y grupales.

2.Competencias y resultados de aprendizaje

2.1.Competencias
Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...

Competencias Genéricas

® Capacidad para aplicar el método cientifico y los principios de la ingenieria y economia, para formular y resolver
problemas complejos en procesos, equipos, instalaciones y servicios, en los que la materia experimente cambios
en su composicion, estado o contenido energético, caracteristicos de la industria quimica y de otros sectores
relacionados entre los que se encuentran el farmacéutico, biotecnoldgico, materiales, energético, alimentario o
medioambiental. (CG1)

® Concebir, proyectar, calcular, y disefiar procesos, equipos, instalaciones industriales y servicios, en el ambito de la
ingenieria quimica y sectores industriales relacionados, en términos de calidad, seguridad, economia, uso racional
y eficiente de los recursos naturales y conservacion del medio ambiente. (CG2)

® Saber establecer modelos matematicos y desarrollarlos mediante la informatica apropiada, como base cientifica y
tecnoldgica para el disefio de nuevos productos, procesos, sistemas y servicios, y para la optimizacién de otros ya
desarrollados. (CG5)

® Tener capacidad de analisis y sintesis para el progreso continuo de productos, procesos, sistemas y servicios
utilizando criterios de seguridad, viabilidad econémica, calidad y gestion medioambiental. (CG6)

® Integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de emitir juicios y toma de decisiones, a partir de informacion
incompleta o limitada, que incluyan reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas del ejercicio
profesional. (CG7)

® Comunicar y discutir propuestas y conclusiones en foros multilingties, especializados y no especializados, de un
modo claro y sin ambigtedades. (CG9)

® Adaptarse a los cambios, siendo capaz de aplicar tecnologias nuevas y avanzadas y otros progresos relevantes,
con iniciativa y espiritu emprendedor. (CG10)

® Poseer las habilidades del aprendizaje autébnomo para mantener y mejorar las competencias propias de la
ingenieria quimica que permitan el desarrollo continuo de la profesiéon. (CG11)

Competencias Especificas

® Aplicar conocimientos de matematicas, fisica, quimica, biologia y otras ciencias naturales, obtenidos mediante
estudio, experiencia, y practica, con razonamiento critico para establecer soluciones viables econémicamente a
problemas técnicos. (CE1).

® Disefiar productos, procesos, sistemas y servicios de la industria quimica, asi como la optimizacion de otros ya
desarrollados, tomando como base tecnolégica las diversas areas de la ingenieria quimica, comprensivas de
procesos y fendmenos de transporte, operaciones de separacion e ingenieria de las reacciones quimicas,
nucleares, electroquimicas y bioquimicas. (CE2)

® Conceptualizar modelos de ingenieria, aplicar métodos innovadores en la resolucion de problemas y aplicaciones
informaticas adecuadas, para el disefio, simulacion, optimizacion y control de procesos y sistemas. (CE3)

® Tener habilidad para solucionar problemas que son poco familiares, incompletamente definidos, y tienen
especificaciones en competencia, considerando los posibles métodos de solucion, incluidos los mas innovadores,
seleccionando el mas apropiado, y poder corregir la puesta en practica, evaluando las diferentes soluciones de



disefio. (CE4)

® Disefiar, construir e implementar métodos, procesos e instalaciones para la gestion integral de suministros y
residuos, sélidos, liquidos y gaseosos, en las industrias, con capacidad de evaluacion de sus impactos y de sus
riesgos. (CE6)

2.2.Resultados de aprendizaje
El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...

® Realiza el modelado matematico de fenémenos y unidades de proceso propios de la Ingenieria Quimica, asi como
de las interacciones entre las distintas unidades que conforman un sistema (diagrama de flujo del proceso).
Asimismo, es capaz de elegir la escala de simulacion mas adecuada a los intereses del objetivo fijado a priori.

® Sabe elegir simplificaciones asumibles en funcion del destino de los resultados de la modelizacion. Es capaz de
escoger un adecuado compromiso entre los binomios ?detalle-precision? y ?robustez-economia de resolucion?.

® Resuelve modelos de simulacion de unidades y procesos mediante herramientas de calculo ?ad-hoc? y utiliza prog
ramas comerciales de célculo con el mismo proposito. Adicionalmente, adecta la herramienta utilizada al nivel de
complejidad, disponibilidad y circunstancias.

® Conoce la técnica de optimizacion de procesos mas acorde a la complejidad y precisién del problema a resolver.
Analiza correctamente los resultados obtenidos en la simulacién-optimizacion. Critica los resultados y les asigna
una cota de validez/incertidumbre.

