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BIENVENIDA

La optimizacién es un area en constante evolucion. El desarrollo de estrategias que permitan encontrar la mejor
solucion a una diversidad de problemas es una tarea que prevalece en los tiempos actuales, dada la creciente
complejidad de los modelos que permiten representar los sistemas, asi como la disponibilidad de mayor capacidad
de computo. Las Ingenierias, y en lo particular la Ingenieria Quimica, no son una excepciéon.Ya sea que se
representen con modelos mecanisticos tradicionales o con modelos basados en datos, los sistemas que encontramos
dentro de las distintas ramas de la Ingenieria Quimica son representados por modelos complejos, no lineales, en
muchos casos de naturaleza mixta-entera, entre otras caracteristicas que hacen necesario contar con estrategias
adecuadas para su optimizacién, con la meta clara de alcanzar Optimos globales. Por otra parte, tdpicos
como la optimizacién multiobjetivo, la optimizacion bajo incertidumbre y la optimizacion dinamica contindan en
desarrollo, permitiendo realizar analisis mas detallados y, en algunos casos, mas cercanos al comportamiento real de
los sistemas.

Una de las areas fundamentales en el desemperio del Ingeniero Quimico esta directamente asociada a los procesos
quimicos, los cuales han experimentado un avance considerable desde hace algunas décadas. La optimizacion se ha
convertido en una herramienta muy utilizada en la industria, debido a la necesidad de hacer mas eficientes los procesos
ante los constantes cambios que sufren los diversos factores que influyen en la factibilidad de los
procesos productivos; entre estos se incluyen el aumento de la demanda de productos, la fuerte competencia
caracterizada por la elevada variabilidad de los precios, las restricciones de productos, los elevados costos de
produccion, la escasez de recursos naturales, entre otros. Asi, es indispensable el estudio y consolidacion de
sofisticados métodos y estrategias de optimizacién, que buscan explotar el maximo potencial de los procesos. La
mayoria de las empresas petroleras y petroquimicas utilizan herramientas de optimizacion, dada su elevada escala de
produccion, la gran cantidad de productos generados y su alto consumo de energia. Esto permite que pequenas
mejoras en la eficiencia de los procesos se traduzcan en mejoras significativas en cuanto a diversos objetivos propios
de la industria. La obtencion de mejores resultados depende, en gran medida, de tomar las decisiones correctas en el
momento adecuado; por ello, las herramientas de optimizacidn son indispensables.

La comunidad de Ingenieros Quimicos, asi como Ingenieros de ramas afines, que aplica o desarrolla metodologias de
optimizacién para la solucién de una gran variedad de problemas ha crecido de manera importante en las ultimas
décadas. Con esto en mente, surge la propuesta de generar un espacio donde los especialistas en optimizacion y sus
aplicaciones a la Ingenieria Quimica y ramas afines, asi como estudiantes que desarrollen proyectos en dichas areas,
puedan intercambiar ideas y generar colaboraciones, lo cual a su vez permita el crecimiento de esta area y la
conformacion de redes en México y Latinoamérica. De esta manera surge el Simposio de Optimizacion Aplicada a la
Ingenieria Quimica — SOAIQ.

En esta segunda edicion del Simposio se recibieron un total de 42 trabajos, los cuales fueron clasificados en cuatro
areas principales: Optimizacion Deterministica Aplicada, Optimizacion Estocastica Aplicada, Optimizacién Estadistica
Aplicada y Nuevas Técnicas de Optimizacion. Asimismo, se contara con la participacion de expertos reconocidos
internacionalmente, quienes compartiran temas de interés asociados a las distintas ramas de la optimizacion, asi como
sus perspectivas a futuro en el area. Adicionalmente, se llevara a cabo un curso impartido por asesores de AspenTech
México, a quienes se agradece profundamente su participacion en este evento. Finalmente, se contara con un panel
de expertos quienes discutiran el impacto de la contingencia sanitaria ocasionada por el virus SARS-CoV-2 sobre las
cadenas de suministro.
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Este evento ha sido organizado con el objetivo de proveer a la comunidad un espacio para la interaccion con los
distintos grupos que trabajan areas afines. En esta ocasion, con el fin de salvaguardar la seguridad de los participantes
ante un escenario esperanzador, pero aun con incertidumbre, se decidid realizar el evento en modalidad virtual,
aprovechando las herramientas tecnolégicas disponibles. Sin embargo, esperamos en proximas ediciones estar en
condiciones para recibir de manera presencial a los participantes. Nos resulta satisfactorio saber de la diversidad de
instituciones de  educacion  superior 'y centros de investigacién, tanto nacionales como
internacionales, que se han interesado en este evento. Esperamos que las actividades que se han preparado
cumplan con su objetivo, y que sean del total agrado de quienes conforman esta comunidad. Sean todos bienvenidos.

Dr. Fernando Israel Gomez Castro Dr. Juan Gabriel Segovia Hernandez

Presidente del Comité Organizador Presidente del Comité Técnico
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Configuracion optima de la red de produccion de biodiésel sustentable a
partir de aceite de larva de mosca soldado

Dulce Maria Aguilar-Murguia ?, Claudia Gutiérrez-Antonio °, Sergio Ivan Martinez-Guido
b Manuel Toledano-Ayala °, Araceli Guadalupe Romero-Izquierdo °, Juan Fernando Garcia-
Trejo ®

“Universidad Michoacana de San Nicolamoas de Hidalgo, Morelia 58030, México
bUniversidad Auténoma de Querétaro, Santiago de Querétaro 76010, México

RESUMEN

En la ultima década se han propuesto alternativas de des-carbonizacion en el sector transporte,
las cuales incluyen el uso de vehiculos eléctricos, asi como de biocombustibles en motores de
combustion interna. Ambas alternativas contribuyen a la seguridad energética y la mitigacion
del cambio climatico. Particularmente, el biodiésel ha resultado ser uno de los biocombustibles
alternos de gran interés, dado que puede usarse en mezclas con su contraparte fosil. Sin
embargo, todas las plantas de produccion instaladas emplean como materias primas aceites
animales y vegetales (comestibles y no comestibles); estos insumos impactan en el costo total
de produccion, que puede ser hasta 1.5 veces el costo del diésel convencional. Ante ello, Jung
et al. (2022) proponen el uso de aceite de larva de mosca soldado negra, dado su alto contenido
de grasa, velocidad reproductiva, y ciclos de vida cortos. Adicionalmente, estos insectos
pueden alimentarse con residuos orgénicos, lo cual los convierte en una fuente de aceite de
bajo impacto ambiental. Bajo este contexto, en el presente trabajo se propone el disefio y
configuraciéon de una cadena de suministro capaz de responder frente a la demanda de un
combustible sustentable a nivel nacional. Para ello se formulé un modelo de optimizacién
matematica que considera aspectos el suministro de residuos organicos (alimenticios
principalmente), transporte, distribucién, almacenamiento, asi como localizacion de los nodos
de produccion. Como funciones objetivo se establecen la maximizacion de rendimiento y la
minimizacion de emisiones. Los resultados muestran que es posible satisfacer el 24% de la
demanda nacional de biodiésel en México en una mezcla B20, si los residuos alimenticios
generados a nivel nacional son transformados mediante unidades revalorizadoras. Dichas
unidades generan un rendimiento economico de $3,370,043,427.49 MXN/ano, y 18,030,295
toneladas COy/afio.

Palabras clave: Cadena de suministro, optimizacién matematica, biocombustibles, economia
circular.

INTRODUCCION

A nivel global, la seguridad energética y la mitigacion del cambio climatico son los dos
principales motores de la transformacion del sistema energético actual. Bajo este contexto, la
sustitucion de combustibles fosiles consumidos por el sector transporte por fuentes alternas
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como la solar, edlica, biomasa han recibido la mayor atencion dada la creciente demanda y los
problemas asociados a esta necesidad (Im-orb et al., 2021).

Dentro de las soluciones propuestas los biocombustibles generados a partir de biomasa han
destacado como soluciones energéticas alternas para el sector transporte. Concretamente el
biodiésel, ha sido introducido como una alternativa con la que es posible reducir
aproximadamente el 40% de las emisiones generadas por la quema del diésel convencional; asi
como una reduccion del 78% de didxido de carbono (COy) emitido (Syafiuddin et al., 2020).
De acuerdo con Marchini-Fonseca et al. (2019) el biodiésel es un biocombustible producido
principalmente a partir de aceites vegetales o grasas animales, el cual puede ser usado en
automotores con minimas modificaciones. Esté biocombustible se clasifica en 4 generaciones,
sin embargo, hoy en dia la mayor cantidad de biodiésel producido alrededor del mundo es de
primera y segunda generacion, lo que conlleva a altos costos de produccion y competitividad
con el uso de suelo.

Por otro lado, algunas investigaciones asociadas a la produccion de biodiésel a partir de aceites
no comestibles como los obtenidos a partir de jatropha curcas, microalgas y aceites residuales
han sido foco de atencién alrededor de mundo; sin embargo, de acuerdo con Nguyen et al.
(2017) todas estas rutas presentan aiin barreras técnicas, viabilidad econémica, sustentabilidad,
o la misma falta de promocion de una economia circular, en menor o mayor medida para cada
materia prima estudiada. Antes estas inminentes desventajas presentadas por las materias
primas en la produccion de biodiésel, algunos autores han propuesto el uso de aceites generados
por insectos, particularmente el aceite extraido a partir de larva de mosca soldado negra
(Hermitia illucens).En este sentido, Surendra et al. (2016) y Nguye et al. (2018 A) proponen que
existen muchas ventajas vinculadas al uso de aceite de larva de mosca soldado negra (HL),
debido a su alto contenido de grasa, alta velocidad reproductiva, y ciclos de vida cortos; aunado
a la habilidad de consumir diversos tipos de componentes organicos en su mayoria de desecho
o residuos sin ninguna aplicacion de valorizacion, siendo esta su valiosa ventaja sostenible,
frente a las otras materias primas.

Asi mismo, Jung et al., (2022), definen que el uso de aceite de HL no requiere del uso de tierras
fértiles, no compite con otros procesos de produccion alimenticia, no contribuye con la huella
hidrica generada por otras materias primas (produccion de algas o cultivos), ademas de que es
posible generar altos volumenes de aceite en espacios reproductivos pequefios, resultando en la
generacion de biomasa con un 35-40% de contenido de grasa a partir de la eliminacién de
diversos residuos (Feng et al., 2018).Sin embargo, todos los estudios presentados hasta hoy se
han enfocado solamente a la factibilidad en la produccion, ninguno de estos a integrado un
analisis en el sentido de una configuracion de la cadena de suministro, evaluado aspectos de
rentabilidad, factibilidad a un caso de estudio en particular, con el que se puede estimar la
resiliencia del sistema a nivel general, asi como de todas las posibles soluciones
(configuraciones) de este tipo de alternativas.
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Por ello en el presente trabajo se propone el analisis de la configuracion optima de la cadena
de suministro de produccion y distribucion de biodiésel, mediante la integracion de
biorefinerias a base de aceite de larva de mosca soldado negra.

METODOLOGIA

Para obtener la configuracion optima de la red de produccion de biodiésel sustentable a partir
de aceite de larva de mosca soldado, se disefid una superestructura de la cadena de suministro
para la produccion de biodiésel a partir de larva de mosca soldado, considerando la recoleccion
de la materia prima (residuos orgéanicos), centros de acopio, distancias, localizacion de centros
de biotransformacion, asi como lineas de distribucion.

Posteriormente fue formulado un modelo matematico, integrando todas las ecuaciones que
representan cada una de las etapas en la red de produccion y distribucion, generado con ello
un estudio general del sistema real, mismo que fue codificado enGAMS. Los datos
alimentados al modelo fueron obtenidos de pardmetros actuales de México, siendo este el caso
de estudio evaluado. El sistema evaluado considerd en primera estancia la biotransformacion
de los residuos orgénicos generados a nivel nacional a través de la integracion de larvas de
mosca soldado negra; posteriormente el aceite obtenido de dichos insectos es usado como
materia prima para la produccion de biodiésel de segunda generacion. Una vez que se cuenta
con el biodiésel producido, este es integrado la cadena convencional de distribucion como
mezcla B20.

RESULTADOS

El modelo matematico propuesto fue codificado en la plataforma de GAMS®, este incluye
47,558 restriccion, 272,069 variables libres, y 192 variables discretas. El cual fue resuelto
como Modelo Mixto Entero Lineal usando CPLEX como resolvedor. Cada ensayo se corri6 en
una AMD® A10 con 2.60 GHz de CPU y 8 GB de RAM. El tiempo de resolucion entre cada
ejecucion fue de 2.36 segundos.

Después de realizar los analisis con respecto a la maximizacion del rendimiento econdémico y
minimizando el impacto ambiental, se obtuvieron los extremos del sistema (el maximo
rendimiento y el minimo impacto ambiental). Adicionalmente, se generaron dos escenarios
mas los cuales representa soluciones compromiso entre ambas funciones objetivo (véase
Figura 1). Es posible observar en el diagrama Pareto obtenido que el escenario A es la solucion
con el mas alto rendimiento econdmico alcanzado aproximadamente 90.86% superior al
calculado en el escenario D. Sin embargo, el escenario D representa las solucion
ambientalmente mas factible con 15,394,217 toneladas de CO»/afo aproximadamente 14.62%
menos emisiones que las generadas en el escenario A. Cabe mencionar que los puntos By C,
no incrementan en gran medida la cantidad de emisiones producidas en el escenario D, sin
embargo, si se adquiere un mayor beneficio economico.
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Particularmente, pese a que no es posible satisfacer el 100% de la demanda nacional de diésel
convencional con la mezcla propuesta (B20), si es posible observar una disminucioén de
generacion de CO> en comparacion con el uso de diésel convencional. En este sentido, la
obtencion de biodiésel puro para el escenario A es de 561,976 toneladas/afio lo que en una
mezcla B20 se traduce en 2,809,878 toneladas/afio, valor que representa aproximadamente el

24% de la demandad total de diésel en México.
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Figura 1. Curva Pareto ejemplificando las emisiones de CO: y el rendimiento econémico obtenido por ario.

x 100000

Emisiones de CO2 (CO2/afio)

Tabla 1. Analisis de los 4 escenarios establecidos

Escenario
A B C D
- . - o $
Rendlfnlt}nto $3,3690,730,683/afi 1 $3,272,605,738/aii 1 $3,175,480,793/ail 3.078.355.849/aft
econdmico 0 0. 0 o
Emisiones de COz 1 18,030,295 ton/ano i 15,397,449 ton/aflo 15’3951686 15’3941217
ton/ano ton/afo
Plantas de
Biotransformacio 10 4 9 12
n
Biorefinerias 3 3 8 12

En términos ambientales la produccion de biodiésel a partir de aceite de larva de mosca
muestra que se generan aproximadamente 12 kg de CO; por cada tonelada de materia prima
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producida (aceite de larva de mosca), valor que representa 83% menos emisiones que las que
se generan por el uso del aceite residual de cocina para el mismo fin, y 98.8% menos emisiones
que las generadas por el uso de aceite de ricino. Adicionalmente, el proceso total de produccion
de biodiésel a partir de aceite de larva de mosca, genera aproximadamente 562 kg de CO» por
cada tonelada de biodiésel consumida, es decir 41.21% menos emisiones que el biodiésel
quemado a partir de aceite residual de cocina, y 78% emisiones que el biodiésel quemado a
partir de aceite de ricino, confirmando lo reportado por la literatura.

Comparando los costos totales de cada escenario se obtiene un incremento de 28.92% con
respecto al escenario A, esto se explica de acuerdo a los costos que genera el aumento de
instalaciones de plantas de biotransformacion asi como de plantas de produccion de biodiésel,
pues en el escenario A se tiene un total de 13 plantas (véase Tabla 1), de las cuales 10 son
plantas de biotransformacién y las restantes de produccion d biodiésel, mientras que en el
escenario B se obtiene un total de 7 plantas de las cuales 4 son plantas de biotransformacion y
las restantes de produccion de biodiésel, mientras que en el escenario C se cuenta con 9
plantas de biotransformacion y 9 plantas de produccion de biodiésel y finalmente, el
escenario que mayor plantas instala es el D, donde se obtiene un total de 24 plantas, de las
cuyas 12 son de biotransformacion y 12 de produccion de biodiésel.

Cabe destacar que en tanto las ventas, ganancias y generacion de trabajos en cada uno de los
escenarios se calculan considerando en primera instancia los residuos organicos y ya que en
cada uno de los escenarios se emplean todos los residuos, el resultado en estos aspectos es
indiferente a cada escenario. Es asi que la variacién en cada escenario recae en los costos
propios de cada uno, estos valores rondan entre 15-19% del total de cada uno de los escenarios.

CONCLUSIONES

En el presenta se plantea un panorama general sobre la revalorizacion de residuos orgéanicos
mediante herramientas bioldgicas, la aplicacion de estas ultimas puede generar no solo
beneficios econdomicos sino también sociales y ambientales. Cada uno de estos beneficios que
son mostrados en cada una de las soluciones compromiso evaluadas y presentadas.

Es posible observar que es necesario invertir para poder lograr por un lado la revalorizacion de
residuos que hoy en dia son tirados en vertederos generando un problema ambiental mas grave.
Esta estrategia benéfica por partida doble ambientalmente, puesto que, aunado a evitar las
emisiones por disposicion en vertedero de dichos residuos, estos pueden generar productos que
se integran a la generacion de energéticos sustentables como lo es el caso de la produccion de
biodiésel.

Por otro lado, es posible identificar que las cadenas de suministro evaluadas de manera
nacional, contribuyen al incremento de emisiones ambientales, por lo que proponer cadenas
estatales, propicia a evitar el impacto ambiental.
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El modelo generado puede ser aplicado a diferentes casos de estudios, ya sean municipal,
estatal o nacional, el cual puede ser una herramienta capaz de generar soluciones atractivas
para los tomadores de decisiones.
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RESUMEN

Debido al consumo insostenible de recursos y al cambio climatico, cada vez es mas dificil
mantener la seguridad del nexo agua-energia-alimentos, especialmente en regiones donde
se cuenta con baja disponibilidad de estos recursos. Por lo tanto, la necesidad de disefar
sistemas mas resilientes es clave para el desarrollo sostenible [1]. Cuantificar la resiliencia
en sistemas integrados como el nexo agua-energia-alimentos es una forma util de identificar
areas vulnerables del sistema [2] y, por lo tanto, tomar medidas correctivas para reducir la
incidencia de interrupciones de los servicios basicos. Por lo tanto, este trabajo presenta un
enfoque sistematico para evaluar la resiliencia del nexo agua-energia- alimentos en
regiones aridas y semidridas. A través del enfoque propuesto, es posible evaluar como las
fallas del sistema provocadas por desastres naturales; como huracanes, bajas temperaturas
y sequias afectan el suministro de agua, energia y alimentos. Se propone un indice de
resiliencia, que involucra costos de penalizacion asociados a las fallas en el suministro de
recursos del sistema. Para aplicar el enfoque propuesto, se evaluaron escenarios
correspondientes a condiciones pasadas y proyecciones futuras para dos ciudades de
Meéxico. Los resultados muestran que en los proximos afios el nexo serd vulnerable a
eventos extremos si no cambian las condiciones para el manejo de los recursos. El enfoque
propuesto permite estimar las pérdidas econdmicas asociadas a la existencia de desastres
naturales, convirtiéndolo en una herramienta eficiente en la toma de decisiones para
implementar estrategias y mejorar la seguridad del nexo agua-energia- alimentos.

Palabras clave: Resiliencia, Nexo agua-energia-alimento, Desastres naturales, Riesgo.
INTRODUCCION

Actualmente, uno de los problemas mas grande en el mundo es satisfacer las necesidades
basicas para la vida cotidiana, como lo son el agua, la energia y los alimentos; esto
principalmente debido a la urbanizacion, las limitaciones de los recursos, el manejo
inadecuado de los mismos, la politica, las estructuras gubernamentales, y el impacto que ha
tenido el cambio climatico. El nexo agua-energia-alimentos (WEFN) surge con el potencial
de estudiar la relacion entre el agua, la energia y los alimentos, y promover la seguridad y
la eficiencia de los recursos para garantizar la sostenibilidad urbana y facilitar la adaptacion
al cambio climatico. La seguridad del nexo agua-energia-alimentos se ha convertido en una
gran preocupacion debido a las incertidumbres futuras, ya que puede afectar
potencialmente la productividad de los recursos [3]; por lo tanto, abordar el efecto que
tienen los desastres naturales sobre el nexo agua-energia-alimentos es un desafio crucial
para aquellas ciudades donde este nexo es de suma importancia. Recientemente, se ha
incrementado la frecuencia en la ocurrencia de diferentes desastres naturales (heladas,
sequias e inundaciones). Estos eventos han puesto en riesgo la produccion y la
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disponibilidad de los recursos; por lo tanto, la resiliencia es un factor critico que debe
incluirse en la evaluacion del nexo para la sostenibilidad urbana.

El término resiliencia se ha empleado en varias areas, pero en general, la resiliencia tiene
como objetivo resistir y adaptarse a una perturbacion y recuperar su estado normal [4]. En
primera instancia, se evaluaba la resiliencia mediante métodos cualitativos, pero
ultimamente se ha prestado especial atencion al desarrollo de métodos cuantitativos
principalmente en el drea de ingenieria de procesos [5]. La cuantificacion de la resiliencia
en los sistemas de optimizacion ha traido grandes beneficios ya que permite identificar los
escenarios donde se pueden presentar algunas fallas que disminuyen el rendimiento del
sistema y asi poder tomar decisiones sobre como abordar el problema antes, durante o
después del disefio del sistema. Esto muestra la importancia de implementar marcos de
planificacion resilientes en comparacion con los métodos de planificacion convencionales.

METODOLOGIA

Para resolver el problema planteado se propuso la siguiente metodologia, en donde se
presenta un esquema general para el andlisis de la resiliencia en sistemas de ingenieria de
procesos:

1. Definir los limites del sistema. Entradas y salidas de cada unidad de operacion que
conforman al sistema deben ser incluidos.

2. Desarrollar una matriz tri-dimensional. Fijar periodos de tiempo (dias, semanas,
meses, afios), los servicios funcionales del sistema (recursos, ej. Agua, energia,
alimentos) y los posibles modos de falla que puedan afectar al sistema (ej. Errores
aleatorios, errores de personal, desastres naturales).

3. Formular una matriz bi-dimensional. Asignando costos de penalizacion para
cada uno de los servicios funcionales en cada uno de los periodos de tiempo
seleccionado, asi como también para cada posible modo de falla; lo cual permite
reducir la matriz tri-dimensional a una matriz de 2x2.

4. Formular el modelo matematico. Formular el modelo matematico, con sus
respectivas funciones objetivo y restricciones.

5. Recolectar informacion. Para un caso de estudio representativo del problema a
analizar.

6. Codificar el modelo matematico. Utilizar un software donde sea posible obtener
una solucion.

7. Incluir las ecuaciones para el analisis de la resiliencia en el modelo
matematico. Incluir costos impuestos, indices de riesgo, indices de resiliencia.

8. Maximizar la resiliencia del sistema.

RESULTADOS

Se implement6 la metodologia propuesta para evaluar la resiliencia del nexo agua-
energia-alimentos. En las Figuras 1 y 2 se muestran las matrices tridimensionales para
Hermosillo y Monterrey, respectivamente. Los servicios funcionales hacen referencia a la
cantidad de agua (m?), energia (MW), y alimentos (Ton) requeridos por las ciudades
mostradas en los casos de estudio, los cuales son presentados en las matrices tri-
dimensionales. Cinco diferentes afios fueron seleccionados, correspondientes a afios
previos y a proyecciones futuras. Debido al aumento en la frecuencia de desastres naturales
en los casos propuestos, se consideraron como posibles modos de falla:
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huracanes, bajas temperaturas y sequias. Notese que existe una variacion en los servicios
funcionales a través de cada afo de estudio. Sin embargo, el valor del servicio funcional
para cada modo de falla es el mismo, ya que se toma en consideracion el valor maximo de
servicio funcional que se encuentra en riesgo en cada periodo de tiempo.
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Figura 1. Matriz tri-dimensional para el caso de estudio de Hermosillo
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Figura 2. Matriz tri-dimensional para el caso de estudio de Monterrey

Posteriormente, cada uno de los servicios funcionales se multiplico por su respectivo costo
de penalizacion (Tabla 1) para construir las matrices bi-dimensionales para ambos casos
(Tablas 2 y 3). Los valores de estos parametros fueron reportados por diferentes
organizaciones gubernamentales en México. En ambos casos puede observarse como los
servicios funcionales varian a través de los afios seleccionados, sin embargo, son los
mismos para cada modo de falla. Debido a esto, se utilizo6 el indice de riesgo asociado a
cada uno de los modos de falla. Los indices se calcularon en base a las metodologias
establecidas por la CENEPRED. De acuerdo a las Tablas 2 y 3, se observa un incremento
en la proyeccion a los costos impuestos del 41.52% y del 43.10%, para las ciudades de
Hermosillo y Monterrey, respectivamente, del afio 2019 al 2030. A pesar de que se espera
un decremento en el costo energético en los proximos afios, a consecuencia de que cada vez
se utilizan mas energias renovables (38.28% para ambas ciudades), la tendencia muestra
un aumento en los costos del agua y de los alimentos, asi como también en los
requerimientos de los servicios funcionales por el incremento de la poblacion. Se observa
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un aumento del 22.33% en el costo de agua para la ciudad de Hermosillo, y del 20.40%
para Monterrey, mientras que para el costo de los alimentos se espera un incremento del
15% para ambas ciudades.

Tabla 1. Costos de penalizacion para el nexo agua-energia-alimento en diferentes afios

Costo ($US/unidad)
Ao Ciudad Energi Al t
3 gia imento
Agua (M) oy (Ton)
Hermosillo
2013 1 1.378 47.0 289.0
Monterrey 0.643 47.0 278.0
2015 Hermosillo 1.464 48.8 312.0
Monterrey 0.724 48.8 289.5
2019 Hermosillo 1.836 47.8 340.5
Monterrey 0.809 47.8 335.0
Hermosillo
2025 2.017 34.1 365.3
Monterrey 0.891 34.1 357.8
Hermosillo 2.246 29.5 391.1
2030
Monterrey 0.974 29.5 386.3
Tabla 2. Matriz bi-dimensional para Hermosillo
Hermosillo
2013 2015 2019 2025 2030
201,220,890 230,369,099 280,107,749 343,405,393 396,424,044 Sequia
201,220,890 230,369,099 280,107,749 343,405,393 396,424,044  Baja temp.
201,220,890 230,369,099 280,107,749 343,405,393 396,424,044 Huracan
Tabla 3. Matriz bi-dimensional para Monterrey
Monterrey
2013 2015 2019 2025 2030
340,133,705 377,761,763 480,403,602 572,902,791 687,474,157 Sequia
340,133,705 377,761,763 480,403,602 572,902,791 687,474,157  Baja temp.
340,133,705 377,761,763 480,403,602 572,902,791 687,474,157 Huracan

De acuerdo a la metodologia con la que fueron calculados los indices, los niveles de riesgo
no varian significativamente a través de los afios, asi como tampoco en las proyecciones a
afios futuros. Por lo tanto, el indice de riesgo para cada uno de los casos de estudio para cada
posible falla es el mismo en todos los periodos de tiempo. Estos indices se muestran en las
Figuras 3 y 4, donde MB es un riesgo muy bajo, B es un riesgo bajo, M es un riesgo medio,
A es un riesgo alto y MA es un riesgo muy alto. Notese que, aunque los indices de riesgo
no varian a través de los afios, es algo muy significativo porque este indice representa la
probabilidad de ocurrencia de que algin modo de falla se presente en cada uno de los

periodos de tiempo.
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Figura 3. Indices de riesgo para Hermosillo Figura 4. Indices de riesgo para Monterrey

Aunado a eso, los indices de resiliencia fueron calculados para cada caso de estudio. Como
los indices de riesgo no varian a través de los afios seleccionados, solo una matriz para cada
caso fue calculada. Para ambos casos solo riesgo medio a muy alto fue considerado. En la
Tabla 4 podemos observar muchos valores de 1 para los indices de resiliencia del caso de
Hermosillo, lo cual representa un escenario que puede reponerse completamente en caso de
la ocurrencia de cualquier posible falla. Sin embargo, en caso de una sequia, existe un valor
de 0.85 para un indice de resiliencia de riesgo medio (con una probabilidad del 15% de
acuerdo a la Figura 3), lo cual nos indica que este fendémeno natural podria presentar
importantes consecuencias en relacion al nexo agua-energia- alimentos. Esto implica un
costo impuesto de $42,016,162 dolares para el afio 2019 y un costo impuesto de 59,463,607
ddlares para el afio 2030, para poder satisfacer las necesidades de los recursos del nexo para
la poblacion. Similarmente, puedes observarse valores bajos en modos de falla para indices
de riesgo bajo y muy bajo, debido a que son riesgos muy bajos, estos no han sido
considerados.

Tabla 4. indices de resiliencia para Hermosillo

Hermosillo
MB B M A MA
Huracan 0.88 0.24 0.92 0.96 1.00
Baja temp. 0.49 0.70 0.90 0.91 1.00
Sequia 0.62 0.53 0.85 1.00 1.00

La Tabla 5 muestra altos valores de resiliencia en caso de un huracén, lo cual nos dice que
en esta ciudad no se presentaria ningin problema en caso de la ocurrencia de uno
(probabilidad del 92% para un riesgo bajo). Sin embargo, en ambos en caso de que llegara
a presentarse alguna baja temperatura o alguna sequia, existen valores debajo de 0.50, lo
cual nos indica que estos fendémenos pueden alterar drasticamente la produccion de energia
o alimento, asi como también la disponibilidad de agua en esta drea. Ademas, Monterrey
presenta una probabilidad del 55% para un riesgo medio en caso de escenarios con baja
temperatura, y una probabilidad del 56% en riesgo alto en escenarios de sequia (Figura 4).
El costo impuesto para Monterrey en 2019 en caso de que se presente una
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baja temperatura es de $264,221,981 doélares y, en caso de que exista una sequia de
$269,026,017 dolares. Mientras que la proyeccion para el ano 2030 es de $378,110,787
dolares en caso de baja temperatura y de $384,985,528 dolares en casa de una sequia.

Tabla 5. indices de resiliencia para Monterrey

Monterrey
MB B M A MA
Huracan 0.08 0.92 1.00 1.00 1.00
Baja temp. 0.94 0.85 0.45 0.76 1.00
Sequia 0.93 0.96 0.67 0.44 1.00

CONCLUSIONES

En este trabajo, se presentd un enfoque sistematizado para analizar la resiliencia en la
seguridad del nexo agua-energia, alimentos en areas que presentan variaciones climaticas
significativas a lo largo del ano. Ambos casos de estudio presentan condiciones similares
en cuanto al clima y la escasez de recursos, en ambas ciudades el problema principal se
encuentra relacionado con la disponibilidad del agua. Por lo tanto, el factor mas
amenazante para la seguridad del nexo agua-energia alimentos es la intensificacion de las
sequias, producto de los cambios climaticos. Las ciudades analizadas son de gran
importancia nacional; sin embargo, sus actuales sistemas de gestion y distribucion de los
recursos basico no son muy resilientes a las perturbaciones que puedan presentarse, ni al
crecimiento que demanda la sociedad. El indice de resiliencia indica que en afios futuros
el nexo sera vulnerable a eventos extremos, si las condiciones no cambian; entonces, €s
esencial la implementacion de acciones para mejorar la integracion de los recursos.
Ademas, la optimizacion de la gestion del agua en el sector agricola es clave fundamental
para disminuir el consumo de agua. En este sentido, diferentes tipos de riego podrian
ayudar significativamente. Asimismo, se debe encontrar un equilibrio en la produccion y
el consumo de los alimentos para reducir sus desperdicios. Por otro lado, las energias
renovables deben incluirse en el sector energético, para mejorar la seguridad y resiliencia
del nexo.
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RESUMEN

En este trabajo, se propone el modelado y optimizacion de una cadena de suministro para
produccion de furfural a partir de residuos lignoceluldsicos de México. Este modelo
matematico es escrito y optimizado en el software GAMS. Funciones objetivo econdémicas,
de impacto ambiental y social fueron seleccionadas para evaluar la cadena de suministro.
Los resultados de optimizacion indican, que la solucion con el mejor equilibrio entre los
objetivos consiste en una ganancia neta de 1000 millones de doélares por afio, 19,000
empleos generados por anos y 370millones de eco puntos por afio.

Palabras clave: Furfural, Cadena de suministro, Optimizacion deterministica.
INTRODUCCION

Actualmente, problemas como el cambio climatico, contaminacion y el agotamiento de
recursos fosiles han forzado a la humanidad a buscar recursos renovables y a desarrollar
tecnologias para su aprovechamiento. En ese sentido, los residuos lignoceluldsicos
generados de actividades agricolas, parecen ser una alternativa interesante a recursos de
origen fosil, debido a su gran disponibilidad. En el caso particular de México, se generan
alrededor de 586 millones de residuos lignoceluldsicos por afio. Sin embargo, alrededor de
solo el 5% de estos residuos son aprovechados. En afios recientes se ha planteado que la
produccion de bioquimicos y combustibles a partir de residuos lignoceluldsicos puede traer
consigo importantes beneficios economicos, ambientales y sociales. En ese sentido, el
furfural destaca como uno de los 30 quimicos més importantes producidos a partir de
biomasa., debido a su amplio nimero de aplicaciones y derivados. Algunas de las
aplicaciones del furfural son; aceites lubricantes, produccion de polimeros, pesticidas,
medicamentos, entre otros(National Renewable Energy Laboratory (NREL), 2004).A

pesar del potencial del furfural, algunos obstaculos, como Ila disponibilidad y
estacionalidad de la biomasa, asi como, su gran dispersion geografica limita la produccion
a gran escala de este producto. Estos obstaculos pueden ser superados, mediante el disefio
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y optimizacidén simultanea de una cadena de suministro que considere estos parametros.
Una cadena de suministro correctamente disefiada y optimizada ofrece adaptabilidad para
el suministro de materias primas a una biorrefineria y, al mismo tiempo, proporciona la
capacidad de generar una programacion y planificacion operativa Optima para satisfacer la
produccion requerida(Santibafiez-Aguilar et al., 2014).

Este trabajo propone el desarrollo y optimizaciéon de un modelo de cadena de suministro,
para determinar la factibilidad de producir furfural a partir de desechos agricolas en México
a escala industrial. Se propone que la demanda de furfural sustituird las importaciones de
productos quimicos necesarios para producir acido tereftalico (AT), cual es utilizado en la
fabricacion de tereftalato de polietileno (PET), fibras de poliéster, resinas de moldeo,
adhesivos. Con base en los criterios de sustentabilidad sugeridos por (Garcia and You,
2015)se consideraron los aspectos econOmicos, ambientales y sociales como los
indicadores mas importantes para optimizar la cadena de suministro. El objetivo econdmico
es la maximizacion del beneficio neto, mientras que los objetivos ambientales y sociales son
la minimizacion del ecoindicador 99 y la maximizacion de los puestos de trabajo generados,
respectivamente.

METODOLOGIA

Este trabajo se propone el uso de los cuatro residuos lignoceluldsicos mas abundantes que
se producen cada afio en México. La seleccion de estas materias primas se realizd de
acuerdo con los datos proporcionados por la Secretaria de Agricultura y desarrollo Rural
(SAGARPA, 2019). Con base en los datos proporcionados por la SADER, los residuos
lignoceluldsicos mas abundantes producidos cada afio en México son: el rastrojo de maiz,
la paja de trigo, el bagazo de sorgo y el bagazo de cafia de azucar. Para tomar en cuenta, la
estacionalidad de la biomasa en cada sitio de cosecha, se realizd una planeacion de
inventario multi-periodo con un afio como horizonte de tiempo. Este horizonte de tiempo

se ha dividido en cuatro periodos de tiempo diferentes (t& T), un periodo por cada

estacion del ano. En la Figura 1 se muestra la superestructura considerada para la cadena
de suministro. Con el objetivo de proporcionar una distribucion mas realista de la biomasa,
se discretizo el territorio mexicano en 59 regiones diferentes. Esta discretizacion se
realizo con base en los datos de poblacion, donde las zonas con menos poblacion tienen
mayor disponibilidad de residuos lignoceluldsicos, la disponibilidad de biomasa de cada
zona se fijo de acuerdo con los datos proporcionados por la SAGARPA.

Biomasa Centros de cosecha Bioirefinerias Mercados

A - ™ e )
o [Em (o

v Y
. J S

Bagazo de
sorge

Bagazo de

cafia de s -
azucar u

Figura 1. Super estructura para la cadena de suministro.
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Para resolver el problema de forma més sencilla, se realizaron algunas suposiciones. El
centroide de cada zona discretizada es el punto donde se encuentran todos los residuos
agricolas. Esta consideracion puede hacerse mas rigurosa, sélo aumentando las zonas de
discretizacidn, a fin de generar regiones mas pequenas. Adicionalmente, se considera que
la biomasa se almacena en los centros de cosecha, lo que evita las pérdidas monetarias
provocadas por el transporte de biomasa que no serd utilizada debido a su degradacion en
las biorrefinerias. Finalmente, s6lo se permite una biorrefineria por region, esto debido a
que las biorrefinerias se caracterizan por el uso significativo de agua, esta suposicion evita
el uso excesivo de agua y al mismo tiempo, evita el agotamiento del total de la biomasa
localizada en una region, evitando asi la erosion del suelo. Las distancias de transporte y las
ubicaciones de los centroides se calculan utilizando el método de la linea de rumbo, el cual,
es un método comun utilizado en la cartografia para estimar las distancias. Ademas, todos
los parametros requeridos por este método pueden obtenerse facilmente de Google Maps.

MODELO MATEMATICO

En esta seccion se presenta la formulacion matematica de la cadena de suministro para la
produccion de furfural y las correspondientes funciones objetivo. El modelo matematico se
formul6 como un problema de programacion lineal entera mixta (MILP).

Los balances de masa en los centros de cosecha pueden ser modelados usando la siguiente
ecuacion:

RM __ 4RM _ RM RM  : - RM
A=A (1 A )+b,.’j1 DS b d e (1)
t
k
RM RM . . .
Donde, 4;;, v 4, sonlosniveles de inventario en los centros de cosecha, para un
periodo tiempo especifico. g, representa el coeficiente de degradacion de biomasa. S; y ¢

representa los envios de biomasa j del centro de cosecha i a la biorrefineria £. Finalmente,
bfj",”t representa los residuos lignoceluldsicos en el centro de cosecha i, este parametro es
calculado como se muestra a continuacion:
RM : . RM
b <¢.,, 17l (2)

Donde, ¢; , es la disponibilidad de residuos lignocelulésicos ; en el centro de cosecha i
en el periodo de tiempo z.

Los envios de residuos lignocelulésicos del centro de cosecha a las plantas de produccion
de furfural (biorrefinerias), son restringidos de la siguiente manera:

RM U . . RM
Z B Y S Z‘S;,,ikz = Z%,ﬂc,b, i, jel ™ Lk 3)
ijt
t t t
Donde bf;,/ b;/,  representan los limites inferiores/ superiores para los residuos

lignoceluldsicos del centro de cosecha. y; ;. es la variable binaria para seleccion de un
arco especifico de envio i — k (envios de centros de cosecha a biorrefinerias).
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A fin de garantizar un continuo suministro de biomasa a las biorrefinerias de furfural, se
ha planteado un inventario ciclico, donde los niveles de almacenamiento de biomasa se al
inicio y final del afio se mantienen constantes. Esto matematicamente puede expresarse
como sigue:

RM  _ R .- RM 4
Agir = Ao j &Y @
t
Es importante mencionar que los balances de masa para las biorrefinerias fueron
modelados de manera andloga.

Ademas, se han considerado tres criterios diferentes para evaluar el rendimiento de la
cadena de suministro. Estos criterios son el beneficio neto, el impacto ambiental, que se
calculan utilizando el Eco-indicador 99 y por ultimo los puestos de trabajo generados en
las diferentes actividades de la cadena de suministro, los puestos de trabajo generados se
calculan utilizando la metodologia Jobs and Economic Development Impact (JEDI), mas
informacion sobre estos objetivos se encuentra en (Santibafiez-Aguilar et al.,
2014)Matematicamente, la funcion de los tres objetivos se puede expresar de la siguiente
manera

min Z ={—Profit; E[99, —Jobs} Q)
Sujeto a :

Y <Y St <7 € o, m i (©)
k

La Ec.6 indica como los envios (S;xm:) estan restringidos entre el limite superior (YY) y el
inferior (¥*) respectivamente. Por ultimo, este problema de optimizacion multiobjetivo se
resolvié mediante el método e- constraint, con el fin de encontrar el mejor equilibrio entre
los 3 objetivos.

RESULTADOS

El modelo propuesto consta de 194, 207 ecuaciones, 16, 284 variables binarias y 282 ,316
variables continuas. Este modelo fue resuelto utilizando un ordenador con un procesador
AMD Ryzen 5-1600 @3.2GHz, y 16GB de RAM @2400MHz. Cada punto de Pareto se
resolvio en un tiempo medio de 600s. El solver utilizado fue CPLEX con un gap relativo
del 1%. La Figura 3 muestra los frentes de Pareto para todas las combinaciones de
objetivos. La forma de estos graficos puede explicarse facilmente a partir de la ecuacion 6.
Tenga en cuenta que esta ecuacion restringe la solucion entre un limite inferior y superior
de la demanda. El limite inferior representa la demanda requerida y el limite superior es la
demanda minima mas un exceso del 10%. Por lo tanto, las lineas extremas de los frentes de
Pareto corresponden a diferentes soluciones que operan entre los limites inferior y superior.
La diferencia promedio entre las soluciones de los limites inferior y superior es de
aproximadamente un 11%, lo que es de esperarse debido a que la diferencia entre los
limites es del 10%.
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Los puntos grandes de la Figura 2 corresponden a la solucion que se considera tiene el
mejor equilibrio entre los diferentes objetivos. Por lo tanto, se selecciond este punto como
la mejor solucion de la cadena de suministro. En este punto, la cadena tiene alrededor del
75% de la maxima rentabilidad, también el EI99 esta cerca de su limite inferior y los
puestos de trabajo generados son 19500 puestos de trabajo, lo que significa casi el 50%
del maximo de puestos de trabajo posibles. Es importante destacar que este nimero de
empleos estd asociado a diferentes actividades de la cadena de suministro, como la
recoleccion y distribucion de materias primas y productos, la fabricacion en las diferentes
plantas de furfural, etc. El inventario de biomasa para esta solucién se muestra en la
Figura 3a. Los resultados muestran, que solo el rastrojo de maiz y la paja de trigo son
necesarios para producir furfural debido al menor coste de procesamiento vy
transformacion respecto al bagazo de sorgo y de cafia de aziicar.Ademas, basados en la
Figura 3a, la produccion de furfural debe basarse principalmente en el rastrojo de maiz, ya
que la disponibilidad de paja de trigo es menor, especialmente durante el periodo t=1 y t=2
(primavera y verano). Por esta razon, es necesario almacenar cantidades importantes de
rastrojo de maiz para mantener una produccion constante de furfural.
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Figura 2. Frentes de Pareto para la cadena de suministro de Furfural.

