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Parte I. La simulacion de procesos
qguimicos y el simulador SuperPro
Designer®

Introduccion

Como en otros aspectos de la ingenieria y aquellos relacionados con la
vida diaria, el uso y utilizacion de software de computadora
constituye hoy en dia un parte indispensable y enraizada del disefio de
proceso y la evaluacion econdmica. Las computadoras facilitan y
mejoran la habilidad del ingeniero de disefio para llevar a cabo tareas
pre-existentes, permitiendo la expansion de tareas previamente
realizadas de forma manual, asi como facilitar labores previamente
imposibles que se han convertido ahora en parte comun del disefio y

evaluacién de procesos.

En las etapas primarias del desarrollo de proceso, las bases de datos
computarizadas, resultados de investigaciones y versiones electronicas
de publicaciones tradicionales ayudan en la seleccion de las reacciones
apropiadas y las materias primas adecuadas para determinar procesos
guimicos potenciales que suministren el producto deseado. Las
computadoras son también utiles donde quiera que se necesite la
experimentacién, para planificar, realizar y analizar los experimentos.

El software puede ser empleado entonces para generar, evaluar y
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seleccionar el proceso adecuado de un grupo de diagramas de flujo. El
software empleado para la simulacién de procesos se emplea entonces
para generar diagramas de flujo basados en los procesos
seleccionados. Estas simulaciones, quizas el aspecto de méas énfasis
del uso de software en el disefio de proceso, permite realizar
simulaciones muy exactas del proceso bajo estudio considerando un
amplio rango de condiciones de operacion y escenarios. Las
simulaciones de proceso para el proceso quimico candidato pueden ser
examinado entonces bajo un amplio rango de condiciones para
asegurar su seguridad y rentabilidad. Las simulaciones, tan exactas en
la actualidad que en algunos procesos no incluyen la etapa tradicional
de planta piloto durante el disefio de proceso, pueden ser empleadas
entonces para evaluar los aspectos econdmicos del proceso
considerado (Peters et al., 2003).

La simulacion de procesos quimicos pretende representar un proceso
donde ocurre una transformacién quimica o fisica mediante un modelo
matematico que involucra el célculo de los balances de masa y energia
acoplados a un equilibrio de fases, y con ecuaciones de cinética
guimica y de transporte. Todo ello es realizado buscando el
establecimiento (prediccion) del comportamiento del proceso de
estructura conocida, en el cual se conocen datos preliminares del

equipamiento que forma parte del proceso.



El modelo matematico empleado en la simulacién de proceso contiene
ecuaciones lineales, no lineales y algebraicas diferenciales, las cuales
representan operaciones de proceso y equipos, propiedades fisico-
quimicas, conexiones entre los equipos y operaciones Yy sus
especificaciones. Estas conexiones son resumidas en el diagrama de

flujo del proceso (Ranjan, 2017).

Los diagramas de flujo del proceso constituyen el lenguaje técnico de
los procesos quimicos. Con ellos se revela el estado del arte de un
proceso existente o hipotético. De esta manera, los simuladores de
proceso se emplean para interpretar y analizar la informacién
contenida en los diagramas de flujo de proceso con el fin de prevenir
fallos y evaluar el rendimiento del proceso. El analisis del proceso esta
basado en un modelo matemético integrado por un grupo de
ecuaciones que asocian variables de proceso, tales como temperatura,
presién, caudal y composiciones, con éareas superficiales,

configuracién geométrica, punto de operacién de valvulas, etc.

En la mayoria de los simuladores la solucion de los sistemas de
ecuaciones se efectia de forma lineal, solucionando cada unidad por
separado y avanzando en el sistema una vez conocidas las variables
requeridas para los célculos de la unidad siguiente. Sin embargo, este
proceso es inutilizable cuando existen corrientes de reciclo en el
sistema debido a que algunas de estas variables a calcular son

necesarias para la inicializacion del proceso. Una solucion alternativa
9



para este tipo de problemas consiste en tomar una corriente como
“corriente gota”, lo cual significa asumir los valores iniciales de esa
corriente para empezar los célculos; mas tarde, basado en la
informacion asumida, cada una de las unidades siguientes es
solucionada obteniendo nuevos valores de los pardmetros de la
corriente gota. A continuacion, los nuevos valores ayudan a repetir
estos calculos una y otra vez, hasta que la diferencia entre los valores
iniciales y los valores calculados cumpla con una tolerancia dada, este

punto se conoce como convergencia (Gil et al., 2016).

La simulacion de procesos quimicos

En el mundo del desarrollo de software, los sistemas usualmente
comienzan con ser simples y bien entendidos, y contienen
normalmente elementos tales como la creacion de diagramas d eflujo
de proceso, y la generacion de balances de masa y energia. Para
cumplir con los requerimientos establecidos, los modelos se vuelven
mas complejos ya que incluyen la realizacion de célculos tales como
dimensionamiento de equipos, y la estimacion de los costos capitales y
de operacion. La simulacién se esta convirtiendo en un requisito para
el disefio de procesos importantes. Mediante el empleo de la
simulacidn, los ingenieros y proyectistas pueden identificar problemas
potenciales en el tiempo y tomar las debidas acciones correctivas. Un
uso comun de la simulacién de proceso consiste en el mapeo de

proceso y analisis de costo (Auli et al., 2013). ElI mapeo de proceso
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permite a los investigadores analizar o predecir la accion de los
sistemas en respuesta a ciertos cambios en las variables de entrada,
mientras que el andlisis de costo identifica las etapas costosas del
proceso y otros asuntos de costo que tienen los mayores impactos en la
rentabilidad del proceso global. E adicion, uno de los retos més
importantes para los usuarios a la hora de emplear lates herramientas
de simulacion consiste en la acumulacién de los datos apropiados. La
simulacidn solo puede ser utilizada si todos los datos son colectados e
insertados en el sistema (Phan-Thien, 2011).

La simulacién y modelacion de procesos es la aplicacion de un rango
de herramientas de software para analizar operaciones unitarias
individuales (o etapas del proceso) y su relacién con el proceso global.
La simulacion de proceso se define entonces como la utilizacion de
recursos de software de computadora para desarrollar modelos
matematicos con el fin de construir un modelo exacto y representativo
de un proceso quimico con el fin de comprender su comportamiento
actual durante la operacion regular de la planta (Diwekar, 2005). Estas
herramientas pueden ser empleadas en todas las etapas del desarrollo
de procesos, desde el disefio conceptual a través de la operacion del

proceso y su posterior optimizacion.