2.3.Importancia de los resultados de aprendizaje

El seguimiento y superacion de la asignatura tiene como finalidad completar la formacion cientifica y técnica del estudiante,
y fijar los conocimientos especificos del médulo de Ingenieria de Procesos y Producto, definido en Resolucién de 8 de junio
de 2009 de la Secretaria General de Universidades - BOE 4 agosto 2009-. Concretamente en el ambito del Simulacion y
Optimizacion de Procesos Quimicos.

El enfoque de la asignatura es doble: por un lado aporta conocimientos y modos de trabajo hasta ahora desconocidos por el
graduado (técnicas de simulacion y optimizacién), y por otro cohesiona los conocimientos adquiridos en distintas
asignaturas del grado alineandolos en la consecucién de un problema multidimensional comin (asignatura de ?integracion
de conocimientos?).

La Simulacién y Optimizacién de Procesos es una herramienta imprescindible como elemento predictivo. Como
consecuencia del estudio de un sistema complejo, el ingeniero sera capaz de determinar el efecto que sobre un
determinado sistema o elemento, supone la modificacion de los pardmetros de operacion (p.ej. la temperatura, presion o
concentracion sobre la cinética de reaccion, difusion de contaminantes en un medio gaseoso, equilibrio de fases en una
unidad de separacion, etc.). Del mismo modo, aprendera que cualquier efecto aplicado sobre uno de los elementos del
sistema, repercute en el comportamiento del resto de la unidad de proceso y por tanto de todo el sistema.

Dicha informacion, obtenida en laboratorio o en planta piloto, es la clave para la modelizacion de todo el proceso.
Finalmente, la simulacion resulta ser un elemento clave para proceder al cambio de escala (scale-up o scale-down), o a la
extrapolacion y cuantificacion del efecto producido sobre el sistema por la modificacién de cualquier cambio en las variables
del proceso. Esta asignatura supone el cambio de paradigma ya enunciado a finales de la década de los setenta del
pasado siglo: "Simula y construye" en lugar "Construye y prueba”.

3.Evaluacion

3.1.Tipo de pruebas y su valor sobre la nota final y criterios de evaluacion para cada prueba

El estudiante debera demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos mediante las siguientes
actividades de evaluacion

Opcion 1:
Es la opcidon méas recomendable para la adquisicion progresiva de los contenidos, habilidades y competencias de la
asignatura.

La evaluacion es global y comprende:

1. Realizacién de los problemas y casos propuestos (CPP) a lo largo del desarrollo de la asignatura. Ejercicios
propuestos y resueltos en clase valorados por observacion.

2. Realizacion de trabajos tutelados (TTE). Los entregables correspondientes a trabajos tutelados (1-2 tareas por
curso) consistiran en ejercicios para el desarrollo de habilidades en construccion de herramientas de simulacion
propias (?ad-hoc?). Se tratara de ejercicios resueltos de forma individual. Se valoraran, tanto la eficacia en la
resolucion, como la flexibilidad de la herramienta. Igualmente se pondra especial atencion en la presentacién de la
herramienta (habitualmente sera escrita, pero opcionalmente alguna de ellas puede serlo de forma oral).

3. Realizacion de un ejercicio practico de gran envergadura (Trabajo Fin de Curso) (TFC). Dicho ejercicio, que se
realizara en grupos de 2 6 3 alumnos, comprendera la simulacién y optimizacion de un proceso completo propuesto



por el profesor de la asignatura. Se calificard atendiendo a la calidad de la resolucién, a las técnicas empleadas, el
desarrollo de herramientas propias, la coherencia de los resultados y la presentacion de los mismos.

4.  Realizaciéon de un examen (EXA) al finalizar la asignatura. Esta prueba, que sera del tipo ?libro abierto?,
consistird en la resolucion de ejercicios de tipo practico utilizando los recursos (libros, apuntes, tablas de datos,
calculadora programable, etc.), que el alumno considere conveniente. Si se relnen las condiciones necesarias para
asegurar la individualidad de los ejercicios (no existencia de comunicacién entre alumnos durante el transcurso del
ejercicio de examen), podria utilizarse ordenador personal.

La nota de la asignatura se calculara atendiendo a la siguiente ponderacion:
Nota = 0.1*CPP + 0.1*TTE + 0.2*TFC + 0.6*EXA

Todas las categorias de evaluacion se puntuaran sobre 10 puntos. Se precisara una nota minima en el examen (EXA), de 4
puntos sobre 10 para superar la asignatura.