La figura 3b ilustra los envios de residuos lignoceluldsicos a refinerias, durante cada
periodo de tiempo. Los resultados muestran una clara relacion entre la disponibilidad de
biomasa y los envios. Durante la primavera y el verano (t=1, t=2), cuando la disponibilidad
de paja de trigo es baja, los envios se basan principalmente en el rastrojo de maiz. Sin
embargo, durante las estaciones de otofio e invierno (t=3, t=4) los envios de residuos se
basan en la paja de trigo. Estos resultados también indican que la mayoria de las plantas de
furfural que utilizan rastrojo de maiz como materia prima estaran activas
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durante las estaciones en las que el rastrojo de maiz es abundante, elmismo
comportamiento ocurre con la paja de trigo.
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Figura 3. Niveles de inventario y envios de biomasa para un afio de horizonte de tiempo.

CONCLUSIONES

En este trabajo se propuso un modelo matematico de cadena de suministro para la
produccion de furfural. Este modelo matematico, se utiliza como herramienta para
determinar la viabilidad de producir furfural a escala industrial utilizando como materia
prima residuos agricolas de México. Los aspectos econdmicos, ambientales y sociales,
fueron considerados como indices para evaluar la solucion de la cadena de suministro y
mejorar la sostenibilidad de esta. En base a los resultados, la produccion de furfural
utilizando residuos agricolas para sustituir productos quimicos derivados del petroleo es
factible. Los resultados mostraron importantes beneficios de hasta 1250 millones de
USD/afio. La solucién optima de SC consiste en una rentabilidad de 1056 millones de
USD/afio, 19300 puestos de trabajo generados y 370 millones de ecopuntos/afio.
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RESUMEN

El presente trabajo propone e implementa una metodologia de sintesis 6ptima de procesos
e Integracion energética basada en el andlisis Pinch, aplicada a una biorrefineria
lignoceluldsica tomada de un caso estudio previo (Chavez, 2022). Las rutas de
procesamiento del material lignocelulésico (bagazo de agave) que se analizan en este
estudio, son las de la produccion de furfural y acido lactico; las cuales fueron obtenidas
como Optimas, pero sin un analisis de integracion de energia. En el analisis de integracion
energética se construye la red de intercambiador de calor con un ATy, 6ptimo Para cada

proceso de obtencion de los bioproductos.

La optimizacion del sistema energético de cada ruta de proceso, determina que el ahorro
energético de la produccion de furfural en servicios de calentamiento y enfriamiento es del
47%, 73% respectivamente. La ruta de produccion de acido lactico, presento un costo total
anual de 32%, mayor que el costo total de produccion de furfural, 18%. Finalmente, se
determina que la mejor ruta de produccion en ahorro energético y costos totales es la de
furfural.

Palabras clave: biorrefineria; analisis pinch; optimizacidn; integracion energética; bagazo
de agave.

INTRODUCCION

En la actualidad, la biomasa lignocelulosica, se procesa en una biorrefineria, que tiene una
amplia gama de tecnologias capaces de separar los recursos de biomasa en sus
componentes bdasicos que pueden convertirse en productos de valor agregado,
biocombustibles y quimicos.

Sin embargo, para que las biorrefinerias sean sustentables, es necesario realizar un ahorro
energético. El disefio Optimo de una red de intercambiadores de calor es configurar un
sistema de recuperacion de calor, capaz de realizar las tareas prescritas a los costos anuales
totales minimos que estan determinados principalmente por los costos de
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servicios publicos y los costos de inversion. La tecnologia pinch, es el primer método
practico completo para la sintesis de redes de intercambiadores de calor. En la tecnologia
pinch, la minimizacion del uso de energia se aborda desde un punto de vista termodindmico
(Wilfried et al., 2020).

Chavez-Salas (2022), desarrollo una metodologia sistematica para la toma de decisiones en
la sintesis de una biorrefineria empleando optimizacion multiobjetivo. La sintesis del
proceso considera diferentes opciones de rutas y productos a través de una superestructura,
el cual incluye restricciones, parametros, y criterios de desempeio. La investigacion de
Chavez-Salas (2022), se puede describir en una serie de pasos: el primer paso, propone e
implementa una metodologia sistemdtica para la sintesis Optima de biorrefinerias, basada en
balances de masa, requerimientos de energia y costos de capital y operacion como criterios
de seleccion. En el segundo paso, desarrolla una superestructura de una biorrefineria en
Aspen Plus, que contemple todas las configuraciones para la obtencion de productos de alto
valor y, cada una de las etapas del proceso de produccion.

El tercer paso, evalua el bagazo de agave como materia prima para la sintesis de
topologias de proceso de produccion de productos de alto valor. El cuarto paso, emplea un
enfoque riguroso en el calculo de las propiedades termodinamicas a través de ecuaciones
de estado y modelos de solucion que consideran las no idealidades de las
mezclas involucradas, y finalmente el quinto paso, optimiza y selecciona la mejor
configuraciéon de una biorrefineria considerando diferentes rutas de procesamiento para
obtener biocombustibles y productos quimicos de alto valor.

En la presente investigacion, seleccionamos del trabajo de Chavez-Salas (2022), las rutas
Optimas produccion de furfural y acido lactico para disefiar la red de intercambio de calor
de cada proceso en el punto pinch 6ptimo.

METODOLOGIA

La figura 1, muestra el esquema de la metodologia paso a paso de la presente investigacion.

Caso estudio
Chévez (2022)

A\ MATLAB
Construccion de |a tabla problema para

Simular de forma hibrida con Aspen Adguisicion de dates de temperatura, cada ruta de produccién. Ademds, se
Plus y Matiab, a produccién de furfural carga térmica de enfriamiento y ingresz los costos de los servicios de
dcido lactico utilizando como materia calentamiento de las unidades de calentamiento, coeficientss de
prima el bagazo de agave con los datos transferencia de calor de cada ruta de transferencia de calor, intereses, vida
de la investigacion de Chavez (2022) produccion Uil y costos de los intercambiadores de
calor Zhu (1997)

Ruta 6ptima

9

Disefio de Ia red de intercambiadores

de calor para cada ruta de produccisn

con el punto pinch dptimo utilizando el
software Hint

Andlisis de datos de costos y carga
érmica necesaria pars enfriar, calentar
cada procese de furfural y acido lactico

Figura 1. Metodologia para determinar red de intercambiadores de calor 6ptima entre las rutas de
produccion de furfural y acido lactico.
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En el paso uno, se realiza la simulacion de los dos procesos de produccion de furfural y dcido
lactico de forma hibrida con los softwares de Aspen Plus V10 y Matlab 2020a. En el paso
dos, se extrae los datos de temperaturas de los fluidos calientes y fluidos frios, también la

carga necesaria para enfriar y calentar el proceso. El paso tres, se construye la tabla problema
con los datos del paso 2, luego se utiliza el software Hint para determinar la carga necesaria
de calentamiento y enfriamiento utilizando una diferencia de temperatura minima de 10K

(AT,,;, = 10K). La tabla 1 y Tabla 2, muestran los datos de temperatura inicial, temperatura
objetivo y carga térmica de las corrientes frias y calientes para los dos procesos de

produccion de furfural y 4cido lactico.

Tabla 1. Tabla problema de la ruta de produccion de furfural

Carga

Temperatura Temperatura ,

Descripcién inicial (K)  objetivo (K) o mea
(KW)
Corriente de ingreso al COND-1 313 298 -0.45
Corriente de ingreso al HEATER-1 298 410 1.147
Parte superior de la columna DEST-1 410 341 -0.425
Fondos de la columna DEST-1 410 433 0.622
Parte superior de la columna DEST-2 341 340 -0.237
Fondos de la columna DEST-2 341 373 0.237
Parte superior de la columna DEST-3 433 396 -0.542
Fondos de la columna DEST-3 433 435 0.551
Tabla 2. Tabla problema de la ruta de produccion de acido lactico
C

e, Temperatura  Temperatura , arga
Descripcion inicial (K) objetivo (K) térmica

: (KW)

Corriente de ingreso al HEATER 301.51 373 2.92

Parte superior de la columna DEST-1 373 372.97 -56.03

Fondos de la columna DEST-1 373 487.81 56.89
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El paso cuatro, se ingresa los costos de utilidades de calentamiento (110 $/(kW * afio)) y
enfriamiento (10 $/(kW * aiio)), una vida util de la planta de 5 afios, una tasa de interés del
préstamo del 15% y un factor de anualizacion del 0.298 para determinar la diferencia de
temperatura minima optima (AT}, i, ¢prima) €ON relacion a ahorro energético y costos
totales anuales. La ecuacion de costos de equipos de intercambio de calor es la siguiente
(Wilfried et al., 2020):

Costos del intercambiador de calor: 0.295260 * (30800 + 750 A%®1) $/afio (1)

Los datos de costos, intereses, vida util, utilidades, fueron obtenidos de Wilfried et al.,
(2020), las aproximaciones son superiores el 0.56%, comparados con soluciones que
utilizan algoritmos de optimizacion de enjambre de particulas hibridas y algoritmo
genético hibrido.

Finalmente, el paso cinco se determina los costos totales anuales del pinch sin optimizar
(Crpinch) » costos totales anuales optimizado (Cr gprimo ), Carga térmica de enfriamiento

necesaria en el pinch (Qcpinp ), carga térmica de calentamiento necesaria en el pinch

(@npinn), carga térmica de enfriamiento necesaria en el punto Optimo (Q¢ gptimo), Carga
térmica de calentamiento necesaria en el punto Optimo (Qp¢pimo), 10s porcentaje de
reduccion de carga térmica de enfriamiento (%Reduccion,, spiimo ) y Calentamiento
(%Reducciony, ptimo)> numero de intercambiadores en la red, area de transferencia de
calor en el punto pinch (A7 mnp), , area de transferencia de calor en el punto pinch optimo

(AT,éptimo)-
RESULTADOS

La carga de calentamiento y enfriamiento en el proceso de produccion de furfural antes de
utilizar el método Pinch es de 2.55 kW, 1.65 kW respectivamente. La figura 2, muestra la
comparacion de la diferencia de temperatura minima (AT,,;, ) en el punto Pinch 6ptimo y no
optimo. En la figura 2, se observa que la carga de calentamiento (barra de color &mbar) y
enfriamiento (barra de color zanahoria) en el Pinch no 6ptimo es de 1.302 kW
y 0.398 kW, permitiendo calcular un porcentaje de reducciéon de carga térmica de
calentamiento y enfriamiento de 47%, 73% respectivamente.

En la figura 3, se observa que los costos operacionales de red de intercambio de calor (barra
de color zanahoria) en el punto pinch optimo y no éptimo es de 153.33$/afio, 147.18 $/afio.
Ademas, en la figura 3, los costos totales (barra de color purpura) en el punto pinch dptimo
y no optimo para la ruta de produccion de furfural es de 6033.57%/afio, 6759.88 $/afio
respectivamente.

En la figura 4, los costos totales (barra de color ptrpura) en el punto pinch 6ptimo y no
Optimo para la ruta de produccion de acido lactico es de 10314.6 $/afio, 10261.2 $/ano
respectivamente.

33



II Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Herndndez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

B3
w
=
[ = - I,
—
0 = £
I = =] o £ 2 v @
] = Il <1 ) 3
F E Il = e o Il i
B o - & ta ] o
2 g o5 - [ H
- A #* I 2 o
1 = = g _*
L & 3 4

n

Qc = 0.398 kW

Sin optimizacién Con optimizacién

Figura 2. Comparacion del AT i, pinch Y AT minéptimo €ON relacion a las cargas de enfriamiento y
calentamiento de la ruta de produccion de furfural.

T T
)
=
L d 4
=~ )
- =
@ 5]
2 @ =
L o ) ~ 7
,_:-S_ n = wn
~ = 1
- o ~ @
r~ =] “#r @
L 3 1] = < 2 4
o - = s ] 9
-~ -
b= o =) - o I
< \o 0 < ~
L P I 0 2 ) 4
2 < 8 I
. i} o
P ] I S
- - I-2 o m
= I “ S &
— =] E i ~
£ I
= I O ~ ] S i
o g
g ) B —
E - = I
E=
| <1 L[} Ll 4
. <<
<
1
Sin optimizacidn ; . Con optimizacién
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Figura 4. Comparacion del ATy, i, pinch Y AT mineptimo €ON Telacion a los costos totales, operacionales,
inversion de capital de la ruta de produccion de acido lactico

La figura 5, muestra el porcentaje de los costos totales anuales de la red de intercambio de
calor de furfural 18% (color cian) y la red de intercambio de calor del proceso de acido
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lactico 32% (color borgofia). La figura 6, muestra la red de intercambiadores de calor
optimizada de la ruta de furfural y 4cido lactico con el andlisis pinch.

o
e 2%

18%

Il C osto operacional anual de la produccion de Furfural
Il Costo capital anual de la produccion de Furfural

[ costo total anual de la produccién de Furfural

[ ICosto operacional anual de la produccion de A. Lactico
I Costo capital anual de la produccion de A. Lactico

I C osto total anual de la produccion de A. Lactico

11%

18%

2%

Figura 5. Porcentaje de costos operacionales, costo capital y costo total anual de red de intercambio de
calor para los procesos de produccion de furfural y acido lactico.
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Figura 6. Disefio 6ptimo de la red de intercambio de calor (RIC) de las rutas de produccién de furfural y
acido lactico utilizando el analisis pinch

CONCLUSIONES

El costo total anual de la produccion de furfural a partir de bagazo de agave, fue menor
que el costo total de produccion de acido lactico.

Se redujo el consumo energético de calentamiento y enfriamiento de los procesos de
produccion de furfural y 4&cido lactico optimizando el punto pinch de cada red de
intercambiadores de calor.

La mejor ruta optima en la sintesis de redes de intercambio de calor es la de produccion
de furfural.

REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

Chavez-Salas, J. (2022). Sintesis y disefio 6ptimo de procesos sostenibles para la conversion de
residuos agroindustriales en productos de alto valor. Tesis de maestria en Ingenieria Quimica
(Integracion de Procesos).

Wilfried, R, Xing, L. y Dezhen, C. (2020). Optimal design of heat exchanger networks. Design
and operation of heat exchangers and their networks. (pp. 231-317).

35



II Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

PREDICCION DE ALIANZAS ENTRE TOMADORES DE
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RESUMEN

Este trabajo analiza la influencia de los tomadores de decisiones en el diseflo de sistemas de
generacion distribuida en comunidades rurales. El entorno desarrollado considera el calculo
de soluciones Optimas en funcion de los intereses particulares de los diferentes participantes
inmersos en un entorno de toma de decisiones multicriterio. La formacion de alianzas entre
los distintos responsables de la toma de decisiones para formar grupos de interesados se
aborda mediante estrategias de soft clustering, mediante las cuales se identifican las
alianzas y se proporcionan soluciones 6ptimas asociadas a cada grupo de partes interesadas.
Para probar estas ideas, se aborda el disefio 6ptimo de un sistema de generacion distribuida
basado en biomasa y fuentes renovables en una comunidad indigena del centro-oeste de
México. El modelo de optimizacion multiobjetivo considera el rendimiento econémico del
sistema, las emisiones de CO> y el empleo asociado al sistema energético. Los resultados
muestran la influencia de los grupos de interés en el disefo final de los sistemas energéticos
comunitarios.

Palabras clave: Optimizacion multiobjetivo, fuzzy C-means, ambiente multicriterio, sistemas
energéticos comunitarios.

INTRODUCCION

El acceso a energia confiable, asequible y sostenible es necesario para promover la equidad
social y el crecimiento econdmico. La generacion distribuida presenta una solucion
innovadora, econdmica y ambientalmente atractiva [1]. La planeacion e implementacion de
energias distribuidas es un problema multiobjetivo en el cual existen conflictos de intereses
entre tomadores de decision, por lo que el problema se vuelve complejo y existe el riesgo
de cancelacion del proyecto si no se llega a un acuerdo. Por lo tanto, es importante definir
soluciones que reduzcan la insatisfaccion de los actores involucrados [2]. Diversos
enfoques han sido desarrollados para abordar este problema [3, 4], sin embargo, ninguno de
ellos toma en cuenta las potenciales alianzas entre tomadores de decisiones.

Se presenta un modelo de programacion lineal multiobjetivo para el disefio optimo de
sistemas energéticos comunitarios que analiza las alianzas en ambientes de conflicto
multicriterio. Se considera el Costo Total Anual (TAC), las Emisiones (CE) y los Empleos
(JG) como objetivos de disefio. Se aplica una estrategia de coeficientes de peso para generar
un conjunto de soluciones multicriterio. Posteriormente, un método de clustering (Fuzzy
C-means) genera agrupaciones que representan las alianzas y sus soluciones
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inherentes. El modelo es aplicado a un caso de estudio del municipio de Erongaricuaro, en
Michoacan.

METODOLOGIA

La propuesta tecnoldgica para abordar el problema de disefio esta representada por la
superestructura de la Figura 1. El sistema energético esta conectado a la red y genera
electricidad mediante unidades fotovoltaicas (PV), turbinas edlicas (WT) y unidades de
combustion de madera (WC). Las tecnologias WT y PV dependen de la disponibilidad de
fuentes de energia renovables, mientras que el WC se alimenta de residuos de madera.
Como los sistemas FV y WT dependen de las condiciones climéaticas la combinacién con
el WC permite una politica de funcionamiento flexible. La electricidad producida se envia
a las diferentes zonas de la comunidad para satisfacer las demandas. Cuando la energia
producida supera la demanda, se vende a la red. Ademas, cuando la energia producida por
el sistema no puede satisfacer la demanda, la electricidad necesaria se compra a la red local.

Local grid Local grid
WT
GZ-WT
W,
O Union
— [Cleetricity
—* Biomass PV Consumplion
GZ PV GZ
Wi PNLEENPEN
p—y A
Wood w(C
biomass Hca'mbfg"d m(,;? Wwc

1

"

> .
u

r

.

Figura 1. Superestructura propuesta.

El planteamiento del problema puede expresarse como sigue: Dada la temperatura
ambiente, la irradiacion solar, la velocidad del viento y los perfiles de demanda energética
de una comunidad, se puede calcular el disefio 6ptimo, la politica de funcionamiento y el
esquema de compra de energia bajo diferentes funciones objetivo. Esto lleva a resolver un
problema multi-objetivo utilizando el método de coeficientes de peso que genera un
conjunto de soluciones 6ptimas bajo diferentes criterios. El método de soft clustering puede
aplicarse al conjunto de soluciones multi-criterio para proponer alianzas entre las partes
interesadas. A continuacion, una solucién compromiso se propone a partir de las alianzas
utilizando un enfoque de utopia tracking modificado.

37



II Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

" o P [ Anilisis del conjunto de
Datos de entrada: — D|mensunn eeonomica sy Optimizacion Econémica Pareto
Min Costo Total Anual — ‘
¢ Perfil de demanda energética. Generacién de alianzas con
e Fuzzy C-means

e Perfil de condiciones ' IS

ambientales (temperatura, D!men§!on Ambiental | / \

radiacion solar y velocidad del Min Emisiones de Carbono \

viento). s ( i |

S . . | Allianzal

« Disponibilidad de residuos de —— Optimizacién Ambiental Conjunto de Pareto | |

madera. Dimensién Social | |
+ Area disponible Max Trabajos Generados : Q

- . S~

+ Costos y precios de la energia. ; i
« Costos de equipo (Capital y Restricciones : Formulacién multi- Allianza 2

Mtto.). Energy Hub H objetivo
« Datos técnicos de los equipos. > Comporlamiento de las  ——=-» > Maétodo de coeficientes de

unidades Optimizaciéon Social — peso para enfogque multi-
L

Uso de suelo criterio

Figura 2. estrategia de optimizacion.

La estrategia de optimizacidon se presenta en la Figura 2. Los datos conocidos son la
demanda de electricidad, las condiciones ambientales (temperatura ambiente, irradiacion
solar, velocidad del viento) y el costo de los perfiles eléctricos. Otros parametros que
alimentan el modelo son los costos de los equipos y de la energia, la superficie disponible,
los datos técnicos de los equipos, el uso del suelo emisiones, y factores de trabajo. El
resultado es un modelo de programacion lineal multiobjetivo multiperiodo. Las
restricciones del modelo estan definidas por los balances energéticos del sistema modelado
con el concepto de emergy hub, las ecuaciones de disefio de las unidades de
generacion y el uso del suelo. En la dimensiéon econdmica, la funcidn objetivo es
minimizar el Costo Anual Total (Ecuacion 1), asociado a los costos de capital y operacion
y mantenimiento de las tecnologias y al esquema de compra-venta de energia. La
dimension medioambiental consiste en minimizar las Emisiones de Carbono (Ecuacion 2),
relacionadas con el proceso de generacion de la electricidad en la red local y las nuevas
unidades de WC. Por tltimo, la dimension social considera la maximizacion de los empleos
directos generados (Ecuacion 3) como resultado de la implantacion del sistema energético.

TAC = CCost"V + CCost"T + CCostWC¢ + OMCost?’ + OMCost"T + OMCostW¢

(1)

+ Costwood + Costgrid _ Igrid _ ICZ
CE = CECSrd 4 CcEWC ()
JG = ]G + JGWT + G ¢ 3)

Los procesos de optimizacion individuales revelan la existencia de conflictos entre las
funciones objetivo. Por lo tanto, se realiza un novedoso enfoque multicriterio basado en la
generacion de alianzas entre os tomadores de decisiones. En primer lugar, se obtienen las
soluciones soluciones Optimas extremas (puntos Utopico y Nadir) mediante la optimizacion
de las funciones objetivo como un problema mono-objetivo. Después, las funciones
objetivo se escalan utilizando las soluciones de los problemas mono-objetivo [5]. A
continuacion, se aplica el método de coeficientes de peso (Ecuacion 4) para calcular un
conjunto de soluciones dptimas de Pareto vinculadas a criterios especificos para considerar
las diferentes prioridades de los grupos de interés.

" “4)
mind =) w;-d;
i=1
donde w es el nivel de preferencia de los diferentes interesados sobre las funciones
objetivo y ¢ las funciones objetivo escaladas. Los valores de w expresan el peso de la

funcidn objetivo para la solucidon asociada al criterio especifico. Como resultado del
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proceso de optimizacién multicriterio, se crea un conjunto de soluciones dptimasde
Pareto:

Y= {fir o fin} ®)

El método de soft clustering (Fuzzy c-means) se aplica al conjunto de soluciones
multicriterio para generar los clusters que representan las alianzas y sus soluciones
inherentes. Desde un punto de vista matematico, el Fuzzy C-means resuelve el siguiente
problema de optimizacion [6]:

argmin - ©)
I 3 wilfi-gl?
i=1j=1
© i lil -1 (6)
_ i~ Glm
wl,,—(kzﬂ(m_ckl) )

Donde ¢; es el centro del cluster j, wy; es el peso o indica el grado en que el elemento, f;,
pertenece al cluster ¢; y m = 1 es un parametro de difuminacion. Por altimo, se obtiene

una soluciéon compromiso minimizando la distancia a la media de los centroides de los dos
grupos.

L o (7
S=% (fi— ")
Ademas, con fines comparativos se incluye una funcion objetivo para minimizarla
distancia al promedio de los resultados del problema multio-bjetivo.

L ®
EQUITY — Z (f-l _ flaverage)Z
El caso de estudio estd definido por los pardmetros climaticos (irradiacion solar,
temperatura ambiente y velocidad del viento) y la demanda eléctrica de Erongaricuaro, un
municipio del Estado de Michoacan en México. El modelo ha sido implementado en
JuMP en el lenguaje Julia y resuelto utilizando GLPK. El modelo consta de 1.925
restricciones y 2.510 variables.

RESULTADOS

El conflicto entre las funciones objetivo puede abordarse analizando las soluciones
asociadas a la optimizacion individual de las funciones objetivo. La Tabla 1 muestra los
resultados de la optimizacion. En el enfoque puramente econdémico, se obtiene el mejor
TAC. Por otro lado, el enfoque puramente medioambiental alcanza el valor minimo de CE,
pero da lugar al peor resultado social del sistema. El mejor resultado para JG se obtiene en
la solucion social. Sin embargo, resulta el peor resultado en CE y en TAC. Los resultados
del método multi-objetivo estan representados por los criterios del 1 al 10 (véase la Tabla
1). Las soluciones en las que el objetivo medioambiental tiene una fuerte preferencia (con
ponderaciones superiores a 0,5) tienden a obtener resultados cercanos a la optimizacion
medioambiental. Los criterios 1, 7 y 8 tienen los mismos resultados que el objetivo
medioambiental. En el caso del criterio 3, en condiciones equilibradas de las dimensiones
social y ambiental, el objetivo social tiene una pequena influencia en la
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solucion hacia un mejor resultado para JG. Los criterios 2 y 4 consideran las dimensiones
econdmica y social con pesos equilibrados de TAC y JG, y pesos bajos para CE. Los
valores de TAC y JG se acercan al UP, mientras que la solucion de CE es la misma que la
del NS. La solucion para ambos casos es la misma y demuestra la flexibilidad entre estos
objetivos, lo que permite obtener un buen rendimiento de TAC y JG con bajos sacrificios
de ambos objetivos. Los criterios 9 y 10 tienen configuraciones similares del sistema
energético como la dimension social. Sin embargo, se obtienen resultados cercanos al UP
para JG con una importante disminucion del TAC (USD $86,286 y USD $75,390
respectivamente). Por ultimo, los criterios 5 y 6 priorizan la dimensién econdémica con
pesos de 0,6, obteniendo los resultados mds cercanos a esta dimension.

Tabla 1. Resultados.

Coeficientes de Valores de las funciones Nivel de interés
peso objetivo
Criterio ® ® ® TAC ($) CE IG Alianza 1  Alianza 2
TAC CE 1JG (Ton (jobs)
CQO»)

TAC 1 0 0 2,342811 10,895 0.73
CE 0 1 0 2,456,885 10,267 0.58
JG 0 0 1 2,524478 11,169 1.18

1 05 05 0 2,456,836 10,267 0.58 0.998 0.002

2 0.5 0 05 2391,838 11,169 1.06 0.165 0.835

3 0 0.5 05 2464113 10,287 0.61 0.988 0.012

4 04 02 04 2,391,838 11,169 1.06 0.165 0.835

5 0.6 03 0.1 2342811 10,895 0.73 0.037 0.963

6 06 0.1 03 2345285 10,928 0.77 0.031 0.969

7 0.1 0.6 03 2456836 10,267 0.58 0.998 0.002

8 03 0.6 0.1 2456836 10,267 0.58 0.998 0.002

9 03 01 0.6 2,438,191 11,169 1.17 0.960 0.040

10 0.1 03 0.6 2,449,088 11,169 1.18 0.998 0.002
UP 2,342,811 10,267 1.18
NS 2,524,478 11,169 0.58
A2 2,364,519 11,022 0.88
Al 2,453,198 10,570 0.78
Equity 2,419,367 10,759 0.83
CS 2,408,859 10,796 0.79

Tras la aplicacion de la técnica de clustering, se obtienen los valores de los centroides y los
pesos (véase la Tabla 1). La Alianza 1 presenta la proximidad con la dimension ambiental.
Los grupos de interés con preferencia por la dimension medioambiental (Criterios 2, 3, 7,
8, 9 y 10) muestran un alto nivel de interés sobre el 96%, debido a la coincidencia con las
preferencias econdmicas. Los resultados de la alianza 2 muestran la proximidad con la
dimension econdémica. Estos resultados satisfacen en gran medida los intereses de las partes
interesadas de aquellos criterios con fuerte preferencia por la dimensiéon econdmica
(criterios 5y 6), lo que provoca un alto nivel de interés en la alianza,

por encima del 96%. Los criterios 2 y 4 demuestran un nivel de interés del 83,5% en la
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alianza 2, ya que sus intereses en las dimensiones econémica y social estan mejor cubiertos
por esta alianza. En la Figura 3 se muestran de color rosa los criterios con mayor preferencia
por la alianza 2 y en azul claro los que tienen preferencia con la alianza 1.

TAC
o CE

JG (jobs/kwh)
L ]

e e 0 0 0
>
=]

Figura 3. Frente de Pareto.

Las dos alianzas representan dos grupos polarizados con conflictos entre las dimensiones
econdmica y ambiental, principalmente, por lo que se propone la obtencion de una solucion
compromiso para mitigar los conflictos. Los resultados de la solucion compromiso
representan un buen resultado para la dimension econdmica y un resultado medio para la
dimension medioambiental. Aunque la JG es la funciéon objetivo mas
afectada, los 0,76 puestos de trabajo obtenidos son una solucién favorable para la
dimension social, que representa el 64,3% del total de puestos de trabajo que se pueden
generar en el mejor escenario. Puede observarse que la funcion equity obtiene resultados
muy cercanos a la solucion compromiso.

CONCLUSIONES

Los resultados muestran la influencia de los grupos de interés en el disefio final de los
sistemas energéticos comunitarios. Mediante la generacion de alianzas es posible obtener
un diseno 6ptimo viable que considere los intereses de los participantes.
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RESUMEN

Debido al desarrollo de nuevas tecnologias de intensificacion de procesos aplicadas a
procesos de purificacion de acetato de vinilo donde se presentan equilibrios vapor- liquido-
liquido es de interés industrial poder modelar adecuadamente estas interacciones. Se
confirm¢ la validez de los datos de equilibrio liquido vapor (VLE) usando el método de
Wisniak y para los datos de equilibirio liquido-liquido (LLE) se emple6 el método de
Bachman. La descripcion de los sistemas se basé en el modelo Gamma-Phi empleando los
modelos de Hayden O'Connell (HOC) y cuasiquimico universal (UNIQUAC) para el
VLE; asi como UNIQUAC para el LLE. El ajuste de datos a estos modelos para la
representacion del equilibrio de fases es una tarea compleja, particularmente para el caso
de equilibrio liquido-liquido, existiendo una alta probabilidad de que la solucién al
problema de ajuste de pardmetros quede estancada en un 6ptimo local. Debido a esto, en
este trabajo se propone una estrategia para la determinacion de los parametros de
interaccion binaria del modelo UNIQUAC para ajustarse tanto el VLE como el LLE. El
problema de optimizacion generado se resuelve empleando el algoritmo de optimizacion
global BARON en el entorno GAMS.

Palabras clave: Equilibrio vapor-liquido-liquido, UNIQUAC, Hayden O'Connell (HOC),
optimizacion global.

INTRODUCCION

El acetato de vinilo es uno de los productos quimicos de mayor produccion en el mundo,
utilizado principalmente en la produccion de acetato de polivinilo y alcohol polivinilico.
En la actualidad la ruta principal de sintesis del acetato de vinilo es por medio de la
reaccion de acetoxilacion de etileno en presencia de oxigeno por medio de catalizadores
de paladio (Motahari et al., 2012). Durante el proceso de sintesis de acetato de vinilo se
genera la mezcla de acetato de vinilo, 4cido acético y agua (AAA), esta mezcla en
particular presenta dos fases liquidas.
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A lo largo de los ultimos afios diversos autores han realizado investigaciones relacionadas
a la mejora del proceso de sintesis de acetato de vinilo enfocado tanto en el area de disefio
como en el area de control con particular énfasis en la purificacion de la mezcla AAA.
Luyben y Tyréus (1998) consideraron el disefio de un proceso con las operaciones de
separacion tradicionales como: destilacion, extraccion liquido-liquido y absorcion. Las
mas recientes investigaciones y tendencias de autores como Li et al., 2022 y Xie et al.,
2020 apuntan al uso de operaciones de separacion intensificadas como: destilacion
extractiva o destilacion azeotropica.

El uso de tecnologias intensificadas para la separacion de la mezcla AAA requiere poder
modelar tanto el equilibrio liquido-liquido como el equilibrio liquido-vapor. Para las
mezclas que presentan acidos carboxilicos como el acido acético interaccionando con otros
compuestos en fase vapor se emplea el modelo HOC, adicional a este modelo se suelen
emplear modelos NRTL o UNIQUAC para este tipo de mezclas (Hsieh et al., 2008).

Para poder representar adecuadamente el equilibrio tanto liquido-liquido como liquido-
vapor es necesario determinar los coeficientes de interacciéon binaria del modelo
UNIQUAC. Desafortunadamente, los coeficientes que describen el VLE predicen
exactamente el LLE de manera muy imprecisa y viceversa. El problema de la correlacion
de parametros para la descripcion VLLE aun no se examina lo suficiente. Algunos autores
proponen métodos de optimizacion global para poder resolver este problema (Wyczesany,
2014).

En el trabajo presentado aqui, los pardmetros de interaccion binaria del modelo UNIQUAC
se ajustaron a los datos VLE y LLE.

METODOLOGIA
En este articulo se emple6 el modelo Gamma-Phi para modelar el equilibrio liquido-vapor.
¢1V}’ip = xiVifl»')iSPiS

Para los célculos de la fase vapor se empled el modelo HOC, utilizando la relacion entre los
coeficientes de fugacidad aparente y los coeficientes de fugacidad real, asi como la
verdadera fraccion molar de la fase de vapor (George Hayden & O’Connell, 1975).

¢1V yi =z}
Para el equilibrio liquido-liquido se emple6 el modelo Gamma-Gamma.
Xy =%y

Los parametros de interaccion binaria del modelo UNIQUAC fueron representados de
con un parametro independiente y otro dependiente de la temperatura.

B
T =exp (A + 7)
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Previo al proceso de optimizacion se realizo la validacion de los datos de equilibrio
liquido-vapor por el método de Wisniak (1993) para demostrar la consistencia
termondinamica de los mismos. De igual forma se prob¢ la validez de los resultados del
equilibrio liquido-liquido por medio del método de Bachman (1940).

Los datos experimentales reportados por el Shanghai College Chemical Engineering.,
(1976) y Zhang et al., (2011) fueron empleados para el modelamiento y ajuste del
equilibrio liquido-vapor, los datos reportados realizaron los experimentos de laboratorio
a 1 atmosfera. Para la correlacion del equilibrio liquido-liquido se usaron los valores
reportados por Gao et al., (2017) a 1 atmosferay 298.15 K.

Como funcidn objetivo se empleo la relacion de minimos cuadrados:

NLLE N¢ 2 NyLg Nc NyLE

2 2 2

FO=% XY (Xexpkj,i — Xkj,i) T2 Y Wexji = Yii) t 2 (Texpi — Ti)
i=1 j=1k=1 i=1 j=1 i=1

El modelo de optimizacion fue ejecutado por medio de la interfaz GAMS empleando el
modelo de optimizacion Global BARON (Sahinidis, 1996) por medio del uso del servidor
NEOS.

RESULTADOS

Por medio del método de Wisniak (1993) que emplea tanto las metodologias de areas y
puntos se demostrd la validez de los datos reportados por Shanghai College Chemical
Engineering., (1976) y Zhang et al., (2011).

0.8 06 04 02 0
Acido Acético

Figura 1. Diagrama de ternario de ELL de la mezcla AAA, comparacion entre los resultados modelados y
los datos experimentales.
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Como se puede apreciar en la figura 1 por medio de la optimizacion se obtuvieron buenos
resultados respecto al equilibrio liquido-liquido de la mezcla. El ajuste de la curva con el
modelo es muy cercano al reportado por Gao et al., (2017).

Temperatura K

345 . . . . . . . . .
] 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Composicion de Acetato de Vinilo

Figura 2. Diagrama VLE de la mezcla acetato de vinilo con acido acético, comparacion entre los resultados
modelados (linea roja) y los datos experimentales (puntos cian).

Se obtuvo una buena correlacion entre el modelo y los datos experimentales (figura 2) para
la mezcla de acetato de vinilo con 4cido acético obteniendo una buena prediccion.
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Figura 2. Diagrama VLE de la mezcla 4cido acético y agua, comparacion entre los resultados modelados
(linea roja) y los datos experimentales (puntos cian).
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La relacion entre el modelo y los datos experimentales de la figura 3 es buena sin embargo
las otras dos figuras presentan un mejor ajuste de los datos. A bajas composiciones de acido
acético suele tener una desviacién mayor. A continuacion, se detalla el error con respecto a
los puntos experimentales.

Tabla 1. Errores con respecto a los datos experimentales del ELV del acido acético y agua

Punto AT Ay Ay>
1 -0.331883755  -0.0017671596 0.0017671596
2 -0.262804979  0.00362337709  -0.00362337709
3 -0.313165289  0.000294883266 -0.000294883266
4 -0.376313096  -0.00804783133  0.00804783133
5 -0.360999822  -0.00875682417  0.00875682417
6 -0.368980255  -0.0072446601 0.0072446601
7 -0.309675196  -0.00693933892  0.00693933892
8 -0.278161241  -0.00963959632  0.00963959632
9 -0.227076092  -0.014288152 0.014288152
10 -0.0868437319 -0.0175513555 0.0175513555
11 -0.0488376683 -0.0236729446 0.0236729446
12 0.338801157  -0.0186867294 0.0186867294
13 0.515838486  -0.0186128176 0.0186128176
14 0.509831896  -0.0264671172 0.0264671172
15 0.268912219  -0.0290807875 0.0290807875
16  0.0368116125 -0.0192328742 0.0192328742
17 -0.173989468  -0.0241081746 0.0241081746
18 -0.302877741  -0.0101669043 0.0101669043

Una alternativa para poder aumentar la precision del modelamiento seria incorporar un
pardmetro dependiente de la temperatura adicional al conjunto de pardmetros de
interaccion binaria de UNIQUAC

CONCLUSIONES

Los resultados de la metodologia empleada mostraron que la ecuacion UNIQUAC puede
describir el LLE y VLE de la mezcla ternaria acetato de vinilo, acido acético y agua con
una adecuada precision si los pardmetros de esta ecuacion se ajustan simultdneamente a
los datos de equilibrio trifasico y bifasico. Por otro lado, la precisién no es tan alta como
en el caso en que el modelo UNIQUAC describe el VLE o LLE por separado, pero es solo
un poco mas baja, con una mayor desviacion sobre todo en el VLE de 4cido acético con
agua.
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RESUMEN

Este trabajo propone un marco coordinado para la gestion de la biomasa lignocelulodsica a
partir de residuos agricolas de forma escalable mediante la organizacion del intercambio,
distribucion, transporte y transformacion de biomasa en bio-productos de valor afiadido,

concretamente: Acido levulinico y Furfural. Estos productos de alto valor agregado
fueron seleccionados porque son precursores del metiltetrahidrofurano, que es un aditivo
que se puede mezclar con gasolina y tiene una demanda de mas de 20.000 kilo

toneladas/afo. El estado de Guanajuato fue tomado como caso de estudio, ya que es el
segundo estado de México con mayor generacion de residuos agricolas. Este tipo de
marco se inspira en los sistemas coordinados con los que operan actualmente las redes
eléctricas en el mundo. Dentro del marco propuesto, los proveedores de biomasa, las
tecnologias involucradas en el procesamiento y los proveedores de transporte participan
en un sistema coordinado que es operado por un sistema independiente. El operador
resuelve un problema de despacho que maximiza el bienestar social y equilibra la oferta
y la demanda en un area geografica especifica, para esto, el operador obtiene todas las
ubicaciones, los precios de diferentes biomasas y productos derivados. La coordinacién
permite la gestion de restricciones e interdependencias complejas derivadas del transporte
y las transformaciones fisicoquimicas de la biomasa en bio-productos de valor afiadido.
Como resultado, el sistema coordinado ofrece precios y asignaciones de productos que
cumplen con las propiedades econdmicas y de eficiencia de un mercado competitivo. A
través del marco coordinado, se obtienen las rutas de transporte, ubicaciones y tecnologias
involucradas para satisfacer la demanda. La produccion de &cido levulinico fue de 330
Kt/ano y 394 Kt/ano de Furfural. Que representan el 3% de la demanda mundial de
materias primas para el metiltetrahidrofurano. Por otro lado, el beneficio generado a los
proveedores de biomasa supera los $27 millones/afio, lo que representaria un aumento en
el bienestar social en la zona, especificamente a los agricultores. El marco permite
identificar pautas del comportamiento del mercado considerando a todos los actores del
mercado, con estas pautas es posible proponer acciones para poder proyectar un mercado
mas competitivo para todos los productos y que favorezca a todos los actores del mercado.

Palabras clave: Marco coordinado, Biomasa, Acido levulinico, Furfural

48



II Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Isracl Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

INTRODUCCION

El concepto de Biorrefineria se origind en la década de 1990 como resultado de la escasez
de combustibles fosiles y las crecientes tendencias en el uso de biomasa como materia
prima renovable para la produccién de productos no alimentarios [1]. El mal manejo y
disposicion de los desechos agricolas representa no solo un peligro para el medio
ambiente, sino también una oportunidad econdmica perdida. Especificamente, existen
varias tecnologias de procesamiento de biomasa para generar productos de valor agregado
a partir de desechos orgéanicos, como productos quimicos basicos, combustibles y
electricidad. Desafortunadamente, la viabilidad econdmica de las rutas de procesamiento
de desechos depende en gran medida de la escala, los costos de transporte y la composicion
de los desechos agricolas (que varian segin los desechos. Ademas, los responsables de la
toma de decisiones a menudo desconocen los usos potenciales de los flujos de desechos y,
por lo tanto, su valor inherente. Otro obstaculo asociado con la gestion de residuos es la
falta de alternativas rentables para recolectar y transportar grandes cantidades a largas
distancias. En México, actualmente existen regulaciones gubernamentales e incentivos
para el uso de biomasa, sin embargo, los incentivos no han podido superar los costos de
produccion y logistica. Por lo tanto, no existe una red de gestion de residuos que garantice
un mercado fuerte, crecimiento sostenido para los sectores urbano y agricola. Otro aspecto
importante es que en México los estudios sobre el aprovechamiento de la biomasa se han
enfocado en su aprovechamiento para generar energia o biocombustibles, por ejemplo:
Quiroz-Ramirez et.al (2017) [2] realiza una planeacién Optima de biomasa para la
produccion de biobutanol y Santibafez-Aguilar et. .al (2019) [3] propone el modelo
matematico para la planificacion del uso de la biomasa para los sistemas de produccion de
energia, ambos trabajos dejando de lado el uso potencial de la biomasa como materia prima
para productos de alto valor agregado como el 4cido levulinico y el furfural. Este trabajo
propone un marco coordinado para la gestion de biomasa lignocelulosica a partir de
residuos agricolas (rastros de maiz, paja de trigo y rastrojos de sorgo) de forma escalable
organizando el intercambio, distribucion, transporte y transformacion de la biomasa en
bioproductos de valor anadido, en concreto: Levulinico acido y furfural. Estos productos
de alto valor agregado fueron seleccionados por ser precursores del metiltetrahidrofurano,
que es un aditivo que se puede mezclar con la gasolina y que segun lo informado por Grand
View Research (2015) tiene una demanda de més de 20.000 kilo toneladas. Se tom6 como
caso de estudio al estado de Guanajuato, el cual es el segundo estado de México con mayor
generacion de residuos agricolas que aportan el 10.2 % de la generacion nacional. En el
marco propuesto, los proveedores de biomasa, las tecnologias involucradas en el
procesamiento y los proveedores de transporte participan en un sistema coordinado que es
resuelto por un operador de sistema independiente (ISO). El operador resuelve un problema
de despacho que maximiza el bienestar social y equilibra la oferta y la demanda en un area
geografica determinada, para ello el operador obtiene todas las ubicaciones, los precios de
las diferentes biomasas y productos derivados. La coordinacion permite la gestion de
restricciones e interdependencias complejas que surgen del transporte y las
transformaciones fisicoquimicas de la biomasa en bio-productos de valor agregado.
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METODOLOGIA

Consideramos un sistema que comprende un conjunto de ubicaciones geograficas (nodos)
N, productos P, proveedores S, consumidores D, proveedores de transporte L y proveedores
de transformacion (tecnologia) T. Los productos comprenden diferentes tipos de flujos de
residuos y  productos  derivados que ofrecen los  proveedores de
transporte. alternativas (por ejemplo, transporte, ferrocarril, oleoductos) para mover
productos entre ubicaciones, y los proveedores de tecnologia ofrecen alternativas para
procesar productos para producir otros productos de mayor valor.