Los simuladores de proceso ofrecen la oportunidad de reducir el
tiempo requerido para el desarrollo de proceso. Permiten realizar

comparaciones de las alternativas de proceso en una base consistente
11



de tal forma que un gran nimero de ideas puedan ser sintetizadas y
analizadas interactivamente en un corto periodo de tiempo (Tochampa
et al., 2005). La simulacidon integrada de procesos también permite el
estudio de las interacciones que ocurren entre las etapas iniciales y

finales del mismo (Rouf et al., 2001).

Para evaluar la factibilidad tecnoldgica y obtener balances de masa y
energia para un analisis econdmico preliminar, se necesita de la
realizacion de varias simulaciones de proceso. A pesar de algunas
diferencias esperadas entre una simulacién de proceso y la operacion
en la vida real, los simuladores de proceso son empleados
comUnmente para suministrar informacion confiable en la operacion
de la planta, tomando en cuenta su vasta base de datos de
componentes, paquetes termodinamicos comprensivos y métodos

computacionales avanzados (Auli et al., 2013).

Durante la etapa de desarrollo de proceso, los simuladores son
empleados para facilitar las siguientes tareas: representar el proceso
completo en la computadora, efectuar balances de masa y energia,
estimar las dimensiones del equipamiento; calcular la demanda de
mano de obra u servicios auxiliares en funcion del tiempo; estimar el
ciclo de tiempo de proceso; efectuar analisis de costo; y evaluar el
impacto medioambiental. La disponibilidad de un bueno modelo de
simulacién mejora la comprension del proceso completo por el

ingeniero, y facilita la comunicacion. Los andlisis de sensibilidad y
12



“que sucede si” son facilitados en gran medida por tales herramientas
(Vazquez & Guerra, 2011).

La simulacién de procesos asistida por computadora se ha convertido
en una herramienta estdndar para planificar, disefiar, optimizar y
evaluar procesos quimicos. En ella se involucra preparar un diagrama
de flujo del proceso, solucionar los balances de masa y energia
correspondientes basados en los datos suministrados por el usuario o la
estimacién de pardmetros integrados, estimar el costo total y analizar
la sensibilidad de los cambios realizados en las suposiciones. La
simulacién de proceso puede suministrar un enlace entre el
descubrimiento de un compuesto quimico, droga, vacuna, etc., y las
etapas iniciales del desarrollo del proceso, guiando esfuerzos para
optimizar el proceso de fabricacion de forma expedita. Esto es
especialmente efectivo cuando se aplica en las etapas tempranas del

desarrollo de proceso (Ernst et al., 1997).

Simuladores de procesos quimicos

Un simulador de proceso es un software empleado para la modelacion
del comportamiento de un proceso quimico en estado estacionario,
mediante la determinacion de las presiones, temperaturas y flujos. En
la actualidad, los programas de computadora empleados en la
simulacién de proceso han ampliado sus herramientas y aplicaciones

en el estudio del comportamiento dindmico de los procesos, asi como
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también en cuanto al control de sistemas y su respuesta a las
perturbaciones inherentes a la operacion. De la misma manera, se
diponen hoy en dia de software para efectuar el dimensionamiento de
equipos, estimacion de costos, estimacion de propiedades,
optimizacion de procesos y analisis operacional de etapas. De esta

manera, los simuladores de procesos permiten (Gil et al., 2016):
e Predecir el comportamiento de un proceso.

e Analizar de forma simultanea diferentes casos, cambiando los

valores de las variables operacionales principales.

e Optimizar las condiciones operacionales de plantas nuevas o

en existencia.

e Rastrear una planta quimica durante toda su vida (til, en aras

de prever extensiones o mejoras del proceso.

Tipos de simuladores de proceso

Los simuladores de proceso pueden ser clasificados de acuerdo con la
estrategia de simulacion que emplean para fijar el modelo matematico
gue representa el proceso a simular. La estrategia de simulacion se
refiere a la manera en la cual se aborda el problema de la solucion del
modelo. Generalmente la estrategia depende de la complejidad del
modelo y el modo de célculo. La primera, comprendida como las

diferentes posibilidades existentes entre los modelos lineales o
14



sofisticados con ecuaciones de transferencia de masa, energia y
cantidad de movimiento. La segunda, referida a la informacion
(variables de entrada) que resulta necesario especificar para solucionar
el modelo en términos de la informacion faltante (variables de salida)
(Ranjan, 2017).

Las subrutinas de un simulador de proceso son programas de
computadora suministrados inicialmente con vectores conteniendo la
informacion correspondiente a las corrientes de alimentacion del
proceso y algunos de sus parametros. La subrutina toma los vectores,
interpreta la informacién y busca el modelo apropiado para resolver el
problema. Los resultados obtenidos son, basicamente, las corrientes de
producto del proceso. De esta manera, las subrutinas permiten trabajar
con dos modos de célculo en un simulador de proceso (Gil et al.,
2016):

¢ Modo de disefio: De acuerdo con las condiciones de proceso
requeridas, se emplea un rendimiento deseado como punto de
partida para encontrar las especificaciones de proceso o

equipamiento gque permiten el logro de tales condiciones.

e Modo de evaluacion: De acuerdo con algunas
especificaciones de disefio suministradas al simulador, el
rendimiento del proceso o equipo es evaluado para cumplir

con algunas condiciones especificas del proceso.
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Las dos estrategias fundamentales utilizadas en la solucién de
problemas de simulacion son la estrategia secuencial y la estrategia

simultanea.

