


modelacién y simulacién por computador permite que
los procesos sean disefiados y optimizados simultdnea-
mente para numerosas variables incluyendo atin varia-
bles como factores ambientales y sincronizacién con
el mercado™”.

SIMULACION MOLECULAR

El computador también ha permitido introducir
para el disefio de productos una técnica de alcance
inimaginable: la simulacién molecular. La ingenieria
inversa o retrosintesis es la base de la modelacién
molecular, que comienza con el concepto de un nue-
vo producto y luego trabaja hacia atrds para desarro-
llar una forma de producirlo. En su forma més simple
la simulacién molecular predice propiedades desde
la estructura molecular. Con estos programas se pue-
de obtener datos de equilibrio de fases, predecir pro-
piedades mecdnicas, capacidades caldricas, calores de
formacidn y reaccion, solubilidades, propiedades de
transporte, y hasta disefiar la molécula indicada a par-
tir de las propiedades deseadas. Los programas de si-
mulacién molecular (Cranium, BatchDesign-Kit, Sy-
napse, Synthia, etc.) son disefiados a partir de datos
empiricos, con los que se genera una base de datos que
correlaciona propiedades con grupos de dtomos en los
que se divide la molécula; o disefiados con base en teo-
rias, por ejemplo algunos usan modelos de la termodi-
ndmica estadistica o métodos de la mecanica cudntica® .

En el futuro serd posible, para producir una sus-
tancia quimica especifica o material especifico, en-
trar a un programa de computador las propiedades de-
seadas y obtener no un modelo del producto sino hasta
los planos completos del proceso para hacerlo. El uso
de la modelaciéon molecular no sélo estd reduciendo
los costos y el tiempo de desarrollo de los productos
y procesos, sino que también se beneficia el disefio
de los equipos.”!

SIMULACION DINAMICA

La introduccién del computador en las plantas de
procesos quimicos también permite la utilizacion de
la simulacién dindmica tanto en la operacion de pro-
cesos continuos, para ajustar la produccion diaria para
tener en cuenta variables externas como demanda, pre-
cios de materias primas, asi como en el disefio y ope-
racién de plantas discontinuas de manufactura flexi-

ble para establecer condiciones de disefio y operacién
eficientes’”.

SISTEMAS EXPERTOS

La inteligencia artificial ha empezado a invadir
las industrias de procesos quimicos; ya son conoci-
das aplicaciones de sistemas expertos, redes neu-
ronales, 16gica difusa y algoritmos genéticos. Estas
tecnologias tienen aplicaciones en la simulacion,
optimizacién y disefio de procesos, en sistemas de
entrenamiento de personal, en programacién de pro-
duccidn y personal, en gerencia de proyectos, en sis-
temas soportes para el mejoramiento de la calidad o
para ayudar a operadores y técnicos en la toma de
mejores decisiones para el desempefio de la planta,
en sistemas de diagnéstico de problemas en equipos
y plantas, y en sistemas de control mas riguroso y efi-
ciente.”

Los sistemas basados en conocimientos se crean
usando conocimientos de expertos humanos, asi como
de las ciencias bésicas y la ingenieria. La base de co-
nocimientos se puede mejorar continuamente con la
entrada continua de informacidn por las personas que
usan el sistema o por el conocimiento adicional ga-
nado por inferencia que hace el sistema a través de su
propia “experiencia”. Estos sistemas son ftiles, por
ejemplo, en la sintesis y disefio de procesos, en el que
proveen no sélo informacién sino herramientas para
hacer mejores juicios®.