El sistema de gestion propuesto es operado por una ISO que recopila informacion de
licitacion de todos los participantes (costos, capacidades y factores de transformacion) para
obtener asignaciones optimas de servicios de oferta, demanda, transporte y transformacion
de productos. La ISO determina estas asignaciones resolviendo un problema de despacho
que encuentra rutas Optimas de transporte y transformacion para desechos y productos
derivados que maximizan el bienestar social y equilibran la oferta y la demanda de todos los
productos en una region geografica. Por razones que se haran evidentes, este problema de
despacho puede verse como un problema de compensacion del mercado. Los proveedores
de transporte autorizados crean una red de transporte que conecta nodos en el sistema que
realizan el intercambio de productos. Se espera que un sistema de gestion eficiente despeje
proveedores y prestadores que ofrecen servicios a bajo costo y dard preferencia a los
consumidores con mayores costos de licitacion. El problema de compensacion también
tiene como objetivo encontrar precios que se utilicen para remunerar adecuadamente a los
proveedores y proveedores para cubrir los costos de sus servicios y cobrar a los
consumidores por el servicio prestado.

1.1. Formulacion

Dada la informacion de licitacion asociada a cada proveedor a® , consumidor a® |

proveedor de transporte a/, tecnologia a® y capacidad maxima de biomasa §, demanda d
", proveedor de transporte f, Procesando & la ISO resuelve el problema de
compensacion Eq. (1) para encontrar asignaciones. Estas asignaciones maximizan el
bienestar social Eq. (1a) y satisfacer las leyes de conservacion fisica Eq. (1b), y las
restricciones de capacidad Eq. (Ic)-(1f). Maximizar la funcién de bienestar social
maximiza la demanda servida y minimiza los costos de suministro, transporte y
transformacion. Las leyes de conservacion también se conocen como restricciones de
equilibrio o restricciones de compensacion del mercado. El primer término entre
paréntesis es el flujo de entrada total para el producto p en nodo n (dado por los flujos de
suministro y los flujos de transporte que ingresan al nodo). El segundo término entre
paréntesis es el flujo de salida total del producto. p del nodo n (dado por los flujos de
demanda y los flujos de transporte que salen del nodo). El tercer término es la tasa de
generacion/consumo del producto. p en todas las tecnologias ubicadas en el nodo n. En un
trabajo publicado por Apoorva et al. (2019) [4] se describe la formulacion completa del
despacho y las propiedades fundamentales del marco de coordinacion.
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RESULTADOS

El problema de optimizacion incluye: 51 nodos, 1277 proveedores de biomasa y 8
productos diferentes (materias primas y productos derivados). Los 46 municipios del estado
de Guanajuato y su produccion agricola para el periodo 2009-2018; Se consideraron cuatro
lugares de instalacion de las tecnologias de conversion y un tnico punto de demanda de los
productos resultantes de la transformacion. Para dar una idea de la complejidad logistica
involucrada, el problema de optimizacion es un problema de programacion lineal que
contiene mas de 24801 variables de decision y 4860 restricciones.

Para este caso de estudio se utilizé el 60% de la biomasa del estado de Guanajuato. Esto
produciria alrededor de 434 Kt/afio de acido levulinico y 487 Kt/ano de furfural. Sin
embargo, mediante la implementacién del marco coordinado se muestra, que al tener una
disponibilidad del 60% de biomasa, la mejor solucidon encontrada solo utiliza el 80% de esta
biomasa, esto ocurre porque el costo de procesamiento de la paja de trigo se ve afectado por
la economia de escala. Si se considerara la paja de trigo, se deberia proponer una tecnologia
mas grande para el procesamiento. Por tanto, en este trabajo se obtuvo una produccion de
330 Kt/afno de &cido levulinico y 394 Kt/afio de Furfural, lo que representa el 3,0% de la
demanda mundial de materias primas para el MTHF.

La Tabla 1 muestra los precios a los que se liquida el mercado (precios de liquidacion),
estos precios se calculan de forma independiente para cada nodo presente en el problema.
Como resultado, obtuvimos un rango de precios donde nuestro mercado ain existe y todos
los actores del mercado se benefician. En este caso, los precios de liquidacion de la paja de
trigo son cero ya que no participan en el mercado. La Figura 1 muestra los flujos de
transporte despachados en el Estado de Guanajuato para diferentes biomasas y productos
derivados, en la Figura lc no aparecen flujos porque la paja de trigo no participa en el
mercado.
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Tabla 1. Precios de compensacion

Precios de compensacion

Producto Precio teorico Precio minimo Precio Maximo
Rastrojo de maiz 18.33 8.18 21.01
Paja de sorgo 14.96 5.24 17.61
Paja de trigo 16.66 0 0
Furfural 1700.00 1685.71 1700.00
Acido levulinico 11023 11008.71 11023
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Figura 1. Flujos de transporte despejados en el Estado de Guanajuato para diferentes biomasas y productos
derivados: A) Rastro de Maiz, B) Paja de Sorgo, C) Paja de Trigo y D) Productos Derivados.

En la Figura 1, no todos los proveedores estan involucrados en el mercado, esto debido al
costo del proceso y principalmente al costo del transporte. Los principales proveedores
estan en municipios cercanos a las biorrefinerias, en el centro y sur del estado de
Guanjuato. La ganancia generada por la implementacién del sistema coordinado es de
1.84E+03 millones de USD/ano, esta ganancia es grande debido al precio del 4cido
levulinico. Los ingresos totales son 4.49E+03, estos ingresos estan asociados a las ventas.
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Si bien estos resultados son alentadores, también es importante mencionar que tiene un
impacto directo en la region ya que el costo total de transporte es de 5.79 millones de
USD/ano, el costo total de abastecimiento es de 2.76E+01 millones de USD/ano.

CONCLUSIONES

Presentamos un sistema coordinado para facilitar la gestion de residuos agricolas de forma
escalable coordinando el intercambio, transporte y transformacion de biomasa en
productos de valor afiadido. El marco funciona como un mercado coordinado en el que los
proveedores y consumidores de residuos, asi como el transporte y la tecnologia, prestan
servicios de licitacion a un operador de sistema independiente. Los precios de los residuos
y productos derivados en diferentes puntos geograficos se obtienen resolviendo un
problema de despacho que maximiza el bienestar social y equilibra los productos en toda
la region. La coordinacién le permite manejar interdependencias complejas entre productos
y ubicaciones. Demostramos que el sistema ofrece precios y asignaciones que satisfacen
las propiedades econdmicas y de eficiencia fundamentales que se esperan de un mercado
competitivo. También mostramos que el sistema propuesto proporciona un marco
sistematico para monetizar los impactos ambientales, los impactos en la salud y los
beneficios de remediacion. Ademas, los precios revelan el verdadero valor de los flujos de
desechos y capturan variaciones espaciotemporales que ayudan a priorizar areas y revelan
la necesidad de inversion en tecnologias de procesamiento, transporte, reubicacion de
instalaciones y almacenamiento estacional. El marco geografico propuesto es escalable en
el sentido de que puede proporcionar un acceso abierto que fomente las transacciones entre
muchos actores pequefios y grandes al permitir la coordinacién con otras infraestructuras.
Adicionalmente, este marco coordinado representa un valioso aporte a la visualizacion del
mercado en México derivado del aprovechamiento de la biomasa para la obtencidon de
componentes quimicos basicos, como el acido levulinico y el furfural, ya que a la fecha los
esfuerzos realizados se han concentrado en la produccion de energia. y biocombustibles.
Un marco coordinado serd cada vez mas necesario a medida que la poblaciéon humana
crezca y se movilice, y la disponibilidad de recursos se vuelva mas incierta.
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RESUMEN

La ubicacién de los equipos de proceso es un tema importante para la industria. Una mala
distribucion incide directamente en la seguridad y en la economia del proceso. En este
trabajo se propone una optimizacion multiobjetivo para optimizar la distribucion del
layout, minimizando el costo anual y el riesgo de efecto domino. El modelo de
optimizaciéon minimiza el riesgo efecto domind evaluando las consecuencias y la
frecuencia de ocurrencia de accidentes debido a las explosiones. La funcion de costos
considera la compra de equipos, tuberias, terreno, salvaguardas activas y pasivas, costo
de explosion y el bombeo. El modelo resultante corresponde a un MINLP.Para la
optimizaciéon multiobjetivo se usé el método de la restriccion épsilon (e-constraint). El
modelo se resolvié usando GAMS®. El caso de estudio fue el proceso de produccion de
biodiesel usando etanol a condiciones supercriticas. El indice HPSI fue usado para
identificar los equipos peligrosos. La metodologia de arbol de fallas fue usada para estimar
la frecuencia de accidentes. Se probo el modelo con y sin costo de bombe para definir la
influencia que tiene en la seguridad y la ubicacion de los equipos. Encontrando que los
costos de bombeo representan entre el 40-68% del costo anual, por lo que no considerar el
costo de bombeo dentro de la optimizaciéon puede generar distribuciones seguras con
mayores costos de operacion. La optimizacion multiobjetivo permitid encontrar la mejor
solucién para este problema.

Palabras clave: /ayout, efecto domino, biodiesel, e-constraint, seguridad de procesos
INTRODUCCION

Construir una planta en un area grande aumenta la seguridad del proceso, evitando que un
accidente desencadenar a otros y producir un efecto dominé. Sin embargo, este enfoque
puede aumentar el costo de construccion, costo de terreno, costo de tuberia y de bombeo.
Por otra parte, varios trabajos enfocados a la optimizacion de la distribucion de equipos de
proceso, se han concentrado en minimizar el area ocupada para reducir estos costos; lo que
implica que los equipos estén demasiado cercanos aumentando asi el riesgo de accidente
dominé. Aunque muchos autores solo han considerado el costo de tuberia
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en el modelado para la distribucion optima de equipos, el costo de energia por bombeo es la
variable realmente importante que debe ser incluido dentro del modelo. Una revision de las
metodologias para la optimizacion del disefio de la planta con consideraciones de seguridad
fue realizada por Jung (2015). Todos los modelos presentados han contribuido a la
optimizacion del /layout y en la prevencion del efecto domind; sin embargo, no han
considerado el costo de bombeo, el cual es un factor importante para el disefio de una planta
de procesos, pues este costo puede representar hasta el 70% del costo de operacion de una
planta, por lo que es necesario incorporarlo en el modelado.

METODOLOGIA
Diserio del proceso

El caso de estudio fue la produccion de biodiesel usando etanol a condiciones supercriticas.
El proceso se simulo, disefio y analizé en Aspen Plus V9.0. El caudal de aceite requerido
para mantener la produccion anual deseada se estima asumiendo que se obtienen los
triglicéridos totales y los 4cidos grasos libres. Solo se pierden trazas de los ésteres etilicos
en el paso de purificacion. Estos supuestos estiman las tasas de alimentacion de aceite en
3.341 kg/h, para los niveles de produccion de 30,000 t/a. La relacion molar etanol/aceite se
toma como 40; este es un valor reportado por Varma et al. (2010) sobre los cuales no se
potencia la conversion a biodiesel. Ambas corrientes se acondicionan primero a 200 bar y
330°C. Luego, el aceite y el etanol ingresan a un reactor, donde ocurren dos tipos de
reacciones: transesterificacion (ecuacion 1) y esterificacion (ecuacion 2).

TRIG + 3ETOH — 3ETES + GLY (1)
FFA+ ETOH — ETES + H20(2) El reactor se representa a través de un modulo RPLUG.

La longitud y el diametro del

reactor se manipulan para asegurar un rendimiento de biodiesel lo suficientemente alto
como para permitir que la corriente de biodiesel salga del decantador satisfaciendo los
estandares correspondientes de triglicéridos, agua, glicerol libre y glicerol total (Gomez-
Castro et al., 2013). Todo el tramo de alta presion del proceso se representa a través del
modelo RK-Aspen (Glisic et al., 2007; Gutiérrez Ortiz, 2020). Primero se usa una columna
de destilacion en la seccion de baja presion para recuperar el exceso de etanol. El equilibrio
de fase en esa seccion se modela a través de UNIFAC-LL. Una primera vision del disefio de
la columna se obtiene a través del modulo DSTWU. Luego, la columna se simula
rigurosamente con el modulo RadFrac para recuperar etanol superior al 99,5% mol, con una
pureza del 99,5% mol en el destilado. Una vez obtenida la pureza, se fija mediante una
especificacion de disefio.

Identificacion de equipos peligrosos

En este trabajo, se ha utilizado el indice de corrientes de proceso peligrosas (HPSI) para
identificar los flujos mas peligrosos en el proceso. Se aplica el HPSI ya que puede evaluar
procesos con mezclas acuosas inflamables o combustibles (Lopez-Molina et al., 2020). El
HPSI se define como:
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(IPIMFIAHCIFP

HPSI = ) - W 3)

Iy
Donde: Ip, Imr, Ianc, Irp y I, son indicadores normalizados para presion, caudal molar,
calor de combustion, punto de inflamacién y densidad, respectivamente; W es un factor de
escala. Los indicadores normalizados se definen como sigue:

propiedad i de cada corriente

I = (4)

valor promedio de la propiedad i de todo el proceso

Las simulaciones de proceso muestran directamente informacion sobre el caudal molar, la
presion y la densidad de cada flujo. El calor de combustion de los componentes puros se
obtiene de la base de datos del simulador y el calor de combustion de la mezcla se calcula
mediante una regla de mezcla simple. El punto de inflamacion de los componentes puros se
obtiene de la base de datos de CAMEO CHEMICAL. Cuanto mas elevado el valor del
HPSI, mas peligrosa es la corriente. La metodologia detallada puede ser revisada en (Lopez-
Molina et al., 2020).

Optimizacion del layout

La siguiente formulacién multiobjetivo da la optimizacion del disefio:

minZ =[Z, Z;] (5) s.t.
Z) = (Zizjﬂ CiyiDy +Cp + Ziquqi P Uy + > Zkeki PuwZy + CL)/5 + Y, ZjﬂPOijCB (6)

Zy=FTD(Cp + Cyos) ( 7 )
h(x) =0 ( 8 )
gx) <0 ( 9 )

donde Z; es la funcidn de costo, Cj; es el costo por conectar las unidades i y j, Djj es la
distancia entre las unidades, Cp es el costo del dafio por escenario de explosion, Pi; es el
costo por la adquisicion e instalacion del dispositivo de proteccidon pasiva g en la unidad 7,
Uiy es una variable binaria que indica si las salvaguardias de proteccion q estan o no
instaladas en la unidad i, Pi es el costo debido a la adquisicion e instalacion del
dispositivo de proteccion activa k en la unidad i, Zi es una variable binaria que indica si el
dispositivo de proteccion k esta o no instalado en la unidad 1, Cy es el costo del terreno,
PO;; es la potencia necesaria para mover el fluido del equipo i al equipo j, CB es el costo de la energia
eléctrica por kWh . Para calcular PO;; se usa la ecuacion de Bernoulli, teniendo como consideracion
que no hay cambio de alturas, no se considera la pérdida de presion por instrumentos y didmetro constante,
como material se considera tuberia de acero al carbon. Por lo que el trabajo de la bomba se estima solo
considerando la diferencia de presiones, entrada y salida, de los equipos y las pérdidas por

friccion de la tuberia. Por otro lado, Z> es la funcién de riesgo, TDF' es la frecuencia domino,
Cp es el costo domind y Cjps es el costo asociado a pérdidas, estimado para 6 meses. La
frecuencia dominé viene dada por (Lopez-Molina et al., 2014):

TDF = f°* - pDe* (10)
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donde f¢* es la frecuencia de explosion del equipo peligroso y PD®* es la probabilidad de
dafio total debido a la explosion. A(Xx) y g(x) son las restricciones de igualdad y desigualdad
asociadas con la orientacion y ubicacion del equipo, el area, la estimacion de sobrepresion,
la probabilidad de dafio para escenarios de explosion y la restriccion geométrica. Estas
ecuaciones han sido reportadas por Lopez-Molina et al. (2013). Todo el modelo MINLP se
resuelve en el software GAMS®, utilizando el resolvedor DICOPT, en una laptop Dell intel
15 8th Gen, con 16 GB de RAM. Para resolver el problema de optimizacion multiobjetivo,
se aplica el método de la restriccion g, manteniendo la funcion de costo y restringiendo la
TDF dentro de los valores 1x10” y 1x107. En el problema de optimizacion se consideran
algunos dispositivos de proteccion activa y pasiva. Como posibles dispositivos de
proteccion activa, se utilizan los siguientes: agua de refrigeracion adicional (1),
dispositivos de alivio de sobrepresion adicionales (2), dispositivos de alivio de incendios
adicionales (3), segunda piel en el reactor (4), sistema de proteccion contra explosiones en
el reactor (5), sistema de control duplicado con flujo entrelazado en el reactor (6), y sistema
de parada de control duplicado en la torre de destilacion (7). Como posibles salvaguardas
pasivas, se considera el muro de sobrepresion (8). Estas medidas de seguridad sugieren seis
configuraciones para dispositivos activos, combinando su efecto para reducir el riesgo en
cada una de las unidades de proceso peligrosas. Las configuraciones para la toma de
decisiones y sus costos fueron tomadas de la bibliografia (Patsiatzis et al., 2004)

RESULTADOS

La Figura 1 muestra el diagrama de proceso simulado en Aspen Plus V9.0, se puede
observar en color rojo las corrientes que resultaron mas peligrosas al aplicar el HPSI, por
lo que se define al reactor y a la columna de destilacion como los equipos de mayor peligro.
Las corrientes en rojo representan son las mas peligrosas del proceso.
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En relacion a la optimizacion del /ayout, encontramos que el riesgo minimo es costoso y
el costo minimo podria comprometer la seguridad de la planta, lo mejor seria buscar la
solucion mas cercana al punto utépico. Por esta razon se construy¢ el frente de Pareto para
la optimizacion multiobjetivo. Se ha desarrollado un frente de Pareto para cada una de las
tres escalas de produccion, consulte la Figura 2. Para una mejor visualizacion, la frecuencia
del domino se presenta con una escala logaritmica.
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Figura 2. Frente Pareto Frecuencia total dominé (TDF) vs Costo anual

La frecuencia de efecto domind de 4.23x10” representa la solucién del minimo riesgo,
mientras que una frecuencia de 2.0x10” fue estimada para el minimo costo. Se puede
observar que conforme disminuye la frecuencia de accidente aumenta el costo anual, es
debido que se incrementan las distancias de separacion entre equipos aumentado el costo
de bombeo. La solucion mas cercana al punto utdpico se eligid utilizando el criterio de la
distancia mas corta al origen, la cual corresponde a una frecuencia de 2.04x10”. Aunque la
decision dependera de quien realice el analisis, estos pueden preferir menores costos o
menores riesgos. La distribucion mas segura, econdmica y cercana a la utopia para este
caso de estudio se muestran en la Figura 3.
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Figura3. Distribuciones 6ptimas para a) minimo riesgo, b) minimo costo y ¢) mejor solucion

En relacion a las salvaguardas y el porcentaje del costo de bombeo con respecto al costo
anual se muestra en la Tabla 1. Observando que la solucion del minimo costo y mejor
solucion son parecidas en costos sin mayor la mejor solucion en solo 10%. En relacion a
las salvaguardas se observa que el minimo riesgo elige una configuracion k-6 tanto para el
reactor (dispositivos 1,2,4,5,6) como para la columna (dispositivos 1,2,7), mientras que la
mejor solucion selecciona una configuracion k-5 para ambos (dispositivos 1,3,5,6 para el
reactor y 1,7 para la columna). Las distribuciones obtenidas sin considerar el costo de
bombeo resultaron en areas ocupadas mayores y menor frecuencia de accidente en el caso
del minimo riesgo (3.35x10°").
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Tabla 1. Seleccion de salvaguardas y porcentaje del costo de bombeo

Escenario FTD Costo Total Anual (Mil€x)sto Dispositivos Dispositivos
Bombeo Activos Pasivos
Min Riesgo 4.23E-09 297.72 69% K-6 Q-1
Min. Costo 2.00E-03 161.86 46% K-1 Q-1
Mejor 2.04E-07 178.11 41% K-5 Q-1
Solucion
CONCLUSIONES

Se propuso un modelo MINLP para optimizar la ubicacion de los equipos de proceso. La
optimizacion se planted de manera multiobjetivo, minimizando el costo de bombeo y el
riesgo de efecto dominé. El costo de bombeo representa entre 40 al 68% de los gastos
anuales; por ello, distribuciones compactas tienden a reducir este gasto. Con el modelo
propuesto se puede obtener una distribucion que reduzca los costos de operacion con un
aceptable valor de riesgo, esto ultimo mediante la seleccion de las salvaguardas activas y
pasivas. Incluir el costo de bombeo para optimizaciéon de layout permite obtener
distribuciones mas apegadas al contexto operacional.
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RESUMEN

La seguridad del nexo agua-energia-alimentos es un desafio global que estd en constante
riesgo debido a la globalizacion y mala gestion de los recursos. En este trabajo se presenta
un modelo de optimizacion para cuantificar la seguridad de los recursos a través de
indicadores relacionados con la disponibilidad, el acceso y la sustentabilidad del agua, la
energia y los alimentos. El problema es analizado bajo diferentes esquemas de justicia
(bienestar social, Rawlsian, Nash y Rawlsian-Nash) para maximizar la seguridad de los
recursos y obtener el disefio optimo del sistema. Para mostrar la aplicabilidad del modelo,
se selecciond como caso de estudio el estado de Sonora. Los resultados del caso de estudio
muestran que con estos esquemas es posible aumentar en un 56%, 26% y 27% la seguridad
de los sectores de agua, energia y alimentos respectivamente, y en un 27% la seguridad del
nexo agua-energia-alimentos. El modelo propuesto se puede aplicar a cualquier region con
los datos correspondientes.

Palabras clave: Nexo Energia-Agua-Alimentos; Optimizacion; Sustentabilidad;
Seguridad; Esquemas de justicia.

INTRODUCCION

El agua, la energia y los alimentos son recursos esenciales para satisfacer las necesidades
humanas basicas y para el desarrollo econdmico. En los ultimos afios, la creciente demanda
de recursos ha puesto en riesgo la seguridad hidrica, energética y alimentaria. El nexo
energia-agua-alimentos surgié como un concepto integral que estudia las interconexiones
entre los recursos energia, agua y alimentos para mejorar su seguridad y lograr la
sostenibilidad de sistemas a largo plazo a través de la planificacion y gestion de recursos.
Recientemente, la seguridad de los recursos agua, energia y alimentos se ha estudiado
ampliamente (Pahl-Wostl, 2019) y se han propuesto estrategias para mejorar la gestion de
los recursos (Smith et al., 2020). Sin embargo, no se han desarrollado modelos de
optimizacién en los que se cuantifique la seguridad del nexo energia-agua-alimentos para
ayudar a los tomadores de decisiones en la planificacion de sistemas integrales. La
distribucion de recursos es uno de los aspectos mas importantes en la planificacion.
Comunmente, la planificacion estd guiada por la maximizacion de las utilidades de las
partes involucradas, sin embargo, esto puede conducir a soluciones multiples e injustas
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(Sampat y Zavala, 2019). En este sentido, se han desarrollado diferentes esquemas de
justicia para la distribucion de recursos (bienestar social, Rawlsian, Nash y Rawsian- Nash)
mediante los cuales se pueden generar soluciones Unicas que capturen las escalas entre las
partes interesadas. Sin embargo, estos esquemas no se han estudiado en sistemas que
involucren la seguridad del nexo energia-agua-alimentos. Por lo tanto, en este trabajo se
desarrolla un modelo matematico para el disefio y manejo 6ptimo de los recursos que
permita mejorar la seguridad del nexo agua-energia-alimentos. En el modelo propuesto se
cuantifica la seguridad de los recursos a través de indicadores relacionados con la
disponibilidad, el acceso y la sostenibilidad del agua, la energia y los alimentos evaluando
el sistema bajo diferentes esquemas de distribucion para maximizar la seguridad de los
recursos y obtener el disefio Optimo del sistema.

METODOLOGIA

El modelo matematico se representa usando una superestructura general (Figura 1). Esta
formulacion se compone de balances de materia y restricciones para determinar la
existencia de las tecnologias propuestas en la superestructura con el fin de integrar
adecuadamente los recursos. Se incluyen indices de seguridad relacionados con el agua
(1", la energia (") y los alimentos (7°°?) y se basan en la disponibilidad (Zuaiiaviiry),
accesibilidad (Zuccessivitiy) y sustentabilidad (Lsustentanitiy) de los recursos. El promedio de
estos indicadores es igual al indice de seguridad del nexo agua-energia-alimentos (WEF)
(I"EF) que se maximiza de acuerdo con diferentes esquemas de distribucion.
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Figura 1. Superestructura general.
Funciones objetivo: Esquemas de distribucion

Una forma util de generar soluciones que puedan ayudar en la toma de decisiones y abordar
una distribucion de recursos es a través de la implementacion de esquemas de distribucion
(bienestar social (SW), Rawlsian (RW), Rawlsian Nash (RW-N) y Nash (N)). El principal
objetivo de este trabajo es maximizar el indice de seguridad del nexo agua- energia-
alimentos bajo diferentes esquemas de distribucion (Tabla 1). El esquema de bienestar
social se basa en maximizar el beneficio total de todas las partes involucradas
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en un sistema. En este trabajo, a través del enfoque de bienestar social, se maximizan los
indices de seguridad asociados a los sectores agua, energia y alimentos para generar el
maximo beneficio que es la seguridad del nexo agua-energia-alimentos (Ecuacion 1). Sin
embargo, se pueden encontrar multiples asignaciones de recursos ya que las soluciones
proporcionadas por este esquema pueden no ser unicas y, por lo tanto, este método genera
ambigiiedad. El principio de Rawls establece que la desigualdad debe tolerarse solo cuando
mejora la situacion de los menos aventajados (Hooker, 2010). El principio de Rawls se
resuelve mediante un problema de optimizacidon maximizacion-minimizacion, esto
significa que maximiza las partes interesadas menos priviliegiadas (indice de seguridad)
para todos los escenarios (Ecuacion 2). En este trabajo, el objetivo es maximizar el indice
de seguridad para cada sector (agua, energia y alimentos), por lo tanto, transformamos el
problema incluyendo una variable adicional (® ) que ahora es un limite inferior para cada
una de las variables individuales (indices), entonces el problema de optimizacion es ahora
un problema de minimizacidén con restricciones de desigualdad adicionales (Ecuaciones
3-4). De esta forma, el modelo puede maximizar la variable o indice menos aventajado. La
expresion matematica del esquema de distribucion de Nash es la maximizacion de la media
geométrica de los objetivos de interés. Esto es equivalente a maximizar la suma de sus
logaritmos, entonces, dado que la funcion logaritmica es estrictamente concava, tiene una
solucion Optima unica. La asignacion de Nash se obtiene maximizando la suma de los
logaritmos de los indices de seguridad hidrica, energética y alimentaria
(Ecuacion 6). Finalmente, se incluye una combinacion de esquemas de Rawlsian-
Nash. El esquema de Rawlsian-Nash fue propuesto previamente por Munguia- Lopez et al.
(2020) como una herramienta que combina los conceptos del esquema de Rawlsian y Nash
(Ecuacion 7-11).

Tabla 1. Ecuaciones representativas de los esquemas de distribucion.

Caso de estudio

Para demostrar la aplicabilidad del modelo, el estado de Sonora fue seleccionado como
caso de estudio debido a que es una de las entidades econdémicas mas importantes de
México. Sonora presenta una distribucion desigual de recursos ya que la region norte del
estado estd cubierta por el desierto mds caliente del pais en la cual se presenta baja
disponibilidad de agua. Por otra parte, la regién sur es reconocida por su potencial
produccion agricola. Sin embargo, en los ultimos afios se han presentado conflictos entre

Bienestar social Nash

¢sw _ [ater y penergy g food (1) ¢n: In ( s ) In ( 4 e ) In ( 16)('0 d )
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los usuarios por el acceso del agua. Por ello, es importante estudiar las interconexiones
entre los recursos para realizar una mejor planificacion del nexo energia-agua-alimentos y
mejorar la seguridad del mismo. En este trabajo, el estado de Sonora se ha dividido en 4
regiones; la region frontera (R1), la region centro (R2), la region centro-montafia (R3) y la
region sur (R4).

RESULTADOS

El modelo matematico fue implementado en el software GAMS y corresponde a un Modelo
de Programacion Mixto Entero No Lineal (MINLP) el cual fue resuelto utilizando el solver
LINDOGIobal. La Tabla 2 presenta los costos, el consumo de agua y la generacion de
emisiones del sistema bajo los diferentes esquemas de justicia:

Tabla 2. Aspectos econdmicos y ambientales del sistema bajo diferentes esquemas de distribucion.

Social welfare Rawlsian Nash Rawlsian-Nash
AGUA (hm®) 6,135.56 6,135.56 5,363.63 5,363.35
COSTO (MMUSD) 1,913.64 1,699.77 1,660.53 1,141.26
GHGE (Ton CO») 12,332.00 9,603.00 9,753.00 9,923.00

Los resultados del indice de seguridad en agua, energia y alimentos para los esquemas
SW, RW, N y RW-N se presentan en la Tabla 3, estos indices corresponden al estado de
Sonora y son el promedio de los indices de seguridad de las regiones del estado. Por lo
tanto, algunos indices de seguridad son mayores a 1, pero no significa que la seguridad de
los sectores se haya logrado en su totalidad ya que algunos indices indican que en algunas
regiones existen mas recursos que los requeridos por la poblacion. Por ejemplo, un valor
mayor a uno para el indice de disponibilidad de energia significa que en la region se
produce mas energia que la energia demandada, por lo tanto, se podria exportar energia

a otras regiones.

Tabla 3. indice de seguridad del nexo energia-agua-alimentos bajo diferentes esquemas de distribucion.

Social welfare Rawlsian Nash Rawlsian-Nash
Jrater 0.953 0.953 0.849 0.834
[erersy 1.182 0.953 0.93 0.91
Jood 2.105 1.495 1.547 1.299
I7EF 1.413 1.134 1.109 1.014
Agua
17 pvaitabitity 1.086 1.086 0.774 0.777
17 sccessivitity 1 1 1 0.95
1" sustainabitisy 0.774 0.774 0.774 0.777
Energia
IE pvaitabitiey 1.390 1.048 1.012 0.964
I yecessivility 0.988 0.988 0.988 1
I sustainabitity 1.168 0.825 0.79 0.764
Alimentos
I vaitabitiey 4.631 2.969 33 2.375
I yecessiviliy 1 0.951 0.988 0.951
I sustainabitity 0.685 0.564 0.354 0.57

Bienestar social. Los resultados obtenidos en el esquema SW presentan el Indice de
Seguridad WEF mas alto (1.413) en comparacion con los demas esquemas. Los indices
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de seguridad hidrica, energética y alimentaria fueron superiores a los demds esquemas. En
el caso del sector hidrico, el indice de disponibilidad fue aproximadamente 24-26% mayor
que en otros esquemas, esto se atribuye principalmente a que la produccion de agua en R2
supera la demanda, la produccion de electricidad en R2 es 3.3 veces la demanda de
electricidad en la regidn, y se exporta a otras regiones para cubrir su demanda eléctrica. En
este esquema, aunque la disponibilidad de electricidad supera la demanda de la region, el
modelo determina que la electricidad se exportard a otras regiones con baja produccion
eléctrica en lugar de brindar total acceso a toda la poblacion en R2.

Rawlsian. Los resultados del disefio del sistema para este esquema muestran un indice de
seguridad WEF de 1.134, el cual es 20% menor al indice de seguridad WEF resultante del
esquema SW debido a que en este esquema se produjo una menor cantidad de recursos.

Se logro la accesibilidad al agua para toda la poblacion en las cuatro regiones, en el caso de
la accesibilidad energética, el exceso de energia eléctrica producida en R2 se envia a otras
regiones para aumentar su indice de accesibilidad. Respecto al sector alimentario, aunque
el indice de disponibilidad muestra que la produccién de alimentos es mayor que la
demanda, no todos los alimentos producidos en la region alcanzan para cubrir los
requerimientos nutricionales de la poblacion, por lo que algunos tipos de alimentos deben
importarse para satisfacer los macronutrientes requeridos por la poblacién.

Rawlsian-Nash. En este esquema, el modelo no seleccion6 nuevas plantas solares y
edlicas. Esto provoca que el indice de seguridad energética sea el mas bajo en
comparacion con los demds esquemas ya que se produce menor energia eléctrica,
especialmente energia renovable que hace que el indice de sustentabilidad energética
disminuya. Ademas, el agua en R2 no se produce en exceso como en los otros esquemas.
La accesibilidad al agua y alimentos esta cubierta para el 95% de la poblacion en todas las
regiones, por lo que la demanda de alimentos es menor que en los otros esquemas. El indice
de seguridad WEF en este esquema es el mas bajo de los esquemas de justicia abordados
(1.014).

Nash. En este esquema, en el sector hidrico, se observa que R2 no produce mas agua que la
demanda en la region, por lo tanto, no existen importaciones internas de agua entre las
regiones, y el indice de disponibilidad de agua es menor que los demds esquemas. A pesar
de ello, el indice de accesibilidad al agua es igual a uno, lo que significa que la produccion
de agua es suficiente para cubrir los requerimientos hidricos de la poblacion. Por otro lado,
la accesibilidad alimentaria para toda la poblacién no se logré6 en Rl y R4 y la
sustentabilidad alimentaria presenta los indices mas bajos de las regiones evaluadas debido
a que se requiere importar alimentos para cubrir los requerimientos nutricionales de la
poblaciéon. El indice WEF para el esquema de Nash es igual a 1.109. Sin embargo, es
importante mencionar que estos resultados corresponden a un modelo eficiente y unico.

CONCLUSIONES

Estudiar las interconexiones de agua, energia y alimentos es esencial para el disefio de
sistemas y la distribucion de recursos para mejorar la seguridad del nexo agua-energia-
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alimentos. Este trabajo presenta un modelo de optimizacion del nexo agua-energia-
alimentos para maximizar la seguridad del nexo considerando diferentes esquemas de
justicia para una mejor gestion de los recursos y el desempeio de los sectores. Como caso
de estudio, se utilizaron regiones del estado de Sonora. Mediante la aplicacion del enfoque
propuesto, los resultados muestran un incremento en el indice de seguridad del sector agua
del 6%, 56% del sector energia y 26% del sector alimentos. Esto da un incremento del 27%
en el indice de seguridad WEF utilizando el esquema SW, que es el indice mas alto entre
los regimenes evaluados.

Este trabajo proporciona herramientas para los planificadores sociales y los gobiernos. Los
métodos de distribucion abordados pueden brindar soluciones eficientes y equitativas,

y la seleccion del método de distribucion para un sistema dependera del criterio del
tomador de decisiones. Por ejemplo, al aplicar el esquema de bienestar social, se
maximizara la suma de los indices de seguridad. Sin embargo, este método podria
proporcionar multiples soluciones que den como resultado el mismo indice de seguridad
de nexo. Ademas, el uso de este método podria conducir a la desigualdad entre la mejora
de los sectores de agua, energia y alimentos, ya que no puede capturar tamafios de
indicadores de seguridad. Para superar estas limitaciones, se pueden utilizar los enfoques
de Rawlsian y Nash. El enfoque de Rawls sera adecuado si el tomador de decisiones desea
maximizar la seguridad del nexo maximizando la seguridad del sector mas vulnerable.

Por otro lado, el enfoque de Nash identificara una solucion tinica donde los sectores
evaluados se maximizaran juntos.
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RESUMEN

La biomasa puede ser empleada como materia prima en la produccion de diversos
compuestos como puede ser el metanol, evitando con ello su produccion tradicional
mediante gas natural o carbon, la cual durante afios han traido consecuencias negativas
para el medio ambiente por las emisiones de CO». El estudio de la cadena de suministro
de un producto quimico requiere de un analisis de varias alternativas, lo cual puede ser
abordado mediante el planteamiento de una superestructura en la cual incluyan las
distintas etapas requeridas para el proceso de obtencion, tal como la eleccion de materias
primas y la ubicacion de las biorrefinerias. El modelado de las superestructuras requiere
de metodologias basadas en la ldgica, entre las cuales se encuentra la programacion
disyuntiva generalizada (GDP). En el presente trabajo se desarrolla una superestructura
para la cadena de suministro de produccion de metanol. Dicha superestructura se modela
con GDP y se relaja con la metodologia del cascaron convexo. EI modelo obtenido se
resolvio en GAMS, obteniendo un costo minimo de $151,490.00 pesos para el
procesamiento de 490 ton/ dia, definiéndose el bagazo de cana y de trigo como las
materias primas a utilizar, siendo originarias de Oaxaca, Guanajuato, Michoacan, Sonora
y Veracruz; ubicandose las plantas de procesamiento en Nuevo Leon, Sonora, Veracruz,
Yucatan y Aguascalientes.

Palabras clave: metanol, biomasa, cadena de suministro, programacion disyuntiva
generalizada.

INTRODUCCION

El alto consumo de combustibles fosiles a nivel mundial ha provocado diversos problemas
ambientales, entre los cuales se puede mencionar el cambio climatico y el
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agotamiento de recursos no renovables. Entre las alternativas al uso de fuentes fosiles para
satisfacer los requerimientos energéticos de la actividad humana, es posible mencionar las
fuentes renovables, tales como la biomasa. Se ha reportado que esta ultima fuente ha tenido
un porcentaje de contribucion del 10 al 14% a nivel mundial en la produccion de energia
(Shen y Yoshikawa, 2013). La biomasa, ademas de ser empleada como fuente energética,
puede ser materia prima para la produccion de diversos productos quimicos; uno de estos
es el metanol, cuya demanda mundial en 2018 fue de 91.55 millones de toneladas métricas
(Maddren, 2019). Este compuesto quimico es considerado como una de las materias primas
mas importantes (Dalena y col., 2018), debido a que se utiliza como la materia prima en la
generacion de productos como el formaldehido, acido acético, combustibles, dimetil éter
(DME), metacrilato de metilo (MMA), entre otros potenciales derivados (Alvarado, 2017;
Dalena y col., 2018). La demanda del metanol continua creciendo afio con afio, lo cual ha
generado problemas ambientales, dado que las principales materias primas para su
produccion son el gas natural y el carbon. La opcion de producir metanol mediante biomasa
cuenta con beneficios como la reduccién del consumo de energia en los procesos de
produccion, asi como un impacto positivo en el tema de calentamiento global (Liu y col.,
2020). En México el mayor productor de metanol es PEMEX, quien cuenta con una tinica
planta de produccion en Puebla, de la cual se ha reportado incumplimiento en la demanda
por falta de gas natural como materia prima para producirlo (Caloca Moreno y Medina
Estrada, 2016). Asi, se tiene un area de oportunidad en la produccion de metanol a partir de
fuentes renovables.

Para la produccion de metanol de una manera sustentable se deben considerar diversos
aspectos que contribuirdn a la adecuada ejecucion de dicha produccion. Este tipo de analisis
puede realizarse por medio de la sintesis de superestructuras, lo cual permite disefiar y
optimizar una cadena de suministro por medio de programacion matematica. Dentro de la
sintesis de superestructuras se debe primero postular la superestructura que englobe el
conjunto de todas las alternativas factibles a considerar; se debe realizar la traduccion de la
superestructura a un modelo de programacion matematica y, por ultimo, determina la
estructura dptima resolviendo el modelo de optimizacion matematica resultante (Udema y
col., 1972). Las relaciones descritas por una superestructura se pueden codificar mediante
modelos basados en la logica; la programacion disyuntiva generalizada (GDP) ofrece una
manera intuitiva de expresar la relacion entre diferentes alternativas de proceso, al mismo
tiempo que captura la conexion entre clausulas 16gicas y la logica algebraica (Mercarelli y
col., 2020). Este tipo de metodologia fue propuesto por Raman y Grossmann en 1994,
como una alternativa de solucion a los problemas de programacion mixta entera (MIP). A
su vez las ecuaciones desarrolladas para las disyunciones posteriormente deben relajarse, y
para eso existen dos métodos de relajacion: Big-M y Cascaron Convexo (CH) doénde el
método de Big-M es mas recomendado cuando se cuenta con disyunciones lineales o
ecuaciones no tan complejas dando buenos resultados. Por el contrario, para disyunciones
no lineales, o un requerimiento de mayor exactitud es mas recomendado el cascaron
convexo.

En el presente trabajo se desarrolld un modelo matematico para la optimizacion de la
cadena de suministro de la produccion de metanol con biomasa mexicana. Se elige el
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metanol como componente de interés debido a su alta demanda, asi como la actual
dependencia en México de su produccion mediante gas natural, la cual no ha sido
sostenible, ocasionado limitaciones en su produccion. Asi pues, se requiere encontrar
alternativas viables que permitan establecer una adecuada ruta de procesamiento que
satisfaga de manera estable la demanda nacional empleando biomasa como materia prima
para la generacion de metanol. En este trabajo se presenta un andlisis de diversas materias
primas, las regiones de origenes de éstas, asi como las potenciales ubicaciones de las
plantas, permitiendo con ello cumplir con la demanda requerida al contemplar mas de un
tipo de biomasa para la produccion del metanol.

