
P OR MEDIO DEL ,COMPUTADOR SE HA PODIDO .DISEÑAR SIMULACIONES MOLECULARES. 
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El mayor interés en los químic~s especiales y rría­
te\ia~es av<:mpd?.s.tend~á-up. gran irppacto. en la inge­
niería quírpica. La inge11ü~rfa química ha sido h~st.a 
ahota una protesión'orientada liaGia 1ós procisos;· en 
esencia una ingeniería de procesos. Como el proble­
ma central de estós materiales es encontrar el uso co­
rrecto y el ·mercado apropiaqo, los ingenieros quími­
cos tendrán' que aprender mucho más sobre sus pro­
piedades y adquirir un profundo conocimiento -para 
correlacionar propiedades con'usos y desempeños. Su­
giere esta necesidad que la ingeniería quím'.ica tendrá 
que integrar la ingehiería·de producto con'la ingenie., 
ría de procew, más si' se tiene en cuinta que las pro­
piedades de algunos materiales avanzados y quími­
cos especiales son altamente dependientes del proce­
so de manufactura utilizado. Además, como la escala 
de producción es más pequeña, comparada con la de 
químicos tradicionales, estos materiales deberán pro­
ducirse en plantas discontinuas, multipropósitos y 
flexibles, retornando la ingeniería química a los pro­
cesos batch, supuestamente ya superados con·la lógi­
ca de la producción masiva introducida como para-
digma en la industria de procesos quími5os 16• · 
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NUEVAS HERRAMIENTAS Y TECNOLOGÍAS 

El desarrqll:o fut~ro de la il)ge~iería química no 
Só,\o Se .dar~ íl?~}os retos ,Y :OportuR-idaqes para el de­
sarroHo de ·nuevos .Productos ·y procesos, generádos 
por las demandas de _'la inicroeiectr6nica', 'fas comuni­
caciones, la,' inforpiática, y otras, industrias errergen­
tes, o por el m·ejoram~ento de los procesos conven­
cí~nales, sino qu,e también estará.· cántcterizado · por 
la introd1..1cci9n 'a las industrias de proc~sos químicos 
dé, ~9~vas ~er~ami~ntas y te~nologfas19. . . 

La primera herramienta que ha transformado la 
práctica de la ingeniería química más que cualquiera 
otra en el pasado, es el computador. Esta modificación 
se observa en el diseño, operación rutinaria y en las 
comunicaciones. "La increíble velocidad y capacidad 
de procesamiento de los computadores de ,hoy, permi­
te la .comprensión y manipulación de ·sistemas mul­
tivariables altamente complejos, que le sería imposi­
ble a un s·er humano manejar· sin su áyuda. La 
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modelación y simulación por computador permite que 
los procesos sean diseñados y optimizados simultánea­
mente para numerosas variables incluyendo aún varia­
bles como factores ambientales y sincronización con 
el mercado"19 . 

SIMULACIÓN MOLECULAR 

El computador también ha permitido introducir 
para el diseño de productos una técnica de alcance 
inimaginable: la simulación molecular. La ingeniería 
inversa o retrosíntesis es la base de la modelación 
molecular, que comienza con el concepto de un nue­
vo producto y luego trabaja hacia atrás para desarro­
llar una forma de producirlo. En su forma más simple 
la simulación molecular predice propiedades desde 
la estructura molecular. Con estos programas se pue­
de obtener datos de equilibrio de fases, predecir pro­
piedades mecánicas, capacidades calóricas, calores de 
formación y reacción, solubilidades, propiedades de 
transporte, y hasta diseñar la molécula indicada a par­
tir de las propiedades deseadas. Los programas de si­
mulación molecular (Cranium, BatchDesign-Kit, Sy­
napse, Synthia, etc.) son diseñados a partir de datos 
empíricos, con los que se genera una base de datos que 
correlaciona propiedades con grupos de átomos en los 
que se divide la molécula; o diseñados con base en teo­
rías, por ejemplo algunos usan modelos de la termodi­
námica estadística o métodos de la mecánica cuántica20 . 

En el futuro será posible, para producir una sus­
tancia química específica 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 modelación molecular no sólo está reduciendo 
los costos y el tiempo de desarrollo de los productos 
y procesos, sino que también se beneficia el diseño 
de los equipos.21 

SIMULACIÓN -DINÁMICA 

La introducción del computador en las plantas de 
procesos químicos también permite la utilización de 
la simulación dinámica tanto en la operación de pro­
cesos continuos, para ajustar la producción diaria para 
tener en cuenta variables externas como demanda, pre­
cios de materias primas, así como en el diseño y ope­
ración de plantas discontinuas de manufactura flexi-

ble para establecer condiciones de diseño y operación 
eficientes 19. 

