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Contribucién académica:

En una época en que la inteligencia artificial y la nanotecnologia marcan la
perspectiva de las nuevas tecnologias emergentes, con la manipulacion de
atomos para conformar moléculas y a su vez nuevos materiales con nuevas
propiedades y tecnologias para su produccién y comercializacion, permite ver
en perspectiva el horizonte del Ingeniero Quimico.

El Andlisis - Sintesis de un nuevo material con nuevas propiedades para cubrir
las expectativas de un mercado en constante cambio forman parte del
predominio del mercado, esta situacion parecen ser los desafios del Ingeniero
Quimico en esta generacion.

Conocer el presente es el trampolin para avanzar hacia el futuro, por ello es
necesario discernir las Optimas rutas de obtencion de productos quimicos
tradicionales y de ahi tener la base para proyectar y tener la visién holista,
integral, de un proceso optimizado.

La parte medular y cumbre del desarrollo de un Ingeniero Quimico es poder
discernir los elementos basicos para conformar un mecanismo de obtencion
de un nuevo material, la modelacion, disefio y optimizacion de un proceso
guimico, y mas aun si se trata de un inédito proceso con una sintesis resiente,
tanto técnica como econdmicamente factible son las bases del progreso.

La Ciencia genera conocimiento, sin embargo, al desarrollar tecnologia se
desencadena el bienestar, al disponer de mayores recursos y mejores
oportunidades.

México es por naturaleza un pais rico en energéticos con una riqueza ancestral
en recursos naturales que le permiten estar entre las tres primeras economias
de América Latina conocer a profundidad los procesos de refinaciéon y
petroquimica permitira al Ingeniero quimico ahondar en los conocimientos de
quimica organica y adentrarse en el entendimiento de equipos de proceso a
escala industrial de dimensiones, tales como la isomerizacion de pentanos, des
alquilacion del benceno, obtencion de gas de sintesis, del amoniaco, de la urea
entre tantos otros.

México también es el segundo lugar mundial en patentes con registro de
plantas medicinales, pero solo menos del cinco por ciento dispone de estudios
cientificos, lo cual representa un area de oportunidad muy grande para el
desarrollo, extraccion y purificacion del medio activo de plantas en el pais.
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Lo anteriormente expuesto fortalece la magnifica oportunidad de dar este
nuevo enfoque al curso.

Si a estas ideas basicas se agrega que el alumno dispone actualmente de
herramientas muy poderosas de software libre, que le permiten acompanarlo
en toda su vida profesional para afrontar la inmensa problematica de ser la
mejor version de si mismo, no solo con el conocimiento adquirido en el Instituto,
sino de herramientas que le ayudaran a desempenar mejor su trabajo
profesionalmente hablando.

Caracterizacion de la asignatura:

“Esta asignatura aporta al perfil del Ingeniero Quimico herramientas para
disefar, seleccionar, y optimizar procesos quimicos en plantas industriales
de acuerdo a tecnologias limpias para el sector industrial con criterios de
sustentabilidad.”

Con base a lo anterior se tomaran como ejemplo los siguientes procesos
industriales para lograr los objetivos educacionales.

Tema 1: "Sintesis y Andlisis de Procesos"

En este tema se abordaran los principales procesos de refinacion y
petroquimica que se desarrollan en el pais y sus productos derivados como
por ejemplo la sintesis del amoniaco, gas de sintesis, produccion de metanol,
a partir del metano, etano a etileno entre otros y su analisis termodinamico y
cinético utilizando tanto software libre y propietario como por ejemplo coco y
swsim.

Tema 2: "Integracion de Energia”

Se utilizara el software propietario libre y gratuito "HINT" entre otros programas
para la integracion energética de procesos mediante analisis pinch, por medio
de un proyecto integrador que se lleva a cabo desde el inicio del curso.

Tema 3: "Evaluacion Econdmica de Procesos"

Una de las herramientas tecnoldgicas que ademas de permitir una simulacion
de procesos quimicos permitiendo incorporar su analisis "Tecnhico-Economico”
es Coco y Swsim entre otros que utilizan software tanto libre como propietario
siendo estos de distribucion libre y gratuita



Tema 4: "Optimizacion de Procesos"

Para lograr este objetivo educacional se utiliza la herramienta de Python con
el Paquete/Libreria" Scipy.Optimize" que permite por medio de un modelo
matematico la optimizacion de un proceso quimico de una o diferentes
variables y su representacion gréafica con la libreria "Cvxopt".

Cabe recalcar que es importante impartir el conocimiento necesario para la
materia de “Sintesis y Optimizacion de Procesos” pero también es igual de
importante dar las herramientas necesarias para cumplir este cometido y
permitir que el alumno disponga de ellas en el momento que en su vida
profesional asi lo requiera tanto como subordinado o como emprendedor
independiente

Se debe mencionar que para el desarrollo de la materia de Sintesis y
Optimizacion de Procesos se utiliza el ambiente de desarrollo del "navegador
anaconda" con su editor "Spyder", "Japiter" y su prompt del "Power Shell para
la incorporacion de libreria y paquetes.

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Asignatura Sintesis y Optimizacion de Procesos
Clave oficial de la asignatura IQF-1024
Programa educativo al que impacta | Ingenieria Quimica

La asignatura de “Sintesis y optimizacion de Procesos” contribuye a la
formacion del Ingeniero Quimico al dar los conocimiento y herramientas que
le permiten disenar, seleccionar y optimizar los procesos quimicos inmersos
en las plantas Industriales con un criterio innovador basado en la
susjtegt%lbilidad y las tecnologias limpias para preservar el futuro de nuestra
sociedad.

La materia de “Sintesis y optimizacion de Procesos integra los conocimientos
de las operaciones unitarias aunado a las de ingenieria econémica con una
vision innovadora que permite disefiar desde un inicio la mejor alternativa
tanto social como técnicamente aceptable.

Basado en el Método Cientifico y los principios basicos de Ingenieria y
Economia el alumno sera capaz de formular y resolver problemas complejos
en ingenieria de procesos, de equipos e instalaciones presentando
alternativas novedosas para su sintesis de forma diferente a lo establecido
optimizando su obtencién.



La meta o el camino es que el alumno logre ser la mejor version de si mismo,
superandose de manera permanentemente, enriqueciéndose técnicamente al
colaborar en equipos interdisciplinarios y multiculturales, con un espiritu
critico, mente abierta y disposicion al cambio, prevaleciendo siempre la ética
profesional como baluarte de equidad.

Competencia(s) a desarrollar

Capacidad para poder discernir los elementos que componen un proceso
qguimico, analizar las propiedades termodinamicas de cada elemento y con una
vision holista integrarlo para lograr la optimizacion de cada equipo de forma
independiente y global a toda la planta.

Procesar grandes voliumenes de informacion técnica y multidisciplinaria de
fuentes diversas y discernir lo verdaderamente valioso para la toma de
decisiones.

Desarrollar las habilidades pertinentes para lograr la sintesis de un proceso a
partir de las materias primas disponibles, si existe reaccidn quimica encontrar
las rutas de reaccion adecuadas, y las baterias de separacién necesarias para
lograr la calidad requerida utilizando las técnicas de optimizacion de procesos
para obtener las mejoras técnicas y econdomicamente factibles.

Sintetizar nuevos materiales partir de nuevos y novedosos procesos utilizando
nuevas rutas de reaccion.

La materia de “Sintesis y Optimizacion de Procesos” se imparte en el octavo
semestre de la carrera de Ingenieria Quimica, los alumnos disponen del
conocimiento fundamentales sobre operaciones unitarias, quimica analitica,
guimica organica , programacion, balances de materia y energia, reactores
guimicos entre otras materias, sin embargo su conocimiento es aislado, solo
un reactor, una columna, solo un sistema de separacion sin embargo en la
realidad cotidiana los procesos quimicos son mucho mas complejos tanto en
equipos como en diversidad de materias primas y productos.

La materia de sintesis y optimizacion de procesos tiene como finalidad dar una
vision mas integral de los procesos quimicos actuales.



Temario de la materia de Sintesis y Simulacion de Procesos

Tema y subtemas

Complementos
Educacionales

Herramienta
tecnoldgica

Tema 1. Sintesis y analisis de
procesos

1.1. Seleccion de rutas de
reaccion.

1.2. Desarrollo de diagramas de
flujo.

1.3. Seleccion de procesos de
separacion

Estudio de casos

Aprendizaje basado en
problemas

Proyecto Integrador

Infografias

Secuencias
Didacticas

Presentaciones

Cuestionarios de
evaluacion




Tema 2: Integracion de Energia

2.1. Significado del acercamiento
minimo de energia

2.2. Determinacion de redes con

Estudios de Casos

Aprendizaje basado en
problemas

Posters

Presentaciones

Cuestionarios de

) ) Proyecto integrador evaluacién
el método de diagramas de Y S
contenido de calor.
2.3. Determinacion de redes
con el método del punto de
pliegue.
2.4. Prediccion de requerimientos
de areas en redes de
intercambiadores de calor.
2.5. Revision de redes de
intercambiadores de cal
existentes.
Tema 3: Evaluacion econdmica | Estudio de casos Infografias

de procesos
3.1 Seleccidon de materiales.

3.2. Tecnicas de analisis
econodmico de procesos.

3.3. Estimacion de costos de
inversion y operacion

Aprendizaje basado en
problemas

Proyecto integrador

Presentaciones

Cuestionarios de
evaluacion

Tema 4  Optimizacion de
Procesos

4.1. Modelacion de procesos.
4.2. Optimizacion de una variable

4.3. Programacion dinamica.




Tema 1: Sintesis y analisis de procesos

Conceptos Basicos

La sintesis de un proceso se podria definir como la obtencidén de un producto
quimico mediante alternativas viables de diferentes materias primas es decir
utilizando “precursores quimicos” mas simples o mas complejos se obtiene un
producto especifico.

Por ejemplo, la Sintesis del Amoniaco, proceso Haber-Bosch, que se obtiene
a partir de hidrocarburos gaseosos, metano/etano, como fuente de hidrogeno
y el aire como precursor del nitrdgeno,

El gas de Sintesis, es una mezcla de hidrégeno y monoéxido de carbono en
diversas proporciones, reaccion principal.

C+Hx0 --->CO+H:

La cual se puede producir a partir de la sintesis de:

1.- Gasificacion del carbon, de la biomasa, o de algunos tipos de residuos tanto
ligeros como pesados

2.- Reformado del gas Natural con vapor de agua

3.- Reformado de hidrocarburos liquidos

4.- Entre otras muchas alternativas

Para llevar a cabo la sintesis de un proceso quimico se deben cumplir con
ciertos criterios Termodinamicos siendo entre ellos los siguientes:

1.- Cada una de las reacciones debe ser termodinamicamente factible

Lo que significa que el cambio en la Energia libre de Gibbs debe ser menor 10
Kcal/gmol, siempre y cuando no se utilice un catalizador

2.- La gama de productos intermedios pueden o no ser consumidos en el
reactor

3.- La estequiometria es complicada cuando se trata de complejos activados
4.-Se busca identificar una cinética apropiada que esclarezca las etapas
limitantes

En una reaccién genérica:

aAA + bBB — cCC + dDD



la energia libre de Gibbs seria:

Energia libre de formacion de los reactivos:  a-AGynaa)® + b-AGser)°
Energia libre de formacion de los productos:  ¢-AGscc)® + d-AGspp)°
Donde:
AG:° =
Energia libre formacion productos — Energia libre de formacion reactivos

AG° =( ¢c:AGtccc)® + d-AGsppp)°) — (a-AGtaa)° + b-AGsEs)°)
En forma genérica:

AG® = Ymy AGpg) — Lng MGy

Donde:

AG° = Variacion de la energia libre de reaccion

n,, ng = Coeficientes estequiometricos de los productos y reactivos

AG} ) . AGY gy = Energias Libres de Gibbs de productos y reactivos

La energia libre de Gibbs establece las reglas termodinamicas que deben
cumplirse para que un proceso quimico se lleve a cabo

Diferentes expresiones de la Energia Libre de Gibbs.

AG = AH - TAS
AG <0 El proceso es espontaneo
AG>0 El proceso no es espontaneo
AG =0 El proceso se encuentra en equilibrio



EQUILIBRIO QUIMICO Y CONSTANTE DE EQUILIBRIO

Una reaccion quimica esta en equilibrio cuando la energia libre alcanza un
minimo

AG = AG°+RTInQ

AGO = - RT InK

Tabla 1.1 Valores de la Energia libre de Gibbs.

Variaciones de AG®=-nRTLn K en el equilibrio
K Ln K AGP Observaciones
>1 Positivo Negativo Tienden hacia los productos
= Cero Cero Tienden a igualarse
<1 Negativo Positivo Tienden hacia los reactantes

La energia de cambio total de Gibbs para la reaccion

aAA + bBB «~ cCC + dDD
donde la presidon y la temperatura son constantes esta dada por:
NGy = AGY, + RTIN(xG e <P oGy 0B )

Donde a; se refiere al coeficiente de actividad de los reactantes y productos,
AtGp’t es el cambio en la energia estandar de Gibbs a presiéon y temperatura
ambiente

En el equilibrio se tiene:

.\ .d
AtGO — —RTIn (“Cequll) (“Dequzl) — RTInKoc

&=
p (“Aequil)a(aBequil)b
En la expresion anterior @ 4.4, Se refiere al coeficiente de actividad en el

equilibrio y K Se refiere a la constante de equilibrio expresada en términos
de actividad.
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A Gy = RT|In (aécalp/afuabs — InK,|

La relacién anterior permite calcular la constante de equilibrio, la temperatura
T a partir de la energia libre de Gibbs usando:

—RTIn[K(T)] = A Gy (T)
ChemPy.
“Chempy” es un modulo de Python gratuito, libre y de codigo abierto para
utilizarse en aplicaciones en Ingenieria Quimica, ciencias de materiales,
termodinamica, Quimica analitica y Quimica organica.

Incluye “clases” que permiten representar substancias y reacciones quimicas,
asi como soluciones analiticas y numeéricas de ecuaciones diferenciales.

Por ejemplo, sea las reacciones de reduccion-oxidacion de
H.O2 + H: + + Fe:?* ->H,0 + Fe:3*

Representadas por las Ecuaciones de Velocidad en la Tabla 2.

Tabla 1.2 Ecuaciones de Velocidad de la Reduccién del Fe2* a Fe3*

Ecuaciones de Velocidad Constante de Equilibrio
2Fe*? + H2O2 -> 2Fe*3 + 20H-; 42
2Fe*® + H202 -> 2Fe*?2 + Oy + 2H+; 17
H+ + OH- -> H20; 1el0
Fe*3 + 2H,0 -> FeOOH(s) + 3H+; le-4
FeOOH(s) + 3H+ -> Fe*® + 2H,0 2.5
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@author: BORJA Y OTROS|

from chempy import ReactionSystem

rsys = ReactionSystem.from_string(
"""2 Fe+2 + H202 -> 2 Fe+3 + 2 OH-; 42
2 Fe+3 + H202 -> 2 Fe+2 + 02 + 2 H+; 17
He + OH- -> H20; 1e10
H20 -> H+ + OH-; le-4
Fe+3 + 2 H20 -> FeOOH(s) + 3 H+; 1
FEOOH(s) + 3 H+ -> Fe+3 + 2 H20; 2.5""")

from chempy.kinetics.ode import get_odesys

odesys, extra = get_odesys(rsys)

from collections import defaultdict

import numpy as np

tout = sorted(np.concatenate((np.linspace(@, 23), np.logspace(-8, 1))))

@ = defaultdict(float, {'Fe+2': 0.05, 'H202': 0.1, 'H20': 1.0, 'H+': le-7, 'OH-": le-7})
result = odesys.integrate(tout, c@, atol=1e-12, rtol=le-14)

import matplotlib.pyplot as plt

_ = result.plot(names=[k for k in rsys.substances if k != 'H20'], xscale='log', yscale='log")
_ = plt.legend(loc="best", prop={'size': 12});

_ = plt.xlabel( 'Tiempo (Log)'); _ = plt.ylabel('AG(p,t)Libre de GIBBS, (Log)')

_ = plt.title(" H202 + H:+ + Fe:2+ --> H20 Fe:3+ ")

_ = plt.tight_layout()

plt.show()

Fig 1.1 Cdadigo Abierto explicado para representar la reaccion
Redox Fe:** -> Fe:®*
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H202 + H:+ + Fe:2+ --= H20 Fe:3+
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Grafica 1.1 Visualizacion para representar la reaccion Redox
Fe:?* -> Fe:®

Cabe mencionar que los valores de las Constantes son solo representativos
para validar el método y la graficacion
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1.1. Seleccidén de rutas de reaccion.

Las reacciones quimicas se ven influenciadas por la concentracion y
temperatura local, las reacciones producen o consumen calor que
cambian la composicion de la mezcla reaccionante, afectando las
propiedades del flujo, derivado de esto se deben tomar en cuenta el
acoplamiento de las ecuaciones que describen la transferencia de

energia, masa, y momentum

REACCIONES BASICAS

A+B —R+S
v v —
SIMPLE MULTIPLE
A+B —R+S
SERIE PARALELO MULTIPLE
A+B— R—S A—R B—R A+B —R
A—S B-—S R+B—S
\ 4 *
A 4
v v
IRREVERSIBLE REVERSIBLE
A+B—A+S A+B ==:R+S
v v
A 4
A4 4
ELEMENTALES NO-ELEMENTALES
La velocidad de reaccion se La velocidad de reaccion se
expresa como una funcion puede expresar como una
de la estequiometria. funcion compleja de la
-1a=K1CaCsg estequiometria.
-ra=K1C2ACPB/ K2C®cC%

Fig. 1. 2 caracteristicas que distinguen los diferentes tipos de reacciones
guimicas
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TIPOS DE REACTORES:

Liquido, L
Gas, G
REACCIONES Solido S
A+B>R+S
HOMOGENEOS HETEROGENEOS
l ¢ l / SIL S/G SILIG
L/L L/G .

l y y v ¢ * v
REACTOR REACTOR REACTOR REACTOR REACTOR DE REACTOR DE
BATH TUBULAR COLUMNA BACKMIX CAMA FIJA CAMA FLUIDIZADA

| | l
l Al"|B
) l o y
[} 18 RS 1'(8
M
Aiiiig
A~ ; Y ALl Res

R4S

U]

X

Fig. 1.3 Diferentes tipos de reactores y su configuracion

GAS DE SINTESIS.

El gas de sintesis, es una mezcla de monoxido de carbono e hidrogeno que
varia la composicion dependiendo de la fuente de la cual se obtenga, pudiendo
tener metano y dioxido de carbono.
Una de sus aplicaciones es la de obtener gasolinas, metanol, via
deshidrogenacion oxidativa y amoniaco via reformado con vapor.

El gas de sintesis se obtiene a partir de una fuente rica en carbono como el
coque, nafta, biomasa, gas natural, hidrocarburos, hulla o el propio carbén.
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METANACION

METANO,
CHg4
OLEFINAS
CO NAFTA AROMATICOS
DERIVADOS
HALOGENADOS OLEFINAS
AROMATICOS
GASOLINAS
FORMALDEHIDO
METANOL METILAMINA
GAS DE CICLO ACETICO
SINTESIS ETANO ETILENO
TOLUENO
INTERMEDIOS ETILENGLICOL
ISOBUTANO
H>
AMONIACO

Fig. 1.4 Algunas aplicaciones del gas de sintesis

El proceso consta de una oxidacion parcial y sucesiva de la materia prima por
medio de oxigeno, aire o vapor de agua a temperaturas proximas a 800 °C

Principales procesos para la obtencion del gas de sintesis:

Gasificaciéon del carbén, gasificacion de la biomasa, o algun otro residuo
organico, utilizando oxigeno puro o bien vapor de agua.

Reformado de gas natural con vapor de agua.