METODOLOGIA

Para el desarrollo de este trabajo se realiz6 un analisis de los tipos de residuos en México
que cuentan con mayor disponibilidad, haciendo uso del Atlas Nacional de Biomasa
(ANBIO, 2012). Se seleccionaron las 12 materias primas con mayor presencia,
determinando la disponibilidad por estados de cada una de ellas. Para cada tipo de biomasa
se han considerado los estados en los cuales se produce en mayor cantidad, obteniendo con
ello la seleccion de los estados a considerar como origen de las materias primas. Por otro
lado, se analizaron todos los estados de la Republica Mexicana para la determinacion de las
zonas en las cuales es conveniente colocar una biorrefineria para la produccion del metanol.

Para el modelado matematico mediante GDP se hizo uso de la teoria planteada por Raman
y Grossmann (19949 para definir el planteamiento de cada una de las disyunciones.

minZ =), ¢;+ f(x) (1)

s.t.
g(x)=0(2)
[ -,
hi(x)<0] v [Bx=0]ieD (3)
Ci=Yi ;=0
NY)=True (4)

xeR™ ¢c=>0, Ye{True, False} (5)

Para la relajacion se utilizd el método de cascaron convexo (CH), que implica la
desagregacion de variables para la conversion de las disyunciones en restricciones
asociadas a variables binarias. Al contar con el modelo completo, este se programo y
resolvié en GAMS V37.1.0 para la minimizacion de los costos asociados a la cadena de
suministro.

RESULTADOS

En la Figura 1 se muestra en forma simplificada la superestructura desarrollada. Se han
contemplado 12 tipos de materias primas: bagazo de cafa, agave, caf¢, maiz, sorgo y trigo;
residuos de aserraderos, aceite vegetal y cerveza. Por otro lado, se consideraron los
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residuos solidos urbanos y residuos pecuarios, ademas del CO, de emisiones industriales.
Se determino para la seccion de materias primas trabajar con variables logicas Y;, para el
caso del origen de la materia prima con variables logicas U; , y por ultimo para la
ubicacion de la biorrefineria se consideran variables logicas Zj,.

. Baja
Bagi}zo Baja California
Caiia California
= Baja
agazo - .
Agave Campeche Calg?;ma

u [ [

|} n u

™ ] ]

- - -
Residulos Yucatan Yucatin
Pecuarios

CcO, Zacatecas Zacatecas
Materia Prima Origen Materia Ubicacion
Y: "Prima Biorrefinerias
! VA
U, k

J
Figura 1. Representacion de la superestructura desarrollada para la produccion de metanol.

Las ecuaciones 6, 7 y 8 muestran las disyunciones generales que fueron utilizadas para el
modelado de la superestructura. Por otra parte, la ecuacion 9 representa la funcion objetivo
para la minimizacion de costos.

¥ -,
[x; =2 5] v[xi=x=0] (6)
Ci:xl‘Ai Ci = 0
U U
J Y
7
['x_‘]Zkak]V[szxk] ()
[kak=xl]v[xk=xl =0] (8)
Czk = Xy By Czk =0
CT =% Cyp + 2k C¢ ©)

Donde:

X; ,% ,Xj X = variables de flujo asociadas a materias primas, origen de materias primas
y ubicacion.

c¢;= Costos total de materia prima.

A;= Costo materia prima por tonelada. c,,= Costo total de transporte.
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B k= Dj K * Ccom
D; ;= Distancia desde el origen a la planta de procesamiento.
C.,m=Costo del combustible.

Cyp= Costos totales debido a materia prima. C,= Costos totales debido al transporte.

Para el modelo se defini6 una cantidad entrante de materia prima de 490 ton/ dia. El
modelo se codificd y resolvio en el programa GAMS V37.1.0, siendo un modelo de
programacion mixta entera no lineal (MINLP), conformado por 1271 ecuaciones y 2268
variables, el cual fue resuelto con ayuda del solver Baron. El costo minimo obtenido es
de $151,490.00 pesos para procesar 490 ton/dia. La Figura 2 muestra la ruta optima que
se obtuvo mediante este modelado.

Guanajuato i Aguascalientes
Michoacan Nuevo Leon
Bagazo
Cafia
Oaxaca Sonora
Bagazo
Sorgo Sonora Veracruz
. . Veracruz Yucatan
Figura 2. Rutas optimas end ara la prodt 1etanol.

En la imagen es posible apreciar que se obtuvieron dos tipos distintos de biomasas como
las materias primas para la produccion de metanol: bagazo de cana y sorgo. Respecto a
los estados de origen de la materia prima, se determin6 que las opciones mas viables son
Guanajuato, Michoacan, Oaxaca, Sonora y Veracruz. Por ultimo, se determin6 que las
plantas deben estar ubicadas en los estados de Aguascalientes, Nuevo Leon, Sonora,
Veracruz y Yucatan. Asi, la biomasa disponible en México puede contribuir a satisfacer
la demanda de metanol en el pais de una forma sustentable.

CONCLUSIONES

En este trabajo se ha desarrollado una superestructura para el aprovechamiento de
biomasa mexicana en la producciéon de metanol. La superestructura se representa
matematicamente por medio de GDP y se relaja, generando un modelo mixto entero, el
cual se resolvid con el software GAMS. Se ha determinado la ruta Optima para el
aprovechamiento de biomasa en términos del costo de biomasa y el costo de transporte,
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estableciendo los tipos de materia prima con mayor potencial, asi como potenciales
localizaciones de las plantas.
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Integracion de la produccion de gas shale con plantas de potencia
considerando aspectos econémicos y ambientales
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RESUMEN

En este proyecto se presenta un enfoque de programacion matematica para la integracion
de la produccion de gas shale con una planta de potencia; considerando simultineamente
aspectos economicos y ambientales, teniendo en cuenta que una de las mayores
problemadticas de la industria del gas shale son las altas cantidades de agua que demanda
durante el proceso de fracturacion hidraulica también conocido como fracking. En este
sentido, el objetivo econdmico consiste en minimizar el costo total anual de extraccion
mientras que las metas ambientales son la minimizacion tanto del consumo del agua fresca
utilizada para el fracking como de las emisiones de CO; por la planta de potencia,
capturandolo y preparandolo a condiciones supercriticas (ScCO.), para que finalmente sea
almacenado y utilizado como fluido de fractura en los pozos de gas shale. La optimizacion
deterministica es aplicada en la plataforma GAMS donde se consideran todos los
intercambios masicos posibles entre una planta de potencia y una zona de extraccion de gas
shale en cuanto a gas, agua y CO; se refiere. Todos estos aspectos mencionados se
consideran en una superestructura que se modela matematicamente y se aplica a un caso de
estudio. Finalmente, para mostrar la aplicacion del modelo desarrollado se propone un caso
de estudio donde los objetivos econdmicos y ambientales se oponen, lo cual permite
generar una curva Pareto para mostrar las diversas soluciones al ejemplo planteado.

Palabras clave: Gas Shale, Planta de Potencia, Fracturacion Hidraulica.
INTRODUCCION

Actualmente los aumentos en la concentracion de los gases de efecto invernadero en la
atmosfera son en gran medida los responsables del calentamiento global, particularmente
las altas emisiones de CO2 causadas por la gran mayoria de actividades desarrolladas por
la sociedad. Entre los efectos que conlleva el calentamiento global estd el aumento de la
temperatura media de la tierra y las alteraciones en el ciclo hidrolégico, siendo asi como
se relaciona el cambio climatico con el sector de generacion de energia eléctrica,
particularmente con las plantas de potencia.

Las emisiones de COz del sector energético representan cerca del 65% del total de los
gases de efecto invernadero en la atmosfera causados por actividades humanas. Algunas
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estimaciones sugieren que aproximadamente el 40% del total de emisiones de CO; son
atribuidas al sector energético, el cual incluye actividades como la produccion de
combustible, gas natural y generacion de electricidad para consumo industrial y doméstico.

Ademas, el sector eléctrico estd dominado en gran medida por la combustion directa de
combustibles, un proceso que conlleva grandes emisiones de CO», siendo este un
subproducto de la combustion de los combustibles, como el resultado de la oxidacion del
carbono de los mismos (en condiciones perfectas de combustion, el contenido total de
carbono de los combustibles se convertiria en CO) (Quadrelli y Sierra, 2007).

Ahora bien, es conocido que las emisiones de CO> en las plantas de potencia dependen del
tipo de planta y del combustible que se utilice, por ejemplo, en una central eléctrica de ciclo
combinado que utiliza gas natural como combustible presenta una de las menores tasas de
emisiones que van de 0.34-0.37 Ton COx/h (Rubin y col., 2015).

En medio de las posibilidades de mitigacion del CO», la captura y almacenamiento de
carbono es actualmente considerada como la tnica tecnologia capaz de minimizar de una
manera significativa las emisiones de CO2 que proceden de la combustion de combustibles
fosiles, particularmente de las plantas de potencia. Actualmente, existen principalmente tres
vias tecnologicas mediante las cuales se puede llevar a cabo la captura de CO; de las
centrales eléctricas, las cuales son: oxi-combustion, precombustion y postcombustion.

Ahora, por su parte el gas shale es también conocido como gas de pizarra o gas de lutita y
se trata de aquel gas natural que se encuentra atrapado en sedimentos de roca abundantes en
esquisto y otros materiales organicos, mismo que se puede encontrar en profundidades
desde mil hasta cinco mil metros.

El gas natural es una mezcla de gases compuesta primordialmente por metano; no obstante,
habitualmente esta mezcla contiene otros hidrocarburos mas pesados. Dependiendo de su
origen se cataloga en gas asociado y gas no asociado, el primero se extrae junto con el
petrdleo crudo y tiene porciones de hidrocarburos mas pesados que el metano mientras tanto
que el gas no asociado estd en depositos que no contienen petroéleo como lo es el gas shale.

Meéxico tiene un excelente potencial para desarrollar sus recursos de gas y petréleo de
esquisto almacenados en lutitas de roca virgen depositadas en el mar y distribuidas a lo
largo de la region terrestre del Golfo de México (EIA, 2015).

Para extraer el gas shale, el primer paso es la evaluacion de los recursos, recopilando datos
geoldgicos, geoquimicos y sismicos existentes para ser analizados. El segundo paso es la
perforacion, misma que se hace verticalmente hasta alcanzar la capa de gas. El tercer paso
es la fractura hidraulica, proceso que se lleva a cabo en sentido horizontal, en donde se va
inyectado el fluido de fractura (aproximadamente 15,000 m® por pozo) para
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provocar la fractura de la roca. Este fluido consiste principalmente de agua mezclada con
algin material de efecto apuntalante y distintos productos quimicos. Habitualmente el
material apuntalante inyectado en el fluido de fractura es arena que, junto con el agua y los
elementos empleados para reducir la friccion favorecen la fisura de la roca liberando de esta
forma el gas contenido en ella.

Ahora bien, cuando la temperatura y la presion del CO> es superior a sus puntos criticos, s
decir, temperatura critica (Tc=31.05 °C) y presion critica (Pc=7.38 MPa) este alcanza su
estado supercritico (ScCO»). El ScCO, tiene algunas propiedades unicas e interesantes,
como lo son una baja viscosidad y una alta difusividad, propiedades que ayudan a que pueda
ser utilizado como fluido de perforacion y fracturacidon no acuoso, ideal para la explotacion
de gas y petrdleo de esquisto (Zhou y col., 2019).

En comparacion con los fluidos acuosos, las propiedades tnicas del ScCO; presentan mas
ventajas para el desarrollo del gas de esquisto. En primer lugar, la rotura de roca con chorro
de ScCO; tiene una baja presion de umbral y una alta tasa de penetracion en comparacion
con el chorro de agua. Ademads, puede inducir fracturas mas complicadas debido a su baja
viscosidad, mejorar la recuperacion de gas de esquisto al desplazar el metano adsorbido en
la pizarra, reducir la huella de agua y a su vez, minimizar el impacto ambiental.

Por lo tanto, la principal idea de este trabajo es la captura y tratamiento de CO; para la
utilizacion del ScCO> como fluido de fractura de los pozos de gas shale, reduciendo con esto
los altos requerimientos de agua y la huella que tiene el CO> en el ambiente.

METODOLOGIA

Teniendo como finalidad el conocer la factibilidad técnica, economica y ambiental de la
implementacion del ScCO2 como fluido de fractura, se contempla la generacion y
modelamiento de una superestructura (véase Figura 1) que incluye todas las posibles
soluciones al problema de interés, es decir, satisface la demanda de fluido de fractura para
cada uno de los pozos mediante agua o ScCO; segun sea el caso. Satisface también la
demanda de gas natural de la central eléctrica presente en la superestructura mediante el gas
shale producido en los pozos, asi como también se tiene disponibilidad de un suministro
externo. Por parte del agua, una vez terminado el proceso de fracturacion, el porcentaje que
retorna a la superficie es enviado a unidades de tratamiento para su posterior
almacenamiento y disposicion para ser rehusada en la fractura de otro pozo de gas shale o
ser reutilizada para satisfacer la demanda de agua de la central eléctrica. En esta
metodologia se evaluan varios factores para cada caso presentado, tales como los costos de
transporte, costos de operacidn, y costos de capital entre otros.
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Con fin de mejorar la compresion de la metodologia se definen a continuacion los
conjuntos empleados y a su connotacion:
n =Pozo

i = Unidad de tratamiento de agua.

¢ = Unidad de almacenamiento de COx.

r = Unidad de almacenamiento de gas shale. s =
Unidad de almacenamiento de agua.

t = Periodo de tiempo.

Los objetivos econdmicos y ambientales se describen a continuacion:
Por su parte, el costo total anual (7AC) est4 constituido por la suma de los costos totales
de operacion (TOC) mas los costos totales de capital (TCC).
TAC=TOC+TCC
El CO: emitido al ambiente seré igual a la suma del flujo emitido por la planta de potencia
al ambiente para todo el horizonte del proyecto.

Tot _emit=H™" Zqum”s
t

Costo total anual de extraccion (ETAC)

Este costo consta tinicamente de los costos relacionados con la extraccion de gas shale, no
se incluyen los costos generados para satisfacer las demandas de la planta de potencia, ni
los costos de transporte que implican.

ETACZTAC_COStWP _COStNG _Costtrans_NG_sto_pp _Costtmns_NG_well_sto
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Finalmente, la funcion objetivo del modelo desarrollado consta de la minimizacion del
ETAC, o en su caso, la minimizacion de las emisiones de CO» al ambiente.

RESULTADOS

Con intencion de conocer el alcance del modelo desarrollado, es considerado el caso
hipotético de la aplicacion del modelo desarrollado en la region Norte de México,
particularmente en la central eléctrica de ciclo combinado Escobedo (Noreste) ubicada en
el estado de Nuevo Ledn con una capacidad instalada de 878 MW misma que se encuentra
relativamente cerca de dos de las mejores reservas de gas shale en el pais, como lo son la
reserva de Burgos y la reserva de Sabinas, teniendo en cuenta la fracturacion de un total de
20 pozos en un horizonte de 52 semanas. Ahora bien, para enriquecer la discusion de
resultados a continuacion se detallan tres posibles soluciones (A, C y E) al caso de estudio
presentado.

Se genero también una curva pareto (véase Figura 2) en donde se presenta una comparacion
directa entre el volumen del fluido de fractura ya sea agua, ScCO, o ambos (eje X) contra
el costo total anual de extraccion (eje Y) para cada una de las soluciones.

Comparando las soluciones de los extremos (A y E) es posible observar que el caso A
unicamente presenta la mayor demanda de agua como fluido de fractura, pero el menor
ETAC; por su parte, el caso E presenta una reduccion del 100% de los requerimientos de
agua, pero un aumento del 993.9% del ETAC con respecto al caso A. En cuanto al punto
intermedio, el caso C, en este se presenta una reduccion del 51% de los requerimientos de
agua y un aumento del 531.5% del ETAC con respecto al caso A.
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Figura 2. Fluido de Fractura Vs ETAC

En la Figura 3 se muestran los requerimientos de fluido de fractura, siendo los de color azul
correspondientes al agua y los de color rojo correspondientes al ScCO». Es importante
destacar que para el caso E, los requerimientos de fluido de fractura son superiores al caso
A. Por su parte la Figura 4 muestra los requerimientos de fluido de fractura para el Caso C,
en donde el agua aparece por ultima ocasion en la semana 43 mientras que el CO> comienza
sus requerimientos en la semana 5.
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CONCLUSIONES

Los resultados obtenidos del caso de estudio planteado muestran soluciones atractivas a
largo plazo para cada uno de los puntos analizados. Ademads, se muestran resultados
atractivos desde el punto de vista técnico para llevar a cabo la integracion antes
mencionada particularmente en México mismos que dependiendo del objetivo ya sea
econdmico o ambiental pueden ser aplicados. Los resultados presentados pueden ser un
marco de referencia para investigaciones futuras en el 4rea del gas shale.
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RESUMEN

El calentamiento global es uno de los principales problemas ambientales que afectan al
planeta. Las continuas emisiones de Didoxido de Carbono (CO;) han generado una
situacion ambiental critica a nivel mundial. Se tiene reportado que el70% de las
emisiones de COz estan relacionadas con la produccion de electricidad. De modo que, si hay
un aumento en la demanda energética se espera que aumenten las emisiones de CO». A nivel
mundial se han buscado diferentes alternativas para reducir la huella ambiental relacionada
con las emisiones de CO», destacando como alternativa la implementacion de plantas de
captura y almacenamiento de CO;. En este trabajo se presenta la optimizacion estocéstica
multiobjetivo de una planta de captura de CO; acoplada a una central eléctrica. Teniendo
como funcion objetivo minimizar del impacto ambiental (Ecoindicador 99), las propiedades
de control (Numero de condicion), asi como maximizar la economia del proceso (Retorno
de la inversion). Para este estudio se consideraron los combustibles mas utilizados en la
produccion de energia. Como resultado, se obtuvo que el disefio con el mejor desempeiio en
general es cuando se quema gas natural. Presentando el menor impacto ambiental con
22549.43 kEcopuntos y un retorno de inversion del 73.24%. Esto da como resultado un
proceso sostenible con un menor impacto ambiental.

Palabras clave: Captura de CO», biogés, carbon, gas natural, gas asociado.

INTRODUCCION

La produccion de electricidad a partir de la quema de combustibles fosiles, es una de las
principales fuentes de emisiones de CO. Por ello, es necesario desarrollar alternativas
sustentables para la generacion de energia, asi como para mitigar las emisiones de COsx.
Debido a los problemas ambientales a nivel mundial, es necesario desarrollar nuevos
procesos que empaten con los objetivos de desarrollo sostenible, quimica verde y
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economia circular. Una alternativa para convertir la produccion de energia eléctrica en un
proceso sostenible, es la implementacion de plantas de captura y almacenamiento de CO»
(CCS). Destacando las tecnologias de captura poscombustion con absorcién quimica
utilizando como solvente una solucion acuosa de monoetanolamina (MEA). La MEA es
considerada como una buena opcion de solvente debido a su gran capacidad para capturar
CO> (Nagy, T. et al., 2013). Asi mismo, debido a que sus propiedades son bien conocidas,
que facilita el modelado de procesos. A pesar de su alta eficiencia, la MEA se considera
altamente toxica por lo que su aplicacion conlleva un alto impacto ambiental. Sumado a
esto, ningun estudio reporta un disefio completo que considere el impacto ambiental, la
economia y la dindmica del proceso como indicadores de sostenibilidad.

En este trabajo se presentar una propuesta novedosa para la simulacién de una planta de
captura de CO» acoplada a una central eléctrica. Mostrando el disefio 6ptimo desde un
punto de vista sustentable, considerando la optimizacion estocastica teniendo como
funcion objetivo la minimizacion de las implicaciones ambientales de las plantas de captura
utilizando MEA como solvente (Ecoindicator 99), la minimizacién del Numero de
Condicion (CN) como un indicador de las propiedades de control del sistema, asi como
maximizar el retorno de la inversion (ROI) como un indicador econdémico. El andlisis
consider6 los combustibles mas utilizados para la produccion de energia: biogés, carbon,
gas natural y gas asociado. Todos los casos fueron estandarizados para recuperar al menos
el 95% del CO» producido a una pureza del 99% molar.

METODOLOGIA

El caso de estudio presenta una central eléctrica acoplada a un proceso de captura de CO»
post-combustion (ver Figura 1) considerando los combustibles mas utilizados para la
produccion de electricidad. La simulacion se realizo en el software ASPEN PLUS.

Figura 1. Esquema de una central acoplada a un proceso de captura de CO, post-combustiéon usando MEA
30wt% como solvente.

Para la central eléctrica se consider6 un sistema de compresion de aire en una sola etapa ya
que de acuerdo con Luyben (2013), es posible representar la produccion de electricidad
bajo un modelo simplificado como este. Asimismo, se considera un flujo de alimentacion
de combustible de 1000 kmol/h y una relacion molar de combustible-aire de 1:30 para
asegurar la combustion completa con todos los combustibles utilizados (Luyben, 2013).
Para describir las propiedades termodindmicas en la combustion, se utilizé el método de
Peng-Robinson (Hasan, M. et al., 2012). En este proceso, los principales aspectos de disefio
a determinar son la cantidad de aire de alimentacion y la presion de combustion Optima. La
cantidad de aire utilizada para completar la combustion es muy importante, ya
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que influye directamente en la captura pues la eficiencia depende de la composicion de los
gases de combustion. Para garantizar una alta eficiencia de captura, los gases de combustion
deben tener un alto contenido de COs.

Para la captura de CO2 se consider6 una absorcion quimica utilizando una solucidén acuosa
de Monoetanolamina (MEA) al 30% en peso como solvente (Nagy, T. et al., 2013). La
proporcion de MEA al 30% en peso es importante ya que la es muy corrosiva en altas
concentraciones. Para la captura de CO; se consideran dos columnas, una de absorcion y otra
de desorcion. Durante la absorcion, los gases de combustion entran por la parte inferior de la
columna y la MEA por la parte superior. Generando una interaccion entre las fases liquida y
gaseosa, conduciendo al CO; a la fase liquida en la parte inferior de la columna. En la
columna de desorcidn, es importante regenerar el disolvente y realizar la desorcion del CO»,
la cual depende del rehervidor. El proceso de captura es complejo ya que incluye varias
reacciones de disociacion. Para modelar la absorcion, se implement6 el modelo
termodindmico Electrolyte Non-Random Two Liquids para considerar la disociacion de
especies i6nicas. Durante la captura, se deben considerar aspectos de disefio relacionados
con la configuracion y las condiciones operativas del proceso para reducir el consumo de
energia y el uso de MEA. Para capturar la maxima cantidad de CO; de los gases de
combustion obtenidos durante la combustion, es necesario manipular el flujo de destilado y
la relacion de reflujo. Todos los casos fueron estandarizados a recuperar al menos el 95% del
CO; producido durante la combustion a una pureza de 99 % mol. Esto afecta directamente a
los requisitos energéticos del proceso y, por tanto, influye directamente en los indicadores
ambientales, econdmicos y de control.

Tabla 1. Variables de disefio para la optimizacion multiobjetivo

Proceso Variables Simbolo Rango Unidades
Flujo de aire Air 10 000-35 000 kmol/h
Combustién Presilo'n Compresor Peomi 1-8 -
Presion en Reactor Preact 45-9 atm
Presion en Turbina Prurbine 1-8 atm
Numero de etapas Nabs 4-99 -
Etapa de alimentacion NFabs 4-99 -
Absorbedor Didmetro Dabs 0.5-3.5 m
Flujo de solvente MEA 43000 — 44 000 kmol/h
Numero de etapas Nes 4-99 -
Etapa de alimentacion NFges 4-99 -
Desorbedor Diametro Daes 0.5-3.5 m
Relacion de reflujo RR 0.1-75 -
Carga térmica Q 0.03 —151. 38 GJ/h

El modelo propuesto, tiene un niimero significativo de variables discretas y continuas. Asi
mismo, debido al comportamiento electrolitico presente en la fase liquida representa un
modelo altamente no lineal. De modo que, el modelo de captura de CO; es adecuado para
optimizar. Las variables de disefio y el rango de operacion, se eligieron mediante un
andlisis de sensibilidad del proceso. Las variables de disefio para el caso de estudio se
muestran en la Tabla 1. Para la optimizacion multiobjetivo se empled el método de
Evolucién Diferencial con Lista Tabu (DETL) propuesto por Srinivas y Rangaiah (2003).
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Esta técnica funciona como un sistema combinado entre la evolucion biologica del método
de Evolucion Diferencial y el método de busqueda aleatoria de busqueda Tabt. La funciéon
objetivo involucra tres ejes importantes a analizar: Retorno de la Inversion (ROI) como
indicador de la economia del proceso derivado del acoplamiento de una planta de captura
a una central eléctrica existente. Numero de Condicion (y*) como indicador del
comportamiento dindmico del proceso considerando niimero de condicion bajo para
sistemas con buena controlabilidad y Eco-indicador 99 (EI99) para cuantificar el impacto
ambiental derivado del acoplamiento del proceso de captura y el uso de MEA como
solvente. Jiménez-Gonzélez et al. (2011) reportan que estos ejes son necesarios en la
optimizacion de un proceso para evaluar la quimica verde. Trabajos similares han sido
reportados por Sanchez-Ramirez et al. (2017) y Contreras-Zarazua et al. (2019) aplicando
estos tres indices para columnas de destilacion. La funcion objetivo se expresa en funcion
de las variables descritas en la Tabla 1 como se muestra en la Ec. (1).

Min [_ROI; y*' EI99 ] = f(AlT', PcomltPreactOT'Pturbine'Ni,j' NFi,j) Di,j; MEA,RR, Q) (1)
) Vir = X

Sujeto a: o > Lf

Wi,f = ui,f

La funcién objetivo esta restringida a recuperar al menos el 95% del CO: producido

durante la combustién con una pureza del 99% mol. Donde y; ; representa el CO2
recuperado en la columna del desorbedor y x; ; representa el 95% del CO producido
durante la combustion. Asi mismo, w; ; representa la pureza alcanzada en la columna del
desorbedor y u; s representa la pureza esperada de al menos 99% mol. El proceso de
optimizacion se realizo a través de una plataforma hibrida visual basic en una macro de
Microsoft Excel. Donde inicialmente los valores del vector de entrada se eligen
aleatoriamente y se envian a ASPEN PLUS. Se realiza la simulacion del proceso y se
registra ese dato como valor inicial en Excel. Luego, los datos del vector de salida se
envian a Matlab donde, de acuerdo con la metodologia presentada por Skogestad (2007),
se obtiene el valor del nimero de condicion. Posteriormente, los datos se envian a Excel
para obtener el ROI y el EI99. Finalmente, se almacenan los resultados y se genera un
nuevo vector. Los valores de los parametros requeridos por el método DETL son: tamafio
de la poblacion: 120 individuos, nimero de generacion: 1000, tamafio de la lista tabu: 60,
radio tabu: 0,0001, fracciones cruzadas: 0,9, fracciones de mutacion: 0,3.

RESULTADOS

En esta seccion se presentan los resultados obtenidos de la optimizacion. Para analizar las
condiciones de operacion de cada disefio es importante resaltar la composicion de CO»
presente en los gases de combustion obtenidos con cada combustible. Para Biogas,
Carbon, Gas Natural y Gas Asociado se obtuvo una fraccion molar de CO; de: 0,054,
0,124, 0,050 y 0,042 respectivamente. Es posible observar que los gases de combustion
con mayor concentracion de CO», son los que se obtiene de la quema de Carbon, Biogés y
Gas Natural. Esta concentracion afecta directamente los parametros de operacion como:
requerimiento de solvente y carga térmica, los cuales impactan en los indices econémicos
y ambientales. En la Tabla 2 se muestra el impacto de algunos pardmetros de disefio en
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el desempefio del proceso. Para la absorcion, al tener baja concentracion de CO., la
eficiencia en la captura se ve afectada. Para capturar mayor cantidad de CO», se debe
aumentar la cantidad de solvente. Ademas, la relacion de reflujo estd directamente
relacionada con los requisitos de energia. Cuanto mayor sea la relacion de reflujo,
aumentaran los requisitos de energia para la captura.

Tabla 2. Parametros de disefo para el mejor escenario de captura de CO, para cada combustible

Variables Biogas Carbon Gas Natural Gas Asociado
Air [kmol/h] 17133.95 20519.78 19602.76 24221.83
Peom1 [atm] 3.72 3.9 3.64 4.60
Preact [atm] 5.13 6.46 7.46 6.79
Prurbine [atm] 4.8 2.73 6.89 5.53
Nabs 39 34 29 33
NFas 3 3 3 3
Dabs 3.2 1.18 2.59 2.76
MEA [kmol/h] 43681 43258.06 43504.63 43509.26
Naes 33 24 24 22
NF ges 3 3 3 3
Des [m] 2.36 1.33 2.04 1.45
RR 3.53 2.24 2.32 3.67
Q[GJ/h] 470. 08 210. 50 364.45 491. 86
CO2 recuperado [ton/h] 67.57 32.72 65.84 70.40
Q/ CO2[GJ/ton] 6.9 6.4 5.5 6.9
CO2 pureza [Yomol] 0.99 0.99 0.99 0.99
ROI [%] 64.25 40.86 73.24 77.83
v* 20.17 2.39 6.7 34.82
EI99 [kEcopoints] 28920.05 22615.53 22549.43 30369.51

Para el analisis de los indices de sustentabilidad se puede observar que el mejor ROI se tiene
cuando se utilizan como combustible gas asociado y gas natural, esta tendencia estd
relacionada con la topologia del proceso. Para estos dos combustibles, la configuracion del
proceso es mas pequefia y teniendo un impacto directo en los costos de construccion. En el
caso del gas natural, sus gases de combustion tienen una mayor concentracion de CO», de
modo que los requisitos de disolvente seran menores en comparacion con el gas asociado.
Asi mismo, el menor impacto ambiental se presenta cuando se utiliza gas natural. Esto
puede explicarse debido a que es el proceso de mayor recuperacion de CO; disminuyendo
la huella ambiental relacionada con las emisiones de CO». Asimismo, es el proceso que
tiene menores requerimientos energéticos y usos de solventes; estos factores tienen un
impacto significativo en la ponderacion ambiental. Por otro lado, se puede observar que el
proceso donde se utiliza carbon tiene un puntaje ambiental aproximado al obtenido con gas
natural. Sin embargo, es el proceso en el que se tiene una menor recuperacion de COz. En
cuanto a las propiedades de control, se puede observar que los procesos donde se utiliza
carbon y gas natural, son los que presentan mejores propiedades de control al presentar
numeros de condicién mas bajos. Sin embargo, a través del proceso de optimizacion es
posible obtener la mejor combinacion de variables de disefio generando el disefio que
cumpla con el menor impacto ambiental, el mayor retorno de la

84



II Simposio de Optimizacidén Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Isracl Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibaiiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

inversion y las mejores propiedades de control para cada combustible estudiado. Los
resultados obtenidos muestran que el proceso en el que se utiliza el gas natural a nivel global
presenta un equilibrio en los tres objetivos de costos, propiedades ambientales y de control.

CONCLUSIONES

La implementacion del proceso de captura de CO» en centrales eléctricas ha considerada la
tecnologia mas madura para reducir las emisiones de gases de combustion asociadas a la
produccion de electricidad. A pesar de que las plantas de captura ayudan a reducir la huella
ambiental de CO;, es importante considerar el tipo de combustible que se utiliza para la
produccion de electricidad. Debido a la concentracion de CO2 contenida en los gases de
combustion, habra variaciones en las especificaciones de disefio del proceso de captura. De
los resultados obtenidos se puede concluir que el tipo de combustible es una variable de alto
peso durante el proceso de captura, impactando directamente en los requerimientos de
solvente y energia. A medida que disminuye la concentracién de CO», la eficiencia de captura
de CO; disminuye, aumentando los requisitos de solvente y energia. Por otra parte, debido a
las implicaciones ambientales que conlleva el uso de un solvente tan toxico como lo es la
MEA, existe una gran area de oportunidad en el estudio
de nuevos solventes; como liquidos i6nicos y solventes eutécticos profundos, para
mejorar la eficiencia de captura de CO; y sustituir el uso de MEA como solvente principal
para la captura de CO».
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RESUMEN

El disefio de equipo de procesamiento es una tarea indispensable dentro del area de estudio
de la ingenieria quimica. La obtencion del disefio Optimo no es una tarea trivial, tal como
ocurre con los intercambiadores de calor de placas con juntas, ya que el modelo que
describe el comportamiento termo-hidraulico estd conformado por ecuaciones no lineales,
no continuas y no convexas; ademas, el problema depende de variables discretas y
continuas. En este trabajo, para resolver el problema mixto entero no lineal resultante se
usan dos estrategias de optimizacion metaheuristica: la evolucion diferencial y el algoritmo
Jaya. Se realiza un anélisis estadistico en el que se concluye que la evolucion diferencial es
mas efectiva para resolver el problema de optimizacion bajo analisis.

Palabras clave: intercambiador de placas, optimizacién metaheuristica, disefio 6ptimo.

INTRODUCCION

Los intercambiadores de calor son indispensables en las industrias de procesamiento.
Existen diferentes tecnologias de equipos de transferencia de calor; de acuerdo con las
propiedades fisicoquimicas de los fluidos involucrados debe elegirse alguna. Los
intercambiadores de calor de tubos y coraza son los més utilizados, sobre todo en sistemas
liquido-liquido. Sin embargo, en algunos casos el uso de un intercambiador de calor
compacto es mas conveniente; los intercambiadores de calor de placas con juntas (ICPJ)
pueden clasificarse como compactos. Los ICPJ presentan caracteristicas interesantes, tales
como alta densidad de area, grandes coeficientes de transferencia de calor, facilidad de
limpieza y mantenimiento, asi como un area de transferencia de calor flexible.

Un ICPJ esencialmente consiste en un conjunto de placas metalicas delgadas rectangulares
colocadas en un marco una tras otra, prensadas, y selladas mediante juntas. Las placas
cuentan con un patrén de corrugado que provee de resistencia mecéanica, incrementa el area
de transferencia de calor, y aumenta los coeficientes convectivos de transferencia de calor
(Wang y col., 2007).
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En este trabajo se realiza la optimizacion de un caso de estudio de un ICPJ usando el costo
total anual (CTA) como funcidon objetivo. La optimizacion del disefio de este tipo de
intercambiadores de calor no es una tarea trivial, dado que el modelo que predice el
comportamiento de las variables termo-hidraulicas contiene ecuaciones no lineales, no
convexas y no continuas. Ademas, el problema de optimizacion depende de variables
discretas y continuas. Debido a dichas caracteristicas se afronta el problema de
optimizacion usando métodos metaheuristicos; en particular, se emplea la Evolucion
Diferencial (ED) y el Algoritmo Jaya (AJ). El primero es un método evolutivo que ha
resultado ser muy eficiente en la solucion de problemas complejos de optimizacion;
mientras que el segundo es un algoritmo de optimizacién metaheuristica libre de
parametros; esto ultimo es una caracteristica deseable, dado que la sintonizacion de
parametros representa en si un sub-problema de optimizacion adicional.

METODOLOGIA

El célculo de las variables termo-hidraulicas se realiz6 en Python siguiendo el modelo
dado por Kaka¢ y col. (2002). El area total de transferencia de calor se calcula con la
ecuacion 1, donde Q es la carga térmica, Uy es el coeficiente global de transferencia de
calor, y AT, es la diferencia de temperatura media logaritmica. El coeficiente global de
transferencia de calor se obtiene con la ecuacidén 2, la cual considera el coeficiente
convectivo de transferencia de calor en el lado frio y en el lado caliente, h, y hy ,
respectivamente, asi como la conductividad térmica del material de fabricacion de las
placas corrugadas, k,,. También, se toman en cuenta los factores de ensuciamiento del lado
caliente y frio, R¢. y Ry, respectivamente.

__Y¢ (D
A_UfATm
1 1 1 ¢ ()

—=—+—4+—+Ry +R
U hy h. Kk, TP

Para el célculo de h;, y h, se emplea la ecuacion (3), donde D, es el didmetro hidraulico,
G, es la masa-velocidad del canal, ¢, es el calor especifico, p es la viscosidad, py, es la
viscosidad a la temperatura de la pared, y k es la conductividad témica del fluido. C;, y
n son valores dependientes del nimero de Reynolds (Kakag et al., 2002).

hDy

— =G (

Dh_Gcn Cp_lll/B 0.17 (3)
p ) (50

i
()
El célculo de la caida de presion en el intercambiador de calor se realiza a través de la
ecuacion (4), en la que L.¢s es la longitud efectiva de la trayectoria del flujo de fluido
entre los puertos de entrada y salida, f es el factor de friccidon calculado con la ecuacion (4),
N, es el nimero de pasos, p es la densidad del fluido, K, y m son constantes que

dependen del valor del numero de Reynolds.
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Para obtener el mejor disefo del intercambiador de calor se utiliza el CTA, que es la suma
del costo de operacion anual, C,,, y €l costo de capital anualizado, C,,, calculados con

las ecuaciones (6) y (7), respectivamente. E. y E; son la potencia de bombeo en watts
requeridas en el lado frio y caliente, respectivamente. Ec es el costo de la energia en USD/
kWh, H,. es el nimero de horas operativas por afo, i es la tasa de interés, y n es el nimero
de afios a los que se realiza la proyeccion.

ii+1)" (6)
— 0.68
C., = 1350 + 180A v =1

_ (Ec+ Ep)EcH, (7

°° 1000
La obtencion del mejor disefio de un ICPJ esta determinado por la correcta seleccion de

los valores de las variables de desicion. Se contemplan 8 variables de desicion, donde 6
son continuas y 2 son discretas. El caso de estudio consiste en una corriente caliente de
metano con un flujo masico de 27.8 kg/s que entra a una temperatura de 95 °C y sale a 40
°C. El otro fluido es agua de enfriamiento con un flujo masico de 68.9 kg/s, entra a 25 °C
ysalea40°C. La Tabla 1 muestra el conjunto de variables de decision, asi como los
rangos de valores permisibles o los valores discretos permitidos.

Tabla 1. Limites de las variables de decision.

Descripcion Variable Limite inferior Limite superior
Distancia Ly 0.3 m 0.7 m
horizontal entre los

puertos

Distanciavertical L. I.1m 2m

entre los puertos

Didmetro del puerto D, 0.1 m 0.4 m
Espesor del plato Pt 0.001 m 0.0003 m
Pitch del plato P 0.0015m 0.005 m
Factorde Ef 1.15 1.25
ampliacion

Angulo chevron D [30°, 45°, 50°, 60°, 65°]
Numero de platos N, [2,3,...,700]

El diseno del intercambiador estd limitado por algunas restricciones operativas. La caida de
presion maxima en los lados frio y caliente no debe ser mayor a 70,000 Pa. La ecuacién (8)
muestra el problema de optimizacion. x representa al vector de variables de decision, y ub
y lb son los limites superiores e inferiores, respectivamente, para las variables de decision.
Se emplea una tasa de interés del 5%, un tiempo de vida del proyecto de 20 afios,
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el costo de la electricidad es 0.1 USD/kWh, 8,000 horas de operacion anuales (Caputo y
col., 2011) y los célculos se realizan para el afio 2021.

min CTA(Ly, Ly, Dy, Pt,P,Ef,D, Ny) ®)
sujeto a:
Ap., < 70,000 Pa
Ap., < 70,000 Pa
lIb; < x; < ub;

Se emplearon dos métodos de optimizacion metaheuristica. Ambos estan basados en
poblaciones, lo cual implica generar multiples soluciones por iteracion. La ED es un
método de optimizacién inspirado en la teoria de evolucion, propuesta por Darwin, e
incluye tres principales operadores: la seleccion, la mutacion y el entrecruzamiento. En la
mutacidn se crea un vector de variables de decision mutante a partir de tres soluciones de
la iteracion anterior. En el entrecruzamiento se toma informacién del vector mutante y del
vector de la iteracion anterior, para generar un nuevo vector solucion. A través de un
proceso de seleccion se acepta el vector de variables de decision que resultd del
entrecruzamiento Unicamente si es mejor que el vector de la iteracion anterior, de no ser asi
se mantiene el vector de la iteracion anterior (Storn, 1996).

La principal caracteristica del AJ es que no incluye parametros que deban ser ajustados en
su estructura. Esta estrategia funciona bajo la premisa de que la mejor solucion se debe
encontrar en un espacio cercano a la mejor solucion, y lejos del espacio cercano a la peor
solucion encontradas hasta la iteracion que se esté desarrollando (Rao, 2016).

Ambos métodos fueron aplicados para resolver el problema de optimizacion empleando 50
individuos y 50 iteraciones. Ademds, se realizaron 30 experimentos para obtener
informacion estadistica y asi determinar qué algoritmo de optimizacion resulta mejor para
el problema de optimizacion en cuestion.

RESULTADOS

En la Tabla 2 se muestran los resultados obtenidos a partir de la realizacién de los 30
experimentos. Puede observarse que hay una diferencia significativa en cuanto al
desempefio de los algoritmos al resolver el problema de optimizacion, siendo la ED mas
efectiva.

La ED genera una desviacion estdndar muy pequefia, de 2.12 USD/afio, comparada con la
producida por el AJ de 50.74 USD/afio. El costo total anual promedio generado por la ED
es muy cercano al valor minimo. Un comportamiento similar se observa con el valor de la
mediana, al menos la mitad de los experimentos convergen en un disefio muy cercano al
mejor encontrado. La mediana obtenida con el AJ se aleja de la mejor solucion, ademas, el
Al no es capaz de encontrar el mejor disefio del intercambiador de calor en ninguno de los
experimentos. El CTA producido por el mejor disefio encontrado por la
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ED es 2,221.19 USD/afio, mientras que con el AJ el disefio encontrado tiene un costo
total anual de ,2231.03 USD/afio, una diferencia de poco mas de 10 unidades.

Tabla 2. Resultados estadisticos.

Promedio Mediana Desviacion estandstinimo
USD/afio USD/afio USD/afio USD/afio
ED 2,221.56 2,222.59 2.12 2,221.19
Al 2,290.75 2,289.67 50.74 2,231.03
Los resultados para las variables de decision involucradas en el disefio del ICPJ se

presentan en la Tabla 3. Es interesante observar que el valor de la mayoria de las variables
de decision se encuentra en el limite; esto ocurre con las variables de decisién continuas.
Unicamente el nimero de placas se encuentra entre los limites de las variables de decision.

Tabla 3. Valores de las variables de decision para el mejor disefio encontrado.

Ly L, D, Pt p Ef D N,
(m) (m) (m) (m) (m) (m) ) -
0.7 1.1 0.4 0.0003 0.005 1.15 65 47

La Figura 1 muestra el comportamiento del valor de la funcioén objetivo a medida que
transcurren las iteraciones para ambos algoritmos de optimizacion. Puede observarse que
la ED converge mas rapidamente, en comparacion con el AJ. La ED encuentra la solucion
Optima en menos de 25 iteraciones, mientras que al AJ no es capaz de encontrar la mejor
solucion en 50 iteraciones, ya que permanece atrapado en un optimo local.
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Figura 1. Comportamiento del valor de la funcion objetivo en el transcurso de las
iteraciones.