Otra aplicacion estd en el andlisis de alarma y
manejo de situaciones anormales de operacién en
planta. Un operario puede tomar decisiones cruciales
rdpidamente si estd auxiliado por un sistema experto
que le anticipa al operador condiciones anormales
mucho antes de que suene una alarma. El sistema le
puede proveer informacidn soporte para la decision,
tales como posibles causas del problema y opciones
para su decision. Un sistema experto también puede
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disefiarse para monitorear un proceso en tiempo real,
interpretar las condiciones de alarma, y alertar a ope-
rarios y técnicos sobre posibles acciones de correc-
cién. Mds adn, un sistema de éstos puede usarse para
hacer control proactivo de un proceso, si estd dise-
fiado para recoger datos y calcular tendencias esta-
disticas, suministrar una interpretacion y alertar
sobre tendencias estadisticas de variables claves del
proceso antes de que ocurra una perturbacion en el
sistema'® %,

REDES NEURONALES

Las redes neuronales son excelentes candidatas
para resolver un amplio rango de problemas en la in-
dustria quimica. Entre ellos se puede mencionar la
clasificacion de materias primas multicomponentes,
reconocimiento de patrones y andlisis de composi-
cién quimica, interpretacion cualitativa de datos de
procesos, control adaptativo, deteccién de fallas de
sensores, modelacién, caracterizacion y optimizacién
de unidades de procesos —por ejemplo reactores—,
modelaciéon de fendmenos escasamente comprendi-
dos como el flujo turbulento. Las redes neuronales
imitan procesos de aprendizaje humano. Los huma-
nos generalmente aprenden por ensayo y error. Las
redes neuronales operan en forma andloga.”

La red neuronal es una arquitectura de programa
de computador para computo no-lineal, que consiste
en un arreglo de elementos de procesamiento en blo-
que altamente interconectado asemejando las redes
mucho mds complejas de neuronas bioldgicas. Las re-
des neuronales analizan datos de un sistema y a tra-
vés de un proceso de “aprendizaje” genera un mode-
lo interno que relaciona los datos. Este modelo inter-
no no estd basado en ninguna especificacion del me-
canismo subyacente para el proceso. Para la genera-
cion del modelo no se requiere de una comprensién
previa de los fundamentos de los procesos o los fené-
menos que se modelan. Esta caracteristica las hace
ideales para modelar sistemas complejos en los que
convergen fenémenos de transferencia de calor, me-
cénica de fluidos, transferencia de masa, fendmenos
cinéticos y cataliticos, que aunque puedan ser descri-
tos mediante ecuaciones diferenciales pueden tener
problemas de solucién por su no-linealidad. Ellas
también permiten una inversién en la operacién de
los modelos de simulacién, mientras los convencio-
nales determinan condiciones de salida o valores de

variables dependientes a partir de un conjunto de da-
tos de entrada o de variables independientes, las re-
des neuronales permiten el cdlculo de condiciones de
entrada dado un conjunto de datos de salida del siste-
ma.24

LOGICA DIFUSA

La légica difusa es una alternativa de control va-
liosa para procesos que no pueden describirse con
un modelo matemadtico o su desarrollo es muy com-
plejo. El control 16gico difuso utiliza una descripcion
del proceso mediante reglas, o heuristica, que son de-
sarrolladas a partir de un conocimiento seguro del pro-
ceso. También se utiliza esta tecnologia en los siste-
mas expertos basados en conocimiento.

ALGORITMOS GENETICOS

La inteligencia artificial también ofrece los
algoritmos genéticos como rutinas de bisqueda en
optimizacién. Los algoritmos genéticos pueden com-
pararse con el proceso bioldgico de la evolucién na-
tural de ciertas caracteristicas de una especie que pa-
san de generacién en generacidn y contribuyen a su
supervivencia y mejoramiento de la poblacion a me-
dida que ciclo evolutivo avanza; de la misma manera
funcionan los algoritmos genéticos para encontrar so-
luciones adaptativas en ambientes dindmicos. El al-
goritmo arranca con una muestra de solucion aleatoria
y a través de su proceso genera nuevas generaciones
de soluciones hasta cumplir los criterios de
optimizacion.

INNOVACIONES EN OPERACIONES UNITARIAS

Las operaciones unitarias convencionales serdn
siempre objeto de mejoras, pero se estd observando
un creciente interés en las operaciones unitarias no
convencionales como la separacién cromatogréfica y
separacion por membranas. Adn mds revolucionario
aparece la hibridacion de operaciones unitarias y pro-
cesos unitarios. La mayor tendencia en este campo es
la combinacién en forma concurrente de reacciones,
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operaciones de separacion y transferencia de calor
para reduccidn de costos, reduccion de formacion de
subproductos o desechos y o eliminacién de reaccio-
nes colaterales para mejoras en rendimientos y selec-
tividad de reacciones. La destilacién reactiva, por
ejemplo, estd siendo utilizadas en la produccién de
metill ter-butil eter, ter-amil metil eter y etil ter-butil
eter; y las membranas cataliticas, en particular, se es-
tdn usando como catalizadores que a la vez funcio-
nan como tamices para separar el producto una vez
se forma'’.