Reformado de hidrocarburos liquidos para producir hidrégeno.
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fenccid
C1,C2,C3,c4,C5 ... REFORMADO eaccion Ha (NHs)

HIDROCARBUROS  CON VAPOR DE vapor de
AGUA GAS DE agua-Gas
SINTESIS -
ACEITES, . ‘ . Gasolina
PLASTICOS OXIDACION O+ Hy | T sintética
PARCIAL (SynGas) P
CARBON...
GASIFICACION Sintesis del Metanol CH30H
BIOMASA

Fig. 1.5 Principales procesos y productos a partir del gas de sintesis

Produccion de gas de sintesis a partir de diferentes materias primas
Obtencion a partir del carbon:

El carbon se procesa con vapor de agua para dar origen al gas de sintesis, el
proceso se denomina gasificacion.

La reaccion principal es:

Cgraf + H2.O — CO + H2 fuertemente endotérmica

Para lograr la temperatura necesaria se consume aproximadamente 1/3 del
carbon en el proceso de la combustion.

A partir del gas natural:

A nivel industrial existen principalmente tres procesos para la obtencion del
gas de sintesis a partir del gas natural:

Reformado con vapor:

La reaccion es endotérmica para la producciéon del gas de sintesis con vapor
de agua entre 500°C - 850°C el cual permite llevar a cabo la siguiente reaccion.

CHs + HoO — CO + 3H2

Para lograr la temperatura requerida se quema una parte del gas natural, este
proceso es el mas comunmente empleado.
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Obtencién del gas de sintesis a partir de la biomasa:

La biomasa para la obtencion del gas de sintesis es la que contiene en su
mayoria celulosa y lignina, fuente rica en carbon

Gasificacion de la Biomasa: “Proceso APL” (All Power Labs)

La gasificacion de biomasa comprende los siguientes cinco procesos
combinados.

. Secado

« pirdlisis

« Combustion

. Cracking de alquitran
« Reduccién

Materia prima Biomasa.
Proceso: Gasificacion.
Observaciones: Altamente Endotérmica.

Condiciones Operacion:
El proceso se lleva a cabo sin oxigeno y se requiere 1/3 de la materia prima
para lograr la combustion que se llevar a cabo entre 100-1200 °C

La reaccion principal es:

Cgiomasa + H2O — CO + H:>

Productos:
Carbdn, Oxigeno proveniente de la biomasa e Hidrogeno

Segunda etapa: Alimentacién parcial de oxigeno:
Productos: CO, CO., CH4, C2He, C2H4 + Hidrocarburos Liquidos siendo H20,
Fenoles, Alquitranes, y CnHn

Subproducto: bio-carbon o ceniza carbonetizada, se utiliza para mejoramiento
de suelos o0 en procesos industriales por su alto poder calorifico..
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Principales Reacciones Exotérmicas:

C+02 2 CO2
2C + 02 -» 2CO

Reacciones Endotérmicas:

C+C02 - 2CO
C+H20->CO + H2
C+2H2 ->CHs
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Diagrama de flujo para la obtencion de gas de sintesis a partir de biomasa
utilizando cinco procesos combinados.

BIOMASA
E i6n del 1 SECADO DE LA Vapor de H,O +
xtraccién de BIOMASA AIRE
agua 100 - 150 °C
2 PIROLISIOS Separacion
CALENTAMIENTO 200-500°C compuestos Volatiles
SIN AIRE
3 7
COMBUSTION 800- VAPOR DE AGUA
AIRE + GASES AL 1200 °C v CO;
GASIFICADOR 4
CRACKING 800-
1200 °C **
5 z
REDUCCION CRAQUEO ALQUITRAN**
CO,+VAPORAGUA+CARBON 650 —900 °C
- CO +H,

H,0 +C ->H,+CO
C0,+C ->2CO

Biomasa lefiosa 80 % Volatiles **|las moléculas organicas pesadas de
Carbon 20 % alquitrdan se rompen en  gases

gases de alquitran son no combustibles mas liviano
aptos para motores

Fig. 1.6 Procesos combinados para la conversion de la Biomasa, Proceso
APL (All Power Lab)
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Secado.
Este proceso es endotérmico en el rango de temperatura de 100-150°C, los

productos resultantes son vapor de agua y biomasa seca.

Pirdlisis.

En este proceso endotérmico en el rango de temperatura de 200-500 °C, se
refiere al rompimiento del enlace C-H con la separacion de los compuestos
volatiles del carbon vegetal contenido en la biomasa. No se agrega oxigeno.
Combustion.

Para lograr la temperatura de combustion, mayor a 800 °C, se recircula los
vapores productos de la pirolisis y se mezclan con el aire en el gasificador
produciendo vapor de agua y diéxido de carbono provocando también el
rompimiento del alquitran

Cracking del Alquitran

Aproximadamente el 80 % de los compuestos volatiles provienen del alquitran,
el 20 % restante es carbon vegetal

El proceso de crackeo del alquitran sucede simultaneamente con la
combustion, rompiéndose el enlace C - C, convirtiéndolo en compuestos mas
ligeros.

Reduccion.

Como producto de la pirolisis térmica los gases volatiles se pueden convertir
en gases combustibles por medio de reacciones de reduccién, siendo.

CO2+C->2CO

H.O + C ->H2+ CO

Por medio del proceso de reduccidn se obtiene el 50 % del gas de sintesis.
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Para conocer las rutas de reaccion es necesario disponer de las propiedades
Fisico-Quimicas de los compuestos involucrados en la reacciéon, asi como
apoyarnos de una base de datos con informacion de propuestas de
mecanismos de reaccidn cinéticos.

Cantera es una suite de software libre de herramientas que proporcionan

informacion de la cinética quimica, termodinamica y procesos de transporte
para reacciones quimicas y se encuentra en el url: https://cantera.org

. ‘ antera Install Tutorials Examples Community Science Documentation Blog

—
Cantera is an open-source suite of tools for problems involving chemical
kinetics, thermodynamics, and transport processes.
Automation Object-Oriented Multiple Interfaces Broad Applications
Cantera automates the chemical Cantera utilizes object-oriented Cantera can be used from Python Cantera is currently used for
kinetic, thermodynamic, and concepts for robust yet flexible and Matlab, or in applications applications including
transport calculations so that the phase models, and algorithms are written in C/C++ and Fortran 90. combustion, detonations,
users can efficiently incorporate generalized so that users can electrochemical energy
detailed chemical thermo-kinetics explore different phase models conversion and storage, fuel cells,
and transport maodels into their with minimal changes to their batteries, aqueous electrolyte
calculations. overall code. solutions, plasmas, and thin film

deposition.

Fig. 1.7 Software de cddigo abierto “Cantera”, es una herramienta que
proporcionan informacion de la cinética, termodinamica de una reaccion
quimica.

Algunos ejemplos en Python.
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5 @author: BORJA V OTROY wdir="C: /Users/SONY/Desktop/sabatico-2023/SEGUNDO INFORVE
g " SABATICO 2024/SCRIPTS-GASSINTESIS')
/ . gri3e:
g 1import cantera as ct
9 import numpy as np & temperature 300 K
10 #Se define un objeto que representa una mezcla de gases PEESS[J;G ég;i;gzei ;’a )
- P ! ensity . g/m"
11 gasl = ct.Solution('gri3@.yaml") nean nol. velght 2.016 ke/knol
12 . phase of matter gas
13 #Para ver el estado de La mezcla Lo Llamamos como una funcion
14 gasl() 1 kg 1 kmol
enthalpy 26469 53361 3
internal energy -1.2108e+06 -2.441e406 ]
entropy 64910 1.3086e+05 J/K
Gibbs function -1.9447e+07 -3.9204e+07 ]
heat capacity c_p 14311 28851 J/K
heat capacity c_v 10187 20536 /K
mass frac. Y mole frac. X chem.
pot. / RT

Fig. 1.8 Despliegue de propiedades de una mezcla con Cantera

El estado del objeto se puede cambiar a diferentes condiciones agregando
las condiciones requeridas, por ejemplo

gasl.TP=1200,101325

Que representa una temperatura de 1200 °C y una presion de 101325 Pa,
siempre en unidades Sl
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11
12
13
14

@author: BORJA Y OTROS

grise:

temperature
pressure

density

mean mol. weight
phase of matter

import cantera as ct
import numpy as np i

gasl = ct.Solution('gri3@.yaml")

gasl.TP = 1200, 101325
enthalpy
gasl() internal energy
entropy

Gibbs function
heat capacity c_p
heat capacity c_v

H2
[ 452 minor]

1200 K
1.0133e+05 Pa
0.020473 kg/m*3
2.016 kg/kmol
gas

1.3295e+07
8.3457e+06
85222
-8.8972e+07
15377

11253

mass frac. Y

2.6802e+07
1.6825e+07
1.7181e+05
-1.7937e+08
31000
22686

mole frac. X

]
]
1K
]
1K
1K

chem. pot. / RT

Fig. 1.9. Despliegue de propiedades a diferentes Temperaturas y presiones

Generalmente en termodindmica se requiere conocer dos propiedades
ademas de la composicion de una substancia o de una mezcla.

O CO =~ OV U1

11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27

10

@author: BOR]A Y OTROS mass_flow_ratel float
import cantera as ct
. O consle1/a X
import numpy as np
. 1 grise:
gas2 = ct.Solution('gri3@.yaml")
- temperature
pressure
density

gas2.TP = 1800, 111325 wean wol. weight

phase of matter
gas2.HP = 1.32956¢7, 101325
gas2. W = 8.34619e6, 1/0.0204723
thal
gas2.SP = 85227.6, 101325 internal snergy
gas2.SV = 85227.6, 1/0.0204723 entropy

gas2.h Gibbs function
heat capacity c_p
heat capacity c_v
gas2.TPX = 1800, 111325, 'CH4:1, 02:2, N2:7.52'
gas2()
02
CH4
N2

[ +5@ minor]

1

6.293787353516597e-88

Variable Exglorer Help Piots Fies

1800 K
1.1133e+05 Pa
8.20555 kg/m"3
27.633 kg/kmol
gas

1.738e406
1.1964e+86
9476.4
-1.5319e+07
1511.3
1210.5

mass frac. Y
9.22014
0.855187
8.72467
[

4.8027e+07
3.3061e+07
2.6187e+85
-4.2333e+08
41764
33449

mole frac. X
8.19011
0.895057
0.71483
]

-
-

J
]
/K
J
K
1K

chem. pot. / RT

Fig. 1.10 Despliegue de propiedades termodinamicas a P y T asi como
fracciones molares y composiciones del 02, CHs y N>
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Tratandose de cinética quimica se pueden emplear los métodos:

“Solution()” y “kinetics()” que proveen todos los métodos necesarios para
calcular las propiedades termodinamicas asociadas con cada reaccion, por
ejemplo, constantes de velocidad y coeficientes estequiométricos.

Es decir, informacion adicional que son independientes de la termodinamica
como se observa en el siguiente codigo.

@author: BORJA Y QTROS Varabe Blorer Help Plots Fles

5

6 -

7 C costeia X L

g ?’“”": cantera & ct Desktop/sabatico-2023/SEGUNDO INFORME SABATICO 2024/SCRIPTS-CANTERA')
port TPy as 1p {'H': 1.8, 'OH': 1.8} PRODUCTOS

11 g = ct.Solution('griz.yanl') _| (ArrheniusRate at 26fal8c9afe) REACCION

12 r = g.reaction(2) {'equation': 'H2 + 0 ¢<=> H + OH', 'rate-constant': {'A': 38.7, 'b': 2.7,
13 'Ea': 26191840.0}} AGREGANDO DATOS

14 r.reactants H2 + 0 <=> H + OH

15 {'H2': 1.8, '0': 1.0} {'H2': 1.0, '0': 1.8} {"H': 1.0, 'OH': 1.6} REACTANTES,PRODUCTOS
16 r.products /n

(" 10, " 1) 00 +0 (+1) <=> €02 (+H)

19 ' [-5.32177693¢+08 -3.38037141e+07 -1.04330048e+08 -2.56177875e+08]
20 r.rate.input_data /n

21 {'rate-constant': {'A": 38.7, 'b': 2.7, 'Ea': 26191840.0}} C0+02¢>002+0

2 [-5.32177693¢+08 -3.38037141e+07 -1.04330048e+08 -2.56177875e+08]
23 /n

“ ) ) €0 + OH <=> (02 + H

25 print(r.products, "PRODUCTOS") [-5.32177693¢+08 -3.38037141e+07 -1.04330048¢+08 -2.56177875e+08]
26 print(r.rate,"REACCION") n

27 print(r.input_data, "AGREGANDO DATOS") )

% print(r] €0 + HO2 <=» C02 + OH

29 print(r.reactants,r'.products ,"REACTANTES,PRODUCTOS”) [-5.32177693e+68 -3.38037141e+07 -1.04330048e+08 '2.56177875&@3]
30

31 II = [i for i,r in enumerate(g.reactions()) In [58]:

2 if 'C0" in r.reactants and 'C02' in r.products]

33 foriin I

34 print(g. reaction(i).equation)

35 print(g.delta_enthalpy[II])

Fig. 1.11 Obtencion del repositorio gri30.yml propiedades cinéticas y
termodinamicas de la reaccion.
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E;vs. AH para O+H2<=>H+0H

Lm.
§ i
Ejemplo de un analis de sensibilidad de una reaccion elemental de oxidacion E ‘ )
entre  O#H2(=)H+0H a1 L
E1 primer grifico generado muestra como cambia la constante de velocidad con | 2 1/ 5dUGLLLU-£6£5] SEQUNUU
respecto & la temperatura, 8 104 )
£l segundo gréfico muestra el cambio de la energia de activacion con respecto é 9q
a la entalpia de la reaccion. ¢ 081 2
los mecanismos de reaccion son diferentes para cada reaccion z D
v p
£ 051 i
. g presion gas
]..mpor‘: canter‘a as Ct ; IN177£711A0 FAAMCTAMTE B
import numpy as np z § Fae! 0
import matplotlib.pyplot as plt g o o
A 69 $Q35W e
R . COMPARACION DE k¢ vs. TEMPERATURA DE REACCION PARA K1 y k
rl = ct.Reaction({"0":1, "H2":1}, {"H":1, "OH":1}, :
ct.ArrheniusRate(3.87e1, 2.7, 6268*1008*4,184)) U004 lel0
print(r1,"EECUACION DE VELOCIDAD r1") T 5 1 : = ecmeion
CAMBIODEEN & 3] — REACCION # 2 CONK2

r2 = ct.Reaction({"0":1, "H2":1}, {"H":1, "OH":1},
ct.BlowersiaselRate(3.87el, 2.7, 6268*1000%4.184, 1e9))
print(r2,"EECUACION DE VELOCIDAD r2")

r3 = ct.Reaction({"H":1, "CH4":1}, {"CH3":1, "H2":1},
ct.BlowershaselRate(3.87el, 2.7, 6260%1008%4,184, 129))
print(r3,"EECUACION DE VELOCIDAD r3")
gas = ct.Solution(thermo='ideal-gas', kinetics="gas’,
species=ct.Solution('gri3e.yanl').species(), reactions=[rl, r2, r3])

gas.TP = 308, ct.one_atm
print(gas.TP, "temperatura y presion gas")
rl_rc = gas.forward_rate_constants[@]

print(rl_rc,r2_rc,r3_rc, "CONSTANTE DE VELOCIDAD, ri,r2,r3")

r1kf = []
r2_kf = []
T_range = np.arange(30@, 3500, 100)
for temp in T_range:
gas.TP = temp, ct.one_atm
r1_kf.append(gas.forward_rate_constants[@])
r2_kf.append(gas.forward_rate_constants[1])
plt.plot(T_range, rl_kf, label="REACCION # 1 CON k1')
plt.plot(T_range, r2_kf, label="REACCION # 2 CON K2')
plt.xlabel("Temperature(K)")
plt.ylabel("CAMBIO CONSTANTE DE VELOCIDAD (kmol/(m$"3\cdot$ s))")
plt.title("COMPARACION DE $k_f$ vs. TEMPERATURA DE REACCION PARA ki1 y k2",y=1.1)
plt.legend()

def change_species_enthalpy(gas, species_name, dH)

index = gas.species_index(species_name)

species = gas.species(index)

dx = dH / ct.gas_constant

perturbed_coeffs = species.thermo.coeffs.copy()
perturbed_coeffs[6] += dx

perturbed_coeffs[13] += dx

species.thermo = ct.NasaPoly2(species.thermo.min_temp, species.thermo.max_temp,
species.thermo.reference_pressure, perturbed_coeffs)
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-112438717.17171
-169794076.7676]
-107148436.36361
-104562795.9595¢
-161857155.5555%
-99211515.15151¢
-96565874. 747474
-93920234.343434
-91274593.939391
-88628953.535351
-85983313.13131:

CAMBIO CONSTANTE DE VELOCIDAD (kmolf{m?3 -
— 2 wa

=Y

— & 00ny

09/05/2024 10H4 n_m.

Varigble Exglorer Help Plots Fies

O console1/a x

vnm 5 WULI'S L. fUSEIS/ JUNTJUTSRLUP/ >audLliu~L040/ JCUUNLY
INFORME SABATICO 2024/SCRIPTS-GASSINTESIS')

H2 + 0 <=> H + OH EECUACION DE VELOCIDAD ri1

H2 + 0 <=> H + OH EECUACION DE VELOCIDAD r2

CH4 + H <=> CH3 + H2 EECUACION DE VELOCIDAD r3

(300.8, 101325.00000000081) temperatura y presion gas
5195.44737317942 946.0507745940241 2533.800177671109 CONSTANTE DE

VELOCIDAD, ri,r2,r3

-130959199.99999988 Entalpia del gas
-128313559.59595948 Entalpia del gas
-125667919.19191903 Entalpia del gas
-123022278.78787869 Entalpia del gas
-120376638.38383824 Entalpia del gas
-117730997.9797979 Entalpia del gas
-115@85357.57575744 Entalpia del gas
-112439717.17171699 Entalpia del gas
-1089794676.76767665 Entalpia del gas
-1087148436.36363631 Entalpia del gas
-104502795.9595958 Entalpia del gas
-101857155.55555546 Entalpia del gas
-99211515.15151567 Entalpia del gas
-96565874.74747461 Entalpia del gas
-93920234.34343427 Entalpia del gas
-91274593,93939382 Entalpia del gas
-88628953.53535348 Entalpia del gas
-85983313.13131363 Entalpia del gas



81 gas.modify_species(index, species) ~& o 09/05/2074 1004 0. m,

82 print(gas.delta_enthalpy[1],"Entalpia del gas ") Variable Explorer Help Plots Flles

83 return gas.delta_enthalpy[1] R
84 O comseta x §
85 12326227.57636417, 13239848.196754044, 14187295.97218916,
:? 15168641.829572167, 16183958.36057392, 17233279.785155404,

18316681.924060978, 19434202.17430578, 20585879.487679925,

38 0= . tion(1).rate.activati
gas.reaction(1).rate, activation_energy 21771746.352288183, 22091828, 777140027, 24246146, 27981085,

89  upper_limit_enthalpy = 5 * E@

% lower Linit enthalpy = -5 * E 25534711.877165813, 26857532.079185985, 28214606.885871474,
91 29605929.787241906, 31031487.766429562, 32491261.38586174,
92 Ea list =[] 33985224,39652797, 35513344.55032359, 37675582.815458424,
93 deltaH_list = np.linspace(lower_limit_enthalpy, upper_limit_enthalpy, 160) 38671893.79491731, 40302225.66795599, 41966520.214613326,
94 for delta in delta list: , 43664712.84321864, 45396732.62086918, 47162502.30685161,

95 delta_enthalpy = change_species_enthalpy(gas, "H", deltaH - gas.delta_enthalpy[1]) 48961938.388978325, 56794951.12280582, 52661444.57370178,
zg ﬁ:ilz‘:zc:;‘;Zﬁzg::tﬁegiifzgmhiigzaciﬂ:ii:ﬁ:iiﬁ;y) 54561316.66172433, 56494459.20927306, 58460757.99147309,
55 print(Es_list, "iRREGLO DE ENERGIA DE ACTIVACION") 60460092.78924541, 62492337.445020735, 64557359.92104725,
50 plt.figure() 66655022, 36024324, 68785181.14954205, 70947686.98567699,
160 plt.plot(deltaH list, Ea_list) 73142384.94334814, 75369114.54571727, 77627709.83716764,
161 plt.xlabel("CAMBIO DE ENTALPIA (3/kmol)") 79917999.4582724, 82239806.72290498, 84592949.6974326,

162 plt.ylabel("CAMBIO DE LA ENERGIA DE ACTIVACION (3/kmol)") 86977241.28192322, 89392489.29330324, 91838496.5503969,

103 plt.title(r"SE 2§ vs. $\Delta H§ para  O+2co)ff+H", y=1.1) 94315060.96077909, 96821975.60937135, 99359928. 84871279,
ig: p1t.show() 101926004.39083101, 104522681.40064436, 107148436.36363626,
- 109794076.76767671, 112439717.17171705, 115085357.57575744,
187  La primera y la segunda reaccidn tienen la misma ecuacion de reaccion, 117730997.9797479, 120376638.38383836, 123022278.78787869,
168 pero tienen diferentes mecanismos, por lo que la constante de velocidad directa 125667919.19191903, 128313559,59595937, 130959199.99999994]

109 de la primera reaccion es 5195,447 kmol/(m"3.s), la constante de velocidad directa de 1 | ARREGLO DE ENERGIA DE ACTIVACION
110 segunda reaccion es 946,851 kmol/ (m*3.s).