Los epigrafes 1 a 3 sdlo seran puntuables durante el transcurso del periodo de imparticién de la docencia de la asignatura.

Opcidn 2:
Aguellos alumnos que decidan no utilizar el método de evaluacién descrito como Opcidn 1, pueden optar por presentarse

exclusivamente al examen de convocatoria (EXA). En este caso, la calificacion de la asignatura se calcularda como un 100%
de la nota final.

Nota = 1.0*EXA

El mencionado examen (EXA) sera de similares caracteristicas a las del examen final de la Opcion 1. En este caso la nota
minima para superar la asignatura sera 5.0. Las opciones de evaluacion 1y 2 son mutuamente excluyentes (puede optarse
libremente por una u otra, pero no por combinaciones de ambas).

Las calificaciones alcanzadas seran validas exclusivamente durante el curso académico en el que se obtengan.

4.Metodologia, actividades de aprendizaje, programa y recursos

4.1.Presentacion metodolégica general
El proceso de aprendizaje que se ha disefiado para esta asighatura se basa en lo siguiente:

Los temas de esta asignatura se distribuyen en dos bloques bien diferenciados (A y B), correspondientes a los descriptores
del titulo: A) Simulacién de Procesos Quimicos y B) Optimizacién de Procesos Quimicos. La secuencia de exposicion es
importante por cuanto que la Optimizacion esta fuertemente basada en los modelos, que son el resultado de la Simulacién.

Tanto uno como otro se desgranan en temas que agrupan conocimientos con un leitmotiv comin. Esta eleccion determina
que la extension de los temas no sea homogénea, encontrando temas que requieren mayor nimero de horas de exposicion
y otros de menor duracién. Algo similar ocurre respecto a la distribucion de la tipologia docente: algunos temas contienen
una carga ?tedrica? mayor que otros, que practicamente estan desprovistos de dicho atributo, y sin embargo requieren de
un mayor numero de horas de resolucion de problemas.

Aunque a lo largo del curso se alternan clases de teoria con clases de caracter practico (resolucion de problemas y casos
de estudio), la asignatura tiene caracter eminentemente practico. Su espiritu puede resumirse en una frase atribuida a
Confucio: ?Lo oigo y lo olvido. Lo veo y lo recuerdo. Lo hago y lo comprendo?.

Paralelamente a las clases de corte tradicional (de pizarra), se han planificado sesiones de laboratorio con dos objetivos:
familiarizar al estudiante con el uso de simuladores comerciales (Aspen Plus, Aspen Hysys, UniSim), ademas de
proporcionar una experiencia "hands-on" para la resolucién de distintos tipos de problemas de modelado en la industria de
procesos, que deberan ser resueltos con las herramientas mas adecuadas a cada situacion. Estas sesiones se llevan a
cabo en laboratorio de simulacién. Del mismo modo, se impartirdn seminarios practicos sobre el uso de herramientas de
calculo (Hoja de Célculo, Matlab, EES, Phyton,...) para la resolucién de problemas planteados en clase.

4.2.Actividades de aprendizaje

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos comprende las siguientes
actividades...

Clases magistrales (30 h) donde se impartira la teoria de los distintos temas que se han propuesto y se resolveran en la
pizarra problemas modelo.

Clases presenciales de resolucion de problemas y casos (20 h). En estas clases se resolveran problemas por parte del
alumno supervisado por el protesor. Los problemas o casos estaran relacionados con la parte tedrica explicada en las
clases magistrales.

Sesiones de laboratorio (8 h) donde, mediante un ejercicio practico, el alumno afianzara los contenidos desarrollados en las
Clases magistrales.

Sesion de practicas especiales (2 h) correspondientes a visita a empresa, charla de expertos, seminario tematico o similar,
€1C... como complemento formativo a las actividades anteriores.

Trabajos tutelados (14 h no presenciales), individuales 6 en grupo. Se propondran 2 6 3 actividades que seran tuteladas por
[0S profesores.




Trabajos de aplicacién e investigacion practicos. (30 h no presenciales), consistentes en la resolucién en grupo (2 6 3
alumnos) de un problema de gran envergadura. Sera tutorizado por el profesor, corregido y puntuado.

Estudio individual (40 h no presenciales). Se recomienda al alumno que realice el estudio individual de forma continuada a
0 largo del semestre.