SISTEMAS EXPERTOS 

La inteligencia artificial ha empezado a invadir 
las industrias de procesos químicos; ya son conoci­
das aplicaciones de sistemas expertos, redes neu­
ronales, lógica difusa y algoritmos genéticos. Estas 
tecnologías tienen aplicaciones en la simulación, 
optimización y diseño de procesos, en sistemas de 
entrenamiento de personal, en programación de pro­
ducción 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 desempeño de la planta, 
en sistemas de diagnóstico de problemas en equipos 
y plantas, y en sistemas de control más riguroso y efi-
ciente.22 · 

Los sistemas basados en conocimientos se crean 
usando conocimientos de expertos humanos, así como 
de las ciencias básicas y la ingeniería. La base de co­
nocimientos se puede mejorar continuamente con la 
entrada continua de información 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 útiles, por 
ejemplo, en la síntesis y diseño de procesos, en el que 
proveen no sólo información sino herramientas para 
hacer mejores juicios23 . 

Otra aplicación está en el análisis de alarma y 
manejo de situaciones anormales de operación en 
planta. Un operario puede tomar decisiones cruciales 
rápidamente si está auxiliado por un sistema experto 
que le anticipa al operador condiciones anormales 
mucho antes de que suene una alarma. El sistema le 
puede proveer información soporte para la decisión, 
tales como posibles causas del problema y opciones 
para su decisión. Un sistema experto también puede 

20. Shanley, Agnes, "Molecular modeling it's not just far chemist anumore ", 
Chemical Engineering, January, 1996. 
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realize its practica/ promise", Chemical Engineering Progress, January, 
1995. 
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diseñarse para monitorear un proceso en tiempo real, 
interpretar las condiciones de alarma, y alertar a ope­
rarios y técnicos sobre posibles acciones de correc­
ción. Más aún, un sistema de éstos puede usarse para 
hacer control proactivo de un proceso, si está dise­
ñado para recoger datos y calcular tendencias esta­
dísticas, suministrar una interpretación y alertar 
sobre tendencias estadísticas de variables claves del 
proceso antes de que ocurra una perturbación en el 
sistema 19

, 
23
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REDES NEURONALES 

Las redes neuronales son excelentes candidatas 
para resolver un amplio rango de problemas en la in­
dustria química. Entre ellos se puede mencionar la 
clasificación de materias primas multicomponentes, 
reconocimiento de patrones y análisis de composi­
ción química, interpretación cualitativa de datos de 
procesos, control adaptativo, detección de fallas de 
sensores, modelación, caracterización y optimización 
de unidades de procesos -por ejemplo reactores-, 
modelación de fenómenos 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 análoga. 23 

La red neuronal es una arquitectura de programa 
de computador para cómputo no-lineal, que consiste 
en un arreglo de elementos de procesamiento en blo­
que altamente interconectado asemejando las redes 
mucho más complejas de neuronas biológicas. 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 está basado en ninguna especificación del me­
canismo subyacente para el proceso. Para la genera­
ción del modelo no se requiere de una comprensión 
previa de los fundamentos de los procesos o los fenó­
menos que se modelan. Esta característica las hace 
ideales para modelar sistemas complejos en los que 
convergen fenómenos de transferencia de calor, me­
cánica de fluídos, transferencia de masa, fenómenos 
cinéticos y catalíticos, que aunque puedan ser descri­
tos mediante ecuaciones diferenciales pueden tener 
problemas de solución por su no-linealidad. Ellas 
también permiten una inversión en la operación de 
los modelos de simulación, 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 cálculo de condiciones de 
entrada dado un conjunto de datos de salida del siste­
ma. 24 

LÓGICA DIFUSA 

La lógica difusa es una alternativa de control va­
liosa para procesos que no pueden describirse con 
un modelo matemático o su desarrollo es muy com­
plejo. El control lógico difuso utiliza una descripción 
del proceso mediante reglas, o heurística, que son de­
sarrolladas a partir de un conocimiento seguro del pro­
ceso. También se utiliza esta tecnología en los siste­
mas expertos basados en conocimiento. 

ALGORITMOS GENÉTICOS 

La inteligencia artificial también ofrece los 
algoritmos genéticos como rutinas de búsqueda en 
optimización. Los algoritmos genéticos pueden com­
pararse con el proceso biológico de la evolución na­
tural de ciertas caracferísticas de una especie que pa­
san de generación en generación y contribuyen a su 
supervivencia y mejoramiento de la población a me­
dida que ciclo evolutivo avanza; de la misma manera 
funcionan los algoritmos genéticos para encontrar so­
luciones adaptativas en ambientes dinámicos. El al­
goritmo arranca con una muestra de solución aleatoria 
y a través de su proceso genera nuevas generaciones 
de soluciones hasta cumplir los criterios de 
optimización. 