111 Los parémetros de velocidad de la segunda y tercera reaccion son los mismos, In [131]:

112 pero la constante de velocidad directa de la segunda reaccidn es 946,051 kmol/(m3.s),

113 la constante de velocidad directa de la tercera reaccion es 2533,880 kmol/(m*3.s)

Fig. 1.12 Codigo abierto explicado para un analisis de sensibilidad
paramétrica de una reaccion con dos mecanismos de reaccion diferentes

1.2. Desarrollo de diagramas de flujo.

La importancia de un diagrama de flujo radica en la simplicidad que significa
poder disponer de la vision global de un proceso por complejo que sea en un
solo documento.

La vision del manejo de “Diagramas de Flujo” por “Objetos” es una forma
sencilla de representacion al definir un objeto por sus “Atributos” es decir
caracteristicas esenciales tanto estructurales, fisicas, quimicas o biolégicas y
a su vez los metodos que implican su solucion numerica.

Todo objeto recibe y da informacion. Bajo este concepto los principales
“Objetos” que pueden ser considerados para la diagramacién de un proceso
quimico

En la figura 13.0 se muestran los equipos-objetos de proceso mas comunes
para la elaboracion de diagramas de flujo, sin embargo, se pueden definir
equipos especificos definidos por el usuario con las propiedades que se
requieran
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Fig. 1.13 Principales objetos-Equipos que pueden considerarse
diagramacion de un proceso quimico
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Fig. 1.14 Principales equipos de proceso para generar diagramas de flujo
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Fig. 1.16 Separadores
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-8 '& Unit operation Intercambiador de Calor: X

| Name Status Edit Balance Ports  Steams  Info

| Balance: Mass ~

Cluantity Yalue Unit

Total in 0 kg ts
Total out 0 kg ts
Difference 0 kg/ls

. . I N Relstive differance fw.rt in) IS %
S I N Relative difference fw.rt ouf) T, %

Intercambiador de Calor

Edit Calculate

Fig. 1.17 Atributos principales del objeto “Intercambiador de calor”
Ejemplo.

Una de las vias para la obtencion del metanol es a partir del gas de sintesis
o bien a partir de la deshidrogenacion oxidativa del metano. El metanol es
una alternativa a los combustibles liquidos siendo factible elaborarse a partir
de cualquier fuente de hidrocarburos el cual incluye la biomasa, mediante su
oxidacion parcial, produciendo gas de sintesis que a su vez se transforma en
metanol.

Cinética de Reaccion.
La reaccion se lleva a cabo entre el monéxido de carbono y diéxido de carbono

con hidrogeno, descrita por Vanden Bussche y Fromet.

CO+2H,; €> CHs0OH
CO, + 3H, €-> CH30H + H,0O
CO2 + 3H2 € CH30H + H20

CO2+ H, €-> CO + HO
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La reaccidén es exotérmica y usa un catalizador. y esta descrita por LHHW,
(Langmuir-Hinselwood-Hougen-Watson).

LHHW establecen una estructura cinética de la forma:
R= (Termino Cinético) *(Termino momentum) /(Termino adsorcion)

La ecuacioén de velocidad es de primer orden para la produccion de metanol
a partir del di6xido de carbon de acuerdo a la Ecuacion (1)
En la ecuacion cinética 2 representa al modelo cinético que produce agua.

Ecuacion 1

Ecuaciéon 2

Fig. 1.18 Ecuaciones de Velocidad Cinética y Difusion
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Fig. 1.19 Parametros cinéticos ecuacion #1
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Fig. 1.20 Parametros cinéticos ecuacion #2

Tomando en consideracion estos parametros se construye el diagrama de flujo
de la Fig. 1.21
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Reactor Metanol/Columnas de Proceso

4.6 MW -6.1 MW 4.5 MW 2670C
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3312 kmol/h 110 bar 0041 N2
0.006 CO» 218.1 kmol/h 0.038CO
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Fig. 1.21 Diagrama de flujo del proceso de obtencion de Metanol a partir del gas de Sintesis.
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Fig. 1.22 Diagrama de fases Metanol-Agua en condiciones del proceso
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Ejemplo:

En los procesos termoquimicos se encuentra la pirolisis lenta y rapida en la
gue la biomasa se trasforma tanto en productos liquidas o solidos.

La pirolisis rapida se utiliza principalmente para producir principalmente
bioaceite liquido, derivado de su poder calorifico alto lo cual lo hace muy
atractivo para utilizarse como combustible para el transporte.

En la pirolisis lenta la biomasa favorece el producto solido es decir la
produccion del bio-carbon el cual tiene mayor densidad energética,
hidrofobicidad, capacidad de molienda, y puede ser utilizado como mejorador
de suelos o bien utilizarse como carbon activado o para la elaboracion de las
baterias tradicionales

La pirdlisis rapida convierte la biomasa en liquidos entre el 60% al 70% de la
materia prima, el producto es estable, limpio y capaz de usarse como materia
prima de alto poder energético.

El proceso consta en un calentamiento muy rapido de biomasa del orden y 2-
4 Segundos

Desde el punto de vista de proceso es necesario mantener y controlar la
temperatura del reactor de pirolisis alrededor de 500°C

El tiempo de residencia del vapor es del orden de 1-2 Segundos

Se debe enfriar rapidamente los vapores producidos y formar los liquidos de
pirolisis

Los subproductos que se obtienen son el Bio-Carbdn, utilizado como mejorador
de suelos, carbdn activado, o bien por su alto poder calorifico como substituto

del coque en la industria metallrgica, otro sub producto son los no-
condensados

Los no-condensados generalmente contienen acido acético, metanol,
aldehidos y cetonas, ciclopentanonas , furanos entre otros
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BIOMASA VAPORES CONDENSADOR
BIOMASA PIR’OLISIS ORGANICOS DE ACEITE
RAPIDA 40°C

500 °C

ARENA CARBON

Liquidos de pirolisis

GAS DE COMBUSTION

AIRE COMBUSTION - "
DEL CARBON

»
| -

CENIZA

Fig. 1.23 Pirolisis rapida de biomasa

La composicion de la biomasa comprende alrededor del 25 % agua, los
productos de la combustion se puede escribir como:

C10H1508(l) + 9.7502(g)=10C02(g)+7.5H20(g)

Entalpia: 16.5 /Kg en el liquido producto de la pirolisis
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Fig. 1.24 Diagrama de flujo del proceso de Pirolisis Rapida de Biomasa




FRACCION MOL C02

Fig. 1.25 Fraccion Mol del CO con respecto a la Presion en el Reactor
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1.3 Seleccion de procesos de separacion

La finalidad de los procesos de separacion consiste en transformar una mezcla
de substancias diferentes en sus componentes individuales. se pueden
clasificar como un proceso fisico de transferencia de masa.

Se pueden distinguir diferentes formas de separacion de mezclas:
Separacion por calor.

Destilacion: Se suele usar para mezcla liquidas, o solidos disueltos en un
liquido, basada principalmente en sus puntos de ebullicion. fusion,
cristalizacion entre otros

Evaporacion: Eliminacion de una mezcla, o disolucion ya sea solido-liquido,
liquido-gel, por eliminacion del soluto siendo los mas empleados.

Secado utilizado para la eliminacién de liquido o de un sélido por medio de la
vaporizacion

Absorcion: Cuando se quiere retener el soluto en un sélido o en material
pOroso

Cristalizacién: Se utiliza para separar una mezcla con muy cercanos puntos
de ebullicion pero que representan diferencias significativas en sus
propiedades de cristalizacion.

Decantacion: este proceso de separacion se basa principalmente en la
diferencia de densidades de los liquidos involucrados

Electrolisis: Basado principalmente en las caracteristicas electromagnéticas
de sus componentes, por medio del el anodo y catodo y un medio conductor
entre ellos permite la trasferencia de los compuestos en funcién de su carga
electromagnética.

Electroforesis. Las moléculas contenidas en un gel se alinean con respecto a
un campo eléctrico y ello origina su separacion

Elutriacion Separacién de las particulas mas ligeras de las mas pesadas por
medio de una corriente de fluido
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Floculacion. El principio se basa en las diferentes densidades que se logra
por medio de un floculante.

Separacion magnética como su nombre lo indica tomando en cuenta las
propiedades magnéticas de las componentes estas por medio de campos
magneéticos se separan

Extraccion: La extraccion tiene diferentes vertientes como es la “Lixiviacion”
considerado un proceso unitario que permite la migracion de una fase solida a
una acuosa, extraccion liquido-liquido o bien extraccion con solventes o
disolventes, o bien la extraccion en fase solida.

De una manera sistematica en las figuras 27 y 28 se resumen de una forma
simplificada las estrategias generales a emplear para los diferentes métodos
de separacion a nivel laboratorio.
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Fig. 1.26 Métodos generales de separacion a nivel laboratorio
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Métodos de separacion de mezclas

sSe requiere
separar dos
Slidos?

3Se requiete
separar un
liquido y un
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35e quiere
separar dos
liquidos?

35e quiers
separar
dos gases?

No

Y

Si

3Esuno
sublimable y
el otro no?

ADSORCION,
DESTILACION
FRACCIONADA.

SUBLIMACION

sSon
miscibles?

sEs el solido No

QNO

soluble en
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No

DECANTACION

DESTILACION
FRACCIONADA
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Si | CRISTALIZACION
FRACCIONADA,
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No
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iisomues an oF CROMATOGRAFIA EN
DISOLVENTE DISTINTO

agua?

Fig. 1.27 Métodos generales de separacion de mezclas a nivel laboratorio.
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Las operaciones de separacién siguen un orden logico para garantizar que se
cumplan las leyes de la termodinamica y las leyes de transferencia de calor y
de masa y momentum, cuando todas ella cumple con esos requisitos, los
procesos estan sujetos a cambios que los ingenieros quimicos deben ser
capaces de analizar, resolver y poner en practica.

La simulacion de procesos es una de las herramientas utiles para analizar
estos cambios, al describir y predecir el comportamiento de un sistema que
puede incluir numerosas variables de operacion

Los modelos usados en la simulacién generalmente se alteran como una
estrategia para observar los efectos de cambios internos y externos en el
sistema permitiendo anticipar resultados que no estaban considerados en un
sistema real.

Ejemplo:

Tomado de : Thomas Brouwer - Towards Sustainable Solvent-Based Affinity
Separations - PhD 2021 University Twente

DOI 10.1002/jctb.6808

Published online in Wiley Online Library: 13 June 2021 (wileyonlinelibrary.com)
DOI 10.1002/jctb.6808 Comparison of solvent-based affinity separation
processes using Cyrene and Sulfolane for aromatic/aliphatic separations
Thomas Brouwer and Boelo Schuur

Resumen:

Recientemente se han informado de equilibrios vapor-liquido de hidrocarburos
saturados e insaturados con el disolvente de base biologica
dihidrolevoglucosenona, marca registrada como Cyrene, con el objetivo de
utilizar el disolvente en la extraccion liquido-liquido (LLX) y la destilacion
extractiva (ED).

En este trabajo para un sistema modelo compuesto de metilciclohexano (MCH)
y tolueno (TOL), se compararon procesos basados en LLX y ED en una amplia
gama de composiciones basadas en simulaciones como AspenplusV10.

Se realizo una evaluacion econdémica basada en costos totales anuales y se
compararon los procesos que utilizan Cirene en procesos equivalentes
utilizando el estandar Sulfolano
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Diagrama del proceso.

N Destilacion extractiva del MCH/ TOL 07
O usando Sulfolano o Cyrene

Sulfolane ? Cyrene

N
/
-------- SRS
M
Y
() <

Fig. 1.28 Diagrama de proceso para la destilacion extractiva MCH-TOL

Propiedades termodinamicas del Cyrene, tomadas de:

https://pubs.acs.org/doi/pdf/10.1021/acs.jced.3c00461
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Thermodynamic Properties and Phase Equilibria of
Dihydrolevoglucosenone and Its Mixtures with Hydrocarbons

Vojtéch Jerdbek,* Vojtech étejfa, Martin Klajmon, and Karel Rehik

Cite This: J. Chem. Eng. Data 2023, 68, 3361-3376 I : I Read Online

ACC ESS | [l Metrics & More | Article Recommendations | €@ Supporting Information

ABSTRACT: Thermodynamic and computational study of a
biomass-derived solvent dihydrolevoglucosenone (DLG) and its 4’
4

\.

r

mixtures with hydrocarbons is presented in this work. Density and & & SimCor + PC-SAFT "
dynamic viscosity of DLG were measured within the temperature 'y ‘\. ’ B B
range of 293.15—353.15 K. Phase behavior of DLG above 183 K was f ‘—‘ DLG + hydrocasbon LLE ]
analyzed using heat-flux differential scanning calorimetry, providing ; (- ] m “
data on its melting temperature and enthalpy of fusion. Heat dikolevoghicosanane w
capacity of DLG was measured using a Tian-Calvet calorimeter at (DLG)

temperatures between 253 and 353 K. Two static apparatuses were

utilized to measure the vapor pressure of DLG in the temperature range of 253—363 K. A thermodynamically consistent description
was achieved by simultaneous correlation of experimental values of phase behavior, heat capacities, vapor pressures, and theoretical
calculations. Liquid—liquid equilibria (LLE) data in four binary DLG and hydrocarbons (n-hexane, cyclohexane, n-decane, and n-

tetradecane) systems were determined using a combination of volumetric, cloud-point, and direct analytical methods. The obtained

. 1.29 Propiedades termodinamicas y equilibrio de fases del Cyrene.
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Destilacion extractiva del MTZHITDL usando Sulfolancl'

| AT

\ours, e N S 2
| S Sufolano e Rt
ED S
~ B L
...... SRS
34
W — 8
Ny ¥
Sulfolane
Sulfolano Reciclado 'f: i:.: E-
Stream Sulfolano Reciclado MCH Tolueno Unit
Presszure 400000 101325 12000 Pa
Temperature 144 495 100.851 49.9591 B
Flow rate 150 495808 50.0208 mol/ s
Mole frac Methylcyclohexang 47204514 0.999995 0.000339115
Mole frac Toluene 1e-05 4.0774%e-05 0.999581
Mole frac Sulfolane 0.99599 1.08818e-06 2.99875e-05

Fig. 1.30 Resultados Destilacion extractiva MCH/TOL usando Sulfolane
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Diestilacion extractia del MCH! TOL usando Cirene

Surplus C - a2
‘ | T

&
%

6y e
Cyrene
'reno Reciclado W‘C'

Stream Cireno Reciclado MCHC Tolueno Unit
Pressure 400000 101325 12000 Pa
Temperature 153.83 100.854 459613 °C
Flowe rate 149997 49.9899 50.0145 molf s
Mole frac Methylcyclohexane, §.78427e-14 0.999917 0.000285736
Mole frac Toluene 1e-05 5§.20525e-06 0.959704
Mole frac Cyrene 0.99599 T.67044e-05 1e-05

Fig. 1.31 Resultados Destilacion extractiva MCH/TOL usando Cirene
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Fig. 1.32 Relacion de fases MCH/Tol
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Fig. 1.33 Relacion de Reflujo para cada caso
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Conclusiones:

EL LLX con sulfolano es mas econdmico con una concentracion de
alimentacion < 30 % mol mientras que para >30 % mol el proceso con Cirene
es mas econdmico.

El Cirene es una alternativa de base biologica apropiada para separar
aromaticos y alifaticos

Ejemplo:
Tomado de:

Separation of Natural Gas - W.L. Luyben - Ind.Eng.Chem.Res. Vol. 52 pp.
10741-10753

ADVERTISEMENT

i
Q O ‘ Organic
ACS Publications Letters )

RETURN TO ISSUE ¢PREV  ARTICLE ~ NEXT > == -
Control of a Train of Distillation Columns for the Separation of Natural Gas Liquid " |

William L. Luyben® CerETAn
View Author Information v 9

@ Cite this: Ind. Eng. Chem. Res. 2013, 52,31,10741- Article Views Altmetric Citations Share Addte Export

10753 N N\ .

Publication Date: July 5, 2013 ¥ 2331 3 18 I]\<:/] @ (Rs) ki
https://doi.org/10.1021/ie400869v LEARN ABOUT THESE METRICS - = Industrial & Engineering

Copyright © 2013 American Chemical Society
Request reuse permissions

ﬁ ‘ Access Through Your Institution

SUBJECTS: Animal feed, Chemical structure, Distillation, Hydrocarbons, Impurities

Fig. 1.34 Articulo. Separacion de liquidos del gas natural

Chemistry Research

Resumen:

La recuperacion de hidrocarburos mas pesados del gas natural se logra en una
serie de cinco columnas de destilacion.

La primera y segunda columnas son columnas criogénicas de alta presion en

las que el metano y el etano se separan en el domo de la columna
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La tercera columna produce un destilado de propano. La cuarta columna
elimina el iso-butano y el n-butano que pasan a la quinta columna para su
separacion

El producto del fondo de la cuarta columna es una mezcla de hidrocarburos
que son mas pesados que los componentes Ca.

La dificil separacion de isobutanizador y de alta relacion de reflujo esta bien
controlada mediante una estructura de control inusual que utiliza el

funcionamiento del hervidor para controlar el nivel del sistema de reflujo.
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Fig. 1.35 Diagrama de proceso para la separacion de Propano/n-Butano/i-
Butano
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Fig. 1.36 Diagrama de fases de Etano/I-Butano
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Fig. 1.37 Diagrama de Presion/Fraccion mol Etano

56



=1¥)

25

[ae]
(=)

—s—Corriente "52" (Composicion global)

Presion / atm

—-
[4)]

T T T T
0 100 200 300 400
Temperatura / K

Fig. 1.38 Diagrama de Presion/Fraccion mol Etano

Conclusiones:

Las condiciones de operaciéon de las dos columnas y una estabilizadora para
obtener en la primera 98.8 % de Propano, y en la segunda el 97.57 % de
Butano no se lograrian si las condiciones de flujo y temperatura no fueran tan
precisas.
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Tema 2: Integracion de Energia

2.1. Significado del acercamiento minimo de energia

Considerando la segunda ley de la termodinamica que se refiere al calor que
fluye de un objeto frio a un objeto caliente, este flujo energético es posible
minimizar si hablamos de un sistema cerrado, con parametros externos
constantes y entropia constante, en estas condiciones la energia interna
disminuird y su valor sera cercano al minimo, todo esto en el equilibrio
solamente.