El concepto de simulacion secuencial proviene de la necesidad de
calcular diferentes unidades de proceso, las cuales forman parte del
diagrama de flujo, en modo de evaluacion. En este modo, deben
conocerse algunos de los valores de las corrientes de alimentacion y
las especificaciones de los parametros de cada una de las unidades.
Como resulta imposible especificar todas las corrientes que entran a
todas las unidades de forma simultanea, se vuelve necesario emplear
los valores de salida obtenidos de los célculos en una unidad como
informacion de entrada en la proxima unidad. De esta manera, se
establece un orden secuencial de célculo para solucionar
individualmente todas las unidades del proceso (Ranjan, 2017). El
orden de céalculo es fijado automaticamente por el simulador,
asegurando que sera consistente con el flujo de informacion. En casi
todos los casos los célculos comienzan en el equipo para el cual se
conocen los valores de las corrientes de alimentacion y los pardmetros
de operacion. El orden de célculo se ajusta normalmente con la
direccion del flujo de masa y es modificado o interrumpido con la
aparicion de reciclos, los cual obliga a implementar un proceso
iterativo (Kumar, 2015).
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Una simulacién se vuelve mas compleja a medida que el nimero de
reciclos se incrementa, por lo que se vuelve mas dificil de implementar
de forma satisfactoria. Por esta razon, una segunda opcion para
solucionar el modelo consiste en tomar todas las ecuaciones al mismo
tiempo y construir un modelo de simulacién Unico mediante la
solucion simultanea de todas las ecuaciones. De esta manera no resulta
indispensable evaluar todas las unidades de equipamiento a partir de
los valores de entrada y sus pardmetros, permitiendo la manipulacion

de las especificaciones de disefio o evaluacion sin distincion.

Simuladores modulares secuenciales

Estos son simuladores en los cuales cada unidad de proceso es
representada con un mddulo en el cual se incluyen el modelo de
operacién y el algoritmo numérico utilizado para los célculos de las
corrientes de salida. Los modulos son totalmente independientes y el
flujo de informacion para los céalculos de la simulacion coincide con el
“flujo fisico” de la planta. La ventaja de utilizar mddulos radica en que
cada sistema de ecuaciones es resuelto utilizando su propia
metodologia. EI mddulo de cada unidad de proceso tiene que contener
rutinas con los modelos y los procedimientos para efectuar la solucién
a partir de un juego de variables predeterminadas. Adicionalmente,
cuando el proceso a simular presenta varios reciclos ocasionados por

las corrientes de recirculacién y operaciones a contracorriente, el

17



modelo ejecutor sigue una metodologia compuesta por tres etapas (Gil
etal., 2016):

e Particion: Deteccidn del reciclo.

e Desmenuzado: Seleccion de las “corrientes gotas”, a partir de

las cuales se realiza el proceso iterativo.

e Ordenacion: Establecimiento de una secuencia légica para las

unidades de operacion.

Los reciclos deben su existencia a todos aquellos procesos en los
cuales tienen lugar las reacciones reversibles y fendmenos
competitivos. En los simuladores existen subrutinas especificas para el
céalculo de reciclos y la busqueda de la convergencia. Entre ellos se
establece un valor de inicializacion para la corriente gota, se ejecuta el
calculo y, finalmente, los valores son comparados otorgandose nuevos
valores de inicializacion hasta que se logre la convergencia. Los
métodos de convergencia mejor conocidos en los simuladores son el
Wegstein, el de sustituciones sucesivas (0 iteracion directa), el

Newton-Raphson y el Broyden Quasi-Newton.

En resumen, las principales caracteristicas de un simulador secuencial

modular son las siguientes (Gil et al., 2016):
e Contiene librerias de célculo y rutinas.
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e Las variables de iteracion estan en las corrientes de reciclo.
e Los modelos individuales son solucionados de forma eficiente.

e Son de facil comprension por ingenieros que no son
“especialistas en simulacion” debido a la correspondencia

existente entre el flujo de masa y la secuencia de célculo.
¢ Involucra métodos complejos de convergencia.

e La informacion insertada por el usuario (relacionada con las

corrientes y equipamiento) es facilmente verificable.

e Los problemas de disefio son féciles de solucionar (seleccion

de parametro).

Simuladores simultdneos u orientados a ecuaciones

En este tipo de simulador el modelo matematico que representa el
proceso es fijado mediante la construccién de un gran sistema de
ecuaciones algebraicas. Aqui los mddulos que representan las
unidades de proceso u subsistemas pueden existir también, pero estos
no contienen métodos numéricos para el célculo de las variables de
salida; en contrario, estos poseen la informacién requerida para
suministrar las ecuaciones que representan el modelo matematico. El
modelo de proceso estd compuesto por la suma de los modelos de

todas las unidades que forman parte el proceso o planta en la
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simulacién. Debido a la recopilacién y agrupamiento de todas las
ecuaciones que edifican el proceso, este tipo de simulador se conoce
como “orientado a ecuaciones” o “basado en ecuaciones”, El concepto
de modulos es mantenido aqui en aras de facilitar la interaccion con el
usuario y permitir la especificacion de la informacién requerida para el

problema (Ranjan, 2017).

El principal problema asociado con el concepto de la solucion
simultanea u orientada a ecuacion radica en la convergencia del
sistema y la consistencia de las soluciones encontradas. De esta
manera los sistemas altamente no ideales que corresponden con los
modelos de plantas quimicas pueden, por ejemplo, producir multiples
soluciones. Adicionalmente, la solucion numérica de los problemas
consistentes en grandes sistemas  de ecuaciones requiere la
inicializacién adecuada; esto es cercano a la solucion adyacente

(estatus).

En resumen, las principales caracteristicas de los simuladores

orientados por ecuaciones son (Gil et al., 2016):

e Cada unidad es representada por ecuaciones que la modelan.

El modelo es la integracion de todos los subsistemas.

20



La distincion entre las variables de proceso y los parametros
operativos desaparecen. En consecuencia los problemas de

disefio son simplificados.

Solucién simultanea del sistema de ecuaciones algebraicas (no

lineales).
Elevada velocidad de convergencia.

Necesitan una mejor inicializacion (a mayor complejidad del
problema a solucionar mejor serd la inicializacion

suministrada).

A mayor complejidad, menor sera la fiabilidad en los
resultados y mas problemas de convergencia /soluciones con

sentido fisico).

Mas facil de usar por “no especialistas”.

Simuladores hibridos

Este tipo de simuladores utilizan una mezcla estratégica de

secuenciales y simultaneos. Cada iteracion consiste en dos etapas: una

primera solucion empleando wuna estrategia secuencial, y el

perfeccionamiento de los coeficientes lineales para encontrar una

solucidn con una estrategia simultanea (Kumar, 2015).
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La simulacion comienza con una etapa secuencial en la cual las
variables de salida estan determinadas a partir de la informacién y
pardmetros de entrada en un escaneo inicial del diagrama de flujo.
Entonces tiene lugar una etapa simultanea para la solucién de los

modelos lineales en un segundo escaneo del proceso.

Algunos simuladores de aplicaciones altamente industriales apelan a la

estrategia hibrida para asegurar convergencia, aun en los peores casos.