CONCLUSIONES

El disefio 6ptimo de equipos para cumplir tareas especificas es una tarea fundamental en la
ingenieria quimica. En este trabajo se determin¢ el disefio 6ptimo para un intercambiador
de calor de placas con juntas para un sistema metanol-agua, respetando
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algunas restricciones operativas, a partir del uso de estrategias de optimizacion
metaheuristica. Se obtuvo el valor para cada una de las variables de decision.

Del analisis estadistico realizado se concluyd que para este tipo de intercambiadores de
calor es mas efectivo el uso de la ED, dado que se produce una menor desviacion estandar.
Ademés, en el conjunto de experimentos la ED encuentra una mejor solucion que el AJ.
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RESUMEN

La biotecnologia puede brindar soluciones a las problemadticas actuales a través de la
generacion de procesos industriales economicamente viables, ambientalmente sostenibles
y socialmente responsables. Los modelos matematicos que describen este tipo de
procesos suelen presentar retos tales como no linealidad y falta de representacion de los
fendmenos involucrados, sobreparametrizacion, incertidumbre y falta de informacion en
datos experimentales, problemas de optimizacion no convexos para su
sintonizacion, entre otros, que pueden afectar negativamente la calidad del modelo
matematico. En este trabajo se propone una metodologia extendida usando métodos
establecidos pero no usados en conjunto para la estimacion robusta de parametros en
modelos matematicos de procesos biotecnoldgicos que considera la limpieza de datos,
identificabilidad estructural de los parametros, idoneidad del disefio experimental,
incertidumbre en datos experimentales, calidad descriptiva y calidad predictiva del
modelo matematico. Como caso de estudio se utiliza la bioproduccion de xilitol, producto
objetivo en el espectro actualizado de productos de alto valor agregado.

Palabras clave: Estimacion de pardmetros, bioprocesos, identificabilidad estructural,
identificabilidad practica.

INTRODUCCION

Los bioprocesos pueden ofrecer alternativas a los procesos industriales convencionales
con ventajas como el aprovechamiento de residuos, menor uso de energia y mayor
especificidad y eficiencia (enmarcados en economia circular) (Campbell et al., 2017).
Los bioprocesos pueden ser descritos por modelos matematicos, que desde el punto de
vista de la ingenieria de sistemas de proceso (PSE), son herramientas fundamentales en
el disefio, control y optimizacion. Es comun que estos modelos se enmarquen en la
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categoria de “caja gris”, expresando la fenomenologia del sistema en términos de
relaciones basadas en primeros principios y parametros cuyo valor debe ser estimado a
partir de datos experimentales (Hangos & Cameron, 2001). Sin embargo, estos modelos
presentan situaciones que deben ser abordadas de manera sistemdtica tales como no
linealidad, sobreparametrizacion, incertidumbre en datos experimentales y falta de
conocimiento sobre la fenomenologia del sistema biologico. En este trabajo se evaliia una
metodologia sistematica para estimacion robusta de pardmetros en modelos matematicos
de bioprocesos usando métodos establecidos en la literatura pero no usados en conjunto,
enfocada a mejorar la calidad descriptiva y predictiva del modelo mientras se incrementa
la interpretabilidad de los parametros.

METODOLOGIA

Metodologia para estimacion de robusta de parametros en modelos matematicos de
procesos biotecnologicos.

La metodologia planteada en este trabajo se presenta en la Figura 1. Se parte de la
formulacion de modelo matematico y datos experimentales, los cuales son pretratados
para eliminar puntos atipicos (método: mediana movil y filtros de senal) y ruido aleatorio
(método: ajuste con polinomio de Savitzky-Golay de 4to orden). Considerando el modelo
matematico y caracteristicas de los datos experimentales, se realiza el analisis de
identificabilidad estructural (métodos: generadores de  series, algebra  diferencial,
geometria diferencial). En caso de que el modelo no sea estructuralmente identificable, se
debe modificar el disefio experimental o el modelo matematico. En caso contrario, se
plantea el problema de optimizacion para la identificacion de los parametros y se
sintoniza el optimizador (método: IRACE). Una vez se obtienen los hiperpardmetros del
optimizador, se estiman los parametros del modelo matematico. Lo anterior se realiza de
forma separada ya que la sintonizacion no entrega el valor de los pardmetros del modelo.
Posteriormente, se procede con los andlisis de validacion mediante intervalos de
confianza (en parametros y predictor), indicadores de ajuste (SSE, MRSE, GoF, R?,
entre otros) e indices de sensibilidad (método SCR) (Sanchez Rendon, 2021). Si la
validacion es satisfactoria el modelo matematico estd listo para ser utilizado en
aplicaciones practicas, en caso contrario, se deberd modificar el modelo o el disefio
experimental usando los resultados del modelamiento como se vera mas adelante.

Caso de estudio: bioproduccion de xilitol

El xilitol es un alcohol ampliamente utilizado como edulcorante y aditivo en productos
dentales y farmacéuticos, ademas de tener el potencial de convertirse en una plataforma
de base biotecnologica para la produccion de compuestos quimicos (Ur-Rehman et al.,
2015). Los datos experimentales de bioproduccion de xilitol utilizados en este trabajo
fueron tomados de la investigacion de Sirisansaneeyakul et al. (2013), quienes realizaron
una serie de 22 experimentos en modalidad de semilotes repetidos. El modelo matematico
que describe este bioproceso cuenta con 5 estados y 11 parametros, ademas, considera
fenomenos biologicos como inhibicion de absorcion de glucosa y xilosa,
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transporte intra y extracelular y estequiometria de la reaccion de xilosa a xilitol de forma
no lineal (Tochampa et al., 2015, Hernandez-Escoto et al., 2016).

Modificacion ,[ Modelo
matematico

No
4 identificable
DoE @ hiseio Analisis de identificabilida
experimental estructural l
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v .
Problema de (» Espacio paramétrico ®
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de datos h 4
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Figura 1. Metodologia para estimacion robusta de parametros en modelos matematicos de procesos
biotecnoldgicos. DoE: disefio de experimentos.

RESULTADOS

Con respecto a la limpieza de datos experimentales, se encontraron y eliminaron puntos
atipicos, asi mismo, se elimind ruido aleatorio en los 22 conjuntos de datos. La Tabla 1
presenta los resultados de identificabilidad estructural y practica para los 11 pardmetros
del modelo matematico de bioproduccion de xilitol. Dado que todos parametros del
modelo son estructuralmente localmente identificables, se confirma que los parametros
pueden ser estimados a partir de los datos experimentales (conjuntos de datos 1 a 9). Sin
embargo, a nivel de identificabilidad préctica los pardmetros exhiben diferente grado de
precision, especificamente K; g1, es practicamente no identificable, Rea > Kes Ksxil

presentan alta incertidumbre, pgii™ y K¢ presentan incertidumbre intermedia y finalmente,
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Ks, glus g » 9xit - » Kixil ¥ Pxic presentan la menor incertidumbre (intervalos de confianza

inferiores al 1%). Estas diferencias se atribuyen a un disefio experimental no adecuado, puesto
que solo se cuenta con un conjunto de datos con glucosa y xilosa en comparacién con los 8
conjuntos de datos restantes donde solo se utiliza xilosa. Por tanto, hay dificultades para estimar
los parametros relacionados con glucosa. Lo anterior muestra que se requiere un nuevo diseflo
experimental que se enfoque en incrementar la identificabilidad de parametros asociados a la

glucosa.
Tabla 1. Tipo de identificabilidad y valor estimados por parametro.
Pardmetro . Tipo d.e. Estimado Desviacion  Intervalo de Coeﬁgier}te
identificabilidad estandar confianza  de variacion
Thite Local 6.183x102  3.23x107 5.32x102 52 28%
Ks, glu Local 7.5586 2.15x107 3.54x107 0.03%
Qglu Local 2.1546 1.69x102  2.78x1072 0.78%
K;, glu Local 9.747x1072 0.48 0.798 497%
K Local 1.452x1072 8.50x1073 1.39x107? 58.57%
Myt Local 4.458x10°  1.37x107 2.26x107 30.89%
Ks xil Local 5.909x107* 2.64x107 4.34x107 44.69%
Ks xit Local 5.116x107° 1.21x10°® 1.99x10°° 23.69%
il Local 8.284x10%  2-10x10%  3.47x10* 0.25%
Kixil Local 19.318 0.17 0.28 0.87%
Pyit Local 7.823x10°! 1.22x10°" 2.02x10°" 0.16%
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Figura 2. Intervalos de confianza del predictor para estimacion (calidad descriptiva), — modelo,
-- intervalo de confianza, ¢ dato experimental.

La Figura 2 presenta la calidad descriptiva del modelo matematico calibrado, el cual
muestra un ajuste adecuado en todos los casos y una mayor precision (intervalos de

95



II Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

confianza estrechos) en los estados de xilosa y xilitol. Lo anterior puede atribuirse a la
mayor disponibilidad de informacion para estos estados (8 conjuntos de datos). Sin
embargo, a partir de las 150 horas de fermentacion se presentan diferencias entre la
prediccion del modelo y los datos experimentales, posiblemente debido a adaptacion del
microorganismo a altas concentraciones del sustrato xilosa.

La Figura 3 presenta la calidad predictiva del modelo matematico con los conjuntos de
datos 10 a 22 (validacidon). En este caso el modelo exhibe una desviacion sistematica
con respecto a los datos experimentales, especificamente, el modelo predice un consumo
acelerado de xilosa con una produccion maxima y posterior consumo de xilitol.

Esto confirma la hipotesis de que el microorganismo sufrié una adaptacion metabolica
que hace de este sistema particular un sistema variante en el tiempo. En este sentido, se
recalca que la metodologia propuesta permite determinar si el disefio experimental es
adecuado (identificabilidad estructural), si la cantidad de informacion es suficiente

(calidad descriptiva) y si el modelo puede predecir el comportamiento del sistema
correctamente (calidad predictiva).
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Figura 3. Intervalos de confianza del predictor para validacion (calidad predictiva). — modelo, -- intervalo
de confianza, ¢ dato experimental.
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Figura 4. Analisis de sensibilidad por el método SRC. Derecha: perfiles dindmicos de sensibilidad para el
estado biomasa en el conjunto de datos 1. Izquierda: perfil de valores R2.
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La Figura 4 presenta el andlisis de sensibilidad por el método SRC para el estado de
biomasa. Se observa que diferentes parametros del modelo de manera diferente en
funcién del tiempo de fermentacion. Lo anterior se explica por diferencias en los
sustratos alimentados, con glucosa y xilosa antes de las 25 horas y solo xilosa posterior a
este tiempo. Los perfiles indican una alta interaccion de parametros bajo alimentacion de
solo xilosa, lo que corrobora la importancia de un adecuado disefio experimental tanto en
cantidad como en calidad de datos. En este caso particular, es posible afirmar que se
podria mejorar la calibracion del modelo si se realiza una mayor cantidad de experimentos
con alimentacion simultanea de glucosa y xilosa.

CONCLUSIONES

Los modelos matematicos son una herramienta 1til para el entendimiento de sistemas
complejos y su posterior aplicacion practica, por tanto, verificar la calidad del modelo y
la interpretabilidad de sus pardmetros se convierte en una tarea fundamental. En este
sentido, el presente trabajo propone una metodologia para la estimacién robusta de
modelos matematicos de procesos biotecnologicos validada con un caso de estudio de
bioproduccion de xilitol. Esta metodologia usa métodos establecidos pero no usados en
conjunto para el pretratamiento de datos experimentales, identificabilidad estructural,
identificabilidad practica y validacién, con distincion entre calidad descriptiva y
predictiva del modelo matematico. Como resultado, se indentificaron problemas de
identificabilidad de los parametros y se propuso una guia para nuevos experimentos. Por
tanto, la metodologia propuesta complementa a otras ya existentes para abordar
sistematicamente situaciones caracteristicas de modelos de procesos biotecnoldgicos
tales como no linealidad, sobreparametrizacion, problemas de optimizacién no convexos,
incertidumbre en datos experimentales y sistemas variantes en el tiempo.
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RESUMEN

En este trabajo se propone un nuevo enfoque para la integracion de calor entre plantas y
motores térmicos que, por primera vez, considera la asignacion equitativa de recursos entre las
diferentes plantas industriales implicadas. Para resolver el problema se utiliza un procedimiento de
solucion hibrido basado en la iteracion entre la optimizacion metaheuristica y la optimizacion
determinista. Los motores térmicos (ciclos de vapor Rankine, Rankine organico y refrigeracion por
absorcion) se modelan mediante un simulador de procesos y se optimizan utilizando un enlace entre
MS Excel®-Visual Basic ®-Aspen Plus®. Utilizando el enfoque determinista, se propone un
modelo matematico para determinar los ingresos individuales de las plantas industriales implicadas.
Se propone la incorporacion de los esquemas de Bienestar Social, Bienestar Rawlsiano y Nash para
encontrar la asignacion de ingresos mas justa. Se muestra un caso de estudio con cuatro escenarios
diferentes para evaluar el enfoque propuesto. Los resultados muestran diferentes soluciones para
los motores térmicos, asi como diferentes distribuciones de ingresos bajo los esquemas de
asignacion. Se encuentran las condiciones Optimas de operacion para los motores térmicos.
Ademas, se demuestra que para este caso de estudio el esquema Rawlsiano proporciona una
asignacion justa de ingresos y costos.

INTRODUCCION

La integracion energética permite recuperar el calor residual/excedente emitido por las
plantas industriales. La integracion energética es especialmente importante para la reduccion de la
energia desperdiciada, cuyos beneficios pueden ser desde el punto de vista econdémico y
medioambiental. Ademas, se ha desarrollado un conjunto de técnicas que permiten la integracion
térmica simultanea de plantas industriales basadas en HEN y los motores térmicos.Sin embargo, el
objetivo principal de la mayoria de los estudios relacionados a la integracion de calor entre plantas
maximizar la recuperacion de calor al tiempo que se maximiza el beneficio economico global, sin
tener en cuenta la distribucion de los costos y beneficios entre las diferentes partes interesadas.
Ademas, cada una de las plantas industriales participantes necesita diferentes recursos de servicios
publicos, refrigeracion y electricidad. Por lo tanto, si no se consigue una distribucion justa de los
costos y beneficios entre las diferentes partes interesadas, la red de intercambio de calor
resultante de intercambio de calor resultante puede ser inaceptable o rechazada por las partes que
no han obtenido resultados justos. Hasta ahora, la distribucion de costos y beneficios en la
integracion de calor entre plantas s6lo se ha abordado a través de la teoria de juegos [27¢29].
Asimismo, este enfoque es secuencial, donde primero se minimizan los 7AC y luego se realiza el
reparto de costos entre diferentes partes interesadas. Ademas, los trabajos que han utilizado la teoria
de juegos no consideran la integracion térmica entre plantas con los motores térmicos.

Por otro lado, también se han reportado diferentes esquemas para la distribucién/asignacion
de recursos entre varios actores (Bienestar Social, Bienestar Rawlsiano, y esquema de Nash). El
enfoque de Bienestar Social se utiliza ampliamente en aplicaciones de
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ingenieria y sistemas econdmicos para asignar utilidades entre los interesados. La solucion de este
enfoque puede ser injusta porque se puede conseguir el maximo beneficio econémico, aunque
algunas partes presenten grandes pérdidas economicas [31]. El esquema de justicia Rawlsiano
proporciona el mayor beneficio a los miembros desfavorecidos de las partes interesadas,
maximizando asi la menor utilidad [32]. La asignacion de Nash se obtiene maximizando el producto
de las utilidades, lo que equivale a maximizar la suma de sus logaritmos, [33,34].

Por lo tanto, este trabajo presenta un enfoque de optimizacion para la asignacion justa de
costos y beneficios entre las plantas industriales implicadas en la integracion de calor entre plantas
considerando tres motores térmicos diferentes. La incorporacion de los esquemas de asignacion
se utiliza para proporcionar soluciones justas a las partes interesadas. Ademas,el modelo
matematico propuesto puede determinar los costos/beneficios individuales de las plantas
industriales implicadas, de modo que se pueden considerar distintas plantas industriales con
diferentes necesidades de servicios publicos, refrigeracion y electricidad. Por otra parte, los estudios
previos de integracion de calor que implementan motores térmicos utilizan suposiciones
significativas a través de factores de eficiencia fijos, asi como variables internas (temperaturas de
funcionamiento, caudales, datos de costes, propiedades termodinamicas, etc.), ya que optimizar los
motores térmicos basandose en enfoques deterministas es excesivamente dificil debido al uso de
modelos termodindmicos, termo hidraulicos y de transporte. Por estas razones, en este trabajo se
presenta un procedimiento de solucién que consiste en una estrategia de optimizacion hibrida
metaheuristica-determinista, donde los motores térmicos se simulan adecuadamente en un
simulador de procesos, por lo que los resultados obtenidos bajo los diferentes esquemas de
asignacion son precisos.

METODOLOGIA

El procedimiento general de solucion propuesto (Figura 1) se describe como sigue:
Inicialmente en la optimizacion metaheuristica, el algoritmo I-MODE propone valores de las
variables de decision para cada motor térmico, luego estos son enviados desde MS Excel® a Aspen
Plus®. Aspen Plus® ejecuta la simulacion con los valores de decision propuestos. Tras ejecutar la
simulacion, se obtienen calculos rigurosos para los datos de disefio de cada motor térmico, los
valores de las variables de respuesta se devuelven desde Aspen Plus® a MS Excel®, donde se
evalua el rendimiento de las funciones objetivo del modelo metaheuristico para proponer nuevos
valores de las variables de decision. Este proceso se lleva a cabo consecutivamente hasta que se
alcanza el criterio de finalizacion del MNG. Una vez obtenidos los resultados de cada motor
térmico, se selecciona la mejor solucion y se envian las variables (eficiencias, rendimiento,
temperaturas de operacion, presiones de operacion, etc.) a la plataforma de optimizacion
determinista. En GAMS® se evaltia la funcién objetivo del modelo determinista y se obtienen
resultados para los motores térmicos, la configuracion optima, los ingresos y los costos de la
integracion entre planta mediante los diferentes esquemas de asignacion. Los resultados de los
motores térmicos (calor suministrado, produccion de electricidad, cantidad de utilidades de calor,
frio y refrigeracion, etc.) se seleccionan y se envian a la plataforma metaheuristica. Finalmente, tras
varias iteraciones entre la optimizacion metaheuristica y la optimizacion determinista, se obtiene la
convergencia (ultima iteracion) mediante una diferencia minima entre las variables de decision
(eficiencias, temperaturas, coeficientes de rendimiento, etc.).

Esquemas de Asignacion
La funcién objetivo utilizada depende del esquema de asignacion que se seleccione. El
esquema de asignacion de bienestar social busca maximizar las ganancias para todas las plantas

SW . .,
(¢ ). Para este esquema de asignacion,

max p*" = JIR, (M

pEeP
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El esquema de asignacion Rawlsiana corresponde a la maximizacion de los ingresos
menores de las partes interesadas. Por lo tanto, este esquema de asignacion puede ser obtenido como
se muestra en las ecuaciones siguientes,

max qaRW
o™ ZTIRP, Vpe P ()

Es esquema de asignacion Nash es obtenido por la maximizacion de la suma de los
logaritmos de los ingresos de todas las plantas. Por ello, el esquema de asignacion Nash es obtenido
como se muestra a continuacion,

max 9™ = PIRog:r 3)

Optimizacion Metaheuristica Optimizacion Determinista
/ Simulador de procesos N 0 - o

|

ASPEN PLUS Lesptebiis GAMS |
(Modelos de los motores (ifodato Matematico |
lermicos) |

|
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&, decision e Bienestar Social
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_ (Resultadosdelos' |, fo0mg Nagh
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. Evaluacion de O.F. hasta MNG,

Figura 1. Enfoque de solucion general.

RESULTADOS
Caso de estudio

Para mostrar la aplicabilidad de la metodologia propuesta e ilustrar los resultados, se
presenta un estudio de caso con cinco plantas disponibles para la integracion de calor, que tienen
una diversidad necesaria de servicios publicos calientes y frios, refrigeracion, electricidad y
presupuestos disponibles. Hay que tener en cuenta que la planta 5 no requiere servicios publicos ni
refrigeracion, solo requiere electricidad.

Ademas, el caso de estudio se aborda bajo cuatro escenarios para los tres esquemas de
asignacion: (a) Maximizacion de los ingresos totales individuales ( 7/R, ) sin considerar el

presupuesto disponible de cada planta, (b) Maximizacion de 7IR, considerando el presupuesto
disponible de cada planta, (¢) Maximizacion de TIR, considerar una disminucion del 10% en el
presupuesto disponible para cada planta, (d) Maximizacion de T/R , considerando una

disminucién del 20% en el presupuesto disponible para cada planta.

Resultados de la Optimizacion Metaheuristica

Las soluciones después del MNG para el SRC, el ORC y el ciclo AR se muestran en la
Figura 2. Esta figura muestra el comportamiento del costo total anual en funcion de la ganancia por
la venta de energia para ¢l SRC. El punto A fue seleccionado como la mejor solucidon porque este
punto genera el mayor beneficio total anual, que es igual a 6,831,683 $/afio. Ademas, la mejor
solucidn presenta un costo unitario de produccién de energia para el SRC ( PP Cos ¢ ) de 0.065
$/kWh. Para el ORC, se observa que el costo total anual aumenta a medida que aumenta la ganancia
por la venta de energia. La mejor solucion para el ORC fue la que obtuvo la mayor ganancia total
anual (punto A) con un valor igual a 2,442,221 $/afio. Ademas, este punto presenta
un valor para el costo unitario de produccion de energia para el ORC ( PP Cos t”“ ) de 0.008
$/kWh. Para el ciclo AR se muestra el comportamiento del costo total anual en funcion del calor
total de refrigeracion producido por el ciclo AR después del MNG. Cabe destacar que solo se
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obtienen dos soluciones. El punto A representa la mejor solucion en términos econdémicos y en
produccion de refrigeracion. En este punto, el aumento en la refrigeracion producida es mas
significativo que el aumento del costo total anual del ciclo. El coste de capital unitario del ciclo

AR ( C7 )esde210.5 $/kW.

cap
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Figura 2. Soluciones para el SRC, el ORC y el ciclo AR usando I-MODE.

Resultados de la Optimizacion Determinista

La formulacion matematica propuesta proporciona los ingresos y el TAC para cada planta
bajo los diferentes esquemas de asignacion en la Figura 3 se presentan las distribuciones de
ingresos obtenido bajos los diferentes esquemas. En primer lugar, en el escenario (a), la restriccion
presupuestaria no esta activa. bajo el Bienestar Social la planta 1 y la planta 5 obtienen una gran
cantidad de ingresos, mientras que las plantas 2, 3 y 4 obtienen ingresos inferiores a su TAC; lo que
genera pérdidas economicas. Bajo el Bienestar Rawlsiana, se consiguen ingresos similares para
todas las plantas, mientras que la diferencia de ingresos entre la planta 2 (mayor ingreso) y la planta
5 (menor ingreso) es del 41.5%. Bajo el esquema Nash, los ingresos de las plantas son notablemente
similares, donde la diferencia entre la planta 5 (mayor ingreso) y la planta 1 (menor ingreso) es del
19%, lo que supone una diferencia menor de ingresos entre la planta de mayor ingreso y la de menor
ingreso en comparacion con el Bienestar Rawlsiana. El esquema de Nash es el mas justo debido a
que los ingresos de cada planta son similares.

En el escenario (b), bajo el esquema Bienestar Social, solo las plantas 1, 2 y 4 utilizan el
presupuesto total disponible. En el esquema Bienestar Rawlsiana, s6lo la planta 5 no utiliza el
presupuesto total. Bajo el esquema Nash, solo la planta 1, la planta 4 y la planta 5 utilizan el
presupuesto total. En términos de 74P obtenida bajo los esquemas de Bienestar Social y Nash, es
menor que la 74P obtenida bajo el Bienestar Rawlsiana, donde la diferencia es mayor entre el
Bienestar Social y el Bienestar Rawlsiana. Por otro lado, los ingresos de cada planta bajo los
diferentes esquemas de asignacion son diferentes, donde bajo el Bienestar Social s6lo se logran altos
ingresos para la planta 4 y la planta 2, mientras que para la planta 1 y la planta 5 los ingresos son
menores, y los ingresos asignados a la planta 3 son excesivamente pequefios. En cuanto al Bienestar
Rawlsiana, los ingresos son similares para cada planta, donde la diferencia entre la planta 2 (mayor
ingreso) y la planta 5 (menor ingreso) es solo del 33%. Bajo el esquema de Nash, los ingresos son
muy similares entre las plantas y la diferencia es menor, ya que la diferencia entre la planta con
mayor ingreso (planta 2) y la planta con menor ingreso (planta 3) es del 26%. Ademas, en términos
de ingresos entre plantas, el esquema de Nash es mas justo que los otros esquemas de asignacion
porque los ingresos son mas similares entre las diferentes plantas. En el escenario (c), el TAP
obtenido bajo el esquema de Bienestar Social y Nash es menor que la TAP
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obtenida bajo el Bienestar Rawlsiana, donde la mayor diferencia se encuentra entre el Bienestar
Social y el Bienestar Rawlsiana. Concretamente, en el esquema Bienestar Social, los ingresos de las
plantas 1, 2, 3 y 4 son muy escasos, mientras que la planta 5 obtiene ingresos muy elevados. Los
ingresos conseguidos por cada planta bajo los esquemas de Bienestar Rawlsiana y Nash son
notablemente similares; sin embargo, a través del Bienestar Rawlsiana se consiguieron ingresos
ligeramente superiores para cada planta. En el escenario (d) la 74P obtenida bajo el Bienestar
Social y el Bienestar Rawlsiana es menor que la TAP obtenida bajo el esquema de Nash. La mayor
diferencia de la TAP se da entre los esquemas Nash y Bienestar Social, que equivale al 5.6%. Bajo
el Bienestar Social, solo se alcanzan mayores ingresos en la planta 1, mientras que en el resto de las
plantas los ingresos logrados no son satisfactorios. Los ingresos obtenidos bajo los esquemas
Bienestar Rawlsiana y Nash son notablemente similares; sin embargo, en el esquema Nash, se
obtiene un poco mas de ingresos en cada planta. Por lo tanto, el esquema Nash es el mejor en este
escenario en cuanto a ingresos generados, asi como el mas justo.

La Figura 4 muestra los T/Rs para cada planta en cada escenario, donde en todos los
escenarios bajo Bienestar Social, los T/Rs estan altamente sesgados hacia plantas especificas,
mientras que, para el resto de las plantas, hay valores negativos en algunos 7/Rs, lo que se traduce
en costos extras en el presupuesto de estas plantas. Bajo el esquema Bienestar Rawlsiana y Nash, el
TIR obtenido es el mismo en cada planta y esto ocurre en todos los escenarios. Sin embargo, los T/Rs
conseguidos en algunos escenarios son mayores bajo el Bienestar Rawlsiana y en otros son mayores
bajo el esquema de Nash.

Ademas, el TAC de cada planta es distinto bajo los diferentes esquemas de asignacion
(Figura 4) en los escenarios (a) y (b). En el escenario (a) bajo el Bienestar Social, el T4C es bastante
diferente en cada planta; sin embargo, este esquema no es satisfactorio debido al injusto 77R
obtenido en algunas plantas. Bajo el esquema Nash, el TAC es similar para cada planta, por lo que
puede considerarse injusto para algunas plantas; por ejemplo, hay plantas (planta 3 o planta 5) que
requieren pocos servicios (servicios publicos, refrigeracion, electricidad), mientras que otras plantas
(planta 1 o planta 2) requieren muchos servicios, por lo que no es justo que una planta que requiere
mas servicios obtenga el mismo 7/R y un TAC similar (o igual) a una planta que requiere pocos
servicios. Ademas, el TAC de cada planta es distinto bajo los diferentes esquemas de asignacion
(Figura 4) en los escenarios (a) y (b). bajo el Bienestar Social, el TAC es bastante diferente en cada
planta; sin embargo, este esquema no es satisfactorio debido al injusto 77/R obtenido en algunas
plantas. Bajo el esquema Nash, el TAC es similar para cada planta, por lo que puede considerarse
injusto para algunas plantas; por ejemplo, hay plantas (planta 3 o planta 5) que requieren pocos
servicios (servicios publicos, refrigeracion, electricidad), mientras que otras plantas (planta 1 o
planta 2) requieren muchos servicios, por lo que no es justo que una planta que requiere mas
servicios obtenga el mismo 7/R y un TAC similar (o igual) a una planta que requiere pocos servicios.
Bajo el Bienestar Rawlsiana, el 7AC es diferente para cada planta; sin embargo, en términos de
servicios requeridos y TAC, es el mas justo porque las plantas que requieren mds servicios tienen el
TAC mas alto, y las que requieren menos servicios tienen el 7AC mas bajo. Por tanto, se concluye
que bajo el Bienestar Rawlsiana se obtienen mejores resultados en el escenario (a) y (b), tanto en
términos de 7/Rs como de TACs. Bajo los esquemas Bienestar Rawlsiana y Nash en los escenarios
(¢) y (d) los TACs son iguales al presupuesto disponible para cada planta, por lo que los resultados
solo difieren ligeramente en el T/R ganado por cada esquema de asignacion.

CONCLUSIONES

A partir de los resultados obtenidos de la optimizacion general en el caso de estudio, se han
encontrado las condiciones optimas de funcionamiento (temperaturas, presiones, eficiencias, etc.)
para los motores térmicos mediante la correcta simulacion en Aspen Plus®. Ademas, las diferentes
distribuciones de recursos encontradas bajo los diferentes esquemas muestran que para los
escenarios (a) y (b) el esquema mas justo es el esquema Rawlsiano mientras que en los escenarios
(c) y (d) los esquemas Rawlsiano y Nash ofrecen distribuciones similares. Asimismo, el esquema de
Bienestar Social obtiene distribuciones econdémicamente inaceptables para algunos de los
participantes. El enfoque propuesto ha demostrado ser eficaz para satisfacer las diferentes
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necesidades energéticas de los responsables de la creacion de un parque ecoindustrial. Ademas,

este enfoque es general y puede utilizarse para diferentes casos de estudio en los que la integracion

del calor entre plantas y los motores térmicos se consideren simultdneamente.

Planta 1 Planta 1
35E6).

Planta 5 . Planta 2 Planta5 . Planta 2

Planta 4 Planta 3

Planta 4 Planta 3

Ingreso_BS IngresoBR —A— Ingreso_Nash Ingreso_BS Ingreso_BR —4— Ingreso_Nash
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Figura 3. Distribucion de ingresos para las plantas bajo los diferentes esquemas de asignacion (escenario

(@), (b), (¢), (d)).
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Figura 4. Distribucion de ingresos totales para cada planta. Y Costo total anual para cada planta (escenario (a) y (b)).
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RESUMEN

Dadas las restricciones y politicas de sostenibilidad actuales, el disefio de procesos
quimicos y bioquimicos esta orientado hacia un enfoque multiobjetivo, asi como la
integracion de incertidumbres como criterio de disefio. En el presente trabajo se propone
una metodologia para el disefio de 6ptimo de procesos bajo escenarios de incertidumbre
con base en los principios de la programacion estocastica y la optimizacioén de dos etapas,
generando una plataforma computacional a través de la integracion entre matlab™ y aspen
plus™; empleando como funciones objetivo los ejes del analisis 4E, ademas de un
algoritmo genético para el apartado de optimizacion. Adicionalmente se consideran
criterios estadisticos como criterio de disefio de procesos. Como caso de estudio se integra
un esquema de separacion y purificacion. Los resultados muestran que el uso del 80 % del
valor en la curva de distribucion acumulativa de cada variable de los resultados optimos
permite generar disefios robustos y factibles.

Palabras clave: Optimizacion bajo incertidumbre, algoritmos genéticos multiobjetivo,
estadistica, criterios para toma de decisiones.

INTRODUCCION

Derivado de los requerimientos de la agenda 2030, el disefio de procesos quimicos y
bioquimicos debe ser enfocado hacia de un desarrollo sostenible y un mejor
aprovechamiento de los recursos, donde el disefio de procesos participa en la determinacion
los valores 0ptimos de las variables asociadas con el disefio y operacion de las operaciones
unitarias presentes en el diagrama de flujo de proceso (Martin et al., 2022). Actualmente
existen diferentes métricas para evaluar el desempefio 6ptimo de los procesos, tales como:
la energia, exergia, economia e impacto ambiental, tipicamente la combinacién y
evaluacion conjunta de estas cuatro métricas es conocida como andlisis 4E (por sus siglas
en inglés), con aplicaciones directas a la mejora de procesos con altos consumos
energéticos, asi como beneficios en la sostenibilidad de procesos (Li et al., 2021,
Ponce-Rocha et al., 2021).

El disefio y la optimizacidon de plantas de proceso se ha centrado en puntos de operacion
estacionarios, sin embargo, todos los procesos estan sujetos a la variabilidad por factores
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internos y externos, por lo tanto, un disefio 6ptimo en un punto de operacion estacionario
puede resultar inviable cuando se presenta una variacion en el proceso. Dada la falta de
datos sobre la incertidumbre de datos disponibles en nuevos procesos, el campo de la
ingenieria de sistemas de procesos se ha enfocado en el desarrollo de herramientas y
metodologias enfocadas en el disefio de procesos bajo escenarios de incertidumbre, las
cuales son de utilidad en la toma de decision y seleccion de la configuracion optima del
sistema (Al et al., 2020).

De acuerdo con el estado del arte y necesidades en el disefio de procesos, el objetivo de
este trabajo consiste en desarrollar e implementar una metodologia para el disefio Optimo
y robusto de procesos a través de estrategias de optimizacion multiobjetivo bajo
incertidumbres, asi como la determinacion de un criterio basado en la estadistica para la
seleccion y toma de decision en el disefio de procesos sujetos a escenarios de
incertidumbre.

METODOLOGIA

La metodologia para el disefio 6ptimo de procesos bajo escenarios de incertidumbre se
muestra en la Figura 1, la cual emplea las bases de la programacion estocastica con la
finalidad de resolver un problema de optimizacion con un enfoque de optimizacion-
simulacion. Las etapas sistematicas de esta metodologia integran: I. Definicion de caso de
estudio, II. Programacion estocastica, II1. Optimizacion multiobjetivo, IV. Disefio robusto
de procesos.

Modelado
(Analisis
4E)

Modelado
estocastico

Caso de Seccion

e Seccion Algoritmo
estudio estocastica

Metaheuristica genético

'Fuhclonas

Figura 1. Metodologia propuesta para el disefio dptimo de procesos bajo escenarios de incertidumbre.
L Definicion del caso de estudio.

La zona de separaciéon y purificacion de biocombustibles de segunda generacion
representa un reto importante debido a las altas tasas de dilucién, multiples productos y
bajos rendimientos; estos factores se ven reflejados directamente en procesos
energéticamente intensivos con una factibilidad econdmica-ambiental restringida. Por
consiguiente, se estudia un esquema de separacion y purificacion para un caldo de
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fermentacion acetona-butanol-etanol (ABE), el cual contempla el uso de una columna de
extraccion liquido-liquido (C-101), seguida de cuatro columnas de destilacion
convencional (D-101, D-102, D-103, D-104), empleando como agente de extraccion 2-
etil-1-hexanol. Aspen plus V 12.1 ™ fue empleado para la simulacion del proceso,
empleando el modelo termodindmico NRTL y la ecuacion de estado Hayden-O’Conell,
para la descripcion del equilibrio de fases (Ponce-Rocha et al., 2021).

11 Modelado estocastico.

El problema de optimizacién multiobjetivo bajo escenarios de incertidumbre es definido
de la siguiente manera (1):

M)i(“ 7 = [ Z(x,09)],s.t. h(x, 07 = 0; g(x,0") <0; xEX,0 €0’ 1)

Donde, Z representa el vector de & funciones objetivo (Energia, exergia, economia y
ambiente), X describe el vector de estados n-dimensional asociado con las condiciones
operacionales y especiaciones de disefio (Numero de etapas (NE), etapa de alimentacion
(NEA), flujo de agente de extraccion (FAE), relacion de reflujo molar (RR) y flujo de
fondos (FF) o flujo de destilado (FD)), " es el vector de incertidumbres s-dimensional. Por
su parte h & g representan los vectores de restricciones de igualdad y desigualdad
asociados con limitaciones estructurales y operacionales.

La solucion al problema de optimizacion se basa en el modelo de la programacion
estocastica “esperar y ver”, donde se espera la ocurrencia de un evento incierto para
posteriormente optimizarlo. Adicionalmente se discretiza la region de incertidumbre de
modo que se obtiene una optimizacién multi-escenario. Se selecciond como fuente de
incertidumbre la composicion y flujo de alimentacion, adicionalmente se integr6 el método
de muestreo del hipercubo latino para la generacion de setenta y cinco escenarios aleatorios
acotados entre los siguientes valores: acetona (A) 2,275+112 kg/h, butanol (B) 5,931+276
kg/h, etanol (E) 1,592+135 kg/h, agua (W) 10,479+498 kg/h, dioxido de
carbono (CO2) 82+5 kg/h, y 2-etil-1-hexanol (EA-2ETH) 25,000+5,000 kg/h como
agente de extraccion. Los valores de flujo de alimentacién y desviacion estandar fueron
obtenidos y adaptados de un trabajo experimental previo (Ponce-Rocha et al., 2021).

111 Optimizacion multiobjetivo

Como parte de los alcances de este trabajo se integrd un entorno de programacion (Matlab
R2019a ™) donde se desarrolld una plataforma de simulacidon-optimizacion entre las
herramientas computacionales aspen plus-matlab.

Las funciones objetivo-seleccionadas consideraron los ejes del analisis 4E (Energia,
exergia, economia y ambiente, por sus siglas en inglés), adaptadas conforme el caso de
estudio seleccionado y descritas en la Tabla 1.
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Tabla 1. Definicion de funciones objetivo.

Energia Exergia

UTO = AExEntrada - AExSalida
n m

Requerimientos energeticos [M]]

RE oT, = AE x,; + AExs,, ;
Productos [kg] 0 i ii Qj Sep,i
+ AExConc,i] [kW]
Economia Ambiente
TAC .
Costo de equipos Factor ;= Residuos [kg]

= p — p — Productos [k
Periodo de recuperacion de inversion [kg]

+ Servicios auxiliares

Referente al algoritmo de optimizacién se empled una suite propia de matlab, gamuliobj,
basado en algoritmos genéticos multiobjetivo (una variante de NSGA-II). Los hiper
parametros para la solucion de cada escenario fueron los siguientes: 50 generaciones, 200
individuos, 0.8 de factor de cruce y una funcién de mutacion adaptable factible.

IV.  Diserio robusto de procesos

Este apartado integra el uso del andlisis de flexibilidad, el cual estd asociado con la
optimizacién estocastica de dos etapas para el disefio bajo incertidumbre. Como primera
etapa se seleccionan las variables de decision fijas de cada optimizacion (Especificaciones
de disefio de cada una las columnas), a través de valores de medidas de tendencia central
(promedio, moda) y un valor del 80 % de la curva de distribucion acumulativa (CDA).
Posteriormente para la segunda etapa se seleccionan las variables operativas que puedan
cambiar en respuesta a condiciones variables (Condiciones operacion de cada una de las
columnas) (Adams II et al., 2018).

RESULTADOS

La Figura 2, muestra los resultados generados asociados a las especificaciones de disefio
Optimas para la configuracion estructural propuesta en este trabajo. Dicha figura esta
conformada por tres secciones, la primera seccion hace referencia a la grafica de
coordenadas paralelas de cada una de las especificaciones estructurales obtenidas en cada
una de las optimizaciones de los escenarios.

La segunda seccion emplea histogramas con la finalidad de obtener una representacion
clara de la distribucion de los valores obtenidos en cada optimizacion de cada escenario.

Finalmente, la tercera seccion integra graficas de curvas de distribucion acumulativas para
cada especificacion de disefio, asi como la ubicacion de los criterios estadisticos para la
toma de decision de la configuracion mas robusta (azul-promedio, rojo-moda, verde- 80 %
del valor de la curva de distribucién acumulativa).
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Figura 2. Resultados del disefio del esquema de separacion y purificacion bajo incertidumbres

La Tabla 2, muestra las configuraciones obtenidas por cada uno de los criterios de toma
de decision seleccionados, asi como el valor de las funciones objetivo.

Tabla 2. Especificaciones de disefio estructural de columnas.

Variable / Critdhio Fa Ne Nea Ne Nea Ne Nea Ne  Nea
Cion kg/h Dio1 Dio1 D12 Dio2 Dio3 Dios Diosa Diog
Nominal 44 2338469 28 18 35 20 38 18 42 16
Promedio 40 23,887.00 33 15 37 19 43 19 42 13
Moda 31 25,000.00 33 13 43 18 46 18 48 13
80 % CDA 45 2500000 36 16 39 21 46 20 46 15

De acuerdo con los resultados indicados en la Tabla 2, todos los disefios fueron evaluados bajo
un enfoque minimax en el vector de alimentacion (Acetona, butanol, etanol, agua, didxido de
carbono y flujo total), mostrando resultados factibles en todos los escenarios para el criterio del
80 % del valor en la CDA. La Tabla 3, muestra las especificaciones de disefio y condiciones de
operacion determinadas por la evaluacion de los 12 escenarios propuestos por el enfoque
minimax.

Tabla 3. Especificaciones del disefio flexible y condiciones de operacion optimas.

Equipo
Cio1 D101 D102 D103 D104
NE: 45, NE: 36, Nga: 16,  Ng:39, Nga:21, Ng:46, Nga. 20, Ng: 45, Nga: 15,
NEea: 1, 45 Rr.0.3116, Rr: 15.54-19.00, Rr. 6.70-7.75, Rr: 0.1000,
Fa. 25,000 Rrr: 191.93 Rrp: 41.70-44.50 Drp: 41.59- Drr. 55.85-
kg/h kmol/h, kmol/h 50.00 kmol/h 61.25 kmol/h
D: 0.77 m, D.3.26 m, D.2.28 m, D.1.35m, D.1.15m,
H.27.43 m H.21.95 m Pag H.23.77m H.28.04 m H.28.04 m
>0.9990 Rag > PA>0.9500 P:>0.9000 Rg Ps>0.9950
0.9990 RA>0.9950 >0.9920
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Dado que los flujos de alimentacién y composicion son variables, los valores de la relacion
de reflujo, flujo de destilado o flujo de fondos son ajustados mediante un analisis de
sensibilidad para determinar el rango de operacion del esquema de separacion y
purificacion, cumpliendo las restricciones de pureza y recuperacion para cada equipo (Ry
P). Finalmente, los de escenarios evaluados empleando los resultados reportados en la
Tabla 3, se determin6 que los valores de las funciones objetivo se encuentran acotados en
los siguientes intervalos: TAC: 7.48-8.07 MUSD/ano, 6To: 1,972.90-2,145.70 kW, RE:
13.83-15.96 MJ/kg y Factor E: 0.68-0.73.