INNOVACIONES EN OPERACIONES UNITARIAS 

Las operaciones unitarias convencionales serán 
siempre objeto de mejoras, pero se está observando 
un creciente interés en las operaciones unitarias no 
convencionales como la separación cromatográfica y 
separación por membranas. Aún más revolucionario 
aparece la hibridación de operaciones unitarias y pro­
cesos unitarios. La mayor tendencia en este campo es 
la combinación en forma concurrente de reacciones, 

24 .Ondrey Gerald, Kim Irene, Parkinson Gerald, "Reactorsfor 21st 
century", Chemical Engineering, ]une, 1996. 
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operaciones de separación y transferencia de calor 
para reducción de costos, reducción de formación de 
subproductos o desechos y o eliminación de reaccio­
nes colaterales para mejoras en rendimientos y selec­
ti.vidad de reacciones. La destilación reactiva, por 
eJemplo, está siendo utilizadas en la producción de 
metill ter-butil eter, ter-amil metil eter y etil ter-butil 
eter; y las membranas catalíticas, en particular, se es­
tán usando como catalizadores que a la vez funcio­
nan como tamices para separar el producto una vez 
se forma 19

• 

Pero el conjunto de innovaciones que se vienen 
produciendo no sólo se reducen a las operaciones uni­
tarias , también ha invadido las unidades de reacción. 
Hay una gran presión en la industria de procesos quí­
micos por aumentar la productividad y disminuir la 
producción de desechos , que ha volcado la atención 
sobre los reactores para que tengan un papel más ac­
tivo en la separación en lugar de ser recipientes pasi­
vos en esta función. La mayoría de los esfuerzos de 
redefinición de los reactores están orientados a me­
jorar conversión, rendimiento y selectividad. 24 

REACTORES MULTIFUNCIONALÉ.S 

Entre las tecnologías multifuncionales en reacto­
res que se vienen desarrollando la más avanzada es la 
destilación reactiva usada hoy principalmente para re­
acciones de eterificación y esterificación; en ella el 
catalizador se coloca en los internos de la torre para 
que se de simultáneamente la reacción y la separa­
ción. La que le sigue son las membranas catalíticas 
para producir por ejemplo etano y etileno a partir de 
metano, anhídrido maléico como precursor en la 
podrucción de poliéster y reformado de metano con 
vapor de agua. Pero estas combinaciones continúan 
con desarrollos en adsorción reactiva y cromatografía 
reactiva.25 

La imaginación en las innovaciones en los reacto­
res no se agota en la hibridación. En Francia se está 
trabajando en planta piloto para oxidar ciclohexanol 
a ciclohexanona utilizando ultrasonido. Otro grupo 
ha construido un reactor sonoelectroquímico, a esca­
la de laboratorio , para oxidar fenol de aguas 
residuales. Du Pont está usando microonda en reac­
ción de ácido cianhídrico, y la universidad de 
Bradford en el Reino Unido está estudiando reacto­
res basados en radiofrecuencias para el cracking de 
petróleos pesados.26 

MICRORRE.ACTORES 

Existe también una línea de innovaciones en el 
campo de los microrreactores, con varias aplicacio­
nes. Esta tecnología se viene desarrollando para usarla 
en procesos que son ineficientes o riesgosos a gran 
escala, como por ejemplo para producir químicos al­
tamente tóxicos, con reacciones explosivas o alta­
mente exotérmicas. Algunos diseños geométricos se 
apartan de los reactores tubulares y de tanque agita­
dos convencionales; aunque la universidad de Kyoto 
en Japón está trabajando con microrreactores tubu­
lares con diámetros de tubos por debajo de 1 milíme­
tro. Hay diseños constituídos por microcanales de 
paredes delgadas que se graban en láminas de metal, 
cerámica, vidrio u otro material. Los canales se ha­
cen mediante micromaquinado con láser, maquinado 
con descarga eléctrica, fotolitografía u otra técnica. 
Los tiempos de residencia en estos reactores llegan a 
ser extraordinariamente pequeños. Pacific North-West 
National Laboratory en Washington ha realizado oxi­
dación parcial de hidrocarburos con tiempos de 1 a 
10 microsegundos, comparado con 1 segundo en refor­
madores con vapor convencional. Para la producción 
a gran escala se diponen en paralelo tantos reactores 
como sea necesario para lograr el volumen de pro­
ducción requerido. 27 

Los microrreactores también están siendo utili­
zados con el impulso que viene tomando la química 
combinatoria!. La química combinatoria! está siendo 
usada en los laboratorios de investigación y desarro­
llo para hacer y probar simultáneamente muchos com­
puestos químicos -hasta 4000 compuestos por día-:­
debido a la necesidad de acelerar los procesos de de­
sarrollo. La síntesis se hace en una planta diminuta 
automatizada que tiene microrreactores -con tama­
ños de 1 a 10 mililitros- acopladas a otras mi­
crounidades para intercambio de calor y transporte 
de fluídos. Estas plantas se montan en módulos de 
cerca de 1 ft2 , y son controladas por computador con 
brazos robóticos para alimentar a los microrreactores 
y sacar muestras para análisis21

• 

25 ./bid 

26 ./b id 
27. Chopey, N.P. , Ondrey, G., Parkinson, G., "Microreactorsfind new niches" 

Chemical Engineering, March, 1997. ' 



INFORME. 
ESPECIAL 

NUEVOS INSTRUMENTOS 

La electrónica no sólo se ha beneficiado de los 
avances de la ingeniería química con los materiales 
que le proporciona con propiedades excepcionales 
para aplicaciones novedosas en la elaboración de com­
ponentes electrónicos, medios magnéticos, fibra óp­
tica, etc, sino que ha influído significativamente en 
el desarrollo de la ingeniería química 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 láser. Hoy se dispone de 
medidores ultrasónicos de nivel, flujo, presión, tem­
peratura y propiedades físicas. Monsanto está usan­
do, desde 1995, espectrómetros Raman para mo­
nitorear especies químicas en reactores industriales28

. 

El Centro de Investigaciones de Karlsruche y la fir­
ma Sonotech GmbH en Alemania, han desarrollado 
un sensor ultrasónico capaz de medir propiedades 
físicas de fluídos, tales como viscosidad y densidad. 
Para la medida . de temperatura en procesos donde el 
producto sea frágil o .susceptible de contaminación, o 
donde las condiciones del proceso sean agresivas o 
difícil el acceso al punto de medición, se dispone en 
el mercado de termómetros infrarrojos29

. 

NUEVO CURRÍCULO 

El currículo para formar los ingenieros químicos 
del futuro también sufrirá cambios. En él no sólo 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 tecnologías 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 cientí­
fica y profundizar el conocimiento en fundamentos 
en química, física y biología. En el desarrollo de ha­
bilidades y destrezas es necesario el adiestramiento 
general en solución de problemas, modelación mate­
mática, simulación, y operaciones intelectuales para 
el pensamiento crítico y creativo. Esto exige cambios 
en las metodologías. El aprendizaje debe hacerse a 
través de problemas abiertos con participación más 
activa de los estudiantes; mostrando la "teoría en ac-

ción" -mediante simulación virtual de ambientes, 
fenómenos y procesos reales, o vinculado a la prácti­
ca en problemas concretos de ingeniería química 
(learning by doing)-, a través de la cual se redescu­
bran o verifiquen teorías, principios y leyes que con­
forman el nuevo cuerpo conceptual de la ingeniería 
química. 

CONCLUSIÓN 

"Resultaría difícil imaginar un mundo sin el de­
sarrollo de la química y la ingeniería química, mu­
chas de las comodidades que disfrutamos hoy no se­
rían posibles sin ellas, sin la común aspirina, por no 
hablar de potentes drogas para el alivio o cura de en­
fermedades, sin las supercomputadoras, las fibras óp­
ticas"3º, tampoco lo más obvio, nuestra indumenta­
ria diaria. La ingeniería química seguirá siendo in­
sustituible en el mundo moderno, pues la industria 
de producción de sustancias químicas y materiales es 
un eslabón obligado en la cadena productiva no sólo 
de todas las demás actividades industriales sino tam­
bién de muchas del sector de servicios. La ingeniería 
química no sólo tiene futuro sino que además es in­
dispensable para el desarrollo de la tecnología elec­
trónica, de la informática, de las comunicaciones, en 
fín de las tecnologías motrices de la quinta revolu­
ción industrial, - de acuerdo con la taxonomía del de­
sarrollo tecnológico propuesta por Carlota Pérez 8• 

28. Gervasio GJ , Pelletier MJ, "Monitor with improved 
Raman spectroscopy" Chemical Engineering, February, 
1997. 

29. Díaz de los Ríos, Manuel, "La ingeniería química en los 
albores del siglo XXI", Ingeniería Química, No 344, 
Marzo, 1998. 
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