La estabilidad de un sistema se alcanza al minimizar su energia total, es decir
la busqueda permanente de cualquier sistema sea bioldgico, quimico, térmico
etc. en donde la energia se transfiere hasta lograr un equilibrio térmico

La energia Libre, definida como la energia disponible para realizar un trabajo
se minimiza en el estado de equilibrio termodinamico, lo cual lleva a un sistema
mas estable

La entropia mide la tendencia al desorden, al lograr el mayor desorden,
maxima entropia, la energia se minimiza.

La naturaleza tiende a llevar sus procesos utilizando la menor cantidad de
energia posible, y hace que el sistema se haga mas estable al reducir su
energia total.

En la figura 2.1 observamos que mientras la entropia crece (S) la energia

interna (U) disminuye y la propiedad extensiva, X;!, mejora y el equilibrio del
sistema aumenta, (E) hasta lograr su maximo.
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Fig. 2.1 Principio minimo de energia

2.2|. Determinacion de redes con el método de diagramas de contenido de
calor.

Para el disefio de una nueva planta industrial o en la optimizacion de una ya
existente, es necesario lograr el uso eficiente de la energia y la reduccion de
sus efectos ambientales, y se basa principalmente en disefiar redes de
intercambio de calor de tal manera que las corrientes calientes se enfrien
calentando las corrientes frias, este proceso se denomina. Integracion
Energética.

Conceptos:
Valor energético:

Calor Sensible Q = mCp(Tentrada — Tsalida)
Calor latente: Q=mA

Con (Q < 0), la corriente es fria es necesario adicionar calor para obtener la
temperatura de salida.
Con (Q > 0), la corriente es caliente es necesario quitar calor para obtener la
temperatura de salida.

Calor neto: q= Qi
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Para lograr el balance energético g=0 restando o sumando la cantidad de
calor por cada corriente del sistema

Analisis PINCH.

El Analisis Pinch es un conjunto de herramientas que permiten disefar redes
de intercambio de calor

Es un método termodindmico que permite determinar los niveles minimos de
energia necesarios en un sistema.

Se basa en el calculo de cambios de entalpias y la direccion del flujo de calor

Los intercambiadores de calor tienen una condicién Unica basada en su
configuracion y sus condiciones de operacion derivado de esto solo tienen un
valor maximo de transferencia de calor

Existe un limite de trasferencia basada en las temperaturas minimas de cada
corriente, la ATmin es la diferencia minima permitida.

Es necesario determinar la direccion del flujo de calor (de Temperatura alta a
baja).

La AT min se conoce como punto o condicién PINCH.

Objetivo del analisis PINCH

Generar un ahorro de costos derivado de una integracion de los procesos de
transferencia de calor, Identificar los costos energéticos

Determinacion del punto PINCH

Método para el analisis PINCH

1.- Identificar las corrientes calientes, frias

2.-Obtener datos térmicos de las corrientes.

3.-Definir la ATmin.

4.-Construir las curvas compuestas y la curva compuesta total.
5.-Cumplir el objetivo en reduccién del costo de energia.
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DATOS:

1.-Temperatura de suministro (TS °C)

2.-Temperatura objetivo/meta (TO °C)

3.- Razon de flujo de capacidad calorifica (C, KW/ °C):

4.- Cambio de entalpia (AH)
C=mCp

AH = CP (TS -TO)

Donde:

C Capacidad Calorifica

m flujo masico

Cp Calor especifico

AH Entalpia

TS Temperatura de Suministro

TO Temperatura Objetivo
EJEMPLO:

Tratamiento térmico convencional para un reactor de proceso

Vapor
ALIMENTACION 250°
clo 0 20°C 200°C 100°C
30°C
’ /
250°C 230°C eactor 200 KW
200 KW Intercambiador

Fig 2.2 Diagrama de Flujo Inicial
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Consideraciones generales:

1.- Costo del vapor a 260 °C, $ 2.81/106 kJ

2.- Costo de agua fria a 20 °C 0.496/106 kJ

3.- Costo de intercambiadores de calor: $ 6,000 + (700)/m?) 965
(Correlacion de disefo)

4.-Costo de operacion: $19,994.70 /aio

Tabla 2.1 Datos de Corrientes

# Nombre T Suministro °C | T Objetivo °C Flujo Cp (kW/°C) AT kw

1 | Alimentacién

30

205

20

2900

2 | Salida intercambiador

230

160

23

2100

3 | Descarga Reactor

200

160

18

1980

4 | Salida Producto

100

70

35

5250

Calculode la ATmin Inicial:

1.-Determinar el Coeficiente global de transferencia de calor, “U” que es la
resistencia del intercambiador para la transferencia de calor

2- Geometria del intercambiador

3.- Para intercambiador de coraza y tubos generalmente procesos baja
temperatura generalmente entre 3 — 5 °C

4.- Procesos de alta temperatura (refinacion y petroquimica): entre 10 — 40 °C
5.- Para intercambiador de placas entre 2 — 3 °C

6.- La ecuacién de transferencia de calor sera:

Q=UxAxLMTD
Donde LMTD esta dado por:

(TSh — TTc) — (TTh — TSc)

LMTD = [(TSh — TTc)/(TTh — TSc)]

Criterios:

62



Area de intercambiador < ATmin

A mayor ATmin, < recuperacion de calor y > necesidad en servicios
auxiliares

Si son iguales es una mala seleccion derivado a que aumentan costos

?rSFria H
v

N
»

Fig 2.3 Grafica Temperatura-Entalpia con ATMin

Primera Propuesta: Con recirculacion.
ALIMENTACION

1

VAPOR

30°C

250 °C 40°c AguaFria | PRODUCTO

160 °C o
reactor 20°C 80 KW 100°C
Intercambiador 120 KW
150 °C

Fig 2.4 Diagrama de Flujo Propuesto
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Fig 2.5 Curvas compuestas
El costo total dependera del numero de intercambiadores de calor, Area total y

la forma en que los intercambiadores se distribullan en el proceso.

Un area de un intercambiador de calor simple se puede calcular por medio de:
A:Q/[UXTLMTD]

Se debe considerar un 10 % adicional, para el equipo de seguridad.
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Costo anualizado

Costo de energia

S Inversion inicial

-
b
-
—-—._.—.—.—.—--.

DTmin

Fig 2.6 Inversion total de la red de intercambiadoress
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<*—— Linea PINCH

170. 90 CE3.l . 60.
e B e D =

E1 E3
150 30 CP.15 FO.. - 30.
- ---- e D S e e o B =

E2 E4 Q: 60
135 25 80 Ccp: 2 C}BS. 20
LQ:-)Z 20. @ 90. Q:90. @ 30

140. & CP 4.E0.

Q: 240 i

Fig 2.7 Disefo de la redes de intercambiadores

Conclusiones generales:
El punto pinch divide el sistema en dos elementos

Arriba del punto pinch se definen altas temperaturas

Abajo del punto pinch se define temperaturas bajas

Arriba de el punto pinch se requier enfriar y por debajo de el solo calentar

El punto pinch es unico para cada proceso

2.3. Determinacion de redes con el método del punto de pliegue

La metodologia de punto de pliegue es un desarrollo de redes de intercambio
de calor 6ptimas, permitiendo utilizar su valor minimo manteniendo un area
minima de intercambio de calor.

La flexibilidad en su disefio de redes de intercambio de calor da la posibilidad

de escoger diferentes alternativas de solucion.
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Conceptos Generales:

Metas energéticas.
Previo al disefio de Intercambiadores de calor es necesario proporcionar
METAS ENERGETICAS

Curvas Compuestas:
Se grafican los perfiles de temperatura tanto de las corrientes frias como
calientes en un diagrama Temperatura Versus Entalpia

Curva compuesta Grand. (GCC)
Es la representacion por medio de una grafica de la cascada de toda la energia
del proceso. Lo cual implica valles y colinas energética dentro del proceso

Metodologia:

1.- Las temperaturas del proceso se transforman en funciéon de la ATmin

2.- Se lleva a cabo los Balances de energia de las corrientes para cada
intervalo

3.- El valor mas negativo de la cascada de temperaturas es la cantidad que
recibe el medio que proporciona el servicio de calentamiento.

Con este ajuste de cascada se puede calcular un determinado intervalo que
tiende a cero, (denominado punto de pliegue) , se va a tener dos temperaturas
una por arriba del punto de pliegue o otra por abajo.

Estos intervalos significan las cantidades tanto de calentaminto como de
enfriamiento que necesita el sistema

Costos energéticos del proceso.

Teniendo la ATmin y los requerimientos energeéticos se evalian las curvas y el
paso siguiente es obtener los costos energéticos

Metas de Capital.

Para légralo es necesario obtener el AREA MINIMA de la red de intercambio

de calor
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Obtencién del area minima de lared de intercambio de calor.

El area minima se determina por medio de las curvas compuestas
balanceadas, determinando el cambio de entalpia por intervalo, se emplean
ecuaciones de disefio del intercambiador considerando los coeficientes de
pelicula individuales y las unidades de transferencia de calor.

El Numero minimo de unidades de transferencia de calor, NUT permite
determinar la recuperacion maxima de energia, el cual se puede determinar

por medio de:

Umin =N-1
Donde:
Umin NUmero minimo de unidades de intercambio de calor.
N Numero de corrientes de proceso con las corrientes de los

servicios auxiliares

Costos de capital.

Teniendo el area de la red de intercambiadores de calor las NUT’s es posible

determinar el costo de la red por medio de..

Donde:
C C
Amin Amin
Costo = Nm.m(a + b[ A/mm) J + Nmin(a + b( /me) J
Arriba Abajo
Donde:
Amin Area minima de transferencia
Nmin Numero Minimo de Unidades de transferencia de calor
Ab,c Constantes de la ecuacion de disefo del intercambiador

Intercambiador($) = a+b(area)®
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Constantes de la ecuacion del costo de un intercambiador de calor (no
actualizado)

Tabla 2.2 Para el calculo del costo del Intercambiador de calor.

CONSTANTE VALOR
a 16000 USD
b 3200 USD / Area
¢ 0.7

Disefo para la recuperacion maxima energética del proceso.

En el punto de pliegue las corrientes se enfrian o se calientan en funcion de su
ubicacion arriba o abajo del punto de pliegue.

Metodologia para el disefio de la red de intercambio de calor 6ptima

1.- A partir del punto de pliegue el problema se puede dividir.
2.- El disefio inicia en el punto de pliegue.

3.- Calculo de lo Cp’s a partir del punto de pliegue

4.- Obtener las maximas cargas de calor.

5.- Maximizar la UTS

Caso de Estudio:

A partir de dos reactivos A y B se introducen en un reactor para producir una
base de resina alkidalica, el producto C se lleva a una torre de destilacion para
purificarlo. Antes de entrar a la columna el producto se precalienta y al salir se
enfria.

El diagrama de proceso se presenta en la figura 2.14
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Todos los datos relevantes encuentran en la tabla 2.

210°C 182°C
g (J g (J—=
IcC4 180°C Ic-7
______ I
160°C 1€3 | [ | 220°C
= b
B | 160°C
210°C ;0 ; IC-6
REACTOR
Ic-2 @
TORRE
112°C 180°C

IG5

DIAGRAMA DE PROCESO
Analisis Pinch/Metodo Punto de Pliegue

Dr. Manuel Borja

Enero 2024

Fig 2.8 Diagrama de Proceso

Tabla 2.3 Valores de produccion

Linea Produccion Kg/Seg Cp=[(Kj/Kg°K)] [W/m2°K]
Reactante A 1 2.5 1.0
Reactante B 0.5 1.9 1.0
Mezcla Reactante 4.0 2.4 1.0
Producto C 1.5 2.5 1.0
Corriente Reciclado 2.5 2.0 1.0

La planta opera continuamente produciendo 7000Kg/afio (7K)

Objetivo:

Establecer la condiciones y arreglos necesarios para aprovechar la energia

disponible al méaximo minimizando

calentamiento y enfriamiento.
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Bases de disefo:

AT minsi es grande: Disminuye el Tamario del Intercambiador, pero aumentan
los costos de los servicios auxiliares

Sucede el caso contrario si ATmin es pequefia.

Los balances de materia, sin cambio de fase, se llevan a cabo con las
siguientes ecuaciones de disefio:

Q=AH=mCpAT=Cp(T:- T))

Donde:
Q: Energia de intercambio
m: Caudal masico (Kg/s)
Cp: Capacidad calorifica (Kj/Kg°C)
CP: Capacidad calorifica total o de Flujo de calor (KW/°C)
Tabla 2.3 Informacion de las corrientes de proceso
Line de Produccién Ti (°C) Tf(C) Cp (KW/°C)
1-Caliente 260 180 18
2-Caliente 220 60 22
3-Fria 40 210 20
4 Fria 160 210 40

Situaciéon Actual en calentamiento en: E-102 y E-104

Q= Z(CpAT) =20(210-112)+40(210-182)=3080 KW
Situacion actual enfriamiento: E-107
Q= 2Z(CpAT)=22(60-180)=-2640 KW

1.- Se considera para este caso de estudio una ATmin de 20 °C, y se realiza
una suma/resta de 2 (ATmin ) , denominadas temperaturas desplazadas.
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2.- Se construye la columna de intervalos de temperatura de mayor a menor y
se eliminan las temperaturas repetidas., siendo:

Tabla 2.4 Tabla Problema

Ti(°C) Tf(°C) Cp(KW/°C) | Ti(°C) Tf(°C) ATemperatura

Linea

produccion

1-Caliente 260 180 18 250 170 250
2-Caliente 220 60 22 210 50 220

3-Fria 40 210 20 50 220 210

4-Fria 160 210 40 170 220 170

50

Se construye el Diagrama de cascada tomado en cuenta los intervalos de

temperatura.

250 °C

Tabla 2.5 Diagrama de cascada

Cp=18 KW/°C

220°C

2| CP=22KW/°C

T

210°C

4 ICP=40KW/°C

170°C -

3| CP=20KW/°C

50 °C

intervalos

3

Se Construye la tabla de balances a partir de los intervalos de temperaturas
desplazadas, es decir

Q=( 2 CPcaliente - ZCPfria) AT

Tabla 2.5 Tabla de Balances
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intervalo AT(°C) 2CPcaiiente - Q(KW) Observaciones
2 CPrria (kwrec)
1=(250-220) 30 180-0=18 540 Exceso
2=(220-210) 10 18-(20+40)-42 -420 Déficit
3=(210-170) 40 (18+22)- -800 Exceso
(20+40)=20
4=(170-50) 120 22-20=2 240 Déficit

Construyendo la Cascada de Calor para determinar Temperatura Pinch:

CASCADA INICIAL

Tabla 2.6 Cascada Inicial

calefaccion

l suministro Acumulado
250°C 0 KW

540KW
220°C 540 KW

-420KW
210°C 120 KW

-800KW _
170 °C -680 KW  Punto pinch.
i 240KW  -440kW

50 °C

Refrigeracion

Con el valor minimo -680 KW, o punto Pinch se construye la cascada viable

siendo:
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Tabla 2.7 Cascada Propuesta

calefaccion
l suministro Acumulado
250°C 680 KW
540KW
220°C 1220 KW
-420KW
210°C 800 KW
-800KW
170 °C 0 KW TEMPERATURA PINCH!!!
240KW
50 °C

Refrigeracion

Siendo: (+/- 10)

T Pinch Caliente: 180 °C
T Pinch Fria: 160 °C

En base a estos datos se construye el “Diagrama de Rejilla”, tomando en

cuenta los valores de arriba del Pinch y abajo del Pinch , siendo:
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Q
(KW)

1440

880

1000

2000

Tabla 2.8 Diagrama de Rejilla

Cp Arriba del pinch
(KW/°C)
260°C 180°C
18 |1 >
260°C - 180°
2 [2 IC-3 c
210°c 160°C
20 3]
4 |210°C 160°C
40 «— IC3

Reglas de emparejamiento.
Arriba Punto Pinch.

Cp
Abajo del pinch

180°c 60°C, 22

A

160°C 40 °C 20

Cpentrante < Cpsaliente

40

2400

El emparejamiento de la corriente 2 se dan con la corriente 4, derivado del Cp

De la corriente entrante es el mayor

Una vez identificado se fija el emparejamiento, y se maximiza el caudal del

calor

Se fija el intercambiador E-103 con 880 KW, siendo el intercambio de calor

siendo:

2000 KW — 880 KW =1120 KW

Se regresa al procedimiento y se empareja la corriente 1 con la corriente 3
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Tabla 2.8 Emparejamiento de la corriente 1 con la 3, quedando una
capacidad de intercambio de 1000 KW y un remanente de 440 KW

Q Cp Arriba del pinch Abajo del pinch
(KW) (KW/°C)

260°C IC-1 |180°C
1440/440 1B —

260°C| |c-3 180°c 180°c 60°C, 22 40
880/0 22 | 2 >

210°c 160°C 160°C 40°C 20 2400
1000/0 3p -1 .

4 |210°C 160°C

2000/1120 « e

Para el remanente de energia, se puede agotar si se empareja las corrientes
uno con la cuatro siendo:

Tabla 2.9 Emparejamiento de la corriente 1 con la 4

ARRIBA DE PINCH

cp
Q [Kw] (KW/°C)

260°C 180°C
1440/240/0 18  |1] [ N1 ic-1

220°C 180°C
830/0 2 2] [ice3 | >

210°C 160°C
1000/0 20 [3« Mca

210°C 160°C

2000/1120/680 40 @7| IC-4 { N-1 ¢ IC3

A

Tabla 2.10 Emparejamiento del intercambiador N-1, corriente 1 con la cuatro.
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Abajo del pinch

180°c

60°C

22

40

160°C

40 °C 20

2400

Los 680 KW remanentes se pueden suministrar por servicios auxiliares al

sistema con vapor de alta presion a 250 °C, instalando el intercambiador de

calor IC-4, quedando al final.

Por debajo del Pinch se tiene:

(Kw]

1440/440/0

880/0

1000/0

2000/1120/68
0

cp

(Kw/°C

22

20

40

180°

Tabla 2.11 Emparejamiento abajo y arriba del punto pinch.

160°

A

ARRIBA PINCH
180° [ |
260°C C
-1
i e L S
180°
_260°C C
IC-
160°
210°C C
< !f“’l ‘
160°
210°C C
= ¢ <
IC-4 |9 N-1 3

ABAJO PINCH
CcpP Q
(KW/°C) (KW)
60° 2640/24
C 22 0
IC-7 >
< 20°

C 20 2400/0

Los 240 KW se suplen con servicios de refrigeracion, instalando el

intercambiador de calor I1C-7
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Por ultimo, el diagrama de flujo del proceso queda ajustado con la tecnologia

Pinch como se indica:

TECNOLOGIA PINCH
e0°C
o4 @MTE:::' 182°C (—m—0)
210°C 220°C e ¢
e ;:::::: ©3 7100

160°C

— [TorRRE

210°C e AR e
—
|_E_160°C

IC5

ne | Lo I

@_n_]‘ L 15
Sabatico 2023-2024

Dr. Manuel Borja

Fig 2.16 Diagrama propuesto usando Tecnologia Pinch.

Tabla 2.12 Resumen:

Servicio Anterior | Pinch ahorro %
Calefaccion  (Vapor | 3080 680 2400 78
250°C)

Refrigeracion (Agua | 2640 240 400 91
25 °C)

La corriente 3 es la unica entrada al pinch que se realiza con la corriente 3y

se empareja con la corriente 2 al tener un Cp mayor
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Se agrega el intercambiador de calor N-2 con 2400KW

En el sistema de enfriamiento se agrega el equipo IC-7 de 240 KW

2.4. Prediccion de requerimientos de areas en redes de intercambiadores de
calor

En la red de Internet existe una cantidad amplia de software libre que permite
el calculo de redes de intercambiadores de calor.

Uno de ellos es el software “OpenPinch” que es un software de aplicacion libre
y gratuito denominado open pinch toolkit. La direccion o url es el siguiente.

WWW.openpinch.com

fue creado por el Dr. Tim Walmsley, se puede descargar liboremente y su
licencia del MIT es la siguiente.

MIT License
Copyright (¢) 2022 Open Pinch Consulting

Permission is hereby granted, free of charge, to any person obtaining a copy of this software and associated
documentation files (the "Software™), to deal in the Software without restriction, including without limitation the rights
to use, copy, modify, merge, publish, distribute, sublicense, and/or sell copies of the Software, and to permit
persons to whom the Software is furnished to do so, subject to the following conditions:

The above copyright notice and this permission notice shall be included in all copies or substantial portions of the
Software.

THE SOFTWARE IS PROVIDED "AS 1S", WITHOUT WARRANTY OF ANY KIND, EXPRESS OR IMPLIED,
INCLUDING BUT NOT LIMITED TO THE WARRANTIES OF MERCHANTABILITY, FITNESS FOR A
PARTICULAR PURPOSE AND NONINFRINGEMENT. IN NO EVENT SHALL THE AUTHORS OR COPYRIGHT
HOLDERS BE LIABLE FOR ANY CLAIM, DAMAGES OR OTHER LIABILITY, WHETHER IN AN ACTION OF
CONTRACT, TORT OR OTHERWISE, ARISING FROM, OUT OF OR IN CONNECTION WITH THE SOFTWARE
OR THE USE OR OTHER DEALINGS IN THE SOFTWARE.

Fig 2.17 Licencia de uso de Open-Pinch

En la licencia se menciona el permiso de forma gratuita a cualquier persona
para obtener una copia de este software y archivos de documentacion
asociados para tratar el software, incluida los derechos de uso sin restriccion
por los derechos de uso, copiar, modificar, distribuir, fusionar, publicar,
sublicenciar y/o vender copias de este software... entre otras.
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http://www.openpinch.com/

.
i Teont

°C

Process Zone Welcome

L
oo

OPENPINCH

Created by Dr Tim Walmsley (openpinch@gmail.com)

Steam demand 184.8 184.9 20200.0
Steam demand 148.4 148.5 3470.0

(SIS S S

Mmoo n R antnnn o n

Fig. 2.18 Pagina de inicio de Open-Pinch

OpenPinch es un kit de herramientas en un libro de EXCEL facil de usar. El
codigo incorpora multiples algoritmos de analisis PINCH, como la tabla de
problemas, orientacion a multiples servicios

El usuario ingresa datos de flujo de proceso y los tipos de servicios auxiliares
y posteriormente los médulos de analisis de su interés

El conjunto de herramientas incluye seis modulos desde Objetivos de proceso,
hasta graficos automatizados

Permite identificar Oportunidades de recuperacion de calor, dimensionamiento
de bombas de calor, precompresion mecanica de vapor entre otros.

El kit de herramienta incluye 6 médulos

Ve \
/ Process -

| Pinch
I \\ Targets | o
4 K - 7 BN
Pinch { Total Site
. Graphs | Targets
. // ~ 4
Open Pinch
Toolkit
c’/ProbIem\ -’/ Turbine \‘
Work
Table LT
L y o . Targets
N N N~ S
o / Areaand o

| Cost
" Targets
A 4

Fig 2.19 Kit de herramientas de Open-Pinch
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Open-Pinch Dispone de seis médulos que corresponden al manejo de graficos,
procesos, analisis global energético, arreglos dinamicos de metas y objetivo, y
el area especializada en costos energéticos, cada una de ellas pueden trabajan
de manera independiente para posteriormente integrar todo el proceso, como
se muestra en la Fig 2.19

‘ Hot Utility Cold Utilty Utity Cost

Run  Targets ’ HPS  LPS HTHW LTHW LPS HTHW LTHW C Default
4 kw kw KW kKW kW kW KW KW KW Sy

Objetivo General de Integracion 98 160601 63486 110,998 92% 27,740 132,861 0 0 041033 22453 0 0 50,207,033
Objetivo Indivual de Proceso
Blanqueador 7 3258 0 14122 100% 4,550 9,806 0 18180 0 0 00 0 3,574,641
Alcalinizador 92.1;153.4 865 7735 940 100% 0 865 0 0 0 773% 00 0 2,141,454
Digestor 9% 23412 21282 4281 81% 20200 3212 0 0 020814 438 0 0 11,012,212
Zona de calentamiento 727968 18365 781 83% 0 798 0 0 0 0 18365 0 0 1,984,037
Evaporador 61.3; 1534 51793 39,395 0 100% 0 51,793 0 0 0 0 39395 0 0 12,896,457
Varios 60 3435 11,162 8,359  90% 0 34% 0 0 0 0 11162 0 0 855220
Cuarto de Papel 7 45154 0 16,769 100% 0 29458 6625 9071 0 0 00 0 8984724
Recuperador del Calentador 21 %B15 0 9,884 100% 2,890 32,590 0 134 0 0 00 0 8,859,564
Evaporador 69 3812 0 1,774 100% 0 3812 0 0 0 0 00 0 949,251
Lavado 82 0 9664 0 100% 0 0 0 0 0 0 9664 0 0 0
Objetivo Global del Proceso 204690 107,574 66,910 21740 142,939 6,625 27,385 028549 79,025 0 0 51,257,558

Fig 2.20 Resumen del Proceso utilizando OpenPinch, incluye costos.

En la figura 2.20 esta resumida la informacién que OpenPinch requiere y
calcula para su analisis, a saber, el objetivo general de integracion asi como
el objetivo individual de proceso, es decir por cada unidad de analisis requerido
para su integracion energética, las diferencias entalpias, (Qn), de cada unidad,
las diferencias entalpicas calculadas (Qc¢) y las diferencias entalpicas
requeridas (Qr

Los porcentajes diferenciales de oportunidades energéticas, mostrado en KW.

Tanto en la seccién de “calor util”, como el de “frio util” expresado en unidades
de KiloWatts, los conceptos de LPS, HTHW y LTHW se refieren al potencial
energético entre cada una de las vertientes, "Objetivo Individual de Proceso”
para conformar las mejores topologias de redes de intercambio calorico,
basado en su estructura de costos.
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! ‘ Process Zone Acom il

2 ° ° °C kW/m?/°C
3 |Blanqueado 1 Coolin of BB2 to AWP white wash 82.7 77.8 4613.0 5.0 0.5
4 Blanqueador 2 Cooling of BB4 83.2 715 9216.0 5.0 05
5 |Blanqueador 3 Gas cooling after srep 4 99.7 90.1 293.0 5.0 0.5
6 |Blanqueador 4 Heating of KLR to filter 2&3 82.0 83.3 293.0 5.0 05
7 Blanqueador 5 Heating of water to filter 4 1.9 46.5 143371 5.0 05
8 |Blanqueador 6 HW to diluter screw feeder 1.9 65.0 17729.8 5.0 0.5
9 |Blanqueador 7 Steam demand 148.4 148.5 9748.0 5.0 0.5
10 Blanqueador 8 Steam demand Step 2 184.8 184.9 1498.0 5.0 0.5
11 Blanqueador 9 Steam demand Step 4 184.8 184.9 3052.0 5.0 05
12 Alcalinizdor 1 Cooling of green liquor 97.1 87.6 2322.0 5.0 05
13 Alcalinizdor 2 HW Heating 1484 148.5 865.0 5.0 0.5
14 Alcalinizdor 3 HW to lime washer 1.9 70.0 939.8 5.0 0.5
15 Alcalinizdor 4 Mist condenser 84.1 68.4 6353.0 5.0 05
16 Digestor 1 Blowing Steam Condenser 103.3 103.2 16585.0 5.0 05
17 Digestor 2 Cooling od Acc.0 80.0 74.3 6041.0 5.0 05
18 Digestor 3 Cooling of hot liquor 165.4 146.5 1787.9 5.0 0.5
19 Digestor 4 Heating of white liquor 90.8 108.1 1788.0 5.0 05
20 Digestor 5 HW production 70.6 80.0 2235.0 5.0 0.5
21 Digestor 6 Steam demand 184.8 184.9 20200.0 5.0 0.5
22 Digestor 7 Steam demand 148.4 148.5 3470.0 5.0 0.5
23 Digestor 8 Turpentine Condenser 90.1 50.5 1119.9 5.0 0.5
24 Intercambiaclor 1 Cooling of V1 76.8 53.6 19146.0 5.0 0.5

Fig 2.21 Informacion generada por OpenPinch para cada corriente del
proceso

La figura 2.21 expresa por cada zona del proceso, las corrientes que lo
representan, asi como las temperaturas de entrada y salida asi como su
diferencial entalpico en KiloWatts, el factor de ensuciamiento y su diferencial
de temperatura

AT ot Price HTC

°C $MWh  kWim¥C

HPS Hot 2100 209.9 1.0 30.0 1.0
LPS Both 160.0 159.9 1.0 30.0 1.0
HTHW Both 85.0 60.0 1.0 30.0 1.0
LTHW Both 45.0 25.0 1.0 0.0 1.0
cw Cold 250 40.0 1.0 0.0 1.0

Fig 2.22 Informacion proporcionada para el calculo del costeo
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En la figura 2.22 se expresa la informacién requerida para hacer el analisis del
costeo, basado en las temperaturas de entrada y salida asi como la diferencial
de temperaturas propuestas y el costo que representa, tomado en
consideracion el factor de ensuciamiento del intercambiador

1 . AT o HTC
Process Zone Stream

2 9 9 °C kW/m?/°C
3 Blanqueado 1 Coolin of BB2 to AWP white wash 82.7 77.8 4613.0 5.0 05
4 |Blanqueador 2 Cooling of BB4 83.2 71.5 9216.0 5.0 0.5
5 |Blanqueador 3 Gas cooling after srep 4 99.7 90.1 293.0 5.0 0.5
6 Blanqueador 4 Heating of KLR to filter 2&3 82.0 83.3 293.0 5.0 0.5
7 Blanqueador 5 Heating of water to filter 4 1.9 46.5 143371 5.0 05
8 Blanqueador 6 HW to diluter screw feeder 1.9 65.0 17729.8 5.0 05
9 Blanqueador 7 Steam demand 148.4 148.5 9748.0 5.0 05
10 Blanqueador 8 Steam d Lot Hasa 184.9 1498.0 5.0 05
11| Blanqueador 9 Steam dg >/°ct Trgeting Modules X 184.9 3052.0 5.0 05
12 | Alealinizdor 1 COOling g Totally Total Site Heat | Turbine Shaft | Target Area 87.8 23220 5.0 0.5
13 Alcalinizdor 2 HW Heati| integrated Site | Integration Work and Cost 148.5 865.0 5.0 0.5
14 Alcalinizdor 3 HW to li 70.0 939.8 5.0 0.5
15 Alcalinizdor 4 Mist cond erint Froblem Pt Graphs Additional Clear 68.4 6353.0 5.0 05
16 Digestor 1 Blowing § "' Settings 103.2 16585.0 5.0 0.5
17 Digestor 2 Cooling o - ; e 74.3 6041.0 5.0 05
18 |Digestor 3 Cooling ormotquor 5.4 146.5 1787.9 5.0 0.5
19 Digestor 4 Heating of white liquor 90.8 108.1 1788.0 5.0 0.5
20 Digestor 5 HW production 70.6 80.0 2235.0 5.0 0.5
21 Digestor 6 Steam demand 184.8 184.9 20200.0 5.0 05
22 Digestor 7 Steam demand 148.4 148.5 3470.0 5.0 05
23 Digestor 8 Turpentine Condenser 90.1 50.5 11199 5.0 05
24 | Intercambiador 1 Cooling of V1 76.8 53.6 19146.0 5.0 05

AL lebmvnamal Lindae A Pinteial bantina damannd am =il ARE A 444 A Ad4n0 N En nEe

Fig 2.23 integracion de modulos

En la Figura 2.23 se muestra de una manera integrada todo el software,
OpenPinch, de izquierda a derecha se tiene , las diferentes corrientes y areas
del proceso, el calculo de temperaturas y topologias optimas basado en sus
diferenciales, EI modulo de manejo de turbinas, asi como el célculo v,
optimizacién e “Integracién” de la red.

En la parte inferior estan los servicios de visualizacion a saber las impresiones
de cada tabla energética, graficos de diferenciales de temperatura, etc.
y por ultimo el boton de reinicio del proceso para una nueva corrida.

En la figura 2.24 se presenta la tabla en excell de adquisicion de datos y la
ventana de edicion para la incorporacion de informacion referentes al tipo de
turbinas

En la figura 2.25 se observa los diferentes equipos de proceso y sus graficos
de diferenciales de temperatura
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Fig 2.24 Integracion de Turbinas
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Fig 2.25 Graficas generadas por cada equipo de proceso
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2.5. Revision de redes de intercambiadores de calor existentes.

El disefio 6ptimo de una red de intercambiadores de calor implica conseguir la
mayor integracion entre las corrientes, esto es, aprovechar las corrientes
calientes para calentar las frias.

Generalmente es improbable que la disminucion de entalpia necesaria de las
corrientes calientes, sea igual al aumento de entalpia necesario para las
corrientes frias, se necesitaran servicios auxiliares como vapor o agua fria.

El disefio 6ptimo debera minimizar el consumo de servicios auxiliares (y por
tanto el consumo energético).

la Tecnologia de Pinch permite obtener los valores minimos para varios
parametros del proceso:

El calculo de los servicios minimos proporciona los Costes de Operacion.

El calculo del nUmero minimo de unidades de intercambio de calor, y el area
de dichas unidades, proporciona una estimacion de los Costes energéticos.

Para el calculo del nimero de unidades de intercambio de calor se trabajara
con “Grafos”

@ (&) (B (5 (B
< ‘
® & © O
(b)
® & O O
Figura: 2.26 Dos ejemplos de grafos

La teoria de grafos permite averiguar cual es el nimero minimo de unidades
necesarias.
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Un grafo es un conjunto de puntos que estan unidos mediante lineas
Las lineas BG, CE y C'F de la figura no se tocan.

Los puntos representaran corrientes del proceso o auxiliares, y las lineas
intercambiadoras de calor que son las corrientes que se unen.

Un camino es una secuencia de lineas diferentes que estan conectadas unas
a otras. Por ejemplo, en la figura a, AECGD es un camino.

Para el calculo del nUmero minimo de intercambiadores se utiliza la ecuacion
siguiente.

Nunidades=S+L-C 2.4)

donde
Nunidades €S €l nimero de lineas (que se corresponderan con intercambiadores)

S es el numero de puntos (que se corresponderan con corrientes en el
proceso)

L es el numero de anillos independientes
C es el numero de componentes

El proposito es lograr una red de intercambiadores con el minimo numero de
unidades, de manera que el coste fijo de la red sea minimo. lo mas normal es
suponer que la red estara formada por un unico componente, esto es C = 1.
Por tanto, la ecuacion se convierte en la

Nygages = 8§ —1

es decir, el nimero minimo de unidades necesarias es igual al nimero de
corrientes (incluyendo las corrientes de servicios auxiliares) menos uno

N unidades:(Ssobrepinch' 1) +(Sbajopinch‘ 1)
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Fig 2.27 Para calcular el nimero minimo de intercambiadores, hay que
separar las corrientes por el punto pinch

Ejemplo.

Para el proceso que se muestra en la fig 2.16, calcular el nimero minimo de
intercambiadores necesarios, si la temperatura del punto pinch es 150 °C para
las corrientes calientes y 140 °C para las frias.

Solucion

Por encima del pinch hay cinco corrientes (incluyendo la de vapor).

Por debajo del pinch hay cuatro corrientes (incluyendo el agua de
refrigeracion).

Aplicando la ecuacion

Nunidades=(5-1)+(4-1)=7

En el disefio propuesto se emplearon solo 7 unidades, que son el minimo
posible.

Calculo del area de la red de intercambiadores

Para el calculo del area global de los intercambiadores de calor es necesario
incluir la curva compuesta de las corrientes de servicios de calefaccion y
refrigeracion, esta curva se conoce como “curva compuesta balanceada”

En la figura 2.28 se muestra una curva compuesta balanceada.
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Para calcular el area global de la red de intercambiadores de calor, el primer
paso es dividir la curva compuesta balanceada en tramos verticales de
entalpia.

TA

Fig 2.28 Curva compuesta balanceada,lse ha dividido en tramos verticales de
entalpia

El area de la red completa, esto es, de la suma de todos los tramos de entalpia,
vendra dada por la ecuacion

Ak = (AHk) /(UATY)

donde

Ak Area de intercambio de calor en el tramo de entalpias &
AHy es la diferencia de entalpia del tramo &

ATk es la media logaritmica de temperaturas para el tramo &
U es el coeficiente global de transferencia de calor

El area de la red completa, esto es, de la suma de todos los tramos de entalpia,
vendra dada por la ecuacion.
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A_lzKAHk
ULy, ATk

Tabla 2.13 Datos Iniciales

H Corriente Tipo Temperatura Temperatura AH
Suministro Objetivo m.CP
Ts °C Tt °C MW MW/°C
1 Alimentacion
Reactor 1 Fria 20 180 32 0.2
Producto
2 Reactor Caliente 250 40 -31.5 0.15
3 Alimentacion Fria 140 230 27 0.3
Reactor 2
4 Producto Calor 200 80 -30 0.25
Reactor 2
Donde
A Area de la red completa
K Numero total de tramos verticales de entalpia
Ejemplo.

AH=27 MW AH=30 MW

Producto 2
230°C
_ .
Comiente 2 inter 2 250°C INTER 4
AH=32 MW
_@ Sa;AH=31_5 MW
qinter ! 180°C 250 °C

Comiente

Gas

INTER 3
REACTOR 10 -
Sabatico Dr. ManuelBorj@ = |
Producto 1
!

COLUMNA 1 40 °C

Fig 2.29 Diagrama Ejemplo
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En una curva compuesta, los incrementos de entalpia son la suma de los
incrementos de cada corriente. En la figura 2.30 se muestra la curva
compuesta para las corrientes calientes y frias

cp=P'25

AH

» »
» »

a) Las corrientes calientes dibujadas por separado b) Curva compuesta caliente

Fig 2.30 Curva compuesta Calientes

T°C cp=0.3 cp=0-3

200°C

20°C

a) Corrientes Frias dibujadas por separado b) Curvas compuestas frias

Fig 2.31 Curvas compuestas Frias
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Las fig. 2.30 y 2.31 tienen un punto de diferencia de temperaturas menor a 10
°C

En la zona delimitada por las dos curvas, se puede transferir energia desde la
corriente caliente a la fria. Las curvas son mondétonamente decrecientes la
caliente, y monétonamente creciente la fria, esto permite que la regién de
entalpias comunes a las dos curvas sea maxima, y por tanto se logre la maxima
recuperacion de calor.

Para este ejemplo en el que ATmIn es 10 °C la maxima cantidad de calor que
se puede recuperar es Qrec=51.5 MW

En la zona en la que la curva compuesta fria se extiende mas alla de la curva
compuesta caliente fig.2.29, no es posible la recuperacion de calor, por lo que
la curva fria debe ser calentada mediante servicios auxiliares (como vapor).

El vapor debe suministrar a la corriente fria la cantidad QHmin, que para este
caso es de 7.5 MW

Del mismo modo, en la zona en la que la curva caliente sobrepasa a la fria no
es posible recuperar calor, y la corriente caliente debe ser enfriada con un
servicio auxiliar, por ejemplo, agua.

La cantidad de calor que debe ser sustraida de esta corriente viene dada
por QCMin, que en este problema es de 10 MW.

Introduccion al entorno PinchPython

“PinchPython es un entorno orientado a objetos para realizar el analisis pinch
de procesos quimicos. Este entorno permite calcular los consumos energéticos
Optimos del proceso, el area de la red de intercambiadores, el nUmero minimo
de unidades de la red de intercambiadores y el disefio de la red de
intercambiadores, asi como el redisefio de las redes ya existentes

Que se puede descarga libre y gratuito de:

https://sourceforge.net/projects/gpinch/

siendo:
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https://sourceforge.net/projects/gpinch/

S‘:)URCE FORGE For Vendors

Open Source Software Business Software

& ENVIO ) by B b aimo
GRATIS 3 - NOCTURNA
Bl Liverooo Las s deljiverpool

/GnuPinch

Thank you for downloading GnuPinch

SpreadtheWord: ' ¥ f | Get Updates

You Might Also Like
n TripMaster provides efficient, cost-effective NEMT tools

For public and ate NEMT, demand-respo and paratransit provid n the US and Canada

Supporting your paratransit and NEMT operations with user-friendly solutions. Since the beginning, TripMaster has been

Fig 2.32 PinchPython y su descarga,

Create

Instalacion de PinchPython en ambiente Windows. En el Shell de anaconda

se procede de la siguiente manera

-none-any.whl size=25483 sha256=fd765f319

ed in directory: g \appdata\local\pip\cache\wheels\ dfc8e7

5b6

sfully built Pinch

Fig.2.33 instalacion de PinchPython

Valores de entrada:
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Los archivos pueden ser planos o con excell, siendo:

PyPinch is a lightweight Python module that applies Pinch Technology
principles, analysing a given set of stream data to find the Maximum Energy
Recovery (MER) target.

A live version of a Jupyter Notebook using the code is available via MyBinder.

Input:
A CSV set of stream data including:

e Stream Enthalpy CP (kW / °C)
e Stream Supply Temperature (Ts)

e Stream Target Temperature (Ty)

And a minimum temperature difference ATin

Fig 2.34 Datos de entrada aplicacion PinchPython

Salidas:

Output:
Currently, PyPinch can calculate, plot, and export as CSV the following:

e The Temperature Interval Diagram

e The Problem Table

e The Heat Cascade

® The Minimum Cold Utility Qcmin and the Minimum Hot Utility Qumin
® The Pinch Point Tpinch

e The Shifted Temperature-Enthalpy Composite Diagram

® The Temperature-Enthalpy Composite Diagram

e The Grand Composite Curve

Fig 2.35 Datos de salida de la aplicacién PinchPython

Una parte del codigo explicado:
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pinchpy-introduccion.py X PinchPython.bet X

31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50

49
L 50
51
52
53
54

=]
10
11
12
A 13
14
15
16
A 17
18
A 19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29

c3.setTe(140.)
c3.setTf(230.)
c3.setMCP(©.3)

c4.setTe(200.)
c4.setTf(80.)
c4.setMCP(0.25)

coding: iso-8859-15
BORJA vy otros

PinchPython import *

# O-*-

@author:

from

cl = Corriente()
c2 = Corriente()
c3 = Corriente()
c4 = Corriente()

cl.setTe(28.)
cl.setTf(180.)
cl.setMCP(@.2)

c2.setTO(250.)
c2.setTf(48.)
c2.setMCP(©.15)

untitledo.py™ X

*

compFria = CurvaCompuesta(corrienteFicticia.getListaDeCorrientesFrias())

compCaliente = CurvaCompuesta(corrienteFicticia.getlListaDeCorrientesCalientes())

tabla = TablaDelProblema(compFria,compCaliente,10.)

tabla = TablaDelProblema(compFria,compCaliente,10.)

print ('Qh
print ('Qc

"+str(tabla.getQH() )+
‘+str(tabla.getQC() )+’

MW" )
MW" )

Fig. 2.36 Codigo PinchPython Explicado
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Resultados Graficos:

Gr@fica de las curvas compuestas
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Fig 2.37 Curvas compuestas

Gr@fica de la curva grand y los servicios auxiliares

250 - : : — . :
T~ Curva grand
__——Servicio caliente
,-—-:‘_'—f;- Servicio frio
200 |- T .
=
150 f- -
5 T
— %77““%—7‘_‘_
100 Proreas ko i
50 | SIGEREE
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Q 2 4 6 8 10 12 14
H <Muw>

Fig 2.38 curva integral y los servicios auxiliares
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Gr@fica del coste de la red frente a la diferencia m€nima de temperaturas (supertargeting)

3.5e+06

T T T T
Coste cambiadores ;
Coste energia —=

3406 |- Coste total<—

2.5e+06 |-\

2e+06 | ‘\,‘

Coste (Euros)

1.5e+06 -

1e+06

5O0000 : 1 1 1 1 L L L ——
0 5 10 15 20 25 30 35 40 43

AT (C)

Fig 2.39 Costo de la red en funcion de la Diferencia Minima
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Tema 3: Evaluacién econdémica de procesos

3.1 Selecciéon de materiales

Por consideraciones logicas de aprendizaje se vera primero el subcapitulo 3.2
y posteriormente el 3.1.

3.2. Técnicas de analisis econémico de procesos.

(base) C:\Users\SONY>python -m pip install SomePackage
Collecting SomePackage
Downloading somepackage-1.2.3.tar.gz (8.6 kB)
Preparing metadata (setup.py) ... done
Building wheels for collected packages: SomePackage
Building wheel for SomePackage (setup.py) ... done
Created wheel for SomePackage: filename=somepackage-1.2.3-py3-none-any.whl size=93@4 sha256=dbb1692c@76c16b15dbbc7e846421Fb6be477be
9ee597e25f27e21579aea42b
Stored in directory: c:\users\sony\appdata\local\pip\cache\wheels\b3\cf\38\8@a2152a47dc17e0adbf369800493622d2f46bddb3c8B82eede
Successfully built SomePackage
Installing collected packages: SomePackage
Successfully installed SomePackage-1.2.3

(base) C:\Users\SONY>python -m pip install finance
Collecting finance
Downloading finance-8.2502.tar.gz (45 kB)

Preparing metadata (setup.py) ... done
Building wheels for collected packages: finance

Building wheel for finance (setup.py) ... done

Created wheel for finance: filename=finance-@.2562-py3-none-any.whl size=49627 sha256=f168cff976f89calalebd7e5¢ca505a23f0efbabel2145d
4bb377dc933cceed8d

Stored in directory: c:\users\sony\appdata\local\pip\cache\wheels\d7\9b\3e\6ede1@ee53b2c25e5aa4455705d1a57Ffeadf51eebf59800cC2
Successfully built finance
Installing collected packages: finance
Successfully installed finance-8.2562

Fig 3.1 Instalacion Python Finance
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Functions

fu(rate, nper, pmt, pv[, when]) Compute the future value.

ipmt(rate, per, nper, pv[, fv, when]) Compute the interest portion of a payment.

irr(values) Return the Internal Rate of Return (IRR).

mirr(values, finance_rate, reinvest_rate) Modified internal rate of return.

nper(rate, pmt, pvl, fv, when]) Compute the number of periodic payments.

npv(rate, values) Returns the NPV (Net Present Value) of a cash flow series.
pmt(rate, nper, pv[, fv, when]) Compute the payment against loan principal plus interest.
ppmt(rate, per, nper, pv, fv, when]) Compute the payment against loan principal.

pv(rate, nper, pmt[, fv, when]) Compute the present value,

rate(nper, pmt, pv, fv[, when, guess, tol, ...]) Compute the rate of interest per period.

Fig 3.2 Funciones de Numpy-Finance
Interés simple
Ejemplo 1

Supongamos que hoy se depositan $100 en el banco. ¢ Cual sera el valor 3
afios después? si el banco nos ofrece una tasa de depdsito anual del 1,5%7

FV=PV(1+R)"

FV= Valor futuro
PV=Valor Presente
R=Tasa de deposito
n= numero de periodos

Siendo:
FV=PV*(1+0.015)**3
FV=100(1+0.015)**3
FV=104.56783749999997

En Python escrito como una funcion:
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5 @author: BORJA
6 L Variable Explorer Help Plots Files
7
8 Supongamos que hoy depositamos $100 o Conole YAX _ ‘ . _
9 en el banco. ¢Cual sera el valor 3 afos INFORME SABATICO 20624/DOCUMENTOFINAL-CAPITULO2/CAPITUL
10 después? ejemplo-interessimple.py', wdir="C:/Users/SONY/Desktoy
11 si el banco nos ofrece una tasa de sabatico-2023/SEGUNDO INFORME SABATICO 2024/DOCUMENTOF
12 depésito anual del 1,5%2 CAPITULO2/CAPITULO 3/SCRIPTS')
13 Los codigos relacionados
14 se muestran aqui. In [7]: Valor_futuro(10e,.015,3)
15  FV=PV(1+R)**n Out[7]: 104.56783749999997
16 FV= Valor futuro )
17 Pv=Valor Presente| In [8]:
18 e
19 pv=100
20 R=0.015
21 n=3
22 def Valor_futuro(pv,R,n):
23 return (pv*(1+R)**n)
Fig 3.3 Calculo del interés simple
Ejemplo 2

Suponiendo que se invierte $100 hoy y $30 el afio que viene, la entrada de
efectivo futura sera de $10, $49, $50, $45 y $20 al final de cada afio durante
los préximos 5 afios, comenzando al final del segundo afio, vea el cronograma
y su flujo de efectivo.

-100 -30 10 49 50 45 20 Flujo Efectivo

0 1 2 3 4 5 6 Afos

Una entrada de efectivo tiene un signo positivo mientras que una salida de
efectivo tiene un signo negativo.

¢,Cudl es el valor actual neto (VAN) si la tasa de descuento es del 3,5%7? VAN
se define como los valores presentes de todos los beneficios menos los valores
presentes de todos los costos

el VPN (Valor Presente Neto), se define como la suma de los valores
presentes de todos los flujos de efectivo.

formula:

PV=FV/(1+R)**n

100



Donde:

PV Valor presente,
FV Valor futuro,
R Tasa de descuento del periodo.
n Numero de flujos de efectivo.
17 -100 -39 10 49 50 45 | wdirc'c:/Users/sa
18 | ________ ‘ _________ ‘ ________ ‘ _________ ‘ __________ ‘ _ || sabatico-2023/SEG
SABATICO 2024/DOC|
19 o 1 2 3 4 5 || CAPITULO2/CAPITULI
2@ mmnn _1@@
21 -30
: 10
22 1mport numpy as np 19
23 Flujo_Efectivo=np.array([-100,-30,10,49,50,45,20]) @ se
24 for cash in Flujo Efectivo: 45
25 print(cash) 20
26 In [13]:
27

Fig 3.4 Se define un arreglo con el flujo de efectivo

fv calcula el Valor Futuro . sintaxis

numpy_financial.fv(tasa, nper, pmt, pv, cuando="fin’)

Dado:

pv valor presente

rate tasa de interés compuesta una vez por periodo
nper Numero de periodos de capitalizacion

pmt Pagos fijos

al principio (cuando = {'begin’, 1}) o al final (cuando = {'end’, 0}) de cada periodo
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Ejemplo 2
¢, Cual es el valor futuro después de 10 afios de ahorrar ahora $100, con un
ahorro mensual adicional de $100? Supongamos que la tasa de interés es del
5% (anual) compuesta mensualmente.

8

9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19

aAn

@author: BORJA

iCual es el valor futuro después de 10 anos

de ahorrar ahora $100, con un ahorro mensual
adicional de $100? Supongamos que la tasa de
interés es del 5% (anual) compuesta mensualmente,
import numpy as np

import numpy financial as npf
Valor=npf.fv(0.05/12, 10*12, -100, -100)
print("Valor Futuro a 10 afios es",Valor )

@ py 170612024 07:04 p. m.
® 2y 17/06/2024 07.04 p.m.
Variable Explorer Help Plofs @
D fonsde g X i

SEGUNDO INFORME SABATICO 2624/DOCUMENTOFINAL-CAPI!
CAPITULO 3/SCRIPTS/untitled.py', wdir="C:/Users/¢
Desktop/sabatico-2023/SEGUNDO INFORME SABATICO 20
DOCUMENTOFINAL-CAPITULO2/CAPITULO 3/SCRIPTS')
Valor Futuro a 10 afios es /n 15692.928894335748

| In [19]

Fig 3.5 Valor futuro con ahorros mensuales y tasa de interés

Comparando diferentes tasas de interés del ejemplo 2
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ar

import numpy as np

import numpy financial as npf
Valor=npf.fv(0.05/12, 10*12, -100, -100)
print("Valor Futuro a 10 afios con i=0.05 es",Valor

a = np.array((0.05, 0.06, 0.07))/12
interesesDiferentes=npf.fv(a, 10*12, -100, -100)
print("interes al 5%, 6%y 74")

print (interesesDiferentes)

}fé 1oy 17/06/2024 0704 p.m

Variable Bxplorer Help Plots %

2 ondein b
SUNY/UESKLOD/ 5d0dLLLO- 2023/ SEGUNLY - LNFURME
SABATICO 2024/DOCUMENTOFINAL-CAPITUL02/CAPITULO
3/SCRIPTS')

Valor Futuro a 10 afios con 1=0.05 es
15692,928894335748

interes al 54,66 y Tk

[15692.92889434 16569, 87435405 17509.44688102]

In [24]:

Fig 3.6 Comparacion a diferentes tasas de interés
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Tasa Interna de Retorno (TIR).
Sintaxis:
numpy_financial.irr(valores)

La Tasa Interna de Retorno (TIR) es el porcentaje de beneficio o pérdida que
conlleva cualquier inversion.

Se ingresan los flujos de efectivo por periodos de tiempo.

Por convencién, los “dep0dsitos” netos son negativos y los “retiros” netos son
positivos.

Por ejemplo, al menos el primer elemento de los valores, que representa la
inversion inicial, normalmente sera negativo.

Supongamos que uno invierte 100 unidades y luego realiza los siguientes
retiros a intervalos regulares (fijos): 39, 59, 55, 20. Suponiendo que el valor
final es 0, la inversion de 100 unidades rinde 173 unidades;

sin embargo, debido a la combinacion de capitalizacién y retiros periédicos, es
la solucion de la ecuacion:

1004+ 4 22 2 B
L+r (1+7)2 (1470 (Q1+74

En forma general seria:
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fauthor: BORIA sabatico-2023/SEGUNDO INFORME SABATICO X
i DOCUMENTOF INAL-CAPTTULO2/CAPITULO 3/SCRII

import numpy_financial as npf Tasa Interna de Retorno 0.28095

TIR=round(npf.irr([-100, 39, 59, 55, 20]), 5)
print("Tasa Interna de Retorno", TIR)

o oo —1 o w F

In [28]:
10

Fig 3.7 Calculo de la tasa interna de retorno (TIR)
Calculo del Valor Presente Neto de una serie de flujos de efectivo.

El VPN considera una serie de flujos de efectivo que comienzan en el presente
(t = 0). El VPN también se puede definir como una serie de flujos de caja
futuros, pagados al final, en lugar de al inicio, de cada periodo. Si se utilizan
flujos de efectivo futuros, los primeros valores de flujo de efectivo [0] deben
ponerse a cero y agregarse al valor presente neto de los flujos de efectivo
futuros.

La formula general estaria dada por.

Af—1
Z values;

- !
— (1 + rate)

Ejemplos.

Considere un proyecto potencial con una inversion inicial de $40 000 y flujos de
efectivo proyectados de $5 000, $8 000, $12 000 y $30 000 al final de cada
periodo descontados a una tasa del 8% por periodo.

Encontrar el valor presente neto del proyecto:

104



fiauthor: BoRJA

Considere un proyecto potencial con una inversion inicial de $49 In [8]: runfile("C:Users SN Desktoo/
proyectados de $5 000, $8 000, $12 000 y $30 000 al final de cad sahatico- 2003 SEGUNDO. TIFORVE SIBNTLCO 2004/

tasa del 8k lodo, i
¢ [ 1as3 165 S8 JOT Perio0 | DOCUVENTORTNAL-CAPTTULOZ/CAPTTULD 3/SCRIPTS
Encontrar el valor actual neto del proyecto: , o
VPNETOgmplo.py', wir="C: /Users/SONY/Desktop/

1@ nmn
1 imort gy 35 sabatico-2003/SEGUIDD TNFORVE SABATICO 2624/

13 rate, cashflows = .08, [-40.000, 5 000, 8.000, 12,000, 30.009] el valor actual del proyecto es $ 3065,22267
14 Valor_Actual=npf.npy(rate, cashflous).round(5)

15 print("el valor actual del proyecto es §",Valor Actual) In [9]:

16

WD oo —1 Oy Wl

Fig 3.8 Valor Presente Neto del proyecto.
Calcular el pago del capital del préstamo para el proyecto mas los intereses
Sintaxis:

numpy_financial.pmt (rate, nper, pv, fv=0, when='end’)

Siendo:

rate Interés (por periodo)

nper Numero de periodos de capitalizacion
pv Valor Presente

fv=0 Valor Futuro

El pago se calcula resolviendo la ecuacion:

fv +

pv*(1 + rate)**nper +

pmt*(1 + rate*when)/rate*((1 + rate)**nper - 1) ==
Si los intereses son cero.
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fv + pv + pmt * nper ==
ejemplo:

¢,Cudl es el pago mensual necesario para liquidar un préstamo de $200 000 en
15 afos a una tasa de interés anual del 7,5%?

5 (author: BORJA Desktop/sabatico-2023/SEGUNDO INFORME
6 ¢Cual es el pago mensual necesario para liquidar un préstamo | SABATICO 2024/DOCUMENTOFINAL-CAPITULO2/
7 en 15 aflos a una tasa de interés anual del 7,5%? CAPITULO 3/SCRIPTS')

. Pago Mensual $ -1854.0247200054619

q

10 import numpy financial as npf In [11]:

1 Pago_Mensual=npf.pmt(0.075/12, 12*15, 200000)
12 print("Pago Mensual $",Pago Mensual)

Fig 3.9 Pago Mensual para liquidar préstamo

3.1 Seleccién de materiales.

Un buen ingeniero busca encontrar siempre el material idoneo para desarrollo de
sus actividades cotidianas, de ahi depende en gran medida el éxito de sus
actividades profesionales. En la Fig 3.10 se muestra una primera clasificacion de
los materiales, no se incluyen materiales hanomeétricos actuales. Este material
deberia cumplir cuando menos con uno de las siguientes caracteristicas

Cumplir con las especificaciones de calidad
Respetuoso con el medio ambiente

De preferencia biodegradable

Resistente a la corrosion

Relativamente barato y facil de maquilar

Ligero manteniendo sus propiedades estructurales
Certificado de sus propiedades

Los graficos “Ashby” permiten comparar propiedades especificas entre
diferentes materiales, es de esperarse que los materiales se comportan
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de manera diferente a diferentes condiciones de operacion, asi como al
manejo de fluidos diferentes

la resistencia y densidad de materiales naturales, petroquimicos, entre
otros.

CLASIFICACION DE LOS
Ferrosos MATERIALES

Termoplasticos
Termoestables
v}
Elastoémercs

Lo_s |

Funcionales o
Avanzados

Ceramicos

Fig 3.10 Clasificacion de materiales

EJEMPLO

Se requiere un material ligero y a su vez rigido para implementarlo en el disefio
de una cabeza toroidal de un recipiente.

1.- Coordenadas entre el diagrama “Mddulo de Young” y su “Densidad”
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Density, p (kg/m3)
Fig 3.9 Modulo de Young-Densidad

Primeras conclusiones:

1. Los polimeros tienen valores de bajos en los médulos de Young
2. La mejor opcion seria algunos metales, ceramicas estos compuestos podrian

ser una mejor opcion.

Analizando los costos y su tenacidad. La tenacidad es una propiedad que se
define como la capacidad de absorber energia de deformacion en grandes
cantidades, antes de sufrir roturas.
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Fig 3.10 Tenacidad y costo

Los materiales compuestos son demasiado caros

La ceramica tiene la tenacidad suficiente pero la carga de compresion, tension y
flexion son no aptos.