CONCLUSIONES

Con base en los resultados obtenidos, es posible determinar que la metodologia propuesta
y la plataforma computacional desarrollada permiten obtener resultados favorables para
cada uno de los escenarios bajo incertidumbre planteados. Adicionalmente, la integracion
del 80 % del valor en las curvas de distribucion acumulativa como criterio de disefio en
procesos bajo escenarios de incertidumbre permite generar un esquema de separacion y
purificacion adecuado para soportar algin tipo de perturbacion inherente al proceso.
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RESUMEN

El acido levulinico (AL) es considerado dentro de los doce principales productos quimicos
provenientes de biomasa en términos de potencial de mercado. Para obtenerlo, se lleva
a cabo una hidrdlisis acida de la glucosa utilizando 4cido sulfrico como catalizador.
Debido a esto, el exceso de agua se vuelve un problema en las etapas de separacion,
haciendo que el proceso de purificacion sea costoso y de un alto consumo energético. Por
otra parte, la destilacion reactiva (RD) es un proceso que integra reaccion quimica y
destilacion en un solo equipo, la ventaja de esta reduccion de equipos impacta
directamente en la reduccion del costo de inversidn, menor consumo energético en las
etapas posteriores de separacion y por tanto un menor impacto ambiental. Por tanto, el
objetivo de este proyecto es proponer un proceso donde se implemente una columna de
destilacion reactiva para asi disminuir el consumo energético, los costos del proceso y, por
tanto, el costo final de produccioén de AL. Se usa el esquema convencional para comparar
la energia, el costo, impacto ambiental y la conversion cuando se usa la destilacion
reactiva. Los resultados muestran una conversion total de glucosa a acido levulinico
usando RD y purezas similares a las que se obtuvieron utilizando el reactor convencional.
Ademas, se presenta una disminucion en el costo de los equipos del 23% y 24% en el
consumo energético comparado con el sistema convencional.

Palabras clave: Acido levulinico, Destilacion reactiva, Sustentabilidad, Intensificacion de
proceso.

INTRODUCCION

Dado que las necesidades energéticas del mundo estan en cambiando, la investigacion y la
direccion hacia donde dirigir las biorrefinerias del siglo XXI son fundamentales. Esta
vision sobre las biorrefinerias contribuird a la sostenibilidad por su dependencia inherente
de los recursos sostenibles y por el reciclaje de residuos con todo el proceso convirtiéndose
en carbono neutral. El acido levulinico (AL) tiene un enorme potencial como materia
prima econdmica para producir una gama de sustancias quimicas de importancia
industrial como el metiltetrahidrofurano, un interesante compuesto utilizado como aditivo
para combustibles con un potencial de 10000—-1000000 millones de libras/afio; delta-
aminoacido levulinico, un herbicida biodegradable con 175-350 millones de libras/afo;
Acido difendlico, un plastificante con 35 millones de libras/afio y 1,4-butanodiol, un
mondémero con 200 millones de libras/ano [1]. El mercado mundial de acido levulinico
exhibid un crecimiento moderado durante 2015-2020.
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El AL solo puede producirse exclusivamente mediante procesos quimicos catalizados por
acido, a diferencia de otros derivados de biomasa de alto valor, que pueden obtenerse por
una via biologica como la fermentacion, la hidrogenacion o la oxidacion en el proceso de
produccion. Este atributo hace que el 4cido levulinico sea especialmente atractivo porque
se puede utilizar una variedad de alimentos lignocelulosicos econdmicos para la
produccion directa de esta molécula termodinamicamente estable [2].

Los procesos para la separacion de mezclas liquidas incluyen muchas formas de
destilacion y dependen del equilibrio vapor-liquido de los componentes de la mezcla y su
termodindmica. En el caso de la purificacion de mezclas no ideales (por ejemplo,
separacion de azedtropos), los procesos de separacion consumen una cantidad importante
de energia y conducen a altos costos de capital y contaminaciéon ambiental [3], lo que
justifica la busqueda de alternativas a la destilacion convencional, que se utiliza
normalmente para la purificacion de acido levulinico [4-6].Se han propuesto esquemas
hibridos para la purificacion de acido levulinico para eliminar el exceso de agua mediante
el uso de extraccion liquido-liquido [7] y esquemas para reducir el consumo de energia,
como columnas de pared divisoria [8]. Por lo que en este trabajo se propone el uso de la
destilacion reactiva para producir acido levulinico para obtener un proceso mas
sustentable, esto al promover la formacion de LA de mejor manera que el proceso
convencional y al mismo tiempo separando la mayor cantidad de agua del proceso; y con
ello reducir el costo de capital, el uso de servicios y globalmente el impacto generado por
el proceso convencional. Ademas, para obtener una comparacion justa, el proceso
convencional que usa un reactor CSTR seguido de tres columnas de destilacion y el
proceso intensificado que consiste en una columna de destilacion reactiva seguida de dos
columnas de destilacion se optimizaron usando el algoritmo de evolucion diferencial con
lista tabt (DETL), para minimizar el consumo de energia.

METODOLOGIA

La metodologia se resume en la Figura 1.

Disefio del reactor Disefio de la columna
CSTR en Aspen Plus reactiva en Aspen Plus

Andlisis preliminar

Disefio del Sistema del Disefio del Sistema de
proceso convencional columna reactiva

L~{ Optimizacién }‘J
!

‘ Disefio éptimo ‘

Figura 1.- Metodologia
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En la primera etapa, se realiz6 un andlisis del tiempo de residencia y de los perfiles de
temperatura en disenos preliminares del reactor y la columna de destilacion reactiva. Una
vez determinada la factibilidad, se llevé a cabo un proceso de optimizacién para encontrar
los disefos Optimos que minimicen la carga térmica. Finalmente, se realizd un andlisis
comparativo utilizando como criterio el coste total anual (TAC) y las emisiones de CO?2.

RESULTADOS

Dentro de la literatura se especifican las condiciones de operacion en las que se lleva a cabo
la hidrdlisis 4cida para obtener acido levulinico. Sin embargo, no especifican tiempos de
reaccion, por lo que se realizo un estudio de sensibilidad en un reactor CSTR. La Figura 2
muestra el andlisis del tiempo de residencia, donde se observa la conversion de glucosa a
acido levulinico. HMF es un intermediario, desaparece rapidamente y no se acumula.
Aunque la glucosa se consume casi en su totalidad, la conversion no es del 100%, esta
conversion podria lograrse modificando las condiciones de operaciéon o aumentando el
tiempo de residencia.
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0.15

Concentracién (mol/L)

1 i
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Residence time (min)

-+ Acido levulinico — - = Glucosa — HMF

Figura 2.- Analisis del efecto del tiempo de residencia en la conversion de la glucosa en el reactor CSTR.

Una vez establecida la factibilidad del proceso, se realizé la optimizacion utilizando el
algoritmo de evolucion diferencial con lista tabu (DETL). Entre las variables del sistema
convencional se encuentran la temperatura del reactor, el tiempo de residencia, el nimero
de etapas, la etapa de alimentacion, el didmetro, la relacion de reflujo, los flujos de fondo y
el flujo del domo. Para el sistema con destilacion reactiva las variables fueron: Numero de
etapas, etapa de alimentacion, didmetro, relacion de reflujo, flujos de fondo, flujo de domo
y retencion. La minimizacion del consumo de energia a través del monitoreo del servicio
del rehervidor se muestra en la Figura 3.
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Figura 3.- Evolucion del algoritmo en la minimizacion de la carga térmica.

Los disefios obtenidos a través de la optimizacién son mostrados en la Tabla 1.

Tabla 1. Parametros del disefio dptimo.

Sistema Convencional

Sistema de destilacion

reactiva
(CS)
(RDS)
Reactor R1 -- -- - - - -
Temperatura (°C) 168.82 -- -- -- -- -- --
Tiempo de residencia 352
(min)
Columnas -- Cl C2 C3 CR1 cC2 CcC3
Etapas -- 38 60 38 42 70 24
Etapa de alimentacion -- 9 37 7 15 51 17
Relacion de reflujo -- 0.39 0.96 0.42 0.003 0.75 0.38
Flujo de destilado (kg/h) -- 20015.0 7270.7 945.07 20005.34 7288.28 967.39
4 0
Flujo de fondo (kg/h) -- 7977.73 6325.6 7994.66 706.37 6320.89
707 3
. .03
Diametro (m) -- 1.17 1.87 1.68 1.14 1.73 1.38
Etapas reactivas -- -- -- -- 15—42 -- --
Holdup (1) -- -- -- - 0.56 - --
Presion (atm) 1 1 1 1 1 1 1
Carga Térmica (cal/s) 680164 753169 158439 2975095 673960 161223
341
909
3
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Acido levulinico (%wt) -- -- -- 0.99 -- -- 0.99
Acido Formico (%wt) -- -- 0.88 -- -- 0.86 -
Acido sulfiirico (%owt) -- 0.99 -- -- 0.99 -- --
TAC ($/y) 1.07 x10’ 8.27 x10°
Carga térmica total 5.01 x10° 3.81x10°
(cal/s)

Realizando un analisis general en términos de consumo energético, el RDS presenta un
ahorro sobre el CS del 24%. Por otra parte, las temperaturas de degradacion de los
productos son mucho mas altas que el rango de temperaturas que opera la columna de
destilacion reactiva, excepto la glucosa, la cual empieza a degradarse después de los 100°C
[9]. En la Figura 4 se muestra el perfil de temperatura de la columna de destilacion reactiva
Optima, se observa que se encuentra en el rango establecido para que se lleve a cabo la
hidrolisis acida, la cual esta entre 100-250 °C. Un aspecto importante de este tipo de
sistemas es la viscosidad, en este caso la viscosidad de la mezcla es muy baja a las

condiciones de presion y temperatura, garantizando asi el transporte de masa en la
columna.

170

Temperature (°C)
- - - — — =
= [ (5] g (%)) [22]
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_
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Figura 4.- Perfil de temperaturas del disefio 6ptimo de la columna reactiva.

CONCLUSIONES

La intensificacion del proceso para la produccion y purificacion de acido levulinico se
realizo mediante el uso de una columna de destilacion reactiva, se obtuvo la conversion de
glucosa a 4cido levulinico, obteniendo resultados similares en cuanto a conversion. Se
realizd un analisis preliminar para evaluar la factibilidad de implementar la columna de
destilacion reactiva, obteniendo que la columna opera dentro de los rangos establecidos
para favorecer la hidrolisis dcida. Ademads, se realizo el proceso de optimizacion para
obtener los disefios 6ptimos del disefio convencional y del disefio intensificado. Gracias a
la intensificacion se demostraron las ventajas de la implementacion de la columna de
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destilacion reactiva ya que favorece el ahorro energético en un 24% respecto al disefio
convencional. Esta reduccion se debe a la energia aportada a la reaccion para separar el
componente mas abundante de la mezcla, favoreciendo asi su separacion y la de los demas
componentes en etapas posteriores. Es importante mencionar que en ambos procesos la
parte con mayor consumo de energia es la parte reactiva, por lo que es una pauta para
futuras implementaciones de esquemas con integracion de destilacion reactiva ya que este
alto consumo de energia puede ser aprovechado para separar un componente de la mezcla.
Por otro lado, la reduccion de equipos por la integracion del reactor en la columna impacta
en el costo total anual, generando un ahorro del 23% respecto al esquema convencional. Por
lo tanto, en este trabajo se muestran las ventajas de implementar la destilacion reactiva y se
presenta una alternativa que mejora la sustentabilidad de la produccion de acido levulinico.
Esta configuracion cumple con las caracteristicas de una economia circular, y los resultados
pueden indicar la posibilidad de utilizar estas tecnologias intensificadas a nivel industrial
para la produccién y purificacion de acido levulinico.
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RESUMEN

Uno de los combustibles de mayor demanda es la gasolina con caracteristicas de alto
octanaje por lo que al producto final se le afiaden ciertos aditivos como la gasolina de
alquilacion. En México, la gasolina de alquilacion es producida en un proceso catalizado
con acido fluorhidrico, que aguas abajo del reactor se convierte en un contaminante para
el producto de alto valor agregado degradando la calidad del alquilado. En este trabajo se
plantea el desarrollo de la optimizacion de la seccion de purificacion de la planta de
alquilacion utilizando el algoritmo BUMDA acoplado a una técnica auto-adaptativa de
manejo de restricciones con el objetivo de encontrar disefios que mejoren la calidad del
producto. Los datos del disefio de la planta de alquilacion fueron tomados para realizar la
simulacion de la seccidon ya mencionada en el software Aspen Plus. La optimizacion se
llevo a cabo consideraron como variables manipulables los parametros de operacion y
variables de disefio del proceso. Los resultados muestran
que para disminuir la concentracion de HF en la corriente de alquilado, es necesario
modificar las condiciones de operacion (relacion de reflujo, corrientes laterales y flujo de
liquido).De acuerdo con los resultados obtenidos, la presion de operacion disminuyo
considerablemente, lo que da evidencia de que el proceso serd mas seguro para los
operarios. Ademas, existe una reduccion significativa de los requerimientos energéticos
y por ende mas limpio, ya que se reducen las emisiones de CO2 a la atmosfera.
Finalmente los disefios obtenidos son intensificados, amigables con el medio ambiente,
reducen el riesgo y tienen un menor costo de operacion.

Palabras clave: BUMDA, Optimizacion estocastica, alquilacion, Manejo de
restricciones.

INTRODUCCION

A partir de la revolucion industrial, la actividad econdémica mundial pasé de una
economia basada en el reciclaje a una sustentada en recursos no renovables, éstos
ultimos particularmente favorecedores del progreso pero también de la degradacion del
medio ambiente. Por otro lado, la industria quimica responde a la demanda de soluciones
para satisfacer las crecientes necesidades materiales de la sociedad aportando nuevos
productos y desarrollando nuevos procesos de produccion.
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Uno de los procesos de produccion de energéticos mas importante dentro de los
complejos petroquimicos es la produccion de gasolinas de alto octanaje mediante la
reaccion de alquilacion que fue propuesta en 1930.

La tecnologia vigente en el proceso de alquilacion a escala industrial usa catalizadores
acidos en fase liquida lo que ocasiona la contaminacion del producto de alto valor
agregado; el alquilado. En particular en México, la tecnologia utilizada pertenece a
Conoco-Phillips que utiliza acido fluorhidrico (HF) como catalizador. Se han realizado
algunas propuestas para mejorar el proceso, tales como: Incluir una red de intercambio de
calor (Liebmann y col, 1998), la optimizacion del proceso simplificando el modelo
matematico utilizando evolucion diferencial (B.V. Babu, 2000), la propuesta de disefios
rigurosos para las unidades de fraccionamiento de crudo (Bagajewicz, 2001) y
recientemente se propone el uso de reactores con catalizadores solidos (Y. Li, 2018)

A pesar de estas contribuciones aun no se han propuesto disefios optimizados que
reduzcan la cantidad de energia requerida en la seccion de purificacion y que a su vez
mejoren la calidad del alquilado. Por esta razon, en este trabajo, se propone realizar la
optimizacion de la seccion de purificacion de la planta de alquilacion, considerando como
una de las restricciones mdas importantes dentro del disefio, la disminucién de la
concentracion de HF en la corriente de alquilado.

METODOLOGIA

La optimizacion del proceso de separacion de la unidad de alquilacion con HF consiste
basicamente en columnas de destilacion que al ser modeladas rigurosamente convierte el
problema de optimizacion en altamente no lineal, multivariable y sujeto a restricciones
termodinamicas y de disefio. En este trabajo se presenta la optimizacion de la seccion de
purificacion de la unidad HFU descrita anteriormente, considerando como objetivo
principal la minimizacion de la carga térmica teniendo en cuenta que la concentracion de
HF en la corriente de producto no debe rebasar el limite maximo permitido (Figura 1).
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En este trabajo se implemento un algoritmo de estimacién de la distribucion. El Algoritmo
BUMDA (Boltzmann Univariate Marginal Distribution Algorithm) fue desarrollado
después de establecer los principios de los algoritmos basados en estimaciones de
distribucion por Valdez y col. (2008). Originalmente el BUMDA fue desarrollado para
resolver problemas de optimizacion sin restricciones en espacios de busqueda de variables
continuas. El BUMDA estd basado en la peculiar distribucion de Boltzmann cuya
caracteristica principal es que contiene de manera implicita la funcion
objetivo. Depende de dos parametros, By Z, siendo Z el parametro de normalizacion. La
principal bondad de esta distribucion es que puede tener un comportamiento idéntico a la
trayectoria de la funcién objetivo con los pardmetros adecuados para la distribucion y una
poblacion infinita. Para evitar tener una poblacién infinita, se realiza una aproximacion a
la distribucion de Boltzmann mediante una distribuciéon normal que depende de dos
pardmetros que son la media y la varianza de la muestra seleccionada.

Un aspecto de suma importancia en el BUMDA es el método de seleccion del algoritmo.
Este método consiste en ordenar la poblacion del mas al menos apto, una vez que la
poblacion esta ordenada se realiza el truncamiento y con la fraccion seleccionada se

realizan los calculos necesarios para genera la poblacion de la generacion f+1. En el
algoritmo se incluye elitismo, que en conjunto con el método de seleccion hace que la
presion de seleccion sea adecuada y la bisqueda se realiza de forma mas eficiente; esto
permite evitar la convergencia prematura y a la vez ampliar la exploracion en el espacio
de busqueda.

Considerando que existe un area de oportunidad en Ingenieria Quimica respecto a la
técnica de manejo de restricciones en la optimizacion evolutiva y sabiendo de la
existencia de varias técnicas empleadas en problemas particulares, se propone utilizar una
técnica autoadaptativa de manejo de restricciones que permita conservar la informacion
util de las mejores caracteristicas de cada individud. Esta técnica ayuda a que el algoritmo
de optimizacion estocéstica realice la busqueda en la direcciéon mas promisoria en cada
momento del proceso de optimizacion. Los beneficios de usar esta técnica de manejo de
restricciones son que el algoritmo necesita pocas evaluaciones de funcion y por ende el
tiempo de computo es reducido.

En la metodologia de optimizacién se utilizaron tres paquetes computacionales:
MATLAB, Excel y Aspen Plus. En MATLAB se alberga el codigo del algoritmo de
optimizacion y desde donde se tiene el control del proceso. Excel es el gestor de trafico
de datos es decir es quien recibe y envia datos entre el algoritmo y el evaluador. Aspen
Plus es un simulador modular secuencial que realiza la evaluacion de la funcion objetivo
resolviendo el modelo matematico sin realizar simplificaciones.

RESULTADOS

En la reformulacion de gasolina, es necesario el uso de alquilado de alta calidad para
elevar el octanaje del producto final; sin embargo, el alquilado obtenido en la planta de
alquilacion generalmente contiene altos niveles de HF que afecta de forma negativa la
calidad del alquilado. En este sentido, la seccion de purificacion de la planta de
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alquilacion juega un papel muy importante en la obtencion de alquilado de alta calidad y
es evidente que una operacion inadecuada de esta seccion de la planta tendra

consecuencias sobre la calidad del producto.
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Figura 2. comportamiento de la funcion objetivo y la funcion original a lo largo del proceso de
optimizacion de redisefio de la seccion de purificacion de la planta de alquilacion.

En la Figura 2 se presenta el comportamiento del progreso de la optimizacion tanto de la
funcién objetivo (carga térmica penalizada)como el valor original de carga térmica
obtenido en la simulacion. A cada evaluacion de funcion le corresponden dos valores de
carga térmica. El color rojo representa a la funcidon penalizada y el azul al valor

verdadero de la carga térmica obtenida por el evaluador.

Tabla 1. Diseflos 6ptimos obtenidos de la optimizacién de la seccion de purificacion de la planta de

alquilacion.
Columna DA-  Columna Columna DA- Columna DA- [CO2]
Q total Flujo Lateral
. 204 DA-205 206 204
Disefio
ppm Mon/ato  §DEGE RN
Q (mw)
N W W ONEN W M —l—
Nominal 90 28 10 29 29 24 2 1.5 300 290 373.31 91000.00 15393.7
E1 82 30 6.49 15 15 17 12 10.36 228.66 2.90 124.89 211 95944.8 3700.6
E2 84 23 11.04 10 10 17 14 1047 237.80 1.85 311.29 3.72 95945.2 3703.1
E3 82 30 6.45 15 15 13 5 8.56 232.16 3.4 190.44 2.16 95945.5 3701.9
E4 82 30 6.47 15 15 17 14 1124 237.50 3.2 191.17 2.29 95945.8 3700.5
E5 82 30 6.48 15 15 24 10 11.38 239.96 10.2 191.53 2.31 95944.5 3701.1

En la Tabla 1 se muestran 5 de los 30 experimentos realizados. De manera similar a las
fases de optimizacién anteriores, la primera fila considera los valores nominales con los
que se trabaja la planta, en tanto que las filas siguientes son los redisefios obtenidos
después del proceso de optimizacion. El experimento 2, E2, es el mejor disefio
encontrado, desde el punto de vista de la reduccion de concentracion de HF en la corriente
de alquilado.
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Los resultados muestran que, el nimero de etapas de las tres columnas DA-204, DA- 205
y DA-206 se reduce en promedio 8 etapas en la columna principal y al menos una tercera
parte en las columnas restantes, respecto al valor nominal y para compensar esta
situacion, la relacion de reflujo en las columnas DA-204 y DA-206 se aumenta para lograr
la purificacioén deseada.

Por otro lado, se observa que el diseno propone que el flujo de salida de la columna
SIDE66 se aumente 4,000kg/h, esto favoreceria la purificacion del iso-butano. En tanto
que para la corriente FPL72, se propone una reduccion de 3/5 partes respecto al valor
nominal, esto implica que la columna DA-206, requiera menos etapas para llevar a cabo
la separacion.

La presion de operacion de la columna DA-204, presenta una disminucion de 50 PSI,
aproximadamente. Esto significaria, que existe una reduccion del costo de operacion del
sistema de separacion. Ademads, la carga térmica total del proceso se reduce mas de la
mitad, lo que impacta favorablemente en una reducciéon econdmica para la operacion del
proceso.

En cuanto a la concentracion de HF en la corriente de salida de alquilados, se muestra que
todos los disefos propuestos estan por debajo de 10ppm, incluso existen 2 que estan por
debajo del valor permisible 3ppm. Esto significa, que el redisefio de la planta permitiria
mejorar la calidad del alquilado y ademaés, habria una reduccion en el costo de operacion
del proceso, porque el tamaio de las columnas disminuye al igual que la presion y el flujo
de la corriente de interconexion FPL72.

CONCLUSIONES

Debido a los resultados obtenidos en este trabajo, las conclusiones seran clasificadas en
dos partes, las que corresponden a la herramienta de optimizacion y a la optimizacion del
proceso de alquilacion:

La herramienta de optimizacion propuesta en este trabajo, es una alternativa viable para
la optimizacién de sistemas complejos de separacion, tales como la seccion de
purificacion de la planta de alquilacion; ya que, es capaz de optimizar variables
continuas y variables discretas obteniendo en todos los casos diseflos que tengan una
concentracion menor de HF.

Los disefios obtenidos muestran una clara evidencia de hacer un redisefio de la seccion de
separacion, ya que encuentra disefios que remueven el HF hasta una concentracion de
3ppm (como lo establece la norma), reduce el riesgo de operacion de plantas (indice de
seguridad de planta), reduce las emisiones CO2 a la atmoésfera ya que los requerimientos
energéticos se reducen considerablemente.

En conclusion, para disminuir la concentraciéon de HF en la corriente de alquilado, es
necesario modificar las condiciones de operacion (RR, SIDE66 y FPL72). Por otro lado,
st lo que importante es reducir la concentracion de HF hasta lo permitido por la norma
oficial, entonces, se requiere un redisefio de planta, donde la propuesta es presentar un
disefio intensificado, donde las columnas DA-205 y DA-206 reduzcan su tamafio hasta
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50% y se aumenten los parametros de operacion (excepto la presion). Por su parte la
presion de operacion en todos los casos es menor, lo que da evidencia de que el proceso
serd mas seguro para los operarios. Ademads, existe una reduccion significativa de los
requerimientos energéticos, por lo que es un proceso mas econdmico y por ende mas
limpio, ya que se reducen las emisiones de CO2 a la atmosfera.
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RESUMEN

La destilacién es uno de los procesos de separacion mas empleados en los procesos
industriales, el cual permite la obtencién de productos con alta pureza por medio de la
aplicacion de energia térmica. Desafortunadamente, la destilacion es una operacién unitaria
con altos requerimientos energéticos y alto impacto ambiental, debido a su baja eficiencia
termodinamica. Con el fin de mejorar el desemperio de los trenes de destilacion se han
propuesto esquemas intensificados, tales como la columna de pared divisoria para mezclas
con mas de tres componentes. Debido al gran numero de posibles configuraciones de
esquemas intensificados para la separacion de mezclas de mas de tres componentes se han
desarrollado estrategias de sintesis para dichos sistemas, partiendo de trenes convencionales.
No obstante, para algunas mezclas dichas metodologias no permiten satisfacer las
especificaciones de pureza en algunas mezclas, debido a la eliminacién de etapas. Asi, se
han generado nuevas metodologias de disefio de esquemas intensificados de destilacion
para la separacion de una mezcla cuatemaria de hidrocarburos; especificamente mediante la
generacion de esquemas de doble pared divisoria en las ultimas etapas del proceso de
sintesis.

El esquema de doble pared divisoria permite mantener las recuperaciones y purezas
obtenidas en los sistemas convencionales; sin embargo, este esquema presenta un aumento
en los requerimientos energéticos. Lo anterior puede deberse a la alta complejidad del
sistema, la cual dificulta el andlisis de sensibilidad en una regién amplia para los flujos de
interconexion. Debido a esto se hace evidente la necesidad de aplicar una técnica de
optimizacién rigurosa, que permita una exploracion adecuada del espacio de busqueda. Los
métodos de optimizacién metaheuristica cumplen con la caracteristica de exploracién, asi
como la explotacién de las soluciones en la regién del éptimo global. Asi, en este trabajo se
plantea el problema de optimizacion rigurosa, empleando un algoritmo genético
multiobjetivo, del sistema de doble pared divisoria para la separacion de una mezcla
cuaternaria, teniendo como objetivo la minimizacion de la carga térmica y
del numero total de etapas. El  algoritmo genético emplea redes neuronales artificiales
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como modelo subrogado para obtener soluciones en un tiempo reducido. Por medio de la
estrategia de optimizacidon metaheuristica se espera obtener mejores soluciones para el
sistema de doble pared, reduciendo considerablemente la carga térmica en comparacion
con el disefio obtenido por analisis de sensibilidad.

Palabras clave: mezclas cuaternarias, pared divisoria, algoritmo genético.

INTRODUCCION

La industrializacion inclusiva y sostenible es uno de los Objetivos de Desarrollo
Sostenible propuesto por la Organizacion de las Naciones Unidas (ONU). De acuerdo con
la ONU (2022), se debe modemizar la infraestructura y reconvertir las industrias para que
sean sostenibles, utilizando los recursos con mayor eficacia y promoviendo la adopcién de
tecnologias y procesos industriales limpios y ambientalmente racionales. En este contexto,
la destilacion es la operacién unitaria de separacion mas utilizada a nivel mundial; se estima
que cerca del 97% de las mezclas de fluidos se separan mediante esta tecnologia. Sin
embargo, la eficiencia termodinamica de la destilacion es baja, alrededor del 10%, debido
a los efectos de remezclado que se presentan en las columnas de destilacién
convencionales. Con la finalidad de reducir el consumo de energia de las columnas de
destilacién se han propuesto equipos intensificados; en la destilacion intensificada se tienen
columnas de destilacion que se encuentran interconectadas mediante flujos de liquido y/o
vapor, los cuales posibilitan prescindir de condensadores y/o rehervidores. En estos
equipos, la localizacién de las corrientes de interconexion elimina el remezclado, por lo que
se reduce entre el 30 y 50% del consumo de energia, con respecto a la destilacion
convencional.

La destilacion intensificada ha sido ampliamente estudiada para la separacion de mezclas
temarias, y en menor grado mezclas cuatemarias o0 de mas componentes; esto ultimo se
debe a que el nimero de potenciales configuraciones se incrementa de manera significativa.
Debido a ello se han propuesto diferentes métodos de disefio que se basan en movimiento
de secciones con base en una secuencia convencional (Hemandez y Jiménez, 1999),
movimiento de secciones y eliminacion de secciones (Rong y Errico, 2012), asi como el
uso de estrategias de optimizacién (Gutiérrez-Antonio y Briones- Ramirez, 2009). En
particular, la separacion de mezclas cuatemarias ha sido estudiada mediante columnas de
destilacion de pared divisoria (Sanchez-Ramirez y col., 2020) y doble pared divisoria
(Flores-Flores y col., 2021). En el estudio de Sanchez-Ramirez y col. (2020) se analizan las
columnas de destilacion con pared divisoria considerando el consumo de energia,
controlabilidad, indices de seguridad asi como impacto ambiental. Los resultados de ese
estudio indican que las columnas de pared divisoria con divisiones de liquidos poseen
consumos de energia similares a los esquemas clasicos de pared divisoria, pero mejoran en
términos de su seguridad inherente. Por otra parte, Flores- Flores y col. (2021) proponen
un sistema de doble pared divisoria para la purificacion de una mezcla cuaternaria de
hidrocarburos; para ello, proponen una metodologia de sintesis,
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debido a que la metodologia propuesta por Rong y Errico (2012) presenta limitantes para
satisfacer las purezas requeridas en los componentes clave. Los resultados de ese estudio
muestran que el sistema térmicamente equivalente con rectificadores laterales permite
reducir los requerimientos energéticos con respecto al esquema convencional. Sin
embargo, el sistema de columnas de doble pared divisoria alcanza las purezas deseadas, pero
no se consigue ahorro energético. Por lo tanto, existe un area de oportunidad para mejorar el
desempefio de los sistemas propuestos mediante una estrategia de optimizacion mas
rigurosa, que permita explorar con mas detalle la region factible.

Por lo anteriormente expuesto, en el presente trabajo se propone el planteamiento del
problema de optimizacion del esquema propuesto por Flores-Flores y col. (2021). Este
problema de optimizacion sera resuelto mediante un algoritmo genético multiobjetivo con
manejo de restricciones (Gutiérrez-Antonio y Briones-Ramirez, 2009). Adicionalmente, en
dicha estrategia se usaran redes neuronales como modelo subrogado, con el objetivo de
reducir el tiempo de coémputo (Gutiérrez-Antonio y Briones-Ramirez, 2015). Finalmente, la
estrategia de optimizacion se encuentra acoplada al simulador de procesos Aspen Plus para
la evaluacion de las restricciones y las funciones objetivo (Briones- Ramirez y Gutiérrez-
Antonio, 2018).

METODOLOGIA

La purificacion de una mezcla cuatemaria de hidrocarburos se ha tomado como caso de
estudio. La mezcla consiste en n-butano (A), n-pentano (B), n-hexano (C) y n-heptano (D).
Como base de célculo, se asume un flujo de alimentacion de 100 kmol/h. La composicion
de la corriente de alimentacion se selecciona para permitir que los componentes mas ligeros
y mas pesados tengan una mayor presencia en la mezcla. Por lo tanto, la composicion molar
del alimento es 40/10/10/40. Esta mezcla es purificada mediante una columna de doble
pared divisoria, la cual fue propuesta por Flores-Flores y col. (2021); dicho esquema se
presenta en la Figura 1.

—— O Condenser 1
i -A
O Condenser 2
A I— s
s {1 [
b g Cond 3
o ’_ _ ondenser
O—0o

Figura 1. Columna de destilacién de doble pared divisoria.
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El disefio de la columna de destilacion de doble pared divisoria se reporta en el trabajo
de Flores-Flores, cuyos datos de disefio se presentan en la Tabla 1.

Tabla 1. Disefio de la columna de destilacién de doble pared divisoria.

Numero total de etla'ﬁglacién de reflujo - Flujo de_ ] Modelado en Aspen Plus
interconexion
(kmol/h) -
10
@r '.15'_'.,,-V

11.67 (COND1) N ™

62 3.81 (COND2) 40 (FV1) 90 (FV2) [] D

52.79 (COND3) T

El disefio de esta secuencia se obtiene considerando recuperaciones de 99% en los
componentes clave. El disefio reportado se utilizara como solucion inicial para la
optimizacion, la cual se llevara a cabo mediante un algoritmo genético multiobjetivo con
manejo de restricciones, acoplado al simulador de procesos Aspen Plus, y acelerado
mediantes redes neuronales (Gutiérrez-Antonio y Briones-Ramirez, 2009; Gutiérrez-
Antonio y Briones-Ramirez, 2015; Briones-Ramirez y Gutiérrez-Antonio, 2018). El
algoritmo genera un conjunto de disefios Optimos que representan los mejores
compromisos entre los objetivos seleccionados; se pueden considerar varios objetivos de
forma simultanea, manipulando variables enteras y continuas, y el enlace con Aspen Plus
permite utilizar el modelo completo de las columnas de destilacion.

El algoritmo trabaja de la siguiente manera: la primera generacién es creada a partir de un
disefio inicial, y todos los individuos son enviados a Aspen Plus para simularlos y obtener
informacién acerca de los objetivos y las restricciones; entonces, los individuos son
ordenados en subpoblaciones, de acuerdo al nUmero de restricciones satisfechas. Los
mejores individuos son seleccionados para ser los nuevos padres de la segunda generacion,
y asi sucesivamente. El proceso termina cuando el maximo numero de generaciones ha
sido alcanzado. La Figura 2 presenta el diagrama de flujo de la estrategia estocastica
multiobjetivo que sera empleada.

RESULTADOS

Con base en el caso de estudio seleccionado, asi como el disefio reportado por Flores- Flores
y col. (2021) se propone el siguiente problema de optimizacion.

Las funciones objetivo seran el nimero de etapas, asi como el consumo de energia; estas
funciones se seleccionan ya que el nimero de etapas se relaciona con los costos de capital,
mientras que el consumo de energia se relaciona con los costos de operacion.

125



Il Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022.

Editores: Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hemandez, Claudia Gutiérrez Antonio,
Eduardo Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

Initial design, GA parameters

i

Generate initial population, [n=0)
Select frequency parameter m

Evaluation of objectives and ¢
functions using Aspen Plus. | Evaluation of objectives and constraints

Training the neuronal network functions using neuronal network

Generate the k subpopulations
according to satisfied constraints

Evaluate and ort the &
subpopulations using NSGA-IL.
Inside each subpopulation
handle constraints with:
cominance ¢, V. mu-.i-:l 1%, -7, i

Report Pareto
front chtained

end

Figura 2. Diagrama de flujo de la estrategia de optimizacion estocastica multiobjetivo.

Ahora bien, las variables manipulables incluyen el numero de etapas en las columnas 1, 2, 3,
4y 5, de acuerdo al esquema de la Tabla 1. Es importante mencionar que los divisores de
flujo no seran considerados como equipos a optimizar, dado que son una estrategia para el
modelado del esquema de destilacion; sin embargo, si se modificaran los flujos de
interconexién que se distribuyen en ellos. De igual manera se consideraran las relaciones
de reflujo en las columnas 1, 2'y 3, correspondientes a los condensadores totales en los que
se extraen los componentes ligero (A), intermedio ligero (B), e intermedio pesado (C),
respectivamente. Por otra parte, las restricciones consideran las recuperaciones que deben
ser minimo del 99% de acuerdo a la especificacion de disefio, y por ende las purezas también
deben minimo del 99%. Ambos valores se consideran en porciento masa. De alli que
indirectamente, los flujos de los productos se encuentran indirectamente restringidos. Otra
restriccion radica en el numero de etapas de las columnas 2 y 3, asi como las columnas 4 y
5; esto obedece a la implementacion de la doble pared divisoria, en la cual se asume igualdad
de etapas en ambos lados de la pared.

Este problema de optimizacién se ha implementado en Matlab, y se encuentra en proceso de
optimizacion. Se espera que derivado de una busqueda mas robusta en la regién factible se
puedan mejorar los consumos de energia de este esquema, respecto a los resultados
reportados por Flores-Flores y col. (2021).

CONCLUSIONES

En este trabajo se propone la optimizacion de una columna de destilacién de doble pared
divisoria para la purificacion de una mezcla cuaternaria de hidrocarburos. De alli que se
propone el uso de un algoritmo genético multiobjetivo con manejo de restricciones, que
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emplea redes neuronales como modelo subrogado, y que se encuentra acoplado al simulador
de procesos. El problema resultante es multiobjetivo, con restricciones continuas y enteras.
Se espera que derivado de una busqueda mas robusta en la regién factible se reduzca el
consumo de energia de este esquema, y asi poder contribuir a la consecucion de los objetivos
de desarrollo sostenible en materia de industria eficiente.
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RESUMEN

En la aplicacion de cualquier modelo matematico determinista de transmision de
enfermedades por vectores existe diferentes factores que pueden afectar los resultados
obtenidos. Debido a que las variables son inciertas en el futuro, por ello, la necesidad de que
los modelos matematicos de transmision de enfermedades por vectores sean mas exactos.
Por ende, este trabajo se aplicard los efectos de la incertidumbre en las variables de un
modelo matematico de transmision de enfermedades por vectores por medio de escenarios
inciertos, ademas se agregara parametros de salud ocupacional con un enfoque socio-
ambiental.

Palabras clave: optimizacion estocastica, CVaR, estrategias fumigacion.

INTRODUCCION

Todos los métodos de control de vectores tienen sus ventajas y desventajas y el nimero de
ellos varia ampliamente. Sin embargo, la aplicacion en cada pais puede ser diferente, en el
caso de paises en desarrollo la practica comun es el uso de insecticidas en grandes areas
urbanas para disminuir la poblacién de mosquitos; (Fabricio Napoles-Rivera y col., 2019).
Sin embargo, la seleccion arbitraria del tipo de plaguicida, la dosificacion y los lugares de
aplicacion, podrian reducir el impacto de las acciones tomadas y de esta manera aumentar
el riesgo de infeccion en areas vulnerables; Esto da la oportunidad de tomar accion en el
problema de planificaciéon y programacion. Como es el caso de programacion matematica
para la seleccion optima del tipo y la dosis de insecticida, en un lugar determinado para el
control de las enfermedades transmitidas por mosquitos donde el modelo propuesto se
basado en el modelo matematico de (Fabricio Napoles-Rivera, col, 2019).

METODOLOGIA

Una poblacion estimada de mosquitos en la ubicacion especifica de la localidad de Morelia,
Michoacén. Se subdivide la localidad en CAGEB (Conjunto de Area Geoestadistica Estatal
Bésica) (INEGI, 2017) se procedera a encontrar el tipo optimo de insecticida, la
dosificacion, la seleccion de la programacion del sitio para reducir la
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probabilidad de infecciones al ser humano de las enfermedades transmitidas por mosquitos
(ETM). Se tomara en cuentas la cantidad maxima recomendada por la organizacion
mundial de la salud. (WHO. Pesticides and Their Application, 2006). Para evitar riesgo en
la salud ocupacional de la localidad de Morelia. Teniendo esto en cuenta se planteard un
modelo matematico aplicando incertidumbres multiples escenarios afectando algunas
variables como son el total de mosquitos y el total de mosquitos
infectados en el primer periodo de tiempo. Definido en el modelo matematico los
conjuntos: t es el tiempo en meses, ¢ representa el tipo de insecticida, i es una ubicacion
determinada y s es el escenario de estudio. Este modelo es un problema de programacion
mixta entera no lineal (MINLP). En este modelo matematico se utilizara la metodologia de
solucion de Pareto tomando un enfoque CVaR. Dando como resultados los escenarios mas
probables que sucedan en una grafica de probabilidad acumulada, de estos escenarios se
selecciona uno para el analisis de la planificacion, dosificacion y calendarizacion
estratégica de fumigacion, ademas, este escenario da una solucion de equilibrio entre
personas infectadas y costo total minimo para este problema. A continuacion, se muestran
las ecuaciones de la estrategia CVaR en este problema (Luis Alberto Diaz-Trujillo y col.,
2020):

infected infected,LB
. Ty Ty

s = Tinfected,UB _ Tinfected,LB (1)

P, P
LB

V€ = % 2)

S
e I e A 3)
) 1
min f =NZ 8sS (4)

Donde, T;snf ected y Tc, son los valares del total de personas infectadas y costo total de

. infected,UB .. . infected,LB
cada escenario s. T f y TZP son los limites superiores, T}, f

) y T¢P son
los limites inferiores de las funciones objetivo normalizadas ! y y& y y¢'F y y¢¢
variables de solucion de condiciones de igualdad del total de personas infectadas y costo
total, respectivamente. § son los criterios de brecha. N es el nimero de funciones objetivas

totales en el proceso de toma de decision y f es la solucion unica.

cLp son las

RESULTADOS

En la FIGURA 1 se muestran las curvas de probabilidad acumulativa de las variables

objetivo de personas infectadas TPi"f ected

N

y el costo total T¢_, obtenidas del modelo

matematico de las enfermedades transmitidas por mosquitos. En la figura anterior se
muestran también la comparacion de los resultados obtenidos por el modelo matematico
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de enfermedades transmitidas por mosquitos con una distribucion normal y una
distribucién de valor extremo. Ademas de eso, se muestran los limites de confianza de los
datos obtenidos por el modelo matematico con una confianza del 95%.

17
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FIGURA 1. Probabilidad acumulativa de las variables objetivo baja el efecto de incertidumbre en modelo
matematico de enfermedades trasmitidas por mosquitos.

En la FIGURA 1A es la probabilidad acumulativa del total de personas infectadas
Tlfsnf ected "en esta se muestran dos puntos, el primero de ellos con la letra “A”, muestra

que, para obtener un total de 627 personas infectadas, la probabilidad de obtener estas
personas es de al menos el 60%. Como se menciona anteriormente se selecciond un

. . ., . T infected
escenario que cumpliera con esta condicion en ambas variables objetivo (fg yT¢,),

por ello, el segundo punto en la grafica con la letra “B”, es el escenario seleccionado para
el analisis. En este, las personas infectadas son 619 con la probabilidad de al menos

130



1T Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar
© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

obtener estas personas es el 67.27%. En FIGURA 1B es la probabilidad acumulativa del
costo total T, para el punto con la letra “A” y “B”, muestra que, para obtener un costo

total de 3845 y 3835.5 dolares (EUA), la probabilidad de obtener estos dolares (EUA) es
de al menos el 60% y 84.93%, respectivamente.

Observado los datos y probabilidades del escenario seleccionado en la FIGURA 1, se
procederd a dar las estrategias del tipo optimo de insecticida, la dosificacion, la seleccion
de la programacion del sitio para reducir la probabilidad de infecciones al ser humano de
las enfermedades transmitidas por mosquitos.