Pero el conjunto de innovaciones que se vienen
produciendo no sélo se reducen a las operaciones uni-
tarias, también ha invadido las unidades de reaccion.
Hay una gran presion en la industria de procesos qui-
micos por aumentar la productividad y disminuir la
produccién de desechos, que ha volcado la atencién
sobre los reactores para que tengan un papel més ac-
tivo en la separacion en lugar de ser recipientes pasi-
vos en esta funcion. La mayoria de los esfuerzos de
redefinicion de los reactores estdn orientados a me-
jorar conversion, rendimiento y selectividad.?

REACTORES MULTIFUNCIONALES

Entre las tecnologias multifuncionales en reacto-
res que se vienen desarrollando la mds avanzada es la
destilacion reactiva usada hoy principalmente para re-
acciones de eterificacion y esterificacion; en ella el
catalizador se coloca en los internos de la torre para
que se de simultdneamente la reaccion y la separa-
cion. La que le sigue son las membranas cataliticas
para producir por ejemplo etano y etileno a partir de
metano, anhidrido maléico como precursor en la
podruccion de poliéster y reformado de metano con
vapor de agua. Pero estas combinaciones contintian
con desarrollos en adsorcidn reactiva y cromatografia
reactiva.”

La imaginacion en las innovaciones en los reacto-
res no se agota en la hibridacion. En Francia se estd
trabajando en planta piloto para oxidar ciclohexanol
a ciclohexanona utilizando ultrasonido. Otro grupo
ha construido un reactor sonoelectroquimico, a esca-
la de laboratorio, para oxidar fenol de aguas
residuales. Du Pont estd usando microonda en reac-
cién de 4acido cianhidrico, y la universidad de
Bradford en el Reino Unido estd estudiando reacto-
res basados en radiofrecuencias para el cracking de
petréleos pesados.”

ESPEGIAL

MICRORREACTORES

Existe también una linea de innovaciones en el
campo de los microrreactores, con varias aplicacio-
nes. Esta tecnologia se viene desarrollando para usarla
en procesos que son ineficientes o riesgosos a gran
escala, como por ejemplo para producir quimicos al-
tamente toxicos, con reacciones explosivas o alta-
mente exotérmicas. Algunos disefios geométricos se
apartan de los reactores tubulares y de tanque agita-
dos convencionales; aunque la universidad de Kyoto
en Japon estd trabajando con microrreactores tubu-
lares con didmetros de tubos por debajo de 1 milime-
tro. Hay disefios constituidos por microcanales de
paredes delgadas que se graban en ldminas de metal,
ceramica, vidrio u otro material. Los canales se ha-
cen mediante micromaquinado con l4ser, maquinado
con descarga eléctrica, fotolitografia u otra técnica.
Los tiempos de residencia en estos reactores llegan a
ser extraordinariamente pequefios. Pacific North-West
National Laboratory en Washington ha realizado oxi-
dacién parcial de hidrocarburos con tiempos de 1 a
10 microsegundos, comparado con 1 segundo en refor-
madores con vapor convencional. Para la produccién
a gran escala se diponen en paralelo tantos reactores
como sea necesario para lograr el volumen de pro-
duccion requerido.”’

Los microrreactores también estdn siendo utili-
zados con el impulso que viene tomando la quimica
combinatorial. La quimica combinatorial estd siendo
usada en los laboratorios de investigacién y desarro-
llo para hacer y probar simultdneamente muchos com-
puestos quimicos —hasta 4000 compuestos por dia—
debido a la necesidad de acelerar los procesos de de-
sarrollo. La sintesis se hace en una planta diminuta
automatizada que tiene microrreactores —con tama-
flos de 1 a 10 mililitros— acopladas a otras mi-
crounidades para intercambio de calor y transporte
de fluidos. Estas plantas se montan en médulos de
cerca de 1 ft*, y son controladas por computador con
brazos robéticos para alimentar a los microrreactores
y sacar muestras para andlisis*'.
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NUEVOS INSTRUMENTOS

La electrénica no sélo se ha beneficiado de los
avances de la ingenieria quimica con los materiales
que le proporciona con propiedades excepcionales
para aplicaciones novedosas en la elaboracién de com-
ponentes electrénicos, medios magnéticos, fibra 6p-
tica, etc, sino que ha influido significativamente en
el desarrollo de la ingenieria quimica con el compu-
tador y el desarrollo de nuevos instrumentos de me-
dida y control.

~ Una referencia obligada merecen los instrumen-
tos de medida de no-contacto que usan ultrasonido,
luz infrarroja o rayo ldser. Hoy se dispone de
medidores ultrasénicos de nivel, flujo, presion, tem-
peratura y propiedades fisicas. Monsanto estd usan-
do, desde 1995, espectrémetros Raman para mo-
nitorear especies quimicas en reactores industriales®.
El Centro de Investigaciones de Karlsruche y la fir-
ma Sonotech GmbH en Alemania, han desarrollado
un sensor ultrasénico capaz de medir propiedades
fisicas de fluidos, tales como viscosidad y densidad.
Para la medida de temperatura en procesos donde el
producto sea fragil o susceptible de contaminacion, o
donde las condiciones del proceso sean agresivas o
dificil el acceso al punto de medicidn, se dispone en
el mercado de termémetros infrarrojos®.

NUEVO CURRicuLO

El curriculo para formar los ingenieros quimicos
del futuro también sufrird cambios. En é] no sélo debe
incorporarse nuevos conocimientos, sino contemplar
el desarrollo de nuevas habilidades y destrezas, y
ofrecer un ambiente de aprendizaje abierto y flexi-
ble, en el que se explote la potencialidad de las nue-
vas tecnologias educativas que ofrece el computador,
las bases de datos, los sistemas expertos, la
multimedia y las telecomunicaciones. En el campo
del conocimiento es necesario ampliar la base cienti-
fica y profundizar el conocimiento en fundamentos
en quimica, fisica y biologia. En el desarrollo de ha-
bilidades y destrezas es necesario el adiestramiento
general en solucién de problemas, modelaciéon mate-
madtica, simulacion, y operaciones intelectuales para
el pensamiento critico y creativo. Esto exige cambios
en las metodologias. El aprendizaje debe hacerse a
través de problemas abiertos con participacion mas
activa de los estudiantes; mostrando la “teoria en ac-

cion” —mediante simulacion virtual de ambientes,
fenémenos y procesos reales, o vinculado a la practi-
ca en problemas concretos de ingenieria quimica
(learning by doing)—, a través de la cual se redescu-
bran o verifiquen teorias, principios y leyes que con-
forman el nuevo cuerpo conceptual de la ingenieria
quimica.

CONCLUSION

“Resultaria dificil imaginar un mundo sin el de-
sarrollo de la quimica y la ingenieria quimica, mu-
chas de las comodidades que disfrutamos hoy no se-
rian posibles sin ellas, sin la comtn aspirina, por no
hablar de potentes drogas para el alivio o cura de en-
fermedades, sin las supercomputadoras, las fibras 6p-
ticas”*®, tampoco lo més obvio, nuestra indumenta-
ria diaria. La ingenieria quimica seguird siendo in-
sustituible en el mundo moderno, pues la industria
de produccidén de sustancias quimicas y materiales es
un eslabon obligado en la cadena productiva no sélo
de todas las demds actividades industriales sino tam-
bién de muchas del sector de servicios. La ingenieria
quimica no sélo tiene futuro sino que ademds es in-
dispensable para el desarrollo de la tecnologia elec-
tronica, de la informatica, de las comunicaciones, en
fin de las tecnologias motrices de la quinta revolu-
ci6n industrial, - de acuerdo con la taxonomia del de-
sarrollo tecnolégico propuesta por Carlota Pérez 8.
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