Evaluacion (6 h). Se realizara una prueba global (examen), donde se evaluaran los conocimientos tedricos y practicos
alcanzados por el alumno.

4.3.Programa

El temario previsto para la asignatura es el siguiente:

BLOQUE A.- SIMULACION

1. Introduccion: Modelos y Sistemas. Andlisis de Procesos. Simuladores comerciales vs. herramientas ?ad-hoc?. Software
para simulacién: simuladores, lenguajes de programacion e intérpretes. Simulacion y Optimizacion en la Ingenieria de
Procesos.

2. Diagramas de Bloques, de Flujo y de P&ID. Recirculacién, purga y Bypass. Técnicas de simulacion de procesos.
Técnicas de convergencia. Analisis de grados de libertad de un sistema.

3. Descomposicion de diagramas de flujo. Corrientes de corte. Estrategias de resolucién. Algoritmos. Convergencia
numérica: Algoritmos de Newton y Wegstein.

4. Modelos para estimacion de propiedades termodinamicas: Ecuaciones de estado (EOS), Modelos de actividad. Modelos
de fugacidad. Modelos de entalpia.

5. Modelos de unidades auxiliares. Convencionalismos. Modelos de unidades en régimen estacionario: Mezcladores,
Separadores de corrientes, Separadores de componentes. Equipos de impulsion: Bombas, compresores y expansores.

6. Modelos para Reactores Conceptuales: Conversion Fija, Reactor de Equilibrio, Reactor de Gibbs.

7. Modelos para Reactores Ideales: Flujo en Pistén (PFR), Mezcla Perfecta (CSTR), Reactor Discontinuo (BATCH).
Reactores NO Ideales.

8. Unidades de Separacion |. Equilibrio L-V. Separadores de fases (flash). Condiciones de operacion caracteristica.
Determinacién de variables de estado en corrientes de proceso.

9. Unidades de Separacion Il. Destilacion: Modelos heuristicos para destilacion multicomponente, Métodos Semi-rigurosos.
Claves para resolucion por métodos Rigurosos. Absorcion y Arrastre: Modelos heuristicos.

10. Unidades con intercambio de calor: Cambiadores de Calor y Reactores. Balances de entalpia. Ciclos de Hess. Efecto
de la presion.

11. Simulacién dinamica de unidades de proceso. Técnicas generales de calculo. Casos de estudio.

12. Introduccion a la estimacion de costes. Rentabilidad y Beneficio. Amortizacion de equipos. Reglas heuristicas de
dimensionado de equipos de proceso. Indice de escala - Regla de Williams. Método de Guthrie simplificado. Indices de
apreciacion de costes.

BLOQUE B.- OPTIMIZACION DE PROCESOS QUIMICOS

13. Introduccién a la optimizacién de procesos. Elementos para optimizacién de procesos quimicos. Técnicas de
optimizacion.

14. Optimizacion No-lineal (NLP) con y sin restricciones. Método de Powell. Método de Nelder y Mead. Métodos de Maximo
Gradiente.

15. Optimizacién Lineal (LP). Método de resolucion grafica. Método del SIMPLEX lineal.

16. Técnicas avanzadas de optimizacion aplicadas a unidades y procesos. Métodos evolutivos: Algoritmos genéticos,
Recocido simulado, Evolucion diferencial, Tabu search. Optimizacion multiobjetivo.

17. Optimizacion de redes de intercambiadores de calor. Método de PINCH. Minimo consumo de energia. Minimo nimero
de HX.

18. Optimizacion dinamica de unidades de proceso.

4.4 Planificacion de las actividades de aprendizaje y calendario de fechas clave

El calendario detallado de comienzo de las actividades, asi como el lugar de imparticion de cada una de ellas es
responsabilidad de la Escuela de Ingenieria y Arquitectura (EINA), y puede ser consultado en tiempo y forma en la web
pulsando aqui. Como referencia, puede consultarse las actividades del curso 2017-18 pulsando aqui. Adicionalmente, cada
profesor informara sobre su disponibilidad para la atencién de tutorias y sobre las modificaciones, puntuales o prolongadas
que puedan producirse en éstas a lo largo del curso.

Se trata de una asignatura obligatoria de 6 créditos ECTS, lo que equivale a 150 horas de trabajo del estudiante, a realizar
tanto en horas presenciales como no presenciales, repartidas segun la descripcion del apartado 4.2 "Actividades de
aprendizaje"

4.5.Bibliografia y recursos recomendados

http://biblos.unizar.es/br/br_citas.php?codigo=66212&year=2019



