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Resumen

La optimizacidn de procesos quimicos es un area cuya importancia ha aumentado en
los ultimos afios, a la par del desarrollo de tecnologia computacional que permite un
analisis completo de esquemas complejos de produccion. Debido a las caracteristicas
de los modelos que representan los procesos quimicos, es necesario contar con
herramientas y métodos que permitan alcanzar las mejores soluciones a los problemas
de disefo. Es por ello, que se ha editado el libro “Stochastic Process Optimization using
Aspen Plus®”, de cudl se presenta una sindpsis. Los autores pretenden que el lector
aprenda el manejo de software de optimizacion estocastica para la solucion de
problemas de relevancia industrial, tomando en cuenta aspectos econdmicos,
ambientales, operacionales y de seguridad.
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Abstract

Optimization of chemical processes is an area whose importance has been increased
on the last years, together with the development of computational technology which
allows a complete analysis of complex production schemes. Due to the characteristics
of the models representing the chemical processes, it is necessary to have methods
and tools which allow reaching the best solutions to design problems. In this context,
the book “Stochastic Process Optimization using Aspen Plus®”’ has been edited
recently and a synopsis is presented. The authors aim is to allow the reader to learn
the use of stochastic optimization software to solve problems of industrial relevance,
considering economic, environmental, operational and safety aspects.
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Introduccion

La optimizacion puede definirse como: elegir la mejor alternativa de entre un conjunto
de opciones factibles. Partiendo de esta definicidn, es posible decir que todos los dias
optimizamos, incluso sin darnos cuenta. Cada vez que tomamos una decisién de entre
varias alternativas, seleccionando la mejor en términos de algun criterio previamente
definido, estamos optimizando. La eleccién de la mejor opcién puede hacerse
siguiendo distintas estrategias: tomando como base experiencias previas, probando
todas las alternativas y escogiendo la mejor, o empleando optimizacién mate matica. Al
hacer uso de esta ultima, es importante contar con modelos confiables que
representen de la mejor manera posible el sistema a optimizar. Por tanto, el
aprendizaje de técnicas de optimizacién matematica requiere al menos una formacion
basica en modelado y matematicas.

Particularmente en las ingenierias, la optimizaciéon tiene un amplio rango de
aplicaciones, debido a la constante necesidad de tomar decisiones en dicho ambito.
Esto también ocurre en el caso de la ingenieria quimica, particularmente en la
ingenieria de procesos. En dichas ramas, existen muchos casos en los que es necesario
optimizar, tratandose de procesos modelados por ecuaciones no convexas y con varios
grados de libertad. Por otra parte, los modelos de ingenieria de procesos suelen
involucrar variables tanto discretas como continuas, asi como sistemas de ecuaciones
algebraicas y diferenciales. Debido a la complejidad de las ecuaciones que representan
los procesos quimicos, estos requieren métodos robustos de optimizacion, que
permitan obtener los mejores disefos en términos de los objetivos establecidos por el
disefiador. Los métodos de optimizacién estocdsticos cumplen con esta caracteristica.
Estos métodos implican el andlisis del modelo matematico en diversas regiones dentro
del espacio de solucidn, escogiendo las mejores alternativas para conformar un
conjunto de soluciones optimas. A diferencia de los métodos tradicionales de
optimizacion deterministica, los métodos estocasticos no requieren del calculo de
derivadas, y pueden analizar espacios discontinuos con mayor facilidad. Asi pues, los
métodos estocasticos son una buena alternativa para la solucién de problemas de
optimizacion de procesos. Por otra parte, el uso de simuladores modulares de
procesos como herramientas auxiliares en la optimizaciéon facilita la tarea del
modelado matematico, puesto que estos simuladores cuentan con una amplia base de
datos en cuanto a modelos de equipos comunes, asi como en cuanto a propiedades
fisicas de distintos componentes. Aspen Plus® es el simulador modular mas
ampliamente usado a nivel industrial debido a su robustez numérica y a su amplia y
actualizada base de datos termodindmicos. Aspen Plus® es basicamente un programa
de simulacién de procesos quimicos, en el cual ademas de simulaciones de diagramas
de flujo, se puede realizar: (1) estimacion de propiedades de compuestos, (2) analisis
de sensibilidad de variables de proceso, (3) obtener especificaciones de disefio de
proceso, y, (4) sintesis y andlisis de procesos quimicos, entre otras tareas del diseno de
procesos y equipos.
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Asi, el uso de simuladores modulares combinados con métodos de optimizacién
estocastica representa una buena alternativa para obtener disefios dptimos de equipo
de proceso o incluso de procesos completos. En el libro “Stochastic Process
Optimizacion using Aspen Plus®”’, se presentan algunos conceptos basicos acerca de
optimizacion, en general, y particularmente optimizacion estocastica. Asimismo, se
muestran técnicas para el disefio y optimizacidon simultaneos de mddulos de proceso.
Se presentan también ejemplos de aplicacién de las técnicas desarrolladas para el
diseno éptimo de operaciones unitarias y procesos quimicos.

Necesidad del libro

El uso de métodos estocasticos para la optimizacidon de procesos se ha extendido en
anos recientes. Por otra parte, el manejo de paquetes especializados para la solucién
de problemas en ingenieria quimica se ha convertido en indispensable para las nuevas
generaciones de ingenieros quimicos. Debido a lo anterior, se desarrollé el libro
“Stochastic Process Optimizacion using Aspen Plus® como una referencia
introductoria a la optimizacién, asi como una guia para el aprendizaje en el uso
conjunto de dos herramientas computacionales, tales como el simulador de procesos
Aspen Plus® y el paquete matemdtico MATLAB®, para el disefio y optimizacién
simultdneos de equipos individuales y de procesos completos.

Descripcion de los capitulos

El libro “Stochastic Process Optimizacion using Aspen Plus®” consta de 10 capitulos.
Los primeros tres capitulos son introductorios, presentando al lector los conceptos
bdsicos de optimizacion. Los capitulos 4 y 5 presentan algunas de las caracteristicas del
simulador de procesos Aspen Plus®, mientras que los capitulos 6 al 10 muestran la
aplicacion del enlace entre MATLAB® y Aspen Plus® para la optimizacién de distintos
tipos de equipos de proceso y procesos completos. A continuacion, se presenta una
descripcidon de cada capitulo.

Capitulo 1. Introduction to optimization (Introduccion a la optimizacion)

En este capitulo se presentan algunos de los conceptos basicos de optimizacidn,
sefialando la importancia de esta 4rea tanto en ingenieria quimica como en otras areas
del conocimiento, e incluso en la vida diaria. Se describe la optimizacién basada en
modelos matematicos, y se presentan clasificaciones de los problemas de
optimizacion. Se introducen los conceptos de funcidn objetivo y region factible, los
cuales son fundamentales en todo problema de optimizacién basada en modelos
matematicos. Se describe el caso particular de los problemas de optimizacion
multiobjetivo, y se concluye con una discusién sobre la optimizacién de procesos.
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Capitulo 2. Deterministic optimization (Optimizacion deterministica)

En este capitulo se describen las caracteristicas de la optimizacion deterministica, la
cual se considera la contraparte de la optimizacion estocdstica, caracterizandose por
su rigurosidad matematica. Se presentan los fundamentos de la optimizacion
deterministica, partiendo de los principios del calculo diferencial. Asimismo, se
presenta otro de los conceptos fundamentales en optimizacién: la convexidad. Se
describen los tres sub-tipos de problemas de optimizacion no lineal por programacion
matematica, asi como los métodos empleados cominmente para su solucién.
Finalmente, se describe el software mas utilizado en la solucion de problemas de
optimizacién por métodos deterministicos.

Capitulo 3. Stochastic optimization (Optimizacion estocdstica)

En este capitulo se presentan las caracteristicas de la optimizacién estocastica, asi
como una descripcion general del funcionamiento de este tipo de métodos. Se
presenta un andlisis de las caracteristicas de la optimizacion estocdstica y la
optimizacion deterministica, y se hace un comparativo de las ventajas y desventajas de
cada tipo de método. Se describe el manejo de restricciones es optimizacion
estocastica, debido a que los métodos estocasticos bdsicos por si solos no son capaces
de resolver problemas con restricciones. Posteriormente, se describen algunos de los
métodos estocdsticos mas conocidos, tales como algoritmos genéticos, evolucién
diferencial, busqueda tabl, recocido simulado, entre otros. Por otra parte, se
mencionan las aplicaciones que han tenido los métodos descritos en la solucién de
problemas de ingenieria quimica o areas afines.

Capitulo 4. The simulator Aspen Plus® (El simulador Aspen Plus®)

En este capitulo se describe la importancia del uso de software especializado para el
analisis y disefio de procesos quimicos. Asimismo, se presentan las caracteristicas
principales del simulador de procesos Aspen Plus®.

Capitulo 5. Direct optimization in Aspen Plus® (Optimizacion directa en Aspen Plus®)

En este capitulo se presentan los métodos de optimizacion empleados en el simulador
de procesos Aspen Plus® Estos métodos forman parte del paquete, estando
clasificados como herramientas de andlisis de sensibilidad y herramientas de
optimizacién, estas ultimas empleando como base el método de programacion
cuadratica secuencial. El capitulo muestra ejemplos de optimizacion empleando estas
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herramientas para equipos de proceso individuales: un intercambiador de calor, un
tanque de vaporizacion instantanea, y un reactor tubular.

Capitulo 6. Optimization using Aspen Plus® and stochastic toolbox (Optimizacion
usando Aspen Plus® y la caja de herramientas estocdsticas)

En este capitulo se describe el software empleado para llevar a cabo la optimizacién
estocastica, MATLAB®. Asimismo, se presenta la metodologia para realizar el enlace
entre MATLAB® y Aspen Plus®. La metodologia se ejemplifica por medio de la
optimizaciéon mono-objetivo y multi-objetivo de una columna de destilacién
multicomponente.

Capitulo 7. Using external user-defined block model in Aspen Plus® (Usando bloques de
modelo externos definidos por usuario en Aspen Plus®)

En este capitulo se presenta un método para introducir modelos adicionales a los que
incluye la base de datos de Aspen Plus®, esto a través de bloques de modelo definidos
por usuario. Esta caracteristica de Aspen Plus® permite modelar y cargar equipos de
proceso inexistentes en el simulador. Se describe la metodologia para introducir los
modelos externos empleando Microsoft Excel y MATLAB®.

Capitulo 8. Optimization with a user kinetic model (Optimizacion con un modelo
cinético de usuario)

En este capitulo se describen los tipos de modelos cinéticos que permite emplear
Aspen Plus® para representar una reaccidon quimica. Asimismo, describe la necesidad
de contar con la posibilidad de cargar modelos de usuario distintos a los que tiene por
default el simulador. Se presenta la metodologia para codificar y cargar dichos
modelos de usuarios. Finalmente, se ejemplifica la optimizacién de un sistema con un
modelo cinético de usuario, tomando como caso de estudio una columna de
destilacion reactiva.

Capitulo 9. Optimization of a biobutanol production process (Optimizacion de un
proceso de produccion de biobutanol).

En este capitulo se presenta un caso de estudio de un proceso completo, el cual
consiste en un proceso para producir n-butanol a partir de biomasa. Se describe
inicialmente el proceso, asi como la seleccién del modelo termodinamico, con base en
los componentes involucrados, y la seleccion del modelo cinético. Se describe la



NATURALEZA Y TECNOLOGIA
UNIVERSIDAD DE GUANAJUATO
ANO 5,NUMERO 1, MAYO DEL 2018 ISSN:2007-672X

optimizacion del proceso, empleando métodos estocdsticos, y se discuten los
resultados obtenidos.

Capitulo 10. Optimization of a silane production process (Optimizacion de un proceso
de produccion de silano).

En este capitulo se presenta un caso de estudio de un proceso completo, el cual
consiste en un proceso para producir silano a partir de triclorosilano. El capitulo inicia
con un analisis de la importancia de la produccidn del silano. Posteriormente, se
describe una alternativa de proceso empleando destilacién reactiva, senalando su
potencial en términos econdmicos. Se define el modelo termodindmico, con base en
los componentes involucrados, y se describe el modelo cinético. Posteriormente, se
describe el método de diseno y optimizacion, y se discuten los resultados obtenidos.

Si el lector esta interesado en profundizar los casos de estudio presentados en la obra,
puede consultar los trabajos de Sanchez-Ramirez y col. (2015), Quiroz-Ramirez y col.
(2017), Alcantara-Avila y col. (2015, 2016), Ramirez-Marquez et al. (2018).

Opiniones

El libro “Stochastic Process Optimization using Aspen Plus®” fue presentado ante la
comunidad de la Division de Ciencias Naturales y Exactas el 22 de febrero de 2018, por
el Dr. José Maria Ponce Ortega, respetado profesor-investigador de la Universidad
Michoacana de San Nicolas de Hidalgo, quien ostenta el reconocimiento de nivel Il en
el Sistema Nacional de Investigadores, desarrollando investigacién en el area de
optimizacion de procesos quimicos, disefio sustentable y optimizacion de cadenas de
suministro. En palabras del Dr. Ponce Ortega, “de los libros en ingenieria quimica,
pocos son publicados por autores mexicanos, y en idioma espafiol, lo cual no demerita
el texto pero si limita la audiencia del mismo, por lo que, al estar publicado en inglés y
con la editorial elegida, este libro logrard una mayor difusién”. Asimismo, Rappos
(2017) presenta una descripcién del libro, mencionando que “a lo largo del libro, los
autores presentan una guia clara, muchas capturas de pantalla y cédigos de ejemplo
para el uso del software Aspen Plus, lo cual hace de este libro una herramienta muy
util para aquellos interesados en usar este software para resolver modelos de
optimizacion, en particular en el dominio de la ingenieria quimica”.

Conclusiones

El libro “Stochastic Process Optimization using Aspen Plus®” describe conceptos
bdsicos de optimizacidn, tanto deterministica como estocdstica, asi como métodos
avanzados de optimizacién estocastica empleando enlaces entre el simulador de
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procesos Aspen Plus® y el software matematico MATLAB®. Asi pues, el libro puede ser
una herramienta introductoria a la optimizacion y el uso de software de simulacién de
procesos, asi como una guia para lectores mas avanzados que deseen llevar a cabo
optimizacién de procesos complejos.
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