Aplicaciones de la simulacién de procesos

La simulacion de proceso es una herramienta para los ingenieros
guimicos y de proceso que puede ser empleada en la ejecucién de
tareas repetitivas o en actividades de gran complejidad que tienen que

se resueltas en periodos de tiempo relativamente cortos.

Entre las diversas aplicaciones que tiene la simulacién de procesos se
encuentran (Gil et al., 2016):

e Ultilizar de forma maés eficiente los recursos energéticos.

e Minimizar los costos de operacién y la emision de corrientes

de residuales que pudieran ser contaminantes.
e Incrementar el rendimiento y la eficiencia del proceso.

e Mejorar el control del proceso.
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Impulsar la ensefianza del disefio de proceso.

Disefio asistido por computadora
La simulacion en estado estacionario de los balances de masa y

energia constituye por si mismo la pieza central del disefio asistido por

computadora. Las principales razones son (Gil et al., 2016):

1.

2.

3.

Los resultados obtenidos durante los célculos en la etapa de

disefio son necesarios para las etapas posteriores;

Durante el disefio, en aras de cumplir con las restricciones
operacionales 'y econdmicas, la informacion cambia
dinamicamente de tal manera que resulta necesario ajustar y

actualizar el resultado de los balances de forma continua;

Se genera una gran cantidad de informacién que la Unica
manera de administrarla es mediante su consolidacién a través
de las simulaciones de proceso y en los estudios de caso

desarrollados con las simulaciones.

La simulacién de proceso permite efectuar un estudio de diferentes

alternativas de proceso (diagramas de flujo) en aras de determinar cudl

de ellas no es factible en un periodo de tiempo razonable. Ademas, un

simulador flexible desarrolla diferentes casos de estudio en la

basqueda de una configuracién 6ptima del proceso, haciendo posible

que el disefio se mueva hacia una estrategia mas avanzada de forma
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rapida (Kumar, 2015). De la misma manera, un simulador mas flexible
puede ser empleado para competir con tecnologias rivales, para
disefiar o evaluar la configuracion operacional méas adecuada para un
proceso o planificar la manera mas econdmica de manejar los datos de
laboratorio y los experimentos en la planta requeridos para efectuar el

disefio.

Solucién de problemas operacionales

Una planta de proceso nunca opera bajo las condiciones operacionales
disefio, ya sea debido a que la composicién de las materias primas es
diferente de la considerada inicialmente, debido a las condiciones
medioambientales no contempladas en el disefio o debido a que la
configuracién de la planta o de algunos equipos es modificada como
consecuencia de la disponibilidad de materiales y costos. A menudo se
emplea un factor de sobredisefio en las etapas de ingenieria con el fin

de reservar capacidad para futuras modificaciones de la planta.

La simulacion de proceso permite predecir la influencia de estos
cambios en las condiciones de operacion sobre las variables de
proceso y, de esta manera, establecer puntos de control méas favorables
mediante la simulacion dindmica. Analogamente, simplifica la
supervision de las condiciones cambiantes en grandes periodos de

tiempo; por ejemplo, el deterioro de los empaques aleatorios en una
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columna de destilacion, el ensuciamiento de intercambiadores de calor

o la desactivacion de un catalizador (Gil et al., 2016).

El simulador SuperPro Designer®

El SuperPro Designer® es un simulador profesional de proceso
desarrollado por Intelligen Incorporated, el cual facilita la modelacion,
evaluacion y optimizacion de procesos integrados en una amplia gama
de industrias tales como la farmacéutica, agroguimica, alimenticia,
tratamiento de agua y biotecnologica. También esta disefiada
especificamente para procesos que incluyen componentes biologicos
(Athimulam et al., 2006). En él se combinan aspectos de dibujo,
calculo y planificacion en un paquete Gnico (Gosling, 2005), mientras
gue puede manejar tanto procesos por lotes como continuos (Petrides
et al., 2002). Aparte de la modelacién de procesos, el simulador
SuperPro Designer contiene varias herramientas avanzadas tales como
la realizacién de célculos de balances de masa y energia, base de datos
extensiva para componentes y mezclas, el dimensionamiento de
equipos, célculos econémicos y de rentabilidad del proceso, y la
caracterizacion de los residuales obtenidos (Ernst et al., 1997).
También es capaz de suministrar los costos de los equipos empleados
en la planta (Qureshi et al., 2013). Todas estas prestaciones son muy

atiles a la hora de analizar los modelos de proceso (Yu, 2011).
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Resulta muy 0til a la hora de obtener un costo aproximado de los
equipos y los costos de operacion de la planta una vez que haya
finalizado la simulaciéon (Bowen et al., 2010), y presenta la ventaja
afiadida de que fue desarrollado especificamente para efectuar la
simulacién de bioprocesos. Presenta in disefio amigable para el usuario
y estd arreglado para capturar los datos operacionales Unicos
requeridos por los procesos bioldgicos (Gosling, 2005). Resulta
relativamente simple para elaborar diagramas de flujo para un proceso
completo en donde no se requieran la integracion de ecuaciones
diferenciales (Kawachale & Kumar, 2011). Esto reduce el tiempo de
calculo y le permite al usuario evaluar un gran nimero de escenarios y
opciones en un corto periodo de tiempo (Trifkovic et al., 2011).
También contiene valores predeterminados para varios de los datos
iniciales requeridos para efectuar la simulacion, los cuales pueden ser
empleados cuando los datos experimentales no estdn disponibles o
servir de referencia para su chequeo y comparacion. Sin embargo,
entre sus desventajas Se encuentran que presenta paquetes
termodindmicos menos rigurosos, el no contener herramientas de
optimizacion, y que no puede capturar el comportamiento dinamico
deseado relacionado con operaciones dependientes de tiempo (Farid et
al., 2006). La principal ventaja que presenta este simulador consiste en
la gran base de datos de compuestos quimicos especificos y

operaciones unitarias, que posee, asi como también la posibilidad de
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evaluar indices de rendimientos tanto econdémicos como

medioambientales (Taras & Woinaroschy, 2011).