Enero Mayo Septiembre

o i

Cantidad de Producto Comercial
N
(9]

Meses de aplicacién

M Propoxur (kg) ™ Clorpirifos (L)

FIGURA 2. Cantidad de insecticida en su presentacién comercial en la calendarizacién de su aplicacion

En la FIGURA 2 se muestra la cantidad de insecticida usado en los resultados
desplegados por el software GAMS. (Brook, A. y col., 1988), como se puede observar la
seleccion del insecticida optimo fue para los insecticidas clorpirifos y propoxur, la
aplicacion de estos se realizarian en los meses de enero, mayo y septiembre, con una
cantidad total anual de 18.85 L y 13.4 kg de producto comercial para clorpirifos y
propoxur, respectivamente. Para la cantidad de insecticida de clorpirifos para los meses
de enero, mayo y septiembre es 4.73,2.45 y 11.68 L y para el insecticida propoxur es 5.71,
4.71 y 3.22 kg, respectivamente. Como se observa los insecticidas solo se aplican tres
veces al afio, esto debido a la restriccion del efecto residual de los insecticidas,
comentado anteriormente. La FIGURA 3 muestra la cantidad de insecticida usado
durante un afio en cada CAGEB, se pude observa que la aplicacion del insecticida de
propoxur solo se aplica en las primeras diecisiete CAGEB’s, mientras que el insecticida
de clorpirifos se aplica en casi todas las CAGEB, excepto en la CAGEB ntumero treinta.
Las cantidades de los insecticidas tienden a un limite de un kilogramo y litro para
propoxur y clorpirifos, respectivamente. sin embargo, en la CAGEB numero 21 presenta
una alta cantidad de insecticida, esto debido a la cantidad de personas que hay en esta
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CAGEB, pues la cantidad de mosquitos totales depende de esta, yla cantidad de
mosquitos infectados depende a su vez de los mosquitos totales.
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FIGURA 3. Cantidad de insecticida en su presentacion comercial en la aplicacion de las CAGEB’s

Describa los resultados obtenidos. Se recomienda el uso de Figuras y Tablas para
complementar la discusion de resultados. (Times New Roman 12 pt). Se muestra un
ejemplo de formato.

CONCLUSIONES

En este trabajo se presenté un modelo matematico estocastico con base en la mitigacion de
la poblacion de mosquitos con una estrategia planificada de fumigacion. El modelo
propuesto se presentd como objetivo considerar la incertidumbre en la poblacion de
mosquitos existentes con base en una distribucion normal, siendo esta un parametro muy
importante en el modelo matematico de enfermedades transmitidas por mosquitos, dando
una mejor captura en el comportamiento de la migracion de los mosquitos, las
interacciones entre humano y mosquitos, las condiciones climaticas que afectan la
poblacion de mosquitos y la transmision de enfermedades.

En cuanto a la seleccion del escenario estudiado entre el resto de los escenarios totales,
da una alta probabilidad de que sucediera, debido a que, la cantidad de personas
infectadas se encuentra entre un rango de 550 a 700 personas infectadas, sin embargo, la
mayoria de los escenarios resueltos en el modelo matematico se encuentran entre un rango
de 600 a 650 personas infectadas, mientras, que el escenario seleccionado arroja 619
personas infectadas, esto da que los datos presentados tengan una alta probabilidad de
suceder. Finalmente, para el caso de la salud ocupacional es dificil sobre pasar los limites
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recomendados, aunque la posibilidad esta latente en un error humano, no se ha tenido
datos si las bajas dosis a largo plazo puedan ser perjudiciales para el ser humano.
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RESUMEN

La céscara de la tuna (Opuntia streptacantha) es una fuente potencial de biocompuestos,
tales como flavonoides, antocianinas, betacianinas y betalainas. Para la obtencion de sus
biocompuestos se suelen utilizar comunmente dos procesos consecutivos: secado y
extraccion. Sin embargo, estos procesos convencionales a menudo carecen de los
principios de sostenibilidad y economia circular. Este trabajo demuestra el disefio y la
optimizacion multiobjetivo para alcanzar procesos sostenibles. Lo anterior se basa en un
algoritmo estocastico hibrido de un proceso de secado y la posterior extraccion de los
biocomponentes presentes en la cascara de tuna roja, considerando la minimizacion
multiobjetivo del costo del proceso y la reduccion de emisiones de CO;. El modelo se
genero0 a partir de datos experimentales obtenidos en diferentes condiciones de secado (65,
75, 80 y 85 °C durante 6-9 h) y, posteriormente, se sometié a uno de dos métodos de
extraccion, extraccion convencional o extraccion asistida por microondas (MAE). Se
consider¢ la extraccidon convencional usando dos solventes, agua y EtOH al 70% (50 min
de tiempo de extraccion), mientras que MAE se aplicd durante 5 o 10 min (usando agua
como unico solvente). Tanto el coste del proceso como la emision de CO, aumentaron con
la cantidad de compuesto extraido. La optimizaciéon multiobjetivo permitié obtener las
mejores condiciones para la extraccion de biocompuestos a partir de la cascara de tuna
roja de forma sostenible. Los resultados indican que la eleccion delpardmetro de
operacion mas adecuado para el proceso de secado es una temperatura de 72°C. Ademas,
el proceso de extraccion por el método MAE es la mejor opcion

Palabras clave: Cascara de tuna roja, Secado y extraccion, Optimizacién, Procesos
sostenibles.

INTRODUCCION

El fruto de la tuna pertenece a la especie Opuntia y a la familia Cactaceae, crece
generalmente en clima seco (Stintzing and Carle, 2005; Sumaya-Martinez et al., 2010). En
la transformacion de este fruto, el nimero de subproductos que se generan es alto, ya que
la cascara representa del 30 al 50% del fruto total, dependiendo de la variedad. En la
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actualidad, el interés por el fruto de la tuna ha aumentado debido a los nutrientes y
antioxidantes que puede aportar. La importancia nutritiva se debe al acido ascorbico, la
fibra, los aminodcidos, las composiciones fendlicas y la presencia de betalainas que se
encuentran tanto en la pulpa como en la cascara (Piga et al., 2003; Tesoriere et al., 2004).
Las sustancias obtenidas de la cdscara pueden ser utilizadas en la industria alimentaria para
ofrecer productos de valor anadido.

Existen diferentes etapas del proceso para obtener productos de valor agregado a partir de
la cascara de la fruta de tuna. En primer lugar, comiinmente es necesario realizar una etapa
de secado, para luego realizar una extraccion exitosa. Algunos métodos para secar los
alimentos y sus subproductos, como la solar, la pulverizacion, la osmotica, el aire caliente
y la liofilizacion. En el caso del secado por aire caliente, este se ve afectado por diferentes
factores como la temperatura y la velocidad del aire (Wang et al., 2007). En cuanto al
proceso de extraccion de biocompuestos, existen diversos métodos de extraccion, como el
convencional y la aplicacion de microondas. Este ultimo se conoce como método de
extraccion asistido por microondas (MAE), que se basa principalmente en la generacion de
calor dentro del tejido celular y el posterior aumento de la presion interna, lo que provoca
la ruptura celular y la liberacion de biocompuestos (Khalili et al., 2018). MAE trae ventajas
sobre la extraccion convencional, principalmente reduccion de tiempo. Existen diversos
reportes para obtener compuestos bioactivos a partir de residuos con el uso de microondas,
por ejemplo, a partir de cascara de cacahuate (Ballard et al., 2010), cascara de uva (Liazid
et al., 2011) y cascara de papa (Singh et al., 2011). En este contexto, para la obtencion de
los biocompuestos, comunmente se emplean los procesos de secado y extraccion,
comenzando por el secado de la materia prima y la posterior extraccion de los
biocompuestos.

Es importante destacar que a menudo los procesos de secado y extraccion convencional
carecen de los principios de sostenibilidad y economia circular. Esto debido a que dichos
procesos, principalmente el secado, estan directamente relacionados con el consumo de
energia eléctrica y este a su vez ligado a la emision de gases de efecto invernadero, siendo
estos indices de sostenibilidad. De esta forma, existe una asociacion efectiva entre la
cantidad de energia consumida en el proceso y la produccion de CO, generada durante su
produccion. Este supuesto es valido dado que, en el caso particular de México, poco mas
del 45% de la produccion eléctrica se encuentra en plantas termoeléctricas (National Center
for Energy Control, CENACE, Mexico0,2020). Adicionalmente, el consumo de energia
durante el secado genera una parte importante de los costos operativos durante el proceso
(Erbay e Icier, 2009). Por otro lado, el proceso de extraccion requiere el uso de solventes,
lo que conlleva un costo asociado al proceso (Assefa and Keum, 2017). En este contexto,
es importante describir y determinar las variables de disefio de los diferentes equipos a fin
de operar en condiciones de minimo consumo energético, ademds del impacto ambiental y
los costos de operacion, de acuerdo con los principios de sustentabilidad ambiental
(Jiménez-Gonzélez et al., 2012). Dichos calculos se pueden realizar con optimizacién
multiobjetivo. De hecho, los métodos de optimizacion estocéstica estan jugando un papel
importante, ya que generalmente son herramientas numéricas robustas que presentan un
esfuerzo computacional razonable en la
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optimizacién de funciones con multiples variables, requieren solo calculos de la funcién
objetivo y pueden usarse con todos los modelos sin problema de reformulacion (Teh y
Rangaiah, 2003).

Los principales objetivos de este trabajo fueron modelar y optimizar el proceso de secado
y posterior extraccion de biocomponentes de la cascara de la tuna roja, evaluando indices
de sostenibilidad y economia circular (impacto ambiental en términos de huella de CO.,
costo del proceso, revalorizacion de biorresiduos y la maximizacion del valor anadido).

METODOLOGIA

Se utilizaron céascaras de la tuna roja (Opuntia streptacantha), se secaron (65, 75, 80 y 85
+2 °C) entre 9 y 6 h, en un secador tipo tunel (diseniado y fabricado en la Universidad de
Guanajuato) con una resistencia eléctrica de 2000 W, equipado con un ventilador de 170 W
y un caudal de aire de 233 m?/h. Se determiné el contenido de humedad por el método
925.10 de la AOAC (AOAC, 1996).

Las muestras deshidratadas se pasaron al proceso de extraccion. En el caso de la
extraccion asistida por microondas (MAE), los experimentos se realizaron en un sistema
de extraccion por microondasNEOS (Milestone, Italia) con una potencia de salida de 900
W (100% de la potencia) y una frecuencia de 2450 MHz. Para cada extraccion se utilizo una
relacion 10:75 de cascara seca:disolvente y una condiciéon de baja potencia (20% de la
potencia maxima del equipo, equivalente a 180 W), y agitacion constante a 400 rpm durante
5 0 10 min y una temperatura de 60°C. Se evaluaron dos solventes: agua destilada y etanol
al 70%. Respecto a la extraccidn convencional, se utilizaron los mismos solventes y la
misma relacion céascara seca:disolvente que en MAE, se afiadieron a un recipiente y se
calentaron en una placa de calentamiento eléctrica con agitacion a 400 rpm y temperatura
(60°C).

Para determinar los compuestos fenolicos totales, la muestra se sumergio en 10 ml de
metanol al 80%, se agito en la oscuridad durante 1 hora y se centrifug6. El extracto se hizo
reaccionar con una solucion de reactivo de Folin-Ciocalteu (10%). Los resultados se
informaron como mg de equivalentes de acido galico por gramo de peso seco (mg
GAE/gd.s) (Slinkard y Singleton, 1977). Respecto a la determinacion de flavonoides
totales, la muestra se mezcld con 10 ml de metanol al 80% y se sometieron a extraccion en
ebullicion durante 1 h. El extracto se centrifugd y se hizo reaccionar con una solucion de
cloruro de aluminio, acetato de potasio, metanol y de agua destilada. El contenido de
flavonoides se determindé mediante un método espectrofotométrico, midiendo la
absorbancia a 415 nm. Se realizé una curva de calibracion de rutina y los resultados se
informaron como mg de equivalentes de rutina (RE)/gm.s. La determinacion de
antocianinas totales se realizdo mediante el método de pH diferencial (Pasko et al., 1999),
utilizando una mezcla de acetona y borato de sodio 0,1 M a pH 1,0 y 4,5. Se midio la
absorbancia a 515 y 700 nm, respectivamente. El contenido total de antocianinas (X) se
estimo utilizando el coeficiente de extincién molar de la cianidina 3-glc(glucdsido) (29.600
/mol cm) y el peso molecular (MW). Los resultados se informaron como mg equivalentes
de cianidina 3-glc/gm.s. Las betalainas totales se cuantificaron como betacinaninas
(betaninas) y betaxantinas (vulgaxantina-1) usando el método espectrofotométrico
descrito por Nilsson (1970) a longitudes de onda de 537, 476 y 600 nm.
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Respecto a la modelizacion del tiempo de secado, se aproxima el comportamiento a dos
periodos de secado, periodo antecritico y periodo poscritico, descritos en las siguientes
ecuaciones:

_ i (XL'_XC)

0, = ) [_Wc ] (ecu. 1)
_ i (XC_X*) (XC_X*)

0, = 25w ln(Xf_X*) (ecu. 2)

Donde 6a y Op son el tiempo de secado antecritico y poscritico, respectivamente, Wc¢
velocidad critica de secado, Xi humedad inicial, Xc humedad critica, Xr humedad final y
X* humedad en equilibrio, respectivamente.

En general, el costo total anual del proceso (TAC) se puede representar como la suma del
costo de capital y los costos de servicio. Para este estudio, se consideré un periodo de
recuperacion de 10 afios.

Costos de Capital

TAC =

racié .
Periodo de recuperacion + Costos de operacion (ecu 3)

Asimismo, se consideré al metano como combustible, y el calculo de las emisiones de
efecto invernadero se calculd con el siguiente modelo propuesto por Gadalla et al. (2005).

[COZ]emisiones = (M) (CC)(X (ecu. 4) NHV

donde Qcombustible (KW) es la energia del combustible quemado, o = 3,67 es la relacion de
masas molares de CO; y C, NHV (kJ/kg) es el valor neto calorifico del combustible con
contenido de carbono y [CO2]emisiones €n kg/s (Gadalla et al., 2005).

Considerando las variables que entran en juego en el modelo del proceso, se consider? la
siguiente funcion objetivo:

min(TAC,C02,mg) = f( 0.,A,S, W ,T,,V,, D) (ecu. 5)

donde TAC es el costo total anual, CO: es la emision de gases de efecto invernadero, mg es
la cantidad de miligramos obtenidos de los compuestos de interés, 0t es el tiempo total de
secado, S es la masa del s6lido seco, A es el area de secado y Wc es la velocidad critica de
secado.

Una vez modelado todo el proceso, se procedio a la optimizacion tratando de minimizar el
coste total anual y las emisiones de gases de efecto invernadero. La Tabla 1 muestra las
variables para el proceso de optimizacion.

Tabla 1. Variables para el proceso de optimizacion

Tipo de variable Rango Unidades
Tiempo de secado Continuo 50-85 min
Velocidad de aire Continuo 1-4 m/s
Area de secador Continuo 0.2-0.4 m?
Temperatura de Secado Continuo 50-80 °C
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Para optimizar el caso de estudio, se empled un algoritmo de optimizacidon estocdstica
hibrida, evolucion diferencial con lista de tabues (DETL). Emplea los pasos clasicos de
evolucion diferencial, sin embargo; su accion de busqueda se mejora a través del concepto
de Tabu List (TL) (Bonilla-Petriciolet et al., 2010; Sharma and Rangaiah, 2013;
Contreras-Zarazaa et al., 2017). La aplicacion del método se realizdo medianteu n a
plataforma hibrida, que implica la interaccion entre Microsoft Excel, Aspen Plus y Visual
Basic. Para la optimizacion, se utilizaron los parametros en el método DETL que se
muestran en la tabla 2.

Tabla 2. Variables para el proceso de optimizacion

Tipo de variable Rango Unidades
Tiempo de secado Continuo 50-85 min
Velocidad de aire Continuo 1-4 m/s
Area de secador Continuo 0.2-0.4 m’
Temperatura de Secado Continuo 50-80 °C

RESULTADOS

En esta seccion se presentan los resultados obtenidos del secado de cascara de tuna,
extraccion de biocompuestos, y la optimizacion. En la tabla 3 se muestran los resultados
de los biocompuestos obtenidos en las cascaras deshidratadas a diferentes temperaturas.

Tabla 3. Contenido de biocompuestos en cascara de tuna roja deshidratada

Temperaturas de secado

Compuestos Bioactivos

Fresca 65°C 75°C 80°C 85°C
Fenololes totales
(mg GAE/g m.s) 27,73+0,71 17,86 048 19,82+0,51 21,53+0,24 18,04+0,82
Flavonoides Totales
(mg RE/g m.s) 10,19+091 17,85+0,41 18,86+1,14 13,04+0,34 13,53+0,96
Antocianinas
(mg cianidina 3-glc E/g
m.s) 2286+1,93 2,31+032 633=+1,11 4,49+0,25 3,49+0,31
Betacianinas

(mg betaninas y
vulgaxantina-1 E/g m.s) 0,52 £0,00 0,49+0,00 0,61+£0,00 0,45+0,00 0,71 £ 0,00
Betaxantinas
(mg betaninas y
vulgaxantina-1 E/g m.s) 0,13 +0,01 0,50+0,00 0,38=+0,00 0,06=+0,00 0,12+ 0,00

El contenido de fenoles totales en cascara fresca (27,73 mg GAE/g) se redujo en el
proceso de secado. Otros autores reportaron resultados similares en la disminucion de
compuestos fenolicos totales por secado, Nobrega et al. (2015) para residuos de acerola,
con una reduccion de casi el 80% de compuestos fendlicos, y Vega-Galvez et al. (2012)
para rodajas de manzana. La disminucién de la concentracion de compuestos fendlicos
totales se debe a su naturaleza termosensible. Respecto al contenido de flavonoides, los
valores fueron mas altos en las cascaras deshidratadas que en las cascaras fresca. A 65°C
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y 75°C se presentaron los valores mayores con concentraciones de 17,71 y 17,82 mgRE/g,
respectivamente. El aumento del contenido de flavonoides debido al secado fue similar al
informado por Ching-Hui et al. (2006) para tomates y Mrkic et al. (2006) para brocoli,
relacionado con un efecto de concentracion por remocion de humedad. Por otro lado, el
contenido de antocianinas en las cascaras deshidratadas fue inferior al de las céscaras
frescas. Las antocianinas son pigmentos sensibles, facilmente afectados por multiples
factores, como la temperatura, los cambios de pH y el oxigeno (De Rosso and Mercadante,
2007). Finalmente, las concentraciones de betacianinas (betaninas) y betaxantinas
(vulgaxanthins-1) son afectadas por la temperatura de secado. De las betacianinas, las
cascaras deshidratadas a 85°C mostraron la mayor cantidad de betacianinas (0,71 mg
equivalentes de betaninas/g). Para las betaxantinas (vulgaxantinas-1), la cascara después
del secado a 65°C mostraron la mayor concentracion de estos biocompuestos (0,50 mg
eqvulgaxantinas/g). Gokhale y Lele (2012) estudiaron dos temperaturas de secado, 80 y
100-C, y determinaron el contenido de betalainas (betacianinas y betaxantinas) en la
remolacha. Los autores observaron que al aplicar una temperatura de 100°C se producia
una reduccidn de concentraciones de betacianinas. En este estudio, los valores mas altos de
betalainas y flavonoides, en el caso de la cdscara de tuna deshidratada en comparacion con
la cascara fresca, pueden atribuirse a que las cascaras deshidratadas podrian presentar una
formacion de derivados de betanina e indicaxantina (Nistor et al., 2017), pigmentos que se
encuentran en el género Opuntia (Tesoriere, 2004), lo que podria aumentar los valores del
contenido de pigmentos.

Por otro lado, en la tabla 4 se muestran los resultados obtenidos de la extraccion de
biocompuestos.

Tabla 4. Contenido de biocompuestos en extractos de tuna roja deshidratada obtenidos por extraccion
asistida por microondas (MAE) o convencional

Fenololes Flavonoides Betacianinas Betaxantinas
Solvente / totales Totales (mg betaninas (mg eq
Método de tiempo de (mg GAE/g (mg RE/g equivalentes/g vulgaxantina-1/g

Extraccion extraccion extracto) extracto) extract) extract)

Agua/ 10min ~ 48.59+1.31 7.28+0.20 25.21+2.85 17.76 +1.88

Etanol/10min 4494+ 0.54 1042+0.27 17.13+£1.39 16.6£1.19

Agua/ 5min 4893+ 1.09 10.48+0.46 18.33+0.68 9.76 £0.34

MAE Etanol/ 5min  45.79+£1.28 1145+1.87 17.57+2.06 9.69+1.14

Agua/ 50min  47.85+1.32 7.84+041 21.46=1.07 10.37+£0.39

Convencional Etanol/ 50min  47.57+0.88 12.28+0.46 28.53+1.27 164+ 1.17

El contenido de fenoles totales en los extractos fue mayor al aplicar MAE y agua como
solvente (p < 0.05). Melgar et al. (2017) observaron valores similares en el contenido de
fenoles totales en extractos de tres variedades de céascara de tuna liofilizada: Opuntia
ficus-indica, Saguigna y Guialla, y Opuntia engelmannii. Respecto al contenido de
flavonoides totales en los extractos, se obtuvo una mayor concentracion de estos con la
extraccion convencional que con MAE, cuando se utilizo etanol como disolvente. Ammar
et al. (2015), obtuvieron valores similares de flavonoides totales (9,7 mg RE/ g de extracto
de flores de Opuntia), utilizando un método convencional y agua como disolvente. En
cuanto al contenido de betacianinas y betaxantinas, en general, los valores de betacianinas
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fueron superiores a las betaxantinas en ambos métodos, debido a que las betaninas son los
pigmentos naturales en mayor cantidad en la variedad O. streptacantha (rojo-violeta).
Mayores valores para las betacianinas se presentaron con el método convencional (etanol,
50 min), mientras que para las betaxaninas fue en MAE (agua, 10 min).

Por otro lado, respecto a la optimizacion, los valores mas bajos de emisiones de CO; se
obtienen junto con los valores mas bajos de TAC, como se muestra en la figura 1.
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Figura 1. Frente de Pareto obtenido por la optimizacion multiobjetivo considerando los indicadores de TAC y
emisiones de CO2.

El comportamiento de los datos en la Figura 1 es comprensible si se considera que el valor
del costo total anual estd muy influenciado por los costos de los servicios, particularmente
por el consumo de electricidad. No obstante, cuando se evaltian las emisiones de TAC y
CO> (Fig. 2) frente a la cantidad de compuestos bioactivos extraidos, el escenario cambia
por completo.
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Figura 2. Frentes de Pareto que evalian (a) TAC y (b) CO2 frente al componente extraido.GallA: acido

galico, RUT: rutina, CIA: cianidina, BET: betalainas, BETX: betaxantinas).
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Es posible extraer un amplio rango de miligramos de compuestos bioactivos, sin embargo,
el comportamiento general muestra un aumento de TAC cuando aumenta la cantidad de
compuesto extraido. Ademas, en un determinado punto de la grafica de Pareto, el TAC
cambia exponencialmente, y es evidente que, desde un punto de vista econdomico y
ambiental, no es recomendable operar a partir de dicho punto. Por ejemplo, en el caso
particular de la cianidina, este cambio exponencial se observa a 6,7 mg, y para rutina, el
cambio exponencial se observa en 18,8 mg.

Finalmente, la temperatura del proceso de secado y extraccion tiene un impacto en la TAC
y en los miligramos de componente extraido. En la Figura 3 se muestra el efecto de la
temperatura sobre el contenido de compuestos extraidos. En los casos de cianidina y rutina,
se observan los valores optimizo de extraccion (6.7 y 18.8 miligramos) a 74°C y 72°C. En
el caso particular del 4cido gélico, las betalainas y las betaxantinas, no existe una variacion
notable entre la temperatura y la cantidad de compuesto obtenido, pero se observa que, a
partir de los 72°C, ambos compuestos comienzan a coexistir.
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Figura 3. Frentes de Pareto que evaluan la temperatura frente al componente extraido.GallA: acido galico,
RUT: rutina, CIA: cianidina, BET: betalainas, BETX: betaxantinas).

CONCLUSIONES

Las temperaturas entre 65°C y 75°C de secado fueron las mas adecuadas para obtener los
mayores valores de flavonoides totales, betaxantinas y antocianinas en la cascara seca. El
tiempo de extraccion para MAE fue menor que el de la extraccion convencional. Ademas,
cuando se us6 agua como solvente, MAE resulté en un mejor método de extraccion para
extraer compuestos fenodlicos, flavonoides y betacianinas de la cadscara de tuna. E1 TAC y
las emisiones de CO: cambian exponencialmente después de extraer un maximo de
compuestos bioactivos, por lo tanto, desde un punto de vista econémico y ambiental, no es
recomendable operar a partir de dicho cambio. La temperatura de secado de 72°C es la
Optima para maximizar la extraccion de compuestos.
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RESUMEN

En el estado de Guanajuato los principales sectores productivos son el agroindustrial,
autopartes-automotriz, productos quimicos, cuero-calzado y confeccion-textil-moda,
servicios de investigacion, turismo, etc. Enfocados en la produccioén ganadera, asi como la
del cuero-calzado, la curtiduria es una actividad econémica secundaria que representa el
68% de la produccion nacional. Sin embargo, aunque es una industria muy importante en
el estado representa también una gran area de oportunidad por la gran cantidad de
elementos de desecho generados y que no solo representan un impacto ecoldgico si no el
desperdicio de potencial materia prima (Carrillo et al., 2017). Existe un amplio espectro de
aplicaciones para estos acidos grasos, pero que no han sido aprovechadas usualmente por
la gran cantidad de compuestos secundarios presentes en esta materia prima en particular.
Utilizando datos obtenidos mediante caracterizacion experimental de un proceso de
separacion de grasas de desperdicios carnicos se evaluard la opcion més econdémica y que
mayor recuperacion de acidos grasos nos permita obtener mediante una optimizacion
estocastica multiobjetivo (Usando el algoritmo NSGA-II) aplicada a un
proceso de destilacion convencional en una interfaz de Python-Aspen Plus.Se  determind
que dependiendo de la composicion del flujo de alimentacion de los acidos grasos de
desperdicio dependera la seleccion de un proceso intensificado de purificacion. Basandonos
en el resultado 6ptimo obtenido, se propone el disefio de una secuencia de destilacion
térmicamente acoplada a rectificador lateral (TCDS-SR).

Palabras clave: Industria sostenible, destilacion, optimizacidon estocastica, PYMOO,
Python-Aspen Plus.

INTRODUCCION

A nivel experimental se ha estado desarrollando una técnica para la separacion de acidos
grasos de los desperdicios carnicos de la industria del curtido. Este estudio en particular se
centra en la purificacion de los acidos grasos, etapa que sucede posterior a procesos
especificos de lavado y preparacion. Luego de caracterizar una muestra previa al proceso
de purificado de 145 g, se obtuvo la composicion presentada en la Tabla 1, con estos datos
se propone el caso base del estudio. Los acidos grasos llegan al proceso con una mezcla de
agua-butanol, que esta presente en una proporcion 2:1. Se calienta a una temperatura de 64
°C que asegura que todos los acidos grasos se encuentren en estado liquido en un
intercambiador de calor para alimentarse a la secuencia de destilacion.
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Tabla 1. Composiciones en masa para una muestra de 145 g de acidos grasos previa a la etapa de
purificacion. Alimentacion del caso base. (Mezcla Butanol-Agua de 0.75-0.25).

Acido graso Porcentaje masa
Acido miristico 2%
Acido palmitico 10%

Acido palmitoleico 1%
Acido linoleico 1%
Acido linolénico 21%
Butanol 53%
Agua 12%

Se propone una secuencia de destilacion convencional con destilaciéon por domos
presentada en la Figura 1. En la columna MAINC se recupera la mezcla butanol-agua en su
totalidad y no es de interés separar dicha mezcla, ya que se necesita en etapas previas. En la
columna C1 se recupera el acido miristico al 99.5% mol por el domo por conveniencia de
producto por sus potenciales aplicaciones. El resto de los 4cidos grasos se destilan por el
fondo de dicha columna. Esta mezcla de acidos grasos es potencial para un posterior
proceso de transformacion para la produccion de biocombustibles.

Figura 1. Secuencia convencional de destilacion, utilizando el médulo RADFRAC en el software Aspen Plus
vll.

Debido a que la procedencia de la alimentacion es un desecho cérnico de la industria de la
curtiduria, no se puede asegurar una composicion fija de alimentacion en todo momento,
por lo cual, se propone una optimizacion de los flujos de alimentacion para determinar la
composicion 6ptima que nos del disefio mas barato y con mayor recuperacion de acidos
grasos. Posteriormente, se elige el proceso de destilacion intensificado mas adecuado para
dichas composiciones. El objetivo de este trabajo es determinar la composicion y disefio
que nos permita tener el proceso de separacion que sea economicamente rentable y con
mayor recuperacion de productos de alto valor agregado para posteriores procesos  de
transformacion a partir de una alimentacion proveniente de desechos carnicos.
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METODOLOGIA

El proceso descrito en a Figura 1 se disefia utilizando el software Aspen Plus v11, con el
modelo termodindmico NRTL. El disefio del caso base se realiza con el moédulo de métodos
cortos DSTWU para determinar el nimero de etapas y etapa de alimentacion de cada una
de las columnas. La optimizacién se hace utilizando el modulo RADFRAC. Las
caracteristicas de los flujos de los domos de ambas columnas se ajustan dentro del software
Aspen Plus v11 utilizando especificaciones de disefo.

Se utilizé el IDE Spyder 5.0.5 para desarrollar y ejecutar el coddigo de Python. Se utiliz6 la
paqueteria PYMOO (Multi-Objective Optimization in Python), desarrollada por Blank, et
al., (2020) para llevar a cabo la optimizaciéon multiobjetivo. Se implemento una plataforma
que vincula Python-Aspen Plus como se muestra en la Figura 2, toda vez que se realizaron
modificaciones especificas para su correcto funcionamiento como optimizador de procesos.
El algoritmo NSGA-II que viene integrado en PYMOO, sigue el esquema general de un
algoritmo genético, y contiene una seleccion modificada de supervivencia y apareamiento
(Deb, K. et al, 2002). Utiliza una seleccion de apareamiento binario, donde cada individuo
se compara por rango y por distancia de hacinamiento.

™

Vd

ﬁ SPYDER U

Figura 2. Interfaz de software para la optimizacion multiobjetivo del caso de estudio.

El caso de estudio fue optimizado de acuerdo con la funcion objetivo mostrado en la Ec. 1.

Min(TAC, Factor) = f(Fyir, Fpar, Fparr: Frin, Fune, Feur» Nuaine, Ne1 EAyaive, EAcr) (1)

siendo Fmir el flujo de acido miristico [1-2], Fpar el flujo de &cido palmitico [6-7], FpaLt el
flujo de acido palmitoleico [0.5-1.5], FLiv el flujo de acido linoleico [0.5-1.5] y Fine el flujo
de 4cido linolénico [12-13], todos los intervalos de flujo presentados estan en kg/h. El flujo
de mezcla de butanol-agua se determina con la Ec. 2:

Fygzcia = 2(Fyr + Fpa + Fpair + Fun + Five + Fgur) (2)
Entonces, la composicion de butanol en la mezcla se varia entre 75% y 0.85%, por lo cual:

_ [75%—85%)]
Fpyr = 100% Fymezcra (3)
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Lo que se encuentra dentro de los corchetes, es el valor aleatorio entre ambos limites que
pruebe el optimizador. El flujo de agua, como una variable dependiente se calcula como lo
dice la Ec. 4:

FAGUA = FMEZCLA - FBUT (4)

Nyaive Y Nci son las etapas de la columna MAINC [5-20] y la columna C1 [30-45]
respectivamente. EApy,nye  ©s la etapa de alimentacion de la columna MAINC [2 -
(Nmainc -2)] y EAqq es la etapa de alimentacion de la columna C1 [2 - (Nc1 -2)]. Las
variables de optimizacién siguieron la misma estructura normalizada reportada por
Herrera, J. (Herrera, J. et al, 2022) segin se muestra en la Ec. 5, con el fin de dejar el limite
superior de las variables de etapas de alimentacion a la columna dependiente a su respectivo
numero de etapas totales.

(LSuperior_Vi)
VNL' = \Lsuperior_Llnferior) (5)

Por separado, la funcion objetivo para el TAC (Costo Total Anual):

CE
TAC=CS+ “Nos (6)
Donde CS es el costo de servicios, CE el costo de los equipos y afios, el nimero de afios
previsto para la recuperacion de inversion, 5 afos para este estudio.

Y la funcion objetivo para el factor:

FAGR
FACTOR=1- "= (7)

Donde FAGR es el flujo de 4cidos grasos residuales en kg/h que se recuperan en el fondo
de la columna C1, y FT es el flujo total de alimentacion (Considerando la mezcla butanol-
agua). Al minimizar la Ec. 7, se maximiza FAGR. Se utilizé el método NSGA-II para la
optimizacién multiobjetivo con el método de descomposicion ASF (Adugmented Scaling
Feature), una métrica muy conocida en la literatura de optimizacion multiobjetivo
(Wierzbicki, A.P., 1980) con pesos de 0.2, 0.4, 0.5, 0.6 y 0.8. Para el estudio se usaron 30
generaciones con una poblacion de 100 individuos, generando un nimero total de
iteraciones de 3,000.

RESULTADOS

La Figura 3 muestra la nube de resultados filtrado a 1,000 iteraciones que representa las
evaluaciones en el espacio de estudio encontrado por el algoritmo NSGA-II. De igual
manera, presenta los puntos generales del frente de Pareto obtenido, donde se muestran las
soluciones no dominantes que seran analizadas para determinar la mejor solucion para
ambas funciones objetivo.

La Figura 4 muestra el frente de Pareto obtenido, donde los circulos azules muestran los
resultados no dominantes, y se presentan los puntos determinados por el ASF.
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Figura 3. Nube de resultados en el espacio de las funciones objetivo filtrado a 1,000 iteraciones.
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Figura 4. Frente de Pareto con las soluciones no dominantes y las soluciones determinadas por ASF para
diferentes pesos.

En la Tabla 2, se presenta un resumen de los resultados obtenidos.

Tabla 2. Especificaciones de disefio y flujos de operacion 6ptimas.

CASO BASHIIN ASF ASF ASF ASF ASF MIN
TAC (0.2,0.8) (0.4,0.6) (0.5,0.5 (0.6,04) (0.8,0.2) FACTOR
Fmir (kg/h) 1.2 1.04 1.00 1.01 1.01 1.01 1.11 1.01
FraL (kg/h) 6.00 6.05 6.01 6.00 6.00 6.00 6.05 6.00
FpaLt
(kg/h) 0.60 0.66 0.54 0.56 0.56 0.55 0.55 0.50
Fuiv (kg/h) 0.60 0.79 0.53 0.56 0.56 0.58 0.58 0.55
Funw (kg/h) 12.60 12.11 12.00 12.04 12.04 12.09 12.00 12.02
Fsur (kg/h) 31.80 35.64 34.64 34.79 34.79 35.19 35.47 34.61
Facua
(kg/h) 7.20 6.00 5.63 5.64 5.64 5.44 5.31 5.63
Nmainc 7 6 6 7 7 6 6 6
Nai 40 33 33 33 33 33 33 34
EAmainc 4 4 4 4 4 4 4 4
EAci 20 26 9 25 25 9 25 12
TAC
(USD/Afio) 927,456 450,327 536,994 505,470 505,470 503,732 464,208 713,034
FACTOR 0.6723 0.6806 0.6717 0.6727 0.6727 0.6740 0.6753 0.6714
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Tomando como resultado 6ptimo el encontrado por AFS(0.5,0.5), que coincide con la
solucion de AFS(0.4,0.6), la columna TCDS-SR, mostrada en la Figura 5, tendra las
siguientes dimensiones: 14 etapas en su columna principal (MAINC), y 24 etapas en
rectificador (C1). FV en la etapa 6 y FL en la etapa 7. Alimentacioén en la etapa 6 de
MAINC. El flyjo de interconexion es de 50 kg/h.

Figura 5. TCDS-SR, utilizando el médulo RADFRAC en el software Aspen Plus v11.

CONCLUSIONES

En base a los resultados obtenidos, se muestra que se tienen mejores resultados para las
funciones objetivos propuestas en conjunto que su solucién mono objetivo particular. La
funcion objetivo FACTOR, varia poco entre casos de estudio, su disminucion afecta
directamente la carga térmica del intercambiador de calor de la alimentacion, lo cual
aumenta el TAC. El problema por secuencia convencional permite tener un estudio amplio
a diferencia de haber optimizado la columna TCDS-SR directamente, por problemas de
convergencia en el flujo de interconexion. Debido a que el valor de FACTOR varia poco,
lo ideal seria hacer un estudio posterior al esquema intensificado con una nueva funcion
objetivo orientada a aspectos operativos o de controlabilidad para tener un estudio riguroso
del esquema propuesto.
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RESUMEN

El disefio y optimizacion en procesos de destilacion ha sido de gran interés debido a la
necesidad de contribuir al ahorro energético y a la conservacion de la naturaleza. Este articulo
implementa el algoritmo direccional del murciélago dBA y el modelo de control predictivo
(MPC) en una columna de destilacion binaria para optimizar los pardmetros de penalizacion
y obtener un mejor ajuste del punto de ajuste. Las simulaciones numéricas muestran que los
valores de referencia se alcanzan bajo perturbaciones en el flujo de alimentacion.

Palabras claves: Columna de destilacion, Control predictivo, Algoritmo bat direccional
INTRODUCCION

La destilacion ha sido una operacidn unitaria de gran importancia durante siglos. Muchos
productos destilados han influido en el desarrollo cultural y econémico en todo el mundo. El
alcohol etilico, el queroseno y la gasolina son ejemplos de la aplicacion de esta tecnologia (ver
[3]). Actualmente es la operacion de depuracion unitaria mas utilizada en la industria quimica
y petroquimica. Aunque existe un debate sobre su eficiencia energética, es el rey de la
separacion industrial (ver [4]). Sin embargo, su uso no es universal ni se utiliza para todo tipo
de mezclas liquidas. Para que una mezcla liquida sea separada por destilacion se deben
cumplir tres aspectos 1) la formacion de una segunda fase de tal manera que el liquido y el
vapor estén en contacto; 2) que los componentes de la mezcla tienen diferentes volatilidades
y, 3) que las dos fases se pueden separar por gravedad u otros medios mecanicos (ver [8]). Por
otro lado, los elementos que favorecen un excelente proceso de destilacion son el condensador
y el rehervidor de la columna. La caldera es un intercambiador de calor que proporciona la
energia suficiente para la separacion de los componentes, generando el vapor necesario para
promover la transferencia de masa y calor en cada placa, ademas ayuda al
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control de la presion de operacion (ver [6]). Por su parte, el condensador es otro intercambiador
que extrae energia del vapor del domo de la columna para condensar la cantidad necesaria para
volver a la torre y mantener la separacion en condiciones de disefio (ver [5]). Controlar el
correcto funcionamiento de estos dos elementos es vital para obtener los productos con las
especificaciones de calidad deseadas y tener un funcionamiento seguro y estable. En este
sentido, el control de las torres de destilacion sigue siendo un tema de interés para la industria
ya que mantener la calidad y la productividad es siempre una prioridad. E1 MPC sigue
funcionando en la industria como un medio eficaz para hacer frente a los problemas de control
con restricciones multivariables. Este modelo puede manejar dindmicas de sistemas no
lineales, restricciones estrictas en la entrada, el estado y la salida, y tiene en cuenta los criterios
de rendimiento (ver [7]). La técnica basica de control predictivo del modelo incorpora modelos
de respuesta escalonada normalizados para las variables controladas en funcion de las variables
manipuladas y las variables de avance. Las variables de control son los objetivos de la
estrategia de control multivariable e incluyen tanto objetivos como restricciones. las variables
manipuladas son la salida del controlador multivariable y normalmente son puntos de ajuste
para controladores basicos proporcionales integrales derivados (PID).

Se han propuesto varias estrategias para la optimizacion de los pardmetros de penalizacion para
el MPC, entre ellas el método de busqueda aleatoria propuesto por Hamzacebi y Kutay (ver [1,
2]) que son algoritmos heuristicos para determinar minimos locales o globales. Recientemente,
Chakri et al., propone el algoritmo metaheuristico direccional del murci¢lago (dBA) que
presenta mejoras en los tiempos de busqueda en comparacion con los métodos PSO, HS, CS,
GA, DE, (ver [9]). Sin embargo, algunos de ellos tardan un tiempo considerable en ajustarse,
lo que es un factor determinante en el funcionamiento de las columnas de destilacion. Por lo
tanto, en este trabajo se propone el método dBA para ajustar los pardmetros de penalizacion
dentro de un modelo de control predictivo (MPC), lo que mejora sustancialmente los tiempos
de calculo y permite una respuesta eficiente a las perturbaciones en la concentracién y el flujo
de alimentacion.

METOLOGIA
Formulacion del Modelo MPC

La formulacion en términos del método de control predictivo (MPC), consta principalmente de
los siguientes pasos:

* en cada tiempo de muestreo k, se resuelve un problema de control 6ptimo de horizonte finito
sobre un horizonte de prediccion N,

* las futuras sefiales de control se calculan mediante optimizacion y cierto criterio para
mantener el proceso lo mas cerca posible de la trayectoria de referencia o,
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* el método tiene en cuenta la dindmica del sistema, las restricciones y una funcidn objetivo que
pondera el esfuerzo de control y el error entre el valor de referencia deseado y la salida, lo que
favorece una secuencia de control dptima.

En este trabajo, consideramos el siguiente sistema de tiempo de un modelo en espacio de estado,
suponga que la planta tiene m entradas, q salidas y n; estados (ver [12])

Xp(k+ 1) = ApXp (k) + Bpu(k) (1)
y(k) = Cpxp (k) (2)

donde u es el vector de variables manipuladas o variable de entrada la dimension m; y se refiere
al vector de salidas medidas de la dimension g y xm es el vector de variables de estado
de la dimension ny. En (1), 4,,, B,, y C,, tienen dimensién n; X ny, ny X my q X nq,
respectivamente (ver [12]).

Para predecir la evolucion de los estados en los siguientes instantes de muestreo Hp, se realizan
las iteraciones para cada instante (ver [13]), obteniendo la ecuacion (3)

Y = Fx(k,) + ®AU 3)

El objetivo en la formulacion general de una funcidn objetivo es minimizar la distancia entre la
trayectoria de referencia futura y la salida prevista del proceso y la penalizacion en el esfuerzo
de control durante un horizonte de prediccion y un horizonte de control respectivamente. Por lo
tanto, definimos la siguiente funcion de costo

J = (Rs — V)TQs(Rs — Y) + AUTQ,AU (4)

donde Ry = [1,1,...,1]r(k;) es un vector que contiene la referencia actual, Qg es la matriz
de ponderacion del error de seguimientoy Q; es la matriz de ponderacion del incremento de
control.