Se puede asegurar que los metales ofrecen el mejor rendimiento general
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Figura 3.13. Modulo de Young frente a energia incorporada por unidad de
volumen.

3.3. Estimacién de costos de inversion y operacion

Se describen métodos para estimar los costos de inversion y operacion de
procesos industriales, incluyendo el Método de Lang y el Método de Guthrie.
El Método de Lang estima los costos totales de una planta multiplicando el
costo de los equipos principales por un factor global que varia entre 3y 4.

El Método de Guthrie divide la planta en modulos y estima los costos aplicando
factores a los costos base de cada maédulo.

Ambos métodos proveen estimaciones preliminares pero Uutiles para la
planificacion de proyectos industriales

Tipos de estimaciéon de costos
Basado en “American Association of Cost Engineers (AACE)”

Tipo . por Orden de Magnitud.
Se fundamenta en los costos de proyectos similares
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La precision de este tipo es de +30%.

Tipo Il. Estimacion proporcional.

El costo de capital se basa en el costo de los equipos principales.

Los demas costos se calculan como un porcentaje de los equipos principales.
La precision es de £30%.

Tipo 1V. Definitiva (control del proyecto).

Se consolida a partir de una planeacion detallada y diagramas de Gantt
adecuados dia a dia

La precision probable es de +10%.

Capital Total Depreciable

Inversion Total Depreciable Inversion Total No Depreciable
Instalaciones Fuera del Sitio Costos “Limites de la Bateria”  Capital de Trabajo’ Terreno®
Costo Directo Total Costo Indirecto Total®
Edificos?
Preparacion del Sitio* Costos Indirectos®
Costos Directos de Instalacién® de Instalacion
Costo de Equipo Comprado

¢ Dispositivos de + Cimentaciones e Ingenieria
Control Primario y Soportes e Construccion y
s Equipo Auxiliar * Manejo y Levantamiento Gastos de Campo
(incluyendo ductos) e Eléctrico e Contratistas
e Instrumentacion® e Tuberia * Arranque
¢ |mpuestos deVentas? e Aislantes ® Pruebasde Funcionamiento
e Fletes @ * Pintura * Imprevistos

Fig 3.14 Capital Total Depreciable
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Costos

Costo Total Anual

Directos

Variable

Semivariable

Costos Indirectos

Créditos Recuperados

* Materia Prima * Mano de Obra e Otros Costos ¢ Materiales
¢ Servicios - Operacion s Prediales e Energia
- Electricidad - Supervision e Seguros
- Combustible - Mantenimiento e Cargos
- Va por L[] Materia|es de Administrativos
- Agua Mantenimiento ®* Recuperacién de
- Aire Comprimido « Componentes Capital
e Tratamiento/ de Remplazo
Disposicion de
Residuos

Fig 3.15 Elementos de costos anuales

Los indices de costos se derivan del valor del dinero que no es constante en el
tiempo, la tasa de variacion del nivel de precios esta sujeta a la “inflacion”

La actualizacion de los costos para la estimacion se utiliza los “indices de
costes” (i), que permiten determinar el valor del bien a una fecha determinada.

c1_ Il
c2  I2
El costo actual seria
C2="C1 [2
i

Los indices se publican periédicamente (menores a cinco afios) por
organizaciones especializadas, por ejemplo “Chemical Engineering (CE) Plant
Cost Index”
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= (BCHEMICAL Issues Webinars White Papers Events Podcasts E-newsletters Stor

Processing & Handling | Separation Processes | Water Treatment | Heat Transfer | Solids Handling | Automation & Control

Plant Cost Index

June 18, 2024 2024 CEPCI updates: April (prelim.) and March
(final)

The preliminary value for the CE Plant Cost Index® (CEPCI) for April 2024 (most
recent available) decreased slightly compared to the previous month, reversing a
three-month string of small monthly increases. In April, declines in the Equipment
and Buildings subindices...

Fig 3.16 “Chemical Engineering (CE) Plant Cost Index’

!\-‘1ANC.H};\‘ [ER

Department of Chemical Engineering

The University of Manchester

/ﬁ\ Reactors Separations Fluid Mechanics About

Chemical Engineering Plant Cost Index

Cost professionals recommend only using the index back 5 years due to changes in technology, construction
practices, labor efficiency, and formulation of the index.

Chemical Engineering magazine publishes the Chemical Engineering Plant Cost Index, which is widely used to
quickly evaluate equipment and plant costs for the chemical and process industries. As of 2002, the index
consisted of the weighted average of 41 PPIs (industry and commodity indices) and 12 labor cost indices, all
reported by the BLS.

The Chemical

Engineering Plant
Cost Index.
Chemical

Fig 3.17 “Chemical Engineering (CE) Plant Cost Index”(Manchester)
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Marshall and Swift Equipment Cost Index (Q12015)

Marshall and Swift

Abstract

Marshall & Swift Equipment Cost Index was created to make comparisons
between two former quarters or years. Index comparisons are developed by
dividing the index for the date for which a cost is desired by the index for the date
of the known cost and multiplying the resulting factor by the known cost. The
Marshall & Swift Equipment Cost Indexes are based on a national average for 47
different industries. A cost index is made up of a market basket of equipment and
indicates the general direction in which equipment costs are moving. They
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Fig 3.18 Marshall and Swift Equipment Cost Index (Q12015)
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El método para la estimacion de los costos de capital se puede basar en el
método de “Williams”

Este método basado en la economia de escala, el capital | y la capacidad de
la planta o equipo (Q) estan relacionados por una expresion exponencial con
dos constantes a 'y b, siendo.

[ =aQ™

En dos instalaciones del mismo tipo, pero diferente capacidad, seria

L _ &]n
I Q1

n es un factor de escala empirico, varia entre 0.45 y 0.75 normalmente es 0.6.
Método de Peters y Timmerhaus:

Método tipo factorial, basado en la clasificacion de plantas industriales
realizada por Lang,

Los costos se agrupan como sigue:
Costos directos: Incluyen los costos de los equipos principales, asi como su
instalacion, tuberias, instrumentacion y control, sistema eléctrico

construcciones y terrenos "

Costes Indirectos: Incluyen la ingenieria y supervision, asi como los gastos de
construccion.

El capital circulante se considera que varia entre el 10-20% del capital inicial.
Costos de operacion

Para estimar los costes de operacién como primera aproximacion es considera
los datos obtenidos de proyectos similares

Peters y Timmerhaus (1991) agrupa los costos de operacién
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A.COSTES DE PRODUCCION

1. COSTES DIRECTOS DE PRODUCCION

1.1 Materia prima

10-50% del coste wotal del producto

1.2 Mano de obra

10-20% del coste total del producto

1.3 Mano de obra de supervision y oficinas

10-25% de la mano de obra

1.4 Servicios

10-20% del coste total del producto

1.5 Mamtenimiento y reparaciones

2-10% del capital inmovilizado

1.6 Operaciones de abastecimientos

10-20% del coste de mantenimiento

o, 0,5-1% del capital inmovilizado

1.7 Gastos de laboratorio

10-20% de la mano de obra

1.8 Patentes v royalties

0-6% del coste total del producto

2. CARGAS FIJAS

2.1 Amortizaciones

2.2 Impuestos locales

10% del capital inmovilizado

1-4% del capital inmovilizado

2.3 Sepuros

2.4 Alquileres

0.,4-1% del capital inmovilizado

8-12% del valor del alquiler de la tierra
o edificios

3. COSTES GENERALES DE PLANTA

Incluye salarios en general, servicios médicos,

seguridad v proteceion, restaurantes v distracciones,

laboratorios, ete,

50-70% del coste de mano de obra + ¢l
coste de supervision + el coste de
mantenimiento

B. GASTOS GENERALES

1. Caostes de Administracidn

15% del coste de mano de obra + el
coste de supervision + el coste de
mantenimiento

2. Costes de Distribucion v Ventas

2-20% del coste total del producto

. Costes de Investigacion y Desarrollo

5% del coste total del producto

. Financiaciones (intereses)

0-10% del capital total

Fig 3.20 Costos de Operacion.

Costos de produccion:
Son los gastos directamente relacionados con el proceso de fabricacién de un
producto especifico, se dividen en tres grupos:
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Costes directos de produccion: Incluyen los gastos de adquisicion de la
materia prima, la mano de obra en general, las reparaciones, los suministros,
los controles y la transferencia de tecnologia.

Gastos fijos: Se trata de gastos que permanecen invariables independientes
del volumen producido




Gastos generales: Otros gastos como administracion acceso a los mercados,
desarrollo o financiacién entre otros

Estimacion de la rentabilidad
La rentabilidad relaciona el capital total invertido con los costos de produccion
y los Ingresos

Rentabilidad=Costos/ingresos totales*100.

Rentabilidad= Ingresos totales — Inversion

Principales indicadores
Periodo de recuperacion (“payback period”):

Tiempo que transcurre hasta que la inversion se paga a si misma

Tasa de rentabilidad (“rate of return”):
Relacion porcentual entre los beneficios en un periodo y la inversion

inicial;

Valor presente neto, VPN (“net present value”, NPV):

Valor presente de un determinado nimero de flujos de caja futuros originados
por una inversion,

ZE¥oa

Donde:
CF flujo de caja en cada periodo Kk,
n namero de periodos considerado,

[ tasa de interés
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I inversion inicial
Tasa interna de retorno, TIR (“discounted cash flow”, DCF):

Interés que se consigue de la inversion inicial hasta que se cobra.

n
Z CF —0
- =
=] (1+TIR)

TIR > i (Interés del mercado) El proyecto es rentable

Si:

Tema 4 Optimizacion de Procesos
4.1. Modelacion de procesos.

La modelacion de procesos es el intento de representar la realidad por medio
de ecuaciones.

La modelaciéon matematica de procesos en ingenieria quimica emana de los
balances de materia, energia, cantidad de movimiento (momentum), los
atributos especificos de cada substancia involucrada y su rol en el proceso de
transformacioén tanto fisico, quimico, bioldgico, eléctrico entre otros, tomando
en consideracion el tiempo o sin él y a su vez que refleje con la mayor precision
posible la realidad circundante.

Los diagramas de flujo de un proceso reflejan la manera en que fluye la
informacion contenida en una transformacion quimica o no y en general
contiene las entradas, salidas y reflujos de un objeto (equipo) a otro.

Los diagramas de proceso se emplean para interpretar y analizar la viabilidad
técnico-econdmica, asi como el estado del arte de la transformacion Fisico-
Quimica-Biolégica-Eléctrica.

Analizar el proceso de transformacion se basa en un modelo matematico cuyos
atributos son las variables de proceso, como son temperatura, presion, caudal,
composiciones, areas superficiales, geometrias entre otras muchas, las etapas
son las siguientes:

La aproximacion se da al comparar la solucion del modelo matematico con los
resultados reales, experimentales, esa convergencia permite establecer con
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mejor claridad el conocimiento de los diferentes tipos de fenbmenos que estan
involucrados y su impacto en el proceso global.

< Realidada |
modelar
\ 4 - .
Definir el OBJETIVO y Conjunto de Precisar el grado
escala a modelar. — > | procesos —> | deexactitud de
involucrados la convergencia.

Fig 4.1 Elementos que definen un modelo matematico

7 4" —>
Modelos matematicos

Los modelos pueden ser matematicos, logicos, informacional, computacional
entre otros, y existen modelos deterministas y estocasticos. y segun su
proposito pueden ser descriptivos, de optimizacion o de control.

Caracteristicas basicas:

Variables: Son los objetos, (conceptos) que se busca comprender o analizar y
las relaciones que se tienen entre ellos, la variable A con la variable G y con el
todo.

Parametros: Se trata de valores conocidos o controlables del modelo.

Restricciones: Son determinados limites que nos indican que los resultados
del analisis son razonables.

Relaciones entre las variables: El modelo preestablece una determinada
relacion entre las variables

Representaciones simplificadas: entre las variables estudiadas por medio
de funciones, ecuaciones, formulas, entre otros.

Atributos principales de un modelo matematico.
El modelo debe disponer de robustez y efectividad.

Simplicidad: Uno de los objetivos principales de un modelo mateméatico es
simplificar la realidad y poder entenderla mejor.
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Objetividad: Que sea congruente con las leyes basicas de la termodinamica.

Sensibilidad paramétrica que permita reflejar los efectos de pequefas
variaciones.

Estabilidad: Que no se modifique significativamente al existir pequefios
cambios en las variables.

Universalidad: Que se pueda extrapolar a varios contextos y no solo a un
caso particular.

Como construir un modelo matematico
Definir el problema a modelar.

Establecer un modelo matematico a fin de representar el problema y
establecer las variables dependientes e independientes.

Establecer hipotesis y un método de prueba de su veracidad.

Resolver el modelo matematico y extrapolarlo a las condiciones de
experimentacion.

Establecer las diferencias entre los datos experimentales con los datos del
modelo matematico.

Interpretar los resultados y ajustar el modelo a los datos experimentales
Tipos de modelos matematicos
De acuerdo a la informacion utilizada

Heuristico: Basado en posibles explicaciones sobre las causas de los
fendmenos observados.

Empirico: Utiliza la informacion de la experimentacion real.
Por tipo de representacion

Cualitativos o conceptuales: Por ejemplo, se refieren a un analisis de la
calidad o la tendencia de un fendbmeno sin calcular un valor exacto.
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Cuantitativos o numeérico: Los resultados obtenidos tienen un valor
concreto que tiene un cierto significado (puede ser exacto o relativo).

Segun la aleatoriedad
Determinista: No hay incertidumbre, se conocen los valores.

Estocastico: Existe incertidumbre se representa como una funcion de la
probabilidad

En funcion de su aplicacién u objetivo

Simulacién Los resultados se enfocan a predecir lo qué va suceder en
determinadas condiciones.

Optimizacion: La solucidn se centra en encontrar la mejor relacidon entre
variables para encontrar la funcién objetivo, maximizar un conjunto de variables
y minimizar otras

De control: Se centra en mantener el control del sistema y determinar las
variables que deben ajustarse para obtener los resultados buscados.

4.2. Optimizacion de una variable

El area de optimizacion ha recibido gran atencion en los ultimos afios,
principalmente por el rapido desarrollo de las ciencias de computacion, incluido
el desarrollo y la disponibilidad de herramientas de software sumamente
amigables, procesadores paralelos de alta velocidad, y

redes neuronales artificiales e inteligencia artificial.

La optimizacion es fundamental para cualquier problema relacionado con la
toma de decisiones, ya sea en ingenieria 0 en ciencias econémicas.

La tarea de tomar decisiones implica elegir entre varias alternativas esta opcion
va a estar gobernada por nuestro deseo de tomar la "mejor" decision posible.

Las alternativas para la toma de decisiones esta descripta por la funcion
objetivo o indice de rendimiento.

Los métodos de optimizacion ayudan a seleccionar la mejor alternativa de
acuerdo a esta funcion objetivo dada.

122



El poder de los métodos de optimizacién reside en la posibilidad de determinar
la solucion optima sin realmente tener que probar todos los casos posibles.

La programacion lineal es un caso especial de optimizacion y el principal
algoritmo que se utiliza es el método simplex.

Ejemplo:
Funcion a minimizar (una variable)  x**4 - 4x**3 - 2x**2 + 5x + 9

En geogebra:

@ fx) =x*—4x*—2:2+5x+9 1

o A= Punto(f) 1
L (072 6.13) ® s

~ B Punto(f) '

D (32, 21.7) ® "5 0 5 o 5
+ -5

a8

Fig 4.2 Minimizacion de una funcion, observe que existen dos minimos Ay B.
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En Python

@ - Installing@ User Guide API reference Building from source Development Release notes 0 [v]

A > SciPy User Guide > Optimization...

Q Search ctrl 4+ & i= On this page

Unconstrained minimization of

. . 1 ! 1 . : . multivariate scalar functions
Section Navigation Opt” l1zation (SClpy.OptlmIZE) prna—
User guide Constrained minimization of
Special functions | (scipy.special) Contents multivariate scalar functions
. . (minimize )
Integration (scipy.integrate) Optimization ( scipy.optimize)
Global optimization
Optimization (scipy.optimize) o Unconstrained minimization of multivariate scalar functions ( minimize )
Least-squares minimization
Interpolation | (scipy. interpolate) » Nelder-Mead Simplex algorithm ( method='Nelder-Mead" ) (Least_squares))
Fourier Transforms (scipy.fft) ® Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno algorithm ( method="BF6s" ) Univariate function minimizers
Signal Processing (scipy.signal) » Avoiding Redundant Calculation (minimize scalar )

 Newton-Conjugate-Gradient algorithm ( method='Newton-CG' ) Custom minimizers

Linear Algebra (scipy.linalg) fnd

Root findin,

- . » Full Hessian example: ¢

Sparse Arrays (scipy. sparse) —_— Linear programming
ar progra

® Haccian nradict svamnla: -

Fig 4.3 Métodos para la minimizacion de una funcion en Python

El paqguete scipy.optimize proporciona varios algoritmos de optimizacion de
uso coman.

El médulo contiene:

Minimizacibn no restringida y restringida de las funciones escalares
multivariadas (minimizar) usando una variedad de algoritmos (por ejemplo,
BFGS, Nelder-Mead simplex, Newton Conjugate Gradient, COBYLA o
SLSQP).

Algoritmos de minimizacion por minimos cuadrados (least_squares) y de ajuste
de la curva (curve_fit).

Resolvedores de sistemas de ecuaciones de raices multivariadas

utilizando una variedad de algoritmos

(por ejemplo, el hibrido Powell, Levenberg-Marquardt o métodos a gran escala
como Newton-Krylov [KK]).

SINTAXIS:

Resultado=optimize.minimize (fun, 0, method="TNC", tol=1e-6)

(Nombre funcién, argumento, Método, Tolerancia)
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Algunos Métodos:
minimize(method="Nelder-Mead’)
minimize(method="Powell’)
minimize(method="CG’)
minimize(method="BFGS’)
minimize(method="Newton-CG’)
minimize(method="L-BFGS-B’)
minimize(method="TNC’)

entre otros metodos.

Ejemplos en Python.

. s, .. .
Funcion a minimizar: X*¥*4 — 4*X**3 — 2*X**2 + 5*x + 9
5 @authop: BORJA i~ B optimizacion-grafica_1.png 09/04/2020 08:01 p.
- — B Antimizacion NN s 22MA/2020 1097 =
6 Variable Explorer Help Plots Files
7 -
8 3 console /A X ¥
S In [4]: runfile('C:/Users/SONY/Desktop/PERSONAL-280623/
10 SCRIPTS/OPTIMIZACION/untitlede.py', wdir="C:/Users/SONY/
. . PR P Desktop/PERSONAL-280623/SCRIPTS/OPTIMIZACION')
11 import scipy.optimize as optimize message: Converged (| n-f (n-1)| ~= 8)
12 def fun(x): success: True
13 return (X**4-4*x**3-2%x**2+5*x+9) status: 1
14 fun: 6.1242264614384645
_ x: [-7.284e-01]
15 nit: 5
16 "nm jac: [-2.105e-85]
17 e nfev: 34

18 resultado=optimize.minimize(fun,®,method= La minimizacion de y es [-0.72844855]

19 "TNC',tol=1e-6) n [5]:
20 print(resultado)
21 print("La minimizacion de y es",resultado.x)
TPython Console History

Fig 4.4 Solucién numérica de Minimizacion de una funcion, observe que se
obtuvo el primer minimo

5 @author: BORJA In [18]: runfile('C:/Users/SONY/Desktop/
g """ PERSONAL-280623/SCRIPTS/OPTIMIZACION/untit
7 wdir="C:/Users/SONY/Desktop/PERSONAL-28062
8 import scipy.optimize as optimize SCRIPTS/OPTIMIZACION')
9 def fun(x): message: Solution found.
10 return (X¥*4-4%x*¥3-2%x*¥¥245%x+9) success: True
11 status: @
12 res=optimize.minimize scalar(fun,bounds=(9,5), fun: -21.696233024895525
13 method="bounded") X: 3.1906300375015206
14 nit: 11
nfev: 11

15 print(res)

16 print("El minimo minimorum es",res.x) E1l minimo minimorum es 3.1906300375015206

In [19]:

Fig 4.5 Solucién numérica de Minimizacion de una funcién, observe que con el
meétodo “bounded” obtuvo el minimo-Minimorum en el rango (0,5)
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4.3. Programacion dinamica
Optimizacion Multivariable.
Ejemplo:

Determinar el valor minimo de la funcion de dos variables X, Y
X**3*y +2*X*y**2+5*x*y+35

Con dos variables X e Y en el intervalo de minimizacion [-1,1/2]
Para resolverlo manejamos cada variable como un vector, es decir

X---— X[0]
Y X[1]

ar L &

@ flxy) = .\'3,1' + 2.\'_1'2 + 5xy + 35

Fig 4.6 graficacion de la funcion (x**3*y +2*x*y**2+5*x*y+35)

En Python:
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5 (@author: BORJA

7 import scipy.optimize as optimize

[}

9 def fun(x):

10 return (X[0]**3*x[1]-2*x[@]*x[1]**2+5*x[0]*x[1]+35)
11
12
13 resultado=optimize.minimize(fun,(-10,10),
14 bounds=((-10,18),(0,20)),
15 method="TNC", tol=1e-15)
16 print(resultado)
17

18 print(resultado.x)
19 print(resultado.nfev)
20 print("El minimo de la funcion (X,Y) es",resultado.x)

Variable Explorer Help Plots Files

O console 1A X

In [11]: runfile('C:/Users/SONY/Desktop/
PERSONAL-280623/SCRIPTS/OPTIMIZACION/untitledl.
wdir="C:/Users/SONY/Desktop/PERSONAL-280623/SCR
OPTIMIZACION')
message: Local minimum reached (|pg| ~= @)
success: True
status: @
fun: -12965.0
x: [-1.000e+01 2.000e+081]
nit: 1
jac: [ 5.300e+03 -2,5000+02)
nfev: 9
[-10. 20.]
9
El minimo de la funcion (X,Y) es [-16. 20.]

In 11]:

Fig 4.7 Minimizacion de una funciéon X, Y , solucidbn numeérica
el minimo se encuentra en [-10,20]

Programacion lineal con CVXopt

Ejemplo de programacion lineal utilizando los meétodos de optimizacion

convexa que nos ofrece la libreria CVXopt.

Es necesario recordar que la programacion lineal es un caso especial de la
optimizacién convexa y el principal algoritmo que se utiliza es el método

simplex.

Para este ejemplo se va a maximizar la siguiente funcién obijetivo:

f(x1,x2)=50x1+40x2

con las siguientes restricciones:

x1+1.5x2<750
2x1+x2<1000

x1=20
x2=0

Instalacion del paquete : CVXopt.
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72cf087e6c36367abBa776388a9F13511e4c fa8a71b79101ad6ebfa/ cvxopt-1.3.

Fig 4.8 Instalacion de cvxopt

Ejemplo # 1
Los programas lineales pueden ser resueltos a través de la funcion
solvers.Ip()
Minimizar: 2x1 + x2
Restricciones:
X1 +x2 <1
X1+x2 >2
X2 >0
X1-2X2 < 4

Como parte de la metodologia las desigualdades deben apuntar hacia la
ecuacion, para ello multiplicamos por -1

5 (@author: BORJA % B Alanritmn do Ia nradianta docrandanta - DNF Fras Nownlaad filac
6 n Variable Explorer Help Plots Files

8 Minimizar: 2x1 + x2 B consdea X ] y
9 Restricciones: 37 2.4999e+00  2.4998e+00 1le-03
10 X1 4+x2 <1 2e-e4 Se-04

11 X1 + x2 > 2 4: 2.5000e+00 2.5000e+00 le-05
12 X2 >0 2e-06 5e-06

13 X1 - 2X2 < 4 5: 2.5000e+00 2.5000e+00 le-07
14 """ 2e-08 5e-08

15 from cvxopt import matrix, solver‘s| Optimal solution found.

lf X La solucion [X1,X2],es: [ 5.00e-01]
i; A = matrix([ [-1.0, -1.0, 0.0, 1.0], [ 1.50e+00]

o]

19 [1.e, -1.8, -1.8, -2.8] 1)

20

21 b = matrix([ 1.8, -2.8, 0.0, 4.0 1) In [28]:

22 ¢ = matrix([ 2.0, 1.0 ])

23

24 solucion=solvers.lp(c,A,b)

25

26 print("La solucion [X1,X2],es:",solucion['x"'])

Fig 4.9 solucion numérica a un problema de optimizacion lineal
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EJEMPLO # 2
Para este ejemplo se va a maximizar la siguiente funcién obijetivo:
f(x1,x2) = 50x1 + 40x2
con las siguientes restricciones:

x1 + 1.5x2 <750
2x1 + x2 1000
x1 0
X2 0

IV IV IA

Programa comentariado:

# Ejemplo programacion lineal con CVXopt
# importando moédulos necesarios

import matplotlib.pyplot as plt

import numpy as np

from scipy import optimize

import cvxopt

# Resolviendo el problema con cvxopt

A = cvxopt.matrix([[-1., -2., 1., 0.], # columna de x1
[-1.5,-1.,0., 1.]]) # columna de x2

b = cvxopt.matrix([750., 1000., 0., 0.]) # resultados

¢ = cvxopt.matrix([50., 40.]) # funcion objetivo

# utilizando el resolvedor de cvxopt y resolviendo el problema en “solucion”

solucion=cvxopt.solvers.lp(c,A,b)

#imprimiendo la solucion.

print(solucion['x"][0]) #Para el vectoren  X|[O]
print(solucion['x"][1]) # Para el vector en  X[1]
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En Python se tiene:

9 Eﬁ‘i:mﬁ: SURJA ) @ Algoritmo de la gradiente descendente - PDF Free Download files 28/06/2023 03:02 p. m.

Variable Explorer Help Pls Fles

0 Console 1/A X ¥
QAZ; import matplotlib.pyplot as plt N ) ) N—— o
A15 import numpy as np In [29]: runfile('C:/Users/SONY/Desktop/PERSONAL-280623/
\ 16 from scipy import optimize SCRIPTS/OPTIMIZACION/untitledd.py', wdir="C:/Users/SONY/
7 import cvxopt _| | Desktop/PERSONAL -280623/SCRIPTS/OPTIMIZACION' )

pcost dcost gap pres dres k/t
-2.5472e+04 -3.6797e+04 5e+03 0e+00 3e-01 le+00
-2.8720e404 -2.9111e+04 1e+02 2e-16 9e-03 2e+0l
-2.8750e404 -2.8754e+04 1e+00 8e-17 9e-05 2e-01
3 -2.8750e404 -2.8750e+04 1e-02 2e-16 9e-07 2e-03
2 c = cuopt.matrix([50., 40.]) 4: -2.8750e+04 -2.8750e+04 1e-04 8e-17 9e-09 2e-05
- Optimal solution found.

20 A = cxopt.matrix([[-1., -2., 1., @.],
pil [-1.5, -1., 0., 1.]]
22 b=cvxopt.matrix([750., 1000., @., 8.])

w N e

27 -374.9999996427748
g solucion=cvxopt.solvers.1p(c,A,b) -249.99999968740053

In [30]: |

55 print(solucion['x'][0])
33 print(solucion['x'][1])

Fig 4.10 Solucion numérica a un problema de optimizacion lineal
Optimal solution found.
-374.9999996427748
-249.99999968740053

Resolviendo la optimizacion por medio de la representacion gréfica.

# Resolviendo la optimizacion graficamente.

x_vals = np.linspace(0, 800, 10) # 10 valores entre 0 y 800
y1l = ((750 - x_vals)/1.5) #x1+ 1.5x2 =750

y2 = (1000 - 2*x_vals) # 2x1 + x2 = 1000
plt.figure(figsize=(10,8)) #Definiendo el tamafio figura
plt.plot(x_vals, y1) #El valor de la linea y1
plt.plot(x_vals, y2) #El valor de la linea y2
plt.plot(375, 250, 'b*', markersize=15) #EI asterisco
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14 1000
15 800
16 A = cvxopt.matrix([[-1., -2., 1., 6.], .
17 [-1.5, -1., ., 1.]])

18 b = cvxopt.matrix([750., 1000., @., @.]) w0
19 ¢ = cvxopt.matrix([56., 40.]) 20
20 ,
21

22 sol=cvxopt.solvers.1lp(c,A,b) 0
23 -400
24 print(sol['x'][@]) »

25 print(sol['x'][1])

0 100 200 300 400 500 600 700 800

26

27 x_vals = np.linspace(@, 808, 18) 3: -2.8750e+04 -2.8750e70d 1e+00
%e-05 2e-01

28 y1 = ((75@ - x_vals)/1.5) 2. E7sReeat 267500 102

29 y2 = (1000 - 2% vals) T et 2 a7s00s0d 100t

30 plt.figure(figsize=(10,8)) %089 26-85

4 plt.plot(x vals, 1) i sler ot

32 plt.plot(x vals, y2) -249,99999968749053

33 plt.plot(375, 250, 'b*', markersize=15) In [5]:

Fig 4.11 Solucion grafica a un problema de optimizacion lineal, observe que
la solucion grafica coincide con la solucidon numérica

Colocando la region factible.

# Region factible

y3 = np.minimum(y1, y2) #Calculando el minimo

plt.fill_between(x_vals, 0, y3, alpha=0.15, color="b")
#Llenando entre limites

plt.axis(ymin = 0) #Colocando ymin=0
plt.title('Optimizacion lineal’) #Titulo

plt.legend() #Leyenda
plt.show() #Mostrar
Quedando:
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Fig 4.12 Representando la solucion grafica a un problema de optimizacion
lineal, con la region factible

Sea La produccion de Sillas y Mesas bajo las siguientes restricciones

print(sol[‘x"'][@])
print(sol['x"'][1])

x_vals = np.linspace(0,
yl = ((750 - x vals)/1.
y2 = (1000 - 2*x _vals)

plt.figure(figsize=(19,8))

plt.plot(x vals, y1)
plt.plot(x vals, y2)

e A Ty £ sy

1000

800

800, 10)

5) 600

400

200

plt.plot(375, 250, 'b*', markersize=15) 0

y3 = np.minimum(yl, y2)

Optimizacién lineal

100 200 300 400 500 BOO 700 80O

plt.fill between(x vals, @, y3, alpha=8.15, color="b")

plt.axis(ymin = @)

plt.title('Optimizacidn lineal")

plt.legend()
plt.show()

productivas:

0. -2.5472e+04 -3,6797e+04
3e-81 1letB@

1 -2.872@e+04 -2.9111e+04
9e-83 2e+01

2: -2.8756e+04 -2,8754e+04
9e-85 2e-61

3: -2.875@e+04 -2.8756e+04
9e-87 2e-03

4: -2.8750e+84 -2,8750e+04
9e-89 2e-85
Optimal solution found.
-374.9999996427748
-249.99999968740053

PRODUCCION DE SILLAS Y MESAS

Sillas < 4
2*Mesas < 12

3*Sillas + 2*Mesas < 18

Sillas>0
Mesas>0

Objetivo Empresarial: (Funcion Obijetivo)

Maximizar: 3000*Sillas +5000*Mesas.

Sillas = X
Mesas =Y
X< 4
2Y € 12
3X+2Y € 18
x>0
y=0
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Funcion Objetivo: MAXIMIZAR: 3000X + 5000Y
En geogebra:

1.- Escribir todas las ecuaciones en una sola entrada con la UNION de todas
las restricciones

2.- Escribir las ecuaciones como igualdades

3.- Definir intersecciones en cada punto de la figura creada

4.- Escribir la funcién objetivo, igualando a cero

5.- En configuracion poner objeto movil

6.- Mover la linea de la funcién objetivo hasta lograr el maximo en un vértice,
iniciamos en (0) hasta lograr el maximo

©F Geolebra Clésico -

A | h , ® Nt e
LSOO LN e

P
g Il

a:x=4A2y<12A3x+2y<18Ax=0Ay =0

a

Y v
ecl: x =4 $ A
ec2: 2y =12 : 8

ecd3: Ix+2y =18 H 7

e e o o7

A = Interseca(ec2, EjeY)
— (0. 6)

acZ

B = Interseca(ec3, ec2)
— (2, 6)
= € = Interseca(ec3, ecl) i . c
e 3
— (4,3)
D = Interseca(ecl, EjeX)
— (4, 0) 1
E = Interseca(EjeX, EjeY) I E D
~ (0, 0) 4 3 2 10 1 2

@  ecd: 3000« + 5000y = 36206.9 : -

3

Fig 4.13 Solucion grafica con geogebra a un problema de maximizacién simple

El valor maximo se encuentra en el vortice B con (2,6)

Ejemplo: Maximizacion de Beneficios.

Los insumos de una empresa son los recursos que utiliza para producir bienes
0 servicios
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Los insumos mas comunes son el trabajo, el tiempo, la energia que las
personas dedican a la produccion, y el capital, es decir, las herramientas,
maquinaria y edificios que se utilizan en el proceso productivo.

La “funcion de produccién” establece la relacion entre los insumos y la

produccion, siendo estos la cantidad de bienes que una empresa puede
producir.

Ejemplo:

Una empresa tiene una restriccion presupuestaria de $500 no puede gastar
mas de $500 para adquirir el capital y trabajo para su proceso productivo

El costo total para contratar trabajadores es 4*Trabajadores y 6*Capital
unidades de capital y todo esto no puede superar los $500.

Se Busca encontrar la combinacion de trabajo y capital que maximicen la
produccion y los beneficios de esta empresa.

Siendo:

Funcion de Produccion= (Trabajadores**(1/4)) * (Capital**(1/4))

Funcibn de beneficios= 5*funcion_produccion*Capital*Trabajadores —
5*Trabajadores - 7*Capital

Restriccion Presupuestaria= 4*Trabajadores + 6*Capital — 500
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36
37
38
39
46
41
42
43
4
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58

@author: BORJA y otros

def funcion_produccion(inputs):
Trabajadores, Capital = inputs
return (Trabajadores®*(1/4)) * (Capital**(1/4))

def funcion_beneficios(inputs):
return 5 * funcion_produccion(inputs) - 5 * inputs[@] - 7 * inputs[1]

def restriccion_presupuestaria(inputs):
return 5 * inputs[@] + 7 * inputs[1] - 560

guess_inicial = [1, 1]
resultado = minimize(lambda x: -funcion beneficios(x), guess inicial,

CAPITAL

100

FUNCION DE PRODUCCION

o Punto dptimo

._\
\

20

\
— -

40 60 80 100
TRABAJADORES

constraints=[{"type": 'eq’, 'fun': restriccion_presupuestaria}])

inputs_optimos = resultado.x

produccion_optima = funcion produccion(inputs optimos)
beneficios optimos = funcion beneficios(inputs optimos)

17 6. soas03243296195

Los beneficios optimos son
-467.49783378351984

Trabajo, Capital, Optimos
[48.99487901 35.71794356]
Restricion Presupuestaria, en
optimo= -2291.981616214522

In [19]:

Fig 4.14 Optimizacion de la funcion objetivo de una empresa productiva

58
59
60
b1
62
63
b4
b5
b6
67
63
6e
70
Jil
72
73
74
75
76
7
8
19
80
81

produccion optima = funcion_produccion(inputs optimos)
beneficios_optimos = funcion beneficios(inputs_optimos)

@author: BORIA y otros

valores L = np.linspace(9, 109, 190)

valores K = np.linspace(9, 100, 100)

L_mesh, K_mesh = np.meshgrid(valores L, valores K)

(_mesh = funcion_produccion([L_mesh, K_mesh])

fig, ax = plt.subplots()

ax.set_xlabel('TRABAJADORES ')

ax.set_ylabel('CAPITAL ")

ax.set_title("FUNCION DE PRODUCCION')

ax.contour(L_mesh, K_mesh, Q mesh, levels=18)

ax.plot(inputs_optimos[6], inputs_optimos[1], 'ro', label="Punto dptimo')

ax. legend()

print("La produccioon optima es",produccion_optima)

print("Los beneficios optimos son",beneficios optimos)

print("Trabajo, Capital, Optimos”,inputs optimos)

print("Restricion Presupuestaria, en optimo=", 5 * beneficios optimos
+ 7 * produccion_optima)

plt.show()

CAPITAL

100

60

20

FUNCION DE PRODUCCION

o Punto bptimo

LU 60 80 100
TRABAJADORES

6.568593243296195

Los beneficios optimos son
-467.49783378351904

Trabajo, Capital, Optimos
[49.99487981 35.71794356)
Restricion Presupuestaria, en
optimo= -2291.981816214522

In [19]:

Fig 4.15 Graficacion de la funcion de produccion
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Conclusion:

Para lograr maximizar los beneficios la empresa deberia utilizar
aproximadamente 35.71 unidades de trabajadores y 49.99 unidades de capital
por unidad de tiempo

Los Minimos cuadrados pueden ser vistos como un problema de optimizacion
derivado a que como su nombre lo indica, se debe minimizar la suma de los
cuadrados de las diferencias entre los puntos generados por la funcién elegida
y los correspondientes valores en los datos.

scipy.optimize ofrece algunos métodos para resolver este tipo de problemas
utilizando técnicas de optimizacion, como por ejemplo el algoritmo Gauss-
Newton.

Estos métodos pueden ser de mucha utilidad, sobre todo si la funcion tiene
componentes no lineales.

Ejemplo

nnn

5 @author: Borja y otros Minimos Cuadrados NO Lineales

import numpy as np

I
§ import matplotlib.pyplot as plt
qQ
16 from scipy import optimize

13 beta = (8.25, 0.75, 0.5)

15 def f(x, be, b1, b2):
16 return b9 + b1 * np.exp(-b2 * x**2)

f(x, beta)

19 xdata = np.linspace(e, 5, 50)
20y = f(xdata, *beta)
21 ydata =y + 0.05 * np.random.randn(len(xdata))

24 def g(beta): ‘ ‘ ‘ ,
25 return ydata - f(xdata, *beta) ' ! ! ! ‘ ’

Fig 4.16 Optimizacion de una funcion utilizando minimos cuadrados
no lineales
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4 def g(beta):

return ydata - f(xdata, *beta) Minimos Cuadrados NO Lineales

28 beta start = (1, 1, 1)
29 beta_opt, beta_cov = optimize.leastsq(g, beta_start)
30 beta_opt

32 np.array([ 0.24022514, 0.76030423, 0.48425909])

f(x, beta)

35 fig, ax = plt.subplots(figsize=(10,8))

36 ax.scatter(xdata, ydata)

37 ax.plot(xdata, y, 'r', lw=2)

ax.plot(xdata, f(xdata, *beta_opt), 'b', 1w=2)
ax.set_xlim(@, 5)

I

ax.set_xlabel("x", fontsize=25)

ax.set_ylabel("f(x, beta)", fontsize=20)
ax.set_title('Minimos Cuadrados NO Lineales',fontsize=23 )
4 plt.shou() 0 ! : ; ; 5

"
N = S© WO o

S N S N S v e)
o (ve)

Fig 4.17 Graficacion y Optimizacion de una funcion utilizando minimos
cuadrados no lineales

La curva roja es el ajuste por minimos cuadrados no lineales que presenta una
mejor aproximacion que el tradicional en forma lineal exclusivamente.
Palabras Finales:

Si llegaste hasta aqui, muchisimas gracias por leer espero que lo aprendido te
sirva como herramienta de trabajo para aplicar tus conocimientos en tu vida

profesional.

El software libre, esta ahi para provocar tu libertad. Tu libertad financiera,

profesional y como persona libre duei@ de tu destino.
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