Segln (Bergman, 2016), el SuperPro Designer es un software que se
especializa en realizar célculos técnico-econdmicos en la ingenieria de
proceso, siendo capaz de establecer un proceso tanto por lotes (batch)
como continuo y de suministrar bases de datos para compuestos
quimicos, equipamiento y aspectos econémicos. Una vez inicializado
el simulador y haber definido los costos y ganancias, el programa es
capaz de suministrarle al usuario resultados relacionados con la
estimacién de costo, el cual toma en cuenta los costos capitales y de
operacion, asi como también costos auxiliares y administrativos. Sin

embargo, entre sus desventajas se encuentran (Bergman, 2016):
e Tutorial insuficiente del simulador

e Falta de conocimiento acerca de como un proceso por lotes o

continuo afecta los resultados
e Dificultad a la hora de reciclar corrientes

e Dificultad para regular corrientes de forma automatica de

acuerdo con otras condiciones dentro de la simulacion.

¢ Dificultad en la localizacion de fallas.
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La simulacién en SuperPro Designer® estd centrada alrededor del
diagrama de flujo del proceso. Después de escoger el modo de
operacion (por lotes o continuo), el usuario ubica los equipos en el
espacio de trabajo y los conecta mediante una herramienta de

conexion, la cual simula tuberias.

Este simulador ofrece una base de datos de compuestos quimicos con
un conjunto parcialmente completo de propiedades fisicas. El usuario
tiene que seleccionar aquellos compuestos quimicos que deberdn ser
empleados en el proceso, y se recomienda comprobar si los parametros
fisicos necesarios de estos compuestos estan disponibles. Los precios
de compra y venta de los compuestos quimicos estan asignados
ocasionalmente por defecto, pero en la mayoria de los casos estos

deberan insertarse manualmente por el usuario.

El SuperPro Designer® divide las corrientes en una de estas tres
categorias: Materias primas, Desecho y Ganancia. Las materias primas
son las corrientes de entrada y necesitan tener especificados sus
precios de adquisicion. Las corrientes de desecho son corrientes de
salida y necesitan tener definidos sus costos de eliminacion. Las
corrientes de ganancias son corrientes de salida también, y necesitan

tener fijados sus precios de venta (Bergman, 2016).

Después de inicializar todas las operaciones unitarias, el proceso
comienza y el SuperPro Designer® soluciona todas las ecuaciones
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relacionadas. Si el proceso tiene demandas de convergencia, estas son
solucionadas de acuerdo con un nimero de iteraciones permisibles y

de exactitud, las cuales son fijadas por el usuario.

Una vez completo el proceso de simulacion, el usuario puede generar
reportes de equipamiento, corrientes (balances de masa y energia) y
resultados econdmicos. El resultado de los reportes econémicos es
dependiente de los costos capitales, los costos de operacién, los
precios de compra y venta de los compuestos quimicos, asi como

también de los costos auxiliares.

En el caso de aparecer un “cuello de botella” en el proceso, el
simulador afadira unidades en paralelo de forma automatica, las
cuales no son visibles en el diagrama de flujo, aunque aparecen en los
reportes econdmicos y de equipamiento. Esto se cumple para los

procesos tanto por lote como continuos.

En el caso especifico de fijar un reactor en el SuperPro Designer®, el
usuario entra primeramente el balance quimico de la reaccion que
tiene lugar. Esto requiere que las cantidades de sustancia se igualen
tanto en los reactantes como en los productos, por lo que deben
definirse de antemano la masa molar de todos los compuestos
quimicos utilizados. EIl usuario entonces agrega los parametros que
definen la naturaleza de la reaccion. El simulador ofrece tres modelos

para este caso (Bergman, 2016):
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e Estequiométrica: En este modo, la dependencia de tiempo esta

fijada solamente por la temperatura.

e Equilibrio: Esta es wuna variacion de la reaccion
estequiométrica, pero con constantes de equilibrio que

determinan la extension de la reaccion.

e Cinética: Este modo involucra afiadir parametros cinéticos en

una seleccion de modelos pre-definidos.

En general se deben realizar estos cuatro pasos a la hora de trabajar

con el simulador SuperPro Designer®:

1. Definir el modo de operacion de la planta (por lotes o
continua)

2. Definirlos compuestos quimicos de trabajo y entrar las

propiedades fisicas necesarias de no estar disponibles.
3. Construir el proceso.

4. Afadir los precios de compra y venta de las corrientes, y otros
costos como salarios, electricidad, servicios auxiliares,
material gastable, etc., y clasificar las corrientes como materia

prima, desecho o ganancia.
5. Generar los reportes econémicos.
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De todos estos pasos el de construccion del proceso es por mucho el
gue mas tiempo consume. Mediante el estudio de las guias habilitadas
para ello, asi como también de los ejemplos resueltos, el usuario puede

ganar en conocimiento acerca de como crear una simulacion realista.

Segln se establecid con anterioridad, cuando se inicia un nuevo
proceso en SuperPro Designer®, el usuario necesita especificar si el
proceso opera por lotes o de forma continua. Esto es importante
debido a algunas diferencias entre un modo y otros. En el caso de un
proceso por lotes, se tienen las siguientes caracteristicas (Bergman,
2016):

e Requiere informacion de planificacion y programacion.
e Requiere tiempo de espera del proceso

e Requiere una secuencia de operaciones unitarias para cada

pieza de equipamiento.

e Permite la representacion grafica de ciertos parametros tales
como temperatura o concentracion a lo largo de un periodo de

tiempo determinado.

Los procesos por lotes emplean una serie de operaciones unitarias para

cada equipo. Por ejemplo, en un reactor primero se agregan los
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reactantes, luego se calienta (o enfria), luego ocurre la reaccién

guimica, luego se vacia y finalmente se limpia o higieniza.
Por su parte, en un proceso continuo (Bergman, 2016):

e Solamente permite que el usuario especifique las condiciones

de estado estacionario.

e Puede emplearse para lograr estado estacionario en los

procesos con reciclo.

La recirculacion en un proceso continuo es manejada mediante la
conexion una corriente de salida con una entrada del proceso y fijar un
criterio global de convergencia. En aras de que se cumpla la

convergencia fijada, deberan cumplirse dos condiciones:
e Los componentes no se pueden acumular en el sistema.

e Los sistemas regulatorios necesitan ser incorporados los cuales
modifican los flujos de las corrientes de acuerdo con otros

parametros dentro del sistema.

Si se alcanza la convergencia para el lazo o bucle fijado, el proceso

alcanza el estado estacionario.
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Antecedentes del empleo del simulador SuperPro
Designer®

Son varios los autores que han empleado el simulador SuperPro
Designer® para evaluar o disefiar plantas quimicas. En este sentido,
(Ernst et al., 1997) utilizaron el simulador para disefiar un proceso de
produccion de heparinasa | basado en resultados experimentales
obtenidos a escala de laboratorio, asi como también para demostrar
como el andlisis de sensibilidad puede ser empleado para seleccionar
entre varios sistemas de expresién, y para guiar trabajos futuros en la
optimizacion de la eficiencia de costo de este proceso.

Athimulam y col. (Athimulam et al., 2006) modelaron y optimizaron
la produccion de extracto acuoso de Tongkat Ali (Euricoma
longifolia), con el objetivo de disefiar un esquema de produccion
econdmicamente viable para un proceso de produccion desarrollado
localmente con una capacidad de produccion anual de 390 kg.
También (Woinaroschy & Taras, 2009) desarrollaron una aplicacion
servidor-cliente con el fin de hacer funcionar el simulador SuperPro
Designer de forma repetitiva, dentro de bucles o lazos, para varios
juegos de variables de entrada, aplicando para ello escrituras en Visual
Basic. Para propdsitos de optimizacion, esta aplicacion fue conectada
posteriormente con Matlab, para demostrar el potencial de aplicacién
de servidor-cliente en el marco de una analisis de sensibilidad y
optimizacion aplicado al proceso de produccién de &cido citrico

mediante la fermentacion de almiddn utilizando Aspergillus niger.
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En otro estudio, (Vazquez & Guerra, 2011) disefiaron una planta para
la produccion de la enzima transglutaminasa a partir de patata
empleando para ello el simulador SuperPro Designer®, con el fin de
evaluar su factibilidad econdmica. Los resultados obtenidos durante la
simulacién demostraron que es econdmicamente factible operar una
planta pequefia capaz de producir 2 700 Kkg/afio de aditivos
alimenticios conteniendo 100 U/g de transglutaminasa.

Ademas, (Lam et al., 2014) efectuaron un estudio tecno-econémico
con respecto a la producciéon de acido succinico a partir de la
fermentacion de residuos alimenticios en Hong Kong. Para la
realizacion de los balances de masa y energia, asi como también para
determinar la factibilidad econémica de la propuesta tecnoldgica se
emple6 el SuperPro Designer®. Los resultados obtenidos indicaron que
el proceso propuesto es factible desde el punto de vista técnico-
economico.

Otros autores (Mani et al., 2016) evaluaron en SuperPro Designer®
ciertos modelos cinéticos de hidrdlisis de materia organica compleja y
degradacién de éacido grasos volatiles en un proceso de digestidn
anaerobia. También se efectud la evaluacion del modelo cinético para
un sistema integrado simulado de digestion anaerobia liquida de
estiércol y digestion anaerobia en estado sélido de rastrojo de maiz.
Balaska y col. (Balaska et al., 2017) optimizaron la remocion de tinte

azo dispersado (Terasil Rojo), el cual es ampliamente empleado en la
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industria textil, mediante la combinacidn de procesos de coagulacion y
microfiltracion. Este estudio fue completado por medio del simulador
SuperPro Designer, seguido de una comparacién de los datos de
simulacién obtenidos con los valores experimentales correspondientes.
Aguiar y col. (Aguiar et al., 2018) efectuaron la evaluacién econémica
del proceso de extraccién de oleorresina rica en capsaicinoides a partir
de pimienta de Tabasco utilizando diéxido de carbono supercritico,
tomando en cuenta los rendimientos de tanto la oleorresina como de
los capsaicinoides. En este trabajo, las simulaciones del proceso de
extraccion de fluido supercritico (15 MPa y 40 °C) fueron realizadas
en el simulador SuperPro Designer, con el fin de estimar el costo de
fabricacién de tres escalas de produccion diferentes del proceso de
extraccion supercritico (0,05, 0,3y 0,5 m°).

Por otro lado, (Miranda & Mendes, 2018) utilizaron el simulador para
simular el proceso de separacion de un sistema etanol-agua,
primeramente a través de un recipiente isotérmico tipo flash y luego
empleando una columna extractiva operando en modo continuo
empleando glicerol, cloruro de calcio y cloruro de sodio como agentes
de separacion. Los datos obtenidos en la simulacion fueron
comparados con los datos experimentales reportados en la literatura,
con resultados adecuados.

Sayar y col. (Sayar et al., 2019) desarrollaron y evaluaron las etapas de
disefio sintético preliminar de una planta de bioprocesamiento

novedosa y sin precedentes, para convertir cascara de avellana turca en
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etanol lignocelul6sico con énfasis en la evaluacién econdémica. En este
trabajo se empled el simulador SuperPro Designer para realizar la
evaluacion econdmica preliminar de varios escenarios de produccion
en donde se simul6 la influencia de la variacion de varias variables
operacionales y de disefio de proceso tales como capacidad de disefio
de la planta, eficiencia de la operacién de evaporacion, y los precios de
adquisicién del biocatalizador y la fuente de nitrégeno, en la
rentabilidad global de la planta propuesta.

Andrade y col. (Andrade et al., 2019) efectuaron la simulacion
computacional de un proceso de decantacion para la recuperacion de
agua y fibra con el fin de reutilizarla, empleando para ello el simulador
SuperPro Designer. En este estudio se oper6 en modo por lotes
(batch), introduciendo un tanque de sedimentacion para la separacion
de fases y analizando variables tales como flujo, composicién y
temperatura de la corriente de alimentacion.

Por ultimo, (Govindarajan et al., 2019) efectuaron un estudio técnico-
econdmico relacionado con la produccion de bioetanol a partir de
patata dulce, con énfasis en el escalado del proceso desde escala de
laboratorio hasta la planta piloto. Para llevar a cabo el andlisis de
rentabilidad de la propuesta tecnoldgica empled el simulador SuperPro
Designer, el cual ayud6 también a evaluar la auto-sostenibilidad
medioambiental de la planta propuesta.

El simulador SuperPro Designer también se ha utilizado para simular y

comparar posteriormente cinco alternativas de tratamiento de agua
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residual conteniendo suero de queso, la cual proviene de una fabrica
de quesos Cheddar (Kotoupas et al., 2007); la simulacion de una
planta de levadura forrajera a partir de vinazas de destileria (Garrido et
al., 2010); la simulacién de la produccién de etanol a partir de cafia de
azGcar en una destileria autonoma en Brasil (Dias et al., 2010);
determinar la factibilidad econémica de un proceso de recobrado de
isoflavonas a partir de flores de trébol rojo mediante dos métodos de
recuperacion (adsorcién y por membranas) (Kawachale & Kumar,
2011); la simulacién del proceso de biodegradacion en un bioreactor
anaerobio de pequefia escala (Malakahmad et al., 2012); el estudio
técnico-econdmico de la produccién de butanol a partir de paja de
trigo por la ruta fermentativa (Qureshi et al., 2013); el tratamiento
biolégico de aguas residuales (Lisichkov et al., 2013); y la obtencién a
escala industrial de fructano del tipo inulina a partir del yacon

(Smallanthus sonchifolius) (Alvarez et al., 2019).
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Parte Il. Estudio de casos

Caso 1. Leche de cabra en polvo

Introduccion
Los productos lacteos han sido reconocidos como una parte

importante de la dieta humana, tanto en paises desarrollados
como en vias de desarrollo. La leche de cabra (Capra hircus)
contiene agua, proteinas, grasas, azlcares, minerales Yy
vitaminas, las cuales son esenciales para el mantenimiento de
una buena salud (Pal et al., 2017). Su calidad esta enlazada con
singularidades histéricas y culturales directamente a través de las
cadenas de produccion, mercadotecnia y consumo (Yangilar,
2013). En afios recientes la leche de cabra y sus productos estan
recibiendo gran atencion en varios paises del mundo. La leche de
cabra fluida y sus productos procesados son utiles como
alimentos funcionales para el mantenimiento de la nutricion y
salud de personas jovenes y longevas, y especialmente para
aquellas que padecen de alergia a la leche de vaca. La leche de
cabra puede ser empleada para preparar una gran variedad de
subproductos lacteos fundamentalmente quesos (Park, 1990;
Gomes & Malcata, 1998; Seifu et al., 2004; Guo et al., 2004;
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Mukdsi et al., 2013); yogurt (Domagala, 2009; Vargas et al.,
2008; Kiicukcetin et al., 2011); helados (Correia et al., 2008;
Pandya & Ghodke, 2007; Ranadheera et al., 2013), leche en
polvo (Prosser et al., 2008; Pal, 2014; Reddy et al., 2014) y
otros productos incluyendo leche condensada y mantequilla
(Pandya & Ghodke, 2007; Rodriguez et al., 2003).

La leche en polvo se prepara a partir de la remocion del agua
contenida en la leche liquida (Pal et al., 2017). Presenta mejores
cualidades para el mantenimiento de su calidad, demanda de
menos espacio de almacenamiento y requiere menores costos de

transportacion (Pal, 2014).

En el presente caso de estudio se realiza la simulacion del
proceso de produccion de leche de cabra en polvo mediante el
simulador SuperPro Designer®, con el fin de determinar su
parametros técnico-econdmicos mas importantes y determinar la
rentabilidad del proceso productivo. También se propone una
alternativa de produccion (Variante) consistente en la
introduccion en el proceso productivo de un segundo secador por
atomizacion para reducir el tiempo de secado, evaluandose
también el impacto econdémico de esta propuesta y su posterior

comparacioén con los resultados obtenidos en el Caso Base.
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Descripcién del proceso de produccién de leche de
cabra en polvo (Caso Base)

En la Figura 1 se presenta el diagrama de flujo del proceso de
produccion (Caso Base) obtenido mediante el simulador
SuperPro Designer®. Se vierten 1 977,6 kg/lote de leche de cabra
fresca en un tanque de 4 m* de volumen, la cual es bombeada a
continuacién hacia un filtro colador para remover particulas
extrafias que puedan existir en suspension. A la salida del filtro,
la leche transita por un intercambiador de calor (enfriador)
donde se reduce su temperatura hasta 4 °C utilizando glicol
como medio de enfriamiento. La leche fria a 4 °C es almacenada
en un tanque isotérmico de 4 m* de capacidad. Una vez enfriada,
la leche es pasteurizada a 72 °C, y luego enfriada hasta 10 °C en
el mismo equipo, el cual emplea vapor de agua y agua fria como
agentes de calentamiento y enfriamiento, respectivamente. La
leche pasteurizada a 10 °C de temperatura es almacenada en un
tanque isotérmico de 3,5 m® de capacidad, desde donde se envia
por medio de una bomba peristaltica hacia un intercambiador de
calor de tubo en tubo para incrementarle su temperatura hasta 60
°C, para entonces ser enviada de forma continua hacia el secador
por atomizacion a un caudal de alimentacion de 40 L/h y con

una temperatura de entrada del aire de secado de 200 °C. En el
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secador se obtiene la leche en polvo a una temperatura de 70 °C
y una humedad de 4,0 %. Por ultimo, la leche en polvo es
envasada en bolsas de nailon con una capacidad de
almacenamiento de 600 g cada una, utilizando para ello una
llenadora de bolsas con una capacidad de llenado de 36 bolsas

por hora.
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Figura 1. Diagrama de flujo del proceso de produccion de

leche de cabra en polvo (Caso Base)
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Aspectos tomados en cuenta para efectuar la
simulacion

Se toma una capacidad de procesamiento de 1 977,6 kg de leche
de cabra fresca por lote, con un periodo de construccion de la
planta de 18 meses y 3 meses para efectuar la arrancada y puesta
en marcha. Todos los valores y resultados tanto econémicos
como monetarios se expresan en pesos cubanos (PC). La planta
operard 11 meses al afio, con 1 mes disponible para efectuar
labores de mantenimiento de equipos y sistemas auxiliares,
mientras que se considera que tendrd un tiempo de vida de 20
afios. Se asume un 11% de interés para determinar el VAN, un
32% de impuestos por concepto de ingresos, se gastan PC $ 5
000 al afio por concepto de publicidad y ventas, y que la planta
operara al 80 % de su capacidad total durante los cinco primeros
afios, para luego operar al 90 % por el resto del tiempo de vida.
Se supone que no existe rechazo de producto por no cumplir con
los requisitos de calidad, que el costo de arrancada y validacion
se toma como un 5% del capital fijo directo, que el costo
relacionado con el funcionamiento del laboratorio se toma como
un 15% del costo total de mano de obra, y que no existe gasto
econdémico debido a procesos de investigacion y desarrollo

(I+D) en la planta. Se estima la contribucion de cada
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componente sobre la inversion de capital fijo basados en el
rango sugerido por (Peters et al., 2003). Se toma ademas un
salario de PC $ 1,36/h para operarios y personal de
mantenimiento, y de PC $ 2,00/h para supervisores y personal de
direccidn, mientras que el costo de adquisicion tanto de la leche
fresca de cabra como de las bolsas de nailon vacias se toma en
PC $ 5,00/L y $ PC 0,10/bolsa, respectivamente. La planta
emplea todos los servicios auxiliares comunmente consumidos
en una planta de este tipo, esto es, agua de enfriamiento,
electricidad, vapor de agua y aire comprimido (Tabla 1). Se
asumié que el costo de tratamiento de aguas residuales
(principalmente aguas residuales provenientes de las operaciones
de limpieza y desinfeccidn de equipamiento, accesorios y areas)
es de 30 % de los costos de operacién, y se especificd un costo
de la electricidad de $ 1,20/kWh. Por dltimo, el costo de venta
de la bolsa de leche de cabra en polvo de 600 g se toma igual a
PC $ 18,00.

Tabla 1. Servicios auxiliares consumidos por la planta de

produccidn, y su costo unitario
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Servicio auxiliar

Costo unitario

(PC $/Ton)
Agua fria 0,40
Agua de enfriamiento 0,05
Vapor de agua 3,50

Costo del equipamiento
La siguiente tabla (Tabla 2) muestra el costo del equipamiento

utilizado en el proceso productivo (Peters et al., 2003; Towler &
Sinnott, 2008, Perry & Green, 2008).

Tabla 2. Costo del equipamiento utilizado en el proceso
de produccion de leche de cabra en polvo

Equipo Descripcion Costo
(PC9)

Tanque de recepcion de | Volumen: 4000 L 12.000
leche
Bomba centrifuga 1 Potencia: 5 kW 173
Filtro colador 57
Enfriador de leche | Area de transferencia 549
fresca de calor: 80 m?
Tanque de | Volumen: 4000 L 12 000
almacenamiento de
leche fria
Bomba centrifuga 2 Potencia: 5 kW 173
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Pasteurizador Capacidad: 2000 L/h 1768

Tanque almacenamiento | Capacidad: 3500 L 12 000

leche pasteurizada

Bomba peristéaltica Potencia: 1,5 kW 1500

Precalentador Area de transferencia 600
de calor: 50 m?

Secador por | Didmetro: 1,60 m 253 400

atomizacion Altura: 3,50 m

Llenadora de bolsas Capacidad: 15000
36 bolsas/h

Propuesta de alternativa de produccion (Variante)

Se consider6 adicionar un segundo secador por atomizacion al
proceso productivo (Fig. 2), con el fin de acortar el tiempo de
procesamiento de un lote y evaluar asi la influencia de este
cambio en el posible incremento de la rentabilidad global de la
planta de produccion. La introduccion de un equipo de este tipo
en el proceso productivo también conlleva la inclusion de una
bomba peristaltica y un precalentador adicional, los cuales
tendran un costo de adquisicion similar al empleado en el Caso
Base para estos equipos, esto es, PC $ 1.500 y PC $ 600
respectivamente. El secador por atomizacion también tendra un

costo de adquisicion semejante con respecto al utilizado en el
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Caso Base, es decir, PC $§ 253 400. Para la simulacion de la
Variante se tomaron en cuenta todos los aspectos y cuestiones
asumidos con anterioridad para llevar a cabo la simulacion del

Caso Base.
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atomizacion (Variante)
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La Tabla 3 muestra los resultados de los principales indicadores

técnico-econdmicos obtenidos durante la simulacion del proceso

de produccién de leche de cabra en polvo (Caso Base) en el

SuperPro Designer®.

Tabla 3. Principales indicadores técnico-econémicos

obtenidos a partir de la simulacién del Caso Base en el

simulador SuperPro Designer®.

Indicador Valor
Inversién total de capital [PC $] 2772000
Costo de operacion anual [PC $/afio] 3095 000
Costo unitario de produccion [PC $/bolsa] 13,05
Periodo de Recuperacion de la Inversion (PRI) 2,70
[afos]

Tasa Interna de Retorno (TIR) [%] 33,83
Valor Actual Neto (VAN) [PC $] 3842 000
Costo Total Directo de la Planta (CTDP)

Costo de adquisicion del equipamiento [PC $] 387 000
Instalacion [PC $] 188 000
Tuberias [PC $] 135 000
Instrumentacion [PC $] 155 000
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Aislamiento [PC $] 12 000
Instalaciones eléctricas [PC $] 39 000
Edificaciones [PC $] 174 000
Mejoras del terreno [PC $] 58 000
Servicios auxiliares [PC $] 155 000
CTDP [9] 1 303 000
Costo Total Indirecto de la Planta (CTIP)
Ingenieria [PC $] 325000
Construccion [PC $] 455 000
Pagos al contratista [PC $] 104 000
Contingencias [PC $] 208 000
CTIP [$] 1092 000
Capital Fijo Directo (CFD) = CTDP + CTIP [$] 2 395 000
Otros

Capital de trabajo [PC $] 259 000
Costo de arrancada [PC $] 120 000
Produccion anual de bolsas de leche de cabra en 237 146
polvo [bolsas/afio]

Ingresos anuales gruesos [PC $/afio] 1173 000
Ingresos anuales netos [PC $/afio] 1025 000
Ganancias totales anuales [PC $/afio] 4 269 000
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Margen grueso [%] 27,48
Retorno de la Inversion [%] 36,98
Tiempo del lote [h] 33,63
Numero de lotes por afio [lotes/afio] 280

Segun lo mostrado en la Tabla 3, la inversion total de capital
ascendid a $ 2,772 millones, con un costo unitario de produccion
de PC $ 13,05/bolsa, obteniéndose un VAN positivo (PC $
3.842.000), una TIR superior al 30 % (33,83 %) y un PRI
inferior a 3 afios (2,70 afios), lo cual es un indicador de
rentabilidad y viabilidad econémica (Peters et al., 2003; Baca,
2005; Towler & Sinnott, 2008; Baca, 2010).

Principales indicadores técnico econdmicos
obtenidos durante la simulacién de la VVariante

En la Tabla 4 se exponen los resultados de los principales
indicadores técnico- econ6micos obtenidos a partir de la

simulacion de la Variante en el simulador SuperPro Designer®.

Tabla 