Algoritmo direccional del Bat (dBA)

La eleccion de los pardmetros de penalizacion se realizard mediante el algoritmo direccional del
murcié¢lago (dBat) propuesto por Chakri et al. [9], el cual se basa en una optimizacion de los
parametros de penalizacion a través de una busqueda aleatoria en una region dada, para que el
controlador sea robusto y suave en su respuesta.

Aunque el algoritmo BAT proporciona una rapida tasa de convergencia hacia el 6ptimo global
para muchas funciones, ver ([9]), una de las desventajas es la convergencia prematura hacia los
optimos locales que puede ocurrir debido a la baja capacidad de exploracion del algoritmo. Para
superar esta deficiencia se han propuesto varias modificaciones, una de ellas es el Directional Bat
Algorithm (dBA) propuesto por Chakri et al.,[9], que mejora sus
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capacidades de exploracion y explotacion. En este trabajo consideramos elsiguiente
algoritmo
xft =l + (" —axDf1 + (xh —xb)f, si F(xt) < F(xb)
t+1 _ .t * t
xi" =x;+ (" —x;)f1 Enotrocaso (5)

Donde F es la funcion de fitness, mientras que f; y f, son las frecuencias de los dos pulsos y
se actualizan de la siguiente manera:

f1 = fmin + (fmax - fmin)ranc11
fZ = fmin + (fmax - fmin)ranclZ

Tanto rand1 como rand2 son dos vectores aleatorios con distribucion uniforme entre O y 1, para
mas detalles (véase [10]).

Columna de destilacion binaria

La dindmica en una columna de destilacion binaria consiste principalmente en un conjunto de
ecuaciones diferenciales ordinarias y un conjunto de ecuaciones algebraicas que describen las
propiedades fisicas y termodinamicas del proceso.

El presente trabajo se basa en la columna de destilacion binaria estudiada por (Skogestad y
Morari, 1988) (véase [11]). El modelo matematico de la columna de destilacion tiene en cuenta
las siguientes hipotesis:

* Mezcla binaria ideal

* Presion constante

* Volatilidad relativa constante

* Equilibrio en todas las etapas

* Condensador total

* Flujo molar constante

* Sin retencion de vapor

* Dindmica de liquido linealizada, pero se incluye el efecto del flujo de vapor.
RESULTADOS

La comparacion entre el rendimiento del MPC con parametros de penalizacion optimizados
y no optimizados se muestra en la Figura 1. El MPC reacciona mas rapido con los parametros
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de penalizacién optimizados ante las perturbaciones en el caudal de alimentacion y las variables
manipuladas se mueven suavemente en un tiempo mas corto.

La figura 1 a) y b) presenta las mejoras en los tiempos de ajustes en el set-point ante una
perturbacion en el flujo de alimentacion. Se perturba el flujo de alimentacioncon un incremento
del 10% en el minuto 500, la Figura 1 muestra que al aumentar el caudal la fase mas volatil tiene un
pico por abajo del set-point debido al incremento en la alimentacion para el destilado Xp, de manera
andloga en el minuto 1200 se realiza una disminucion en el flujo de alimentacion del 10% observando
de nueva cuenta un pico por arriba del set-point en el
destilado xp debido a que la fase menos volatil es disminuida, en ambos casos se observa que el
MPC logra estabilizar el sistema.
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Figura 1. Parametros de penalizacion optimizados 6; = 0.85,5, =0.87,4; = 0.009, A, = 0.14 . Parametros de
penalizacion sin optimizar §; = 0.7,8, = 0.9, 4, = 0.1, 1, = 0.2.

CONCLUSIONES

En este trabajo analizamos la dinamica de una columna de destilacion binaria usando el MPC y el
algoritmo dBA que han sido ampliamente estudiados (ver [10] [12], [13]). La actuacién del algoritmo
MPC y dBA en la columna de destilacion binaria ofrece mejoras significativas para controlar este tipo
de procesos debido a las caracteristicas intrinsecas del método como consideracion de los efectos de
todas las variables manipuladas y controladas, lo que ayuda a reducir las fluctuaciones. E1 MPC
considera los errores entre el valor de referencia y la salida del proceso, asi como el incremento de
control, lo que ofrece un mejor ajuste en cada instante de tiempo. Los resultados obtenidos en este
trabajo son importantes, ya que se
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pueden implementar mejoras cada vez mas realistas, por ejemplo, la incorporacion de una
perturbacion de tipo aleatorio en el modelo MPC, pero principalmente este algoritmo puede
ser utilizado para su aplicacion y validacion en laboratorios experimentales.

AGRADECIMIENTOS

Los autores agradecen a la Universidad Juarez Autonoma de Tabasco, a la Universidad de
Guanajuato y al programa PRODED con clave UJAT-PTC-295 y UJAT-PTC-293, por el
apoyo brindado para este trabajo.

REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

[1] Hamzacebi C, Kutay F (2006). A heuristic approach for finding the global minimum:
Adaptive random search technique. Applied Mathematics and Computation , 173 (2): 1323-1333.

2] Hamzacebi C, Kutay F. (2007). Continuous functions minimization by dynamics random
search tech- nique. Applied Mathematical Modelling, 31 (10): 2189-2198.

3] Gorak A, Z. Olujic.(2014). Distillation: equipment and processes. Academic Press.

(4] Kiss A A, R Smith. (2020) Rethinking energy use in distillation processes for a more
sustainable chemical industry. Energy 2020; 203: 117788.

[5] Kister H Z. Chapter 2 - Common Techniques for Distillation Troubleshooting. Distillation
2014; Academic Press: 37-101.

(6] Kister H Z. et al. (1992). Distillation design. New York: McGraw-Hill.

(7] Rawlings J B, et al. (2017). Model predictive control: theory, computation, and design. Nob

Hill Publishing Madison.
(8] Seader J D, E J Henley. (2005) .Separation process principles. New York: Wiley.

[9] Chakri A, Khelif R, Benouaret M, Yang X S. (2017) .New directional bat algorithm for
continuous optimization problems. Expert Systems with Applications, (69):159-175.

[10] Qin, S.J. and T.A. Badgwell (1998). An Overview of Nonlinear Model Predictive Control
Aplications. In: IFAC Workshop on Nonlinear Model Predictive Control. Assessment and Future
Directions. Ascona (Switzerland).

[11] Skogestad Sigurd and Morari Manfred (1988). Understanding the Dynamic Behavior of Dis-
tillation Columns. Ind. Eng. Chem. (27), 1848-1862. https://folk.ntnu.no/skoge/book/
Ist_edition/matlab_m/cola/cola.html#lin

[12] Wang Liuping, (2009). Model Predictive Control System Design and Implementation Using
MATLAB,” Springer, Australia.

[13] Wang. Jianxin, Yu Na, Chen. Mengqi, Cong. Lin, Sun. Lanyi, (2018).“Composition
control and temeperature inferential control of dividing wall column based on model predictive
control and PI strategies,” Chinese Journal of Chemical Engineering. (26), 1087-1101.

156



II Simposio de Optimizacidén Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Isracl Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibaiiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.
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RESUMEN

La produccién de gas shale requiere una gran cantidad de agua para la fracturacion
hidraulica. Es por ello que es necesario encontrar una planificacion estratégica que
considere la gestion del agua, la incertidumbre relacionada con el agua requerida en cada
pozo para fracturar y la incertidumbre del porcentaje de agua de retorno. Generalmente, el
agua de retorno esta altamente contaminada y se debe tratar antes de su disposicion final.
Ademas, el gobierno ofrece incentivos econdémicos al productor para reducir el consumo
de agua dulce. El gobierno establece limites de agua dulce, si el productor logra esos
objetivos, se reciben incentivos econdmicos, si no, hay castigos econémicos. Se incentiva
el tratamiento del agua de retorno para asegurar la correcta disposicion final y la viabilidad
de reutilizar el agua contaminada. Es importante comprender la preferencia del tipo de
tratamiento mediante el uso de la matching law. La funcion objetivo es minimizar los
costos totales anuales bajo escenarios de incertidumbre que involucran un esquema de
incentivos y comportamiento de las personas involucradas. El modelo de optimizacion
propuesto es un problema de programacion mixto entero no lineal.
Codificado en el software GAMS. El mejor de los casos ocurrié cuando hay una
restriccion méxima y una mayor cantidad de incentivos otorgados “R(+)” ya que
representa el menor costo esperado y el menor consumo de agua esperado; por otro lado,
el peor de los casos representa “R(+-)” que corresponde a tener una combinacion de
incentivos, es decir, un caso donde en algunos tratamientos se propone mucho incentivo y
en otros tratamientos se propone poco incentivo, siendo el caso “R(+-)” el mayor costo y
mayor consumo de agua dulce. Cuando se da mucho incentivo al tener una restriccion
maxima, la preferencia entre tratamientos es la misma, pero si no hay restriccion, hay
mayor discrepancia en la preferencia. La matching law puede ser una herramienta para
favorecer la intensificacion de este tipo de procesos.

Palabras clave: Gas Shale, Manejo de Agua, Optimizacién, Esquema de Incentivos,
Comportamiento de Poblacion.

INTRODUCCION

El gas natural atrapado bajo la formacion de shale es un recurso energético cada vez mas
valioso, es por ello que se debe considerar la gestion correcta del agua para satisfacer las
necesidades de la sociedad junto con el disefio y la planificacion del suministro de gas
shale. Por otro lado, para mejorar un proceso en término de costos, el uso de la
intensificacion de procesos (PI) conduce a que sea sustancialmente mas econémico. Se han
observado oportunidades de intensificacion para la produccion de gas shale, como un
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impacto econdémico directo [1]. Proporcionar incentivos econémicos es una practica
comun para aumentar la motivacion y el desempefio de los involucrados[2]. Los
incentivos economicos se han utilizado en el desarrollo de planes para la conservacion
del agua que establecen objetivos de reduccion del uso y promueven acciones de
conservacion del agua [3]. Es importante conocer el comportamiento de quienes participan
en estos esquemas donde se cuenta con la posibilidad de elegir. Existen diferentes leyes
que estudian el comportamiento de las personas, entre ellas, la matching law. Se ha
demostrado que el comportamiento tiene un enorme impacto en las decisiones de
planificacion en las cadenas de suministro [4]. Estudiar la preferencia de los involucrados
en la planificacion de problemas ayuda a predecir cudl sera su comportamiento y como
influye en todo el sistema [5]. La novedad de este trabajo radica en el uso de PI junto con
la matching law en la gestion del agua para la produccion de gas shale utilizando esquemas
de incentivos/penalizaciones econdmicas para promover la reutilizacion de agua y uso de
tratamientos. Destacando que la matching law no ha sido estudiada bajo escenarios de
incertidumbre.

METODOLOGIA

El modelo matematico se basa en la superestructura de la Figura 1. Se consideran fuentes
de agua dulce para usar en operaciones de fracturamiento hidraulico “n”. El agua de reflujo
debe someterse a alguno de los tratamientos “i” que pueden ser enviados a disposicion final
“d” o almacenamiento “j”. El agua tratada que se almacena se puede reutilizar. El modelo
incluye balances de masa relacionados al agua dulce, de retorno, disposicion final y
descarga, agua que entra y sale de almacenamiento, unidades de tratamiento y de
almacenamiento; ademas de restricciones de capacidad y disefio para las unidades de
tratamiento, almacenamiento y disposicion final. Se propone un esquema de incentivos
junto con la matching law. Los incentivos estimulan a las personas a desempefiarse mejor
en su respectivo trabajo y la matching law estudia la preferencia de las personas en relacion
a la eleccion entre wuna opcidbn u otra. Se busca minimizar el
consumo de agua ( £/ ). El gobierno establece un flujo objetivo ( F_ ")y el productor

propone un flujo ( E™*). Si el flujo de agua utilizado es igual o menor a la cantidad
propuesta, se obtiene un incentivo economico ( R""), si el flujo de agua dulce es mayor

al propuesto, se obtiene una penalizacién econdmica (" ).
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En cuanto a los tratamientos, se aborda el efecto de cada tratamiento sobre el sistema.
Segtn el flujo obtenido al final de cada tratamiento, el productor es recompensado o
castigado econdmicamente.
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Hernstein [6] establecid que la tasa relativa dé respuesta es proporcional a la tasa relativa

de recompensa. Esta igualdad se llama ' matchlng y la declaracion dd igualdad se llama

"matching law". B representa el comportamiento de cada programa 1 y 2. R es la
recompensa y P es la penalizacion. Al aplicar la matching law al uso de los distintos
tratamientos, se determina la preferencia por cada uno de ellos, esto es posible porque esta
relacionada con los flujos econdémicos de incentivos y penalizaciones.
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El comportamiento esperado relacionado a la preferencia de tratamientos ( EB'/" )

implica la probabilidad de preferencia por cada tipo de tratamiento. Considerando que es
incierto, se espera que el perfil de comportamiento en términos de preferencia por cada
tipo de tratamiento i varie significativamente entre los escenarios.

EB" = ZproB"”B Vi, Vt 4)

it,s?

La Funciéon objetivo es minimizar el Costo total anual esperado (ETAC).
Min ETAC=Y proh TAG (5) Donde TAC: es el costo total anual asociado al mismo escenario

s, involucra el costo total de operacion (TOCs), de capital (TCC), el incentivo econdémico
total relacionado con el consumo de agua (/") y reuso (1").

TAC=TOC +TCC +1 " +1"*" s (6)
Las sanciones se consideran un gasto, por lo tanto, afectan positivamente al TAC y las
recompensas afectan de forma negativa. Los incentivos totales por agua dulce (/") y

tratamiento (/") se calculan multiplicando el flujo correspondiente y la diferencia entre

penalizaciones y recompensas:
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RESULTADOS

El agua para perforar y el agua de reflujo son parametros inciertos que afectan las
variables relacionadas en el modelo. Primero se identifican los parametros inciertos,
luego se asume una desviacion estandar para generar valores aleatorios y obtener un
conjunto de parametros que representan esa incertidumbre. Se probo la solucion del
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modelo matematico proponiendo 70, 30 y 10 escenarios inciertos. Al correr el modelo se
pudo determinar que, a mayor numero de escenarios, mayor es el consumo computacional
y mas dificil es llegar a una solucion. Se decidi6 seleccionar 10 escenarios para determinar
el comportamiento del modelo. Cada escenario tiene un valor diferente para los parametros
relacionados con el agua requerida para perforar y el agua de reflujo. Ademas, se estudia el
efecto de usar incentivos maximos (R) y no usar incentivos maximos (NR). El efecto de la
variacion del incentivo en ETAC y ETWR se muestra en la Figura 2a. El ETAC mas bajo
y el ETWR mas bajo estdn representados por el escenario “R(+)”, lo que significa que
es un escenario que usa  restriccion en los incentivos mdximos y los  incentivos
pueden ser mayores que los otros escenarios (Figura 2a). Al no utilizar incentivos
representa uno de los ETAC y ETWR mas altos (Figura 2b). Sin embargo, el escenario con
mayor costo y consumo de agua es “R(+-)”, el cual representa un escenario con restriccion
en los incentivos maximos y los incentivos base utilizados son una mezcla de mucho y poca
cantidad de incentivo. El escenario “R(+)” mejora la ETAC en un 98.56% en comparacion
a no utilizar incentivos y la ETWR en un 98.09%. Debido a la proximidad en los incentivos
con 10 escenarios (Tabla 1), la preferencia en el tratamiento 5 es negativa (Figura 3a), es
decir que el castigo es mayor que la recompensa y representa dificultad para lograr las metas
establecidas por el gobierno y eventualmente el productor rechazard el tratamiento 5.
Cuando los incentivos son mayores, la preferencia de tratamiento es igual en todos ellos
(Figura 3b). En cambio, cuando se trata de una mezcla de incentivos, la diferencia de
preferencia es mas notoria (Figura 3c).

CONCLUSIONES

Este trabajo presentdé un modelo de optimizacion capaz de determinar la correcta
planificacién y gestion del agua en la obtencion de shale gas, teniendo en cuenta la
incertidumbre asociada al agua requerida para perforar cada pozo y el agua que retorna a la
superficie. Se busca la intensificacion del proceso reutilizando la mayor cantidad de agua
tratada y reduciendo el consumo de agua dulce e incluyendo nuevas técnicas como la
matching law. Involucrar incentivos econdémicos asegura la reutilizacion del agua y al
mismo tiempo promueve su tratamiento; al utilizar la matching law se cuantifica la
preferencia por cada tipo de tratamiento. Los incentivos y sanciones se otorgan a las
personas que estan involucradas en la red de produccion de gas shale, su comportamiento
afecta los resultados de acuerdo a los incentivos otorgados. Al estudiar escenarios bajo
incertidumbre junto con la matching law, genera resultados favorables respecto a los
posibles comportamientos ante cambios en los parametros utilizados, dando un mayor
espectro en la solucion. Conocer la preferencia por cada tipo de tratamiento permite
establecer el comportamiento de los involucrados para modificarlo de acuerdo a las
necesidades del interesado. Se analizaron diferentes casos con diferente numero de
escenarios, destacando que cuanto mas cercanos sean los valores de los incentivos de base
entre ellos, mas dificil serd de resolver. También es importante sefialar que los resultados
obtenidos son una guia para establecer el efecto de la preferencia en la planificacion. El
modelo es general y se puede aplicar a diferentes casos de estudio haciendo los ajustes
necesarios a los pardmetros involucrados. La relacion de la intensificacion de los procesos
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con el comportamiento de los implicados no ha sido estudiado a profundidad y es un tema
de gran interés ya que de ello dependen los resultados.
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Figura 1. Superestructura propuesta para intensificar la reutilizaciéon de agua en operaciones de
fracturamiento hidraulico.
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Figura 2. Efecto de los incentivos sobre los costos y el agua dulce. “R” representa usar los incentivos
maximos, “NR” significa no usar los incentivos maximos. (*) incentivo base, (+) mas incentivo, (-)
menos incentivo y, (+-) mezcla de incentivos.
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Figura 3. Preferencia de tratamiento al usar restriccion en incentivos maximos con incentivos base (a),
mas incentivos (b) y combinacion de incentivos (c).

Tabla 1. Incentivos considerados

Concepto Incentivo base (BI) | Mas incentivo | Menos incentivo | Combinacion
Tratamiento $/m3 BI*10.75, $/m? BI*0.01, $/m’ $/m3
1 1.2500 13.4375 0.0125 1.2500
2 1.3125 14.1094 0.0131 14.1094
3 1.1250 12.0938 0.0113 0.0113
4 1.3375 14.3781 0.0134 1.3375
5 1.0625 11.4219 0.0106 11.4219
Agua dulce 0.2000 2.1500 0.0020 0.0020
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RESUMEN

En la actualidad gran parte de los residuos provenientes de actividades agricolas (biomasa
lignoceluldsica) son desechados o quemados. Sin embargo, estos desechos pueden ser
aprovechados para generar una amplia gama de productos de alto valor agregado. Dentro
de estos bio-productos destaca el Metiltetrahidrofurano el cual es un aditivo que puede ser
utilizado de forma directa con la gasolina. Sin embargo, a pesar de que es un producto de
amplio interés comercial no se encuentran reportados datos cinéticos de las reacciones que
intervienen para su formacion. Por tanto, en este trabajo se determinaron las constantes
cinéticas en una cinética del tipo Arrhenius, mediante optimizacion deterministica
utilizando el algoritmo de evolucion diferencial con lista tabtl y tomando como criterio la
minimizacion del error de los flujos resultantes comparados con un perfil experimental. Los
resultados indican que con los valores obtenidos de las constantes cinéticas se pueden
obtener los perfiles de composicion experimentales, obteniendo un error entre los flujos
molares de 1.47x107.

Palabras clave: Metiltetrahidrofurano, Constantes cinéticas, Evolucion diferencial con
lista tabu.

INTRODUCCION

La sintesis de 2-metiltetrahidrofurano (2MTHF) a partir de biomasa ha adquirido atencion
significativa ya que, por sus propiedades fisicas y quimicas, este compuesto sirve como un
aditivo de gasolina con excelentes propiedades de combustion [1] y de acuerdo con Pace et
al., [2] este compuesto ademas de tener aplicaciones en la industria de resinas comerciales
es utilizado como un importante solvente en la sintesis orgéanica siendo una alternativa
fiable respecto al uso de solventes tradicionales tales como tolueno o Metil ter-butil éter.

Actualmente existen trabajos relacionados con la produccion de este compuesto como el
publicado por Liu et al., [1] donde se habla tanto de las reacciones quimicas que se llevan
a cabo como de las selectividades de sus productos. Sin embargo, la literatura no presenta
informacion relevante relacionada con este proceso tales como los parametros cinéticos
involucrados en el proceso.

163



II Simposio de Optimizacioén Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Isracl Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibaiiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

En este trabajo se busca determinar el valor de las constantes cinéticas k y E siendo estas la
constante de velocidad y la energia de activacion, respectivamente. Para esto, se usara el
método de evolucion diferencial con lista taba (DETL por sus siglas en inglés) que es
ejecutado en un par de programas que por un lado nos permiten simular el proceso mientras
se iteran los datos para finalmente encontrar los valores de dichas constantes.

METODOLOGIA

Revisando el esquema de reacciones involucradas en la produccion de 2MTHF que se
muestra en la figura 1, observamos que el numero de variables utilizadas son 10
correspondientes al par de constantes cinéticas (k y E), presentes en las 5 reacciones.
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Figura 1. Mapa de reacciones involucradas en el proceso, con sus respectivas variables cinéticas de interés

Para determinar los flujos de alimentacion, tomamos los resultados del trabajo realizado por
Nhien et al. [3] en el cual se realiza un disefio y optimizacion de biorrefinerias para la
produccion de furfural, donde se reporta un valor de produccion de 6207.3 kg/hr el cual fue
considerado como nuestro valor del flujo de furfural mientras que para el flujo de hidrogeno
se uso la relacion reportada por Liu et al., [1]. Con dichos valores se obtuvieron los flujos
teoricos reportados en la tabla 1.

Tabla 1. Flujos tedricos de salida

Entrada Salida
Compuesto Kmol/hr Compuesto Selectividad [1] Kmol/hr
Furfural 64.6018 2MTHF 0.873 56.3973714
H2 542.65512 2MF 0.061 3.9407098
PL 0.049 3.1654882
FOL + PNOA 0.017 1.0982306
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Se llevo a cabo la implementacién del método DETL, su uso trae consigo una serie de
ventajas tales como presentar una convergencia mas rapida ademas de un menor esfuerzo
y tiempo computacional para resolver problemas lineales y no convexos [5]. Ademas, los
resultados de la aplicacion de este método han demostrado ser un éxito en diversos
problemas de la ingenieria quimica.

Para la aplicacion del método, se trabajo con un esquema hibrido entre Aspen Plus V11
y Microsoft Excel, usando el editor “Visual Basic” como interfaz entre ambas partes. E n
Aspen Plus se planted el sistema con las respectivas reacciones, y es donde se especifican
las constantes cinéticas y condiciones de operacion. Para esta simulacion, de acuerdo con
los tipos de compuestos implicados se utilizé el método termodinamico “NRTL”. Ademas,
se trabajo con un reactor del tipo CSTR operando a IMPa y 180°C. Por otro lado,
Microsoft Excel se utiliz6 como la interfaz entre los dos programas y como base de datos
donde se especifica el valor de los flujos de salida teéricos los cuales se compararan con los
valores extraidos de Aspen.

Una vez establecido el algoritmo, se establecen los limites de las variables de optimizacion.
Este paso es crucial para poder ajustar los valores cinéticos, por ello se establecio un criterio
para redefinir los valores de estos limites. Si el algoritmo encontraba individuos con un
error en la sumatoria de los flujos menor a 0.01 se continuaba con la optimizacion, de no
ser asi se redefinian los limites tomando en cuenta los mejores resultados. La metodologia
se resume en la Figura 2.
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Figura 2. Pareto de optimizacion
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RESULTADOS

En la Figura 3 se muestra el Pareto de optimizacion donde se observa que a lo largo de las
generaciones realizadas se presentaron una gran variedad de valores de error. Podemos
notar que antes de las 1000 generaciones es donde se presenta una mayor variabilidad en
los errores presentandose valores mas dispersos y alejados del cero, sin embargo, a partir
de este numero de generaciones, los errores reportados se fueron normalizando, marcando
una tendencia mas dirigida hacia el cero lo que representa que el algoritmo a medida que
avanza encontrando distintos valores que se acercaban a cumplir la funcion objetivo.

14
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Error

O o

1000 2000 3000 4000 5000 6000
Numero de individuos

Figura 3. Resultados de la oprimizacion

Finalmente, dentro de las 6000 generaciones encontramos un grupo de valores Optimo
donde el error es el mas pequeno lo cual nos indican que para cada una de las variables
cinéticas, se ha conseguido que, como se muestra en la Figura 4, las diferencias entre los
flujos tedricos y experimentales sean practicamente nulas, presentando un error de
1.47x1073, dichos valores de las constantes cinéticas estan expresados en la Tabla 2.

Tabla 2. Valores de las constantes cinéticas en el optimo.

No. k E [cal/mol]
1 1716.51 5415.59
2 284.138 7426.57
3 440.219 11416
4 209.968 13091.4
5 207.972 12112.8
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Figura 4. Grafico comparativo entre flujos teéricos y flujos experimentales.
*Flujo FOL=0.0829448, flujo PNOA=1.01524238 [kmol/hr]

En tanto a los resultados obtenidos se puede destacar que la primera reaccion es la que
ocurre mas rapido esto debido a que tiene los mayores valores de k y los menores valores
de la energia de activacion. Tanto el compuesto de interés 2MTHF como la PNOA se
obtienen a partir del intermediario 2M, si se observan los valores obtenidos en la ecuacion
3 y 4, se puede visualizar que se favorece la formacion de 2MTHF ya que tiene mayores
valores de k y una menor energia de activacion. Por tanto, esto explica porque en el perfil
final se logra obtener una mayor concentracion de 2MTHF.

CONCLUSIONES

La aplicacion del método DETL se llevé a cabo de manera exitosa logrando conseguir los
valores de las constantes cinéticas respetando las selectividades de los productos con un
error de 1.47x1072,

El conocer estas variables cinéticas nos abren paso a la busqueda y optimizacion de nuevos
procesos para la produccion del 2MTHEF. Ademas, nos ayudan a comprender de que forma
se llevan a cabo las reacciones y la importancia de cada una de ellas.
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RESUMEN

En este trabajo se desarrolld el disefio y optimizacién simultanea de un proceso
intensificado para producciéon de jet fuel, por el proceso ATJ. El proceso intensificado
consiste en una columna de destilacion reactiva catalitica. Dicho proceso integra las etapas
de oligomerizacion, hidrogenacion y purificacion en un solo equipo. El proceso de disefio
y optimizacion simultanea se realiz6 usando el algoritmo de evolucion diferencial con lista
tabu (DETL). Como funciones objetivo se consideraron el costo anual total y el
numero de condicion, para evaluar cuestiones de costos y propiedades de control,
respectivamente. El proceso optimizado se contrasto contra el proceso intensificado
original. Los resultados indican que el proceso optimizado reduce en un 30% los consumos
energéticos y en hasta un 80% el costo anual total, debido a reducciones en consumos
energéticos y dimensiones del equipo. En cuanto a los propiedades de control, se observa
que el proceso optimizado tiene un numero de condicion 82.52 contra 915,000
del proceso original. Esto se traduce, en que el proceso optimizado soporta mejor
perturbaciones lo que facilita el control y se asegura de una manera mas fiable la calidad de
la bioturbosina.

Palabras clave: Optimizacion estocastica, Evolucion diferencial, Intensificacion de
procesos, Destilacion reactiva, Jet fuel.

INTRODUCCION

Actualmente el mundo se enfrenta a demandas energéticas cada vez mayores. Este
crecimiento en la energético estd asociado a un aumento en la produccion de bienes y
servicios, incremento en la calidad de vida, entre otros. Desafortunadamente, la mayoria de
la energia producida por el ser humano deriva de la quema de fuentes fosiles como el
carbon, gas natural, gasolinas etc., lo cual ocasiona severos problemas medio ambientales,
debido a la emision de gases de efecto invernadero como el CO». El didxido de carbono es
el principal gas efecto invernadero, estudios recientes revelan que para el afio 2018 su
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concentracion en la atmosfera habia pasado de 280 a 408ppm, tomando el afio 1900 como
referencia. Este incremente significa un aumento 0.8°C en la temperatura global de la tierra
y se espera que para el afio 2100 el incremento de la temperatura alcance los 5°C(Bains et
al., 2017).

Con el fin de reducir sus emisiones, diversas industrias como el sector de la aviaciéon han
empezado a desarrollar tecnologias para reducir sus emisiones de CO». La industria del
avion es responsable del 2.6% de las emisiones de CO; y se esperara que para mediados de
siglo esta industria emita el 20.2% de las emisiones de CO». Una alternativa interesante
para reducir las emisiones contaminantes es reemplazar el combustible de avidon (también
llamado turbosina) el cual proviene de fuentes fosiles, por bioturbosina el cual es un
combustible renovable derivado de residuos de biomasa, aceites vegetales, etc. Diversos
procesos y biomasas han sido propuestos para producir bioturbosina, sin embargo, una
alternativa poco explorada es el proceso ATJ (Alcohol to Jet fuel) , el cual consiste en
convertir residuos lignoceluldsicos en azucares, los cuales son transformados a
hidrocarburos(Wang and Tao, 2016). Al igual que lo que ocurre con otras alternativas para
producir bioturbosina o incluso otros biocombustibles, la viabilidad econémica sigue
siendo el principal reto de este tipo de tecnologias. En el caso del proceso ATJ una etapa
critica y que demanda una gran cantidad de energia es la etapa de oligomerizacion e
hidrogenacion, ya que es en esta etapa donde se producen y separan los hidrocarburos. En
ese sentido, la intensificacion de procesos acoplada con técnicas rigurosas de optimizacion
puede a ayudar a disminuir el consumo energético y costes de operacion de
los procesos, a fin de aumentar la rentabilidad y adopcion de estos procesos.En este
trabajo se propone un proceso intensificado basado en destilacion reactiva catalitica para
sustituir a las actuales etapas de oligomerizacion e hidrogenacién en el proceso ATJ. Esta
columna es disefada y optimizada simultaneamente, usando el método de optimizacién
estocastica de evolucion diferencial con lista tabti (DETL).La minimizacion del del costo
anual total es propuesta como funcion objetivo econdémica. Por otro lado, debido a que la
columna catalitica es notablemente mas compleja y con el fin de asegurar una operacion
viable de este equipo, la minimizacion del nimero de condicidn es propuesta como segunda
funcion objetivo a fin de evaluar las propiedades de control.

METODOLOGIA

Primeramente, el proceso intensificado de destilacion reactiva catalitica es generado a partir
del proceso convencional. Como se aprecia en la Figura 1., el proceso convencional consta
de 2 zonas reactivas, la primera es la etapa de oligomerizacién, donde el etileno es
alimentado a un reactor de lecho fijo, posteriormente los productos del reactor los cuales
son; compuestos ligeros (C2- C5) y oligdmeros (C6-C17)son alimentados a una columna
de destilacion, donde los compuestos ligeros son recirculados, mientras los oligdémeros
pesados son enviados a la zona de hidrogenacion. En esta segunda zona de reaccion, los
oligomeros son transformados a alcanos mediante reacciones de hidrogenacion, las cuales
se llevan a cabo en un segundo reactor de lecho fijo. Finalmente, los productos del
reactor de hidrogenacion son separados en tres fracciones principales, ligeros, jet-fuel y
diesel(Wang and Tao, 2016).
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La columna catalitica integra estas etapas de separacion y reaccidon en un solo equipo, la
zona de oligomerizacion se encuentra en la parte superior de la columna, es en esta zona
donde se obtiene la distribucion adecuada de hidrocarburos. Los compuestos que
descienden de esta zona son transformados en olefinas (alcanos), los cuales al mismo
tiempo que son producidos son separados en las 3 fracciones principales. El modelado
matematico de este proceso intensificado se realizo en el software Aspen Plus,
considerando un flujo de entrada de etileno de 2100kg/hr. Los modelos cinéticos se
tomaron de (Goortani et al., 2015). Como modelo termodindmico se seleccion el NRTL-
RK (Interan, 2021). Es importante mencionar, que disefio original de la columna
intensificada fue obtenido mediante una andlisis de sensibilidad de algunos parametros
importantes de disefio, como lo son hold ups, nimero de estas, etapas de alimentacion, etc.
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El disefio preliminar de la columna catalitica servird como punto inicial para el algoritmo
de optimizacion. Como ya se menciond anteriormente, el costo anual total (TAC) y el
niumero de condicién fueron las funciones objetivo a minimizar. El costo anual total
consiste en la suma de los costos de capital anualizados, mas los costes de operacion.
Como se muestra a continuacion:

Costo de capital
TAC = +Cesto-de-operaciénTiempo de recuperacion (1)

El TAC fue calculado usado el método de Guthrie. Acero inoxidable fue considerado
como material de construccion, ademds de considerar un periodo de recuperacion de 10
afios. Los pardmetros necesarios para estimar el costo de la columna fueron tomados del
trabajo previo de  (Turton et al., 2018). Por otro lado, los costos de operacion estan
calculados considerando 8500 horas de operacidon anuales para el proceso.Agua de
enfriamiento (0.355USD/QGJ), electricidad (16.8 USD/kwh) y Fired heat (20.92 USD/GJ)
fueron los servicios considerados(Turton et al., 2018).

El nimero de condicién fue calculado, mediante la descomposicion de valores singulares
de la matriz de ganancias relativas, de acuerdo con la ecuacion 2:

K=w.S-v" (2)
Donde K es la matriz de ganancias relativas, W'y V son matrices unitarias y S es la matriz
de valores singulares. De la matriz S se toma el valor singular maximo (¢") y el valor
singular minimo, para calcular el nimero de condicidn como se muestra continuacion:
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y=— (3)

Es importante mencionar, que el nimero de condicion representa la sensibilidad del
sistema cuando es sometido a perturbaciones. Por lo tanto, un numero de condicion
grande representa que el sistema es susceptible a perturbaciones y puede resultar en
sistemas dindmicos inestables, por esta razon valores pequefios de numero de condicion
(1000>) son recomendados (Contreras-Zarazua et al., 2017).

Con base a los anterior, el problema de optimizacion puede plantearse matematicamente
como la ecuacion 4.

min Z=[TACy]
j “4)

Las funciones objetivo estan restgingigas a cumplir con las especificaciones de puntos de
ebullicion minimos (7E;) para cada uno de los productos los cuales son 220°C para el jet
fuel y 300°C para el diesel. Por otro lado, el problema de optimizaciéon también esta sujeto
a cumplir con cantidades minimas de produccion (u;) las cuales fueron, 1000kg/hr para el
jetfuel y 100kg para diesel. Como variables de decision se tomaron, el numero de etapas,
etapas de alimentacion, numero de etapas reactivas, valores de hold up, relacion de reflujo
y carga térmica.

Sujeto a ’

Evolucioén diferencial con lista tabi (DETL por sus siglas ingles), el método matematico
utilizado para resolver el problema de optimizacion. El DETL es un método de busqueda
directa basado en poblaciones, especialmente disefiado para funciones no continuas y
altamente no lineales. Este método consta de las 4 etapas caracteristicas de los algoritmos
evolutivos: generacion de la poblacion inicial, mutacion, cruce y seleccion. Su principal
caracteristica es su capacidad para evitar o revisitar zonas con malos valores de funciones
objetivo, esto mediante el seguimiento de las busquedas previas haciendo uso de la lista
tabi, mejorando su eficiencia computacional (Srinivas and Rangaiah, 2007). Los
pardmetros usados para el algoritmo son: tamafio de poblacion: 120, niimero de
generaciones: 1250, tamano de lista Tabti 60, factor de cruce: 0.8,factor de mutacion: 0.3
y radio tabt de 0.01. Los parametros del algoritmo fueron tomas de (Contreras- Zarazia et
al., 2017). Finalmente, la implementacion de la estrategia de optimizacion involucra una
plataforma hibrida, donde, el algoritmo de optimizacidon estd programado en Excel y el
modelo matematico del proceso y resolucion de ecuaciones se encuentra en Aspen Plus.

RESULTADOS

En esta seccion se presentan los resultados obtenidos durante la etapa de disefio y
optimizacion simultanea de la columna catalitica. A fin de determinar la solucion con el
mejor equilibrio entre ambas funciones objetivo, seus6 la metodologia de punto de utopia
para determinar la solucion, la cual requiere del andlisis de frente de Pareto. El frente de
Pareto del se muestra en la Figura 2
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Figura 2. Frente de Pareto columna catalitica

Como se puede apreciar en la Figura 2 el rango en el que oscilan los numero de condicion
para las diferentes soluciones es bastante amplio, van desde 11.34 hasta 2,500 000 lo que
indica que el disefio que los parametros de disefio de la columna tienen un impacto bastante
fuerte sobre la contabilidad del proceso. Note la presencia de un punto rojo en el Pareto.,
este punto corresponde a la solucion con el mejor trade-off entre ambos objetivos. La Tabla
1 muestra la comparativa del proceso intensificado original, contra el proceso obtenido
mediante la técnica de optimizacion.

Tabla 1. Parametros de diseflo de proceso intensificado convencional vs optimizado

Variable de disefio Proceso Original Proceso Optimizado
Numero de etapas 80 29
Etapa alimentacion etileno 15 21
Etapa _ahmentamon 59 26
hidrogeno
Etapas reactivas 2-29 12-16
Oligomerizacion
Etgpas reactl.\fas 30-59 17-25
Hidrogenacion
Relacion de reflujo 100 51.55
Carga térmica (kW) 170 117.642
Flujo Hidrogeno (kg/hr) 22 20.6417
Diametro (m) 4 1.39
Numero de condicion 915, 000 82.58
TAC 1,028,913.875 215,553.212

Como se puede apreciar en la Tabla 1 el proceso intensificado muestra mejores notables,
con respecto a su contra parte original. Se puede a preciar que el proceso optimizado
presenta ahorros energéticos de un 30% mientras que los ahorros en costos son del casi
80%. En cuanto a las propiedades de control se puede preciar que el proceso optimizado
tiene un nimero de condicion de 82.58 contra 915,000 del proceso original. Eso quiere
decir que el proceso optimizado es menos sensible a cambios a perturbaciones. Esto se
debe a las etapas reactivas y didmetros de la columna. Las reacciones de oligomerizacion
e hidrogenacion son muy sensibles a los cambios de temperatura, por lo que tener muchas
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etapas reactivas para estas zonas implica que es mas facil que el proceso tenga una
perturbacion de temperatura, lo que afecta de manera dramética la conversion de los
hidrocarburos. En cambio, el proceso optimizado ha determinado que no es necesario
tener muchas etapas reactivas para estas zonas, ademas el proceso de optimizacion ha
identificado la localizacion optima de las zonas reactivas de temperaturas de la columna,
evitando asi que el proceso sea sensible a perturbaciones.

CONCLUSIONES

En este trajo se desarrollo el disefio y optimizacion simultanea de una columna de
destilacion reactiva para produccion de jet fuel por el proceso ATJ. Las funciones objetivo
fueron, el costo anual total y el numero de condicion, los cuales se usuraron para evaluar
los costos y propiedades de control. Los resultados indican que el algoritmo de
optimizacién es capaz de generar un disefio que el cual tiene un 30% de ahorro de energia
y un 80% de ahorro en costos con respecto al proceso original. Asi mismo, el proceso
optimizado tiene un numero de condicion de 82.58 el cual es un valor notablemente mas
bajo que el proceso original. Los resultados indican, que el disefio de un proceso usando
técnicas robustas de optimizacidon generan proceso notablemente mas baratos y eficientes.
Como trabajo a futuro se propone la optimizacion del proceso convencional y un analisis
riguroso de control, a fin de tener un panorama mas amplio, de las mejoras del proceso
optimizado.
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RESUMEN

Las metaheuristicas son algoritmos de optimizaciéon global estocastica que podrian
resolver el problema de estimacion de parametros de manera eficiente y rapida. Estos
optimizadores contienen hiper-pardmetros que controlan su comportamiento en el espacio
de busqueda y, por tanto, deberian ser sintonizados para mejorar su desempefo. En este
trabajo se presenta una metodologia hibrida de sintonizacién por interconexion de Matlab®
y R® a través de los paquetes “R.matlab” y “irace”. Como caso de estudio se tiene el
problema de estimacioén de parametros para un modelo matematico de bioproduccion de
xilitol altamente no lineal con 5 estados y 11 parametros. Se comparé el desempefio de
metaheuristicas  (i.e. algoritmos genéticos, optimizacion por enjambre de
particulas y templado simulado) sintonizadas con la metodologia propuesta con
respecto a sus configuraciones por defecto. Se encontrd que la sintonizacién mejora
significativamente la reproducibilidad y robustez en la solucion del problema de
optimizacion. Finalmente, se proponen directrices para la sintonizacion de algoritmos de
optimizacion global estocédsticos en Matlab®.

Palabras clave: Optimizacion estocéstica, sintonizacion de optimizadores, estimacion de
parametros, bioproduccion de xilitol.

INTRODUCCION

En la actualidad, se presentan diversas problematicas como cambio climatico, pobreza,
contaminacion, perdida de bosques y biodiversidad, hambruna, escasez de fuentes de
energia, entre otros, que se ven acentuadas por la actividad antropica ligada a una creciente
poblacion mundial. La biotecnologia puede ofrecer soluciones eficientes, econdmicamente
viables y ambientalmente amigables a dichas probleméaticas (Montana-
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Hoyos y Fiorentino, 2016). En este sentido, se hace necesario entender los sistemas
bioldgicos de forma causal, siendo una aproximaciéon cada vez mas utilizada el
modelamiento matematico. Sin embargo, los modelos matematicos de sistemas biologicos
y bioprocesos suelen exhibir una complejidad considerable, debida principalmente a no
linealidades y un elevado nimero de ecuaciones y/o parametros, contrastada con la falta de
informacion de datos experimentales. Como consecuencia, el problema de estimacion de
parametros en este tipo de modelos matematicos se convierte en una optimizacién no
convexa, afectando directamente la capacidad predictiva del modelo matematico y su
interpretabilidad (Koutinas et al., 2012). Los algoritmos de optimizacion estocasticos,
también llamados metaheuristicas, son una alternativa ampliamente usada para la solucion
de problemas de optimizacién no convexos, que han ganado popularidad por su facilidad
de uso y eficiencia (Spall, 2012). No obstante, estos algoritmos cuentan con parametros
internos (hiper-parametros) que deben ser sintonizados adecuadamente para darle
velocidad y robustez al optimizador. La adecuada sintonizacion de los hiper-parametros es
de gran importancia en la optimizacion de modelos no convexos que presentan un nimero
considerable de oOptimos locales, