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Clase 1

Disefo de procesos: Motivaciones

Concepto de Sintesis de Procesos. Elementos

Estado actual y tendencias del desarrollo de la
sintesis de procesos

Naturaleza del problema de sintesis
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.. >Necesidad de producir productos quimicos
. nuevos Yy/o con caracteristicas mejoradas para
diversos usos, que se obtienen debido a:

»>Trabajos de investigacion de  quimicos,
bioquimicos, e ingenieros para satisfacer
requerimientos de clientes.

»Por accidente (ej: Teflon (tetrafluor-polietileno).
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materias primas econdmicamente atractiva

"€ > Los productos quimicos surgen en un amplio
. espectro de industrias:

petroquimicos petrdleo

gases industriales alimentos

farmacos polimeros
recubrimientos materiales electronicos

productos bioquimicos etc.
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»>La experticia del ingeniero propende Ia
generacion de:

»Nuevos productos quimicos.
»Nuevos procedimientos para obtener productos
quimicos existentes.

»Particularmente, debido a la concientizacion
publica, muchos proyectos de disefio implican
el “rediseno”, o el “retrofitting”, de procesos
quimicos  existentes para  solucionar
problemas ambientales y adherir a
estandares de seguridad mas estrictos.
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Las prioridades y objetivos diferiran
considerablemente de acuerdo a:

» Tipo de producto quimico segun el mercado de
venta al que acceden.

> Ciclo de vida util del producto— Patentes- Secreto

» Valor agregado del producto

» Escala de produccion

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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> Commodities o quimicos a granel: Estos se
producen en grandes volumenes y se
comercializan sobre la base de su composicion,
pureza y precio.

Ej: acido sulfurico, N,, O,, C,H, y CL..
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méf De la quimica fina: Estos se producen en pequefias
| 8¢ volumenes, con alto valor agregado y se
comercializan sobre la base de su composicion,
pureza y precio.

Ej: 6xido de Cl-propileno, (usado para produccion
de resinas epoxi, resinas de intercambio ionico, y
otros productos), dimetil formamida (se usa por ¢j.,
como solvente, medio de reaccion e intermedio en
la produccion de farmacos), acido n-butirico
(usado en aromatizantes, fragancias, etc); titanato
de Ba en polvo (usado para la fabricacion de
capacitares electronicos).
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» > Especialidades o quimicos funcionales: Estos
~ se producen en volumenes pequefios con un alto
valor agregado y se comercializan debido a su
efecto o funcion, mas que su composicion
quimica. Ej: farmacos, pesticidas, desecadores,
perfumes, aromatizantes, saborizantes, etc.
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ﬁ Los Productos se comercializan sobre la hase ....

» De su composicion: INDIFERENCIADOS
» De su funcién: DIFERENCIADOS

Producto Indiferenciado

Producto Diferenciado

Commodities

Tienen especificaciones de
pureza. Ejemplo 1: acido
acrilico al 99,9 % pureza).

Satisfacen ademas especificacion
s/ impurezas maximas (ppm< VL),
que pudiesen interferir con alguna
reaccion en su uso. Pueden
establecer alguna diferenciacion

~ Especialidades

El acido acetil salicilico, puede ser

indiferenciado y la diferencia entre

fabricantes se deberia al precio y
estrategias de distribucion.

En general se consideran
Diferenciados

Rosario
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% Elementos en el Diseiio de Procesos

Materias Primas Productos

¢?

Unidad o sistema estructural de
. transformacion de materias prima
¢ Proceso ? | en productos, mediante equipos

(OU) interconectados entre si.

Se visualiza
Condiciones de

operacion de equipos

i | Propiedades asociadas ,,-——"{Dlagrama de F|UJO}
s i UTN =CAIMI - Fabumerarogromarrosers
g a las corrientes - Abril 2008

a- La eleccion de un proceso:;

1,2 El producto puede obtenerse por distintas rutas, correspondientes a
8  procesos diferentes.

b- La eleccion de la capacidad:

La capacidad de produccidn de la planta varia segun la fuente de
informacion o sea en el Valor Base:

@
)
S0

= « Se adecua a las ventas esperadas del producto.
g * Se basa en las dimensiones estandar de los equipos

e 8 UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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' Interconexion de varias unidades en una red. - - - - - - Prt°‘t:els°
ota
Decidir en que orden se realizan
| + En serie
bommmmmmmmeees > Unidades
: * En paralelo
! | » Unicas
i ~ Corrientes '
* Multiples

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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* d- La eleccion de las condiciones del proceso:

Elegido el proceso, la capacidad de planta y la red del
proceso, se optimizan las condiciones de operacion:

Temperaturas / Presiones / Tiempos de residencia / % de
recuperacion / Etc.

e- Las siquientes etapas involucradas son:

* La seleccion inicial de equipos
* Politica de reemplazo
« Control

* Seguridad

* Lay out

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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% Actividades en la Tarea de Diseiio de una Planta

1- Etapa de investigacion:
Busqueda de:
* Nuevos productos
* Nuevas rutas hacia productos existentes

2- Etapa de desarrollo:

Estudio preliminar que permite concluir que el producto es
econdmicamente viable (rentable)

Obs: Si no estd adecuadamente organizado puede converger a flow sheet que
revelen ignorancia de la realidad econdmica

5 3- Etapa de diseno conceptual:

Aqui se establecen las relaciones entre los equipos, las
| condiciones basicas de operacion de los mismos, los servicios
auxiliares, entre otros aspectos. Basicamente se consolida una
. estructura (flowsheet) y s respielven los balances de materia, energia y

-Facuftad Regional Rosario

__cantidad de movimiento (presiones) 200

* 4- Etapa de ingenieria basica:

Dimensionamiento de los equipos tal que tengan la capacidad y
®  superficies adecuadas para realizar las funciones del proceso

. También se define el sistema basico de control, y el piping asociado
. (diagramas de carierias e instrumentos o P+l).

5- Etapa de ingenieria de detalle;

' Una vez definido el proceso conceptual, y superada la etapa de
ingenieria basica, se desarrolla el detalle de todo el proceso, los detalles
- constructivos de los equipos, las cafierias, el layout, etc.

. 6- Construccion:

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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- % Definiciones de “Sintesis de Procesos”

> Involucra la generacion de alternativas en todas las etapas de la
. ingenieria de procesos dentro del proceso innovativo. [Siirola, 1972]

- > Determinar y generar el conjunto de alternativas estructurales
posibles capaces de cumplir objetivos especificados. [Umeda,1980
/Stephanopoulos, 1983].

» SPC es un actividad discreta de toma de decisiones para conjeturar
(i) cual de las muchas equipos y compuestos debieran usarse,(ii)
como deberian interconectarse [Westerberg (1980)].

> Especificar transformaciones quimicas Yy fisicas y la seleccion de los
equipos y sus interconecciones que permiten implementarlas, para
convertir las materias primas disponibles en determinados productos
finales en escala de produccion industrial [Morari, 1983]

S|n considerar el tipo de definicidn, las tareas de disefio son comunes a
todas las metodologlas de disefio

I UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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" Q Niveles de Analisis en el Desarrolio de Ia

Sintesis de Proceso Conceptual
(Amundson, 1988)

Meso escala (1960-1980):

» Concepto de Operacion Unitaria

» Acoplamiento: Proceso-Equipos
Macro Escala (1990’s):

> Integracion,

» Interacciones con el mercado y la logistica
Micro escala (1999):

» Particulas, acoplamiento reacc+energia+transp

> D|Se ﬁ OquJW-LLL@Ead Regional Rosario
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i Nano escala Micro escala

Micro escala

Etapa :
Meso escala Macroescala Mega escala

Macro escala

Particulas Mercado
Moléculas Gotas Operaciones Medio
Burbujas Unitarias Planta Ambiente
Acoplamiento] |
Reaccion + . I N
Procesos || Acoplamiento Integracion | (Interacciones: |
moleculares Transferencia) : Proceso + Unidades + Ve’ntla
de masa, || Aparatos Planta Logistica
energia y cant | Recursos
movimiento Emisiones

Complejidad de la estructura molecular,
dindmica de fluidos y reaccion quimica

Complejidad del proceso y
consideraciones de negocio

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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Conceptode O U
Meso escala

Piedra angular 1: l

Piedra anqular 2:
Preocupaciones

Problemas de investigacion 1:

+ Combinar el conocimiento procedente de
distintas disciplinas

* Tratar con las incertidumbres en el tope
del nivel de decisién

*Desarrollar técnicas de optimizacion y
simulacién para sistemas complejos

Sintesis de Procesos Conceptual

Temas de investigacion 1:
+*Pasos en reacciones quimicas
+Sistemas de separacion
*Redes de intercambio de calor
*Flow Sheet del proceso
completo

ambientales (1960s-1980s) Piedra angular 3:
| | Disefio molecular
Macro escala Micro escala
(1990s-) (1995s-)
<
Temas de investigacién 2: Complejidad Complejidad Temas de investigacion 3:
*Minimizacién del impacto ambiental | de procesos de la estruc- *Intensificacion de procesos
*Disefio concurrente y considera - tura molecu- | «Disefio molecular
*Disefio cadena de suministro ciones de lar, d|ngmlca *Disefio de proceso y producto
*Disefio creativo e Innovador negocios defluidos y | .pjgefio creativo e Innovador
reaccion

Problemas de investigacion 2:
* Ex Iorz?r los rprincipios fundamentales a
nivel molecula
* Desarrollar nuevas 0 eraciongs
unitarias, ., aqregan o blo Pes e
construccion a'los sistemas existentes)
*Combinar I%%Soperaciones unitarias en

1| - Facul Sitemas hibri

- Abril 2008
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Posicion del SPC en el Ciclo de Vida
de Proyectos Industriales

Etapas Ciclo/Vida Involucra:
. | 1) Sintesis Camino de a) Desarrollo de los pasos/etapas de sintesis quimica
Reaccion b) Seleccion de los mejores pasos de sintesis.
2) SPC a) Funcion Integracion

b) Seleccion heuristica de Operaciones Unitarias y
estructura de reciclo
c) Optimizacion de superestructura

3) Desarrollo del Proceso | a) Experimentos por cinética, datos fisicos.
b) Test de reaccion y separacion.

c) Planta piloto.

d) Ensayos de escalado

4) Ingenieria de proceso a) Definicion de todos los equipos y control para
: evaluacion econdmica exacta.
.| 5) Integracion en sitio a) Conexion de flujos de masa y energia con otros
procesos y servicios.
6) Ingenieria de detalle a) Definicion de todos los detalles de proceso necesarios

para compra y construccion

| | 7) Operacion de la planta | -----

8) Fin de vida a) Encontrar un segundo uso

= ADIII ZUUB

' * Motivaciones para el desarrollo de
Proyectos de Sintesis de Procesos

» Desarrollo de procesos

» Optimizacion de la cadena de suministros
» Desarrollo de catalizadores

» Estrategia de IP

» Planificacion de 1&D

» Nuevos productos

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
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» Recursos limitados
» Definicion de lo entregable
» Cooperacion interdisciplinaria

» Manejo de la informacion....

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
- Abril 2008

> El problema de la Representacion: ;Es posible
desarrollar una representacion que sea lo
suficientemente rica (en informacion) que permita incluir
todas las alternativas y suficientemente “inteligente”
para ignorar automaticamente opciones ridiculas?

» El problema de la Evaluacioén: ;Es posible evaluar en
forma efectiva las alternativas de manera de poder
compararlas?

» El problema de la Estrategia: ;Puede desarrollarse
una estrategia que localice las mejores alternativas sin
enumerar total y exhaustivamente todas las opciones

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
- Abril 2008
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Considerando los desarrollos recientes y las investigaciones
emergentes en SPC existen nuevos problemas

» i Puede desarrollarse una representacion que permita
la generacion de nuevas unidades y caminos de
proceso?

» ;Pueden diferentes alternativas ser efectivamente
evaluadas usando el concepto de ciclo de vida y
requerimientos multiobjetivos?

» ;Puede una estrategia ser desarrolla para que
rapidamente ubique las mejores e innovadoras
alternativas sin enumerar totalmente todas las
opciones?

Las soluciones efectivas dependen de la naturaleza de las
urn - Retas.de diseng...

Wi - Abril 2008

Seleccionar dentro de un espacio de posibilidades aquellas
alternativas que en base a algun criterio de seleccién
predeterminado, satisfagan los objetivos deseados

Espacios de

— Definido por el conjunto de
alternativas factibles

restricciones

Definido por la funcién objetivo:
Criterios:
*Econémicos
*Energéticos
*Operabilidad / Flexibilidad
Impacto ambiental

I UTN - CAIMI - Facultgd Regional Rosario .
L - Abril 2008 *De seguridad
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Cuando se consideran posibles caminos para
llegar al objetivo, se deberan considerar muchos
factores, los cuales delimitaran el numero de
posibles soluciones, pero, raramente habra solo
una solucion al  problema (solo un
disefio). Posiblemente se deberan considerar
varios caminos alternativos para llegar al objetivo,
varios disefios seran buenos, dependiendo de la
naturaleza de las restricciones.

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
- Abril 2008

Recursos

DISENOS
FACTIBLES

POSIBLES DISENOS

Regulaciones
Gubernamentales

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
- Abril 2008
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¢ Como se describe el Diagrama de Flujo 2
Y.
¢Que tipo de variables estan involucradas?

»Equipos
s=———> Estructurales

: > Interconexiones entre equipos

' »Parametros de disefio =——==> Disefio

=
-
*§E » Condiciones de operacion de equipos

s==> QOperativas

| > Condiciones de corrientes

-

I UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
B - Abril 2008

Existen infinitas
estructuras posibles

1 Estructura

A

FLOW SHEET

A\ 4

1 Conjunto de valores de variables

1 Conjunto de valores de parametros

Existen infinitas posibilidades
de asignacion de valores y/o

parametros especificos

g = CAIMI - Facultad Regional Rosario
B - Abril 2008
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- % (Caracteristicas de latarea de
diseno

Dada la magnitud y complejidad del problema de

disefio, las actividades secuenciales aconsejadas son:

1. Definicidn del “problema de disefio” (region
factible)

2. Establecimiento de criterios de seleccion
(Funcion objetivo)

3. Generacion del conjunto de alternativas
estructurales posibles

4, Reducd@mﬁdelfﬁggoas@i@ld@a@Iternativas

ltems (1) y (2) - SINTESIS
tom(3) - @les
ltem (4) > OPTIMIZACION

| Lazo“sintesis ~analisis - optimizacion”

i - Abril 2008

A
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AIMI -

Cambiar el disefio basado
en la experiencia o
heuristicas

- Abril 2008

1. 2. 3. 4. 5.
Especifica- R _— % _— | Fabricacién R
E Tl [ e A R i gl ey
sistema P prototipo Df|§e|1lo
) v ina
del sistema
|
i
UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
- Abril 2008
Recolectar la informacion
que describe al sistema
* Metodologia iterativa
(diseno conceptual)
b Estimar el disefio preliminar
> Analizar el sistema
Verificar los criterios de
performance
¢El disefio es satisfactorio? = > Stop

18



> Métodos basados en el conocimiento.

> Heuristicos: disefios basados en el conocimiento de la

experiencia y la practica industrial.

» Evolucionarios: El disefio comienza con un buen disefo
caso-base, sobre el que se introducen cambios para

mejorar el disefio en forma incremental.
»Termodinamicos.

» Métodos de optimizacion (algoritmicos).

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
- Abril 2008

» Varios sistemas generalmente pueden lograr la misma
| tarea, y algunos son mejores que otros.

» Cualquier problema en el que ciertos parametros
necesiten ser determinados para satisfacer restricciones
se puede formular como problema de “disefio 6ptimo”

- » El disefio de procesos quimicos puede ser formulado

- como un problema de optimizacién donde una (o varias)
medida (s) de performance se optimiza (n) mientras se
satisfacen las restricciones.

UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
- Abril 2008
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¥ Proceso de
' diseno
optimo

Identificar:

1. Las variables de disefio

2. La funcién de costo a ser minimizada
3. Las restricciones que deben ser satisfechas

|

Recolectar la informacion que
describe al sistema

!

Estimar el disefo preliminar

}

Analizar el sistema

|

Verificar las restricciones

}

¢El disefo satisface el criterio
de optimo? SI

v

Stop

I no

UTN - CAINII - Fac

Cambiar el disefio usando un
método de optimizacién

J
=Abril 2008 ]
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Diseiio convencional vs diseiio optimo

Diseno convencional

Disefo optimo

No esta definida una funcidn objetivo que
mida la performance del sistema

Fuerza al disefiador a identificar
explicitamente un conjunto de variables
del disefio, una funcién de costo a ser
minimizada (una funcién de performance
que se optimizard), y las funciones de
restricciones del sistema (formulacion
matematica apropiada del problema de
disefio)

No se calcula la informacién de tendencia
tomar decisiones de disefio que mejoren el
sistema

Usa informaci6n de tendencia para tomar
decisiones

La mayoria de las decisiones se toman
basadas en la experiencia de los
disefiadores y en la intuicion

Ayudado por la interaccion del disefiador

UTIN = CAIVT = TdCUl

Jo-RegomarRosaro

- Abril 2008
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» La formulacion de un problema de disefio
optimo involucra la trascripcion de una
descripcion verbal de un problema en un
planteo matematico bien definido.

» La formulacion correcta de un problema toma
un 50% del total del esfuerzo requerido para
resolverlo

I UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
B - Abril 2008

» Paso 1: proyecto / planteo del problema
» ¢ Estan claras las metas del proyecto?
> Paso 2: Recoleccion de datos e informacion
» ¢ Esta toda la informacion disponible para resolver el problema?
» Paso 3: identificacion / definicion de las variables de
disefio
» ¢ Cuéles son estas variables que describen el sistema?
»  Como los identifico?
» Paso 4: identificacion de un criterio (funcidn objetivo) a
ser optimizado

» ; Como sé que mi disefio es el mejor? (para juzgar si es 0 no un disefio
dado mejor que otros)

; > Paso 5: identificacidn de las restricciones

. > ¢Que restricgignes,ienap.enmidiselpdel sistema)?
i - Abril 2008
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. Q Ejemplo: diseiio de una estructura de dos harras

. m}f B DESCRIPCION DEL PROBLEMA

| « Problema: disefie un soporte
Height = & del dos miembro para
| soportar una fuerza W sin que

&)
tal

S - falle la estructura (dado el
Y material)

* Obijetivo: reduzca al minimo la
masa mientras que también
de satisfagan ciertas
limitaciones de fabricacion vy
de espacio

« Datos: material del soporte,
UTN - CAIMI - FaculMyRe&gm R@s;ario

- Abril 2008

Free hu,ul:,- ||i.'|g|.ln'| for node |

> Primer paso en una formulacién apropiada:
identificar las variables de disefio (parametros elegidos para

describir el disefio de un sistema)

» Variables de disefio para la estructura de dos

‘ barras: forma de la seccion transversal, h, s, d,,
| dyy, dgps dip
k—
(—)
= )
c i) (R )]
:_. | 'l-:i—: (b) © = © S} 1" i
e
B R
F%n ; UTN - CAIMI - Facultad Regional Rosario
. - Abril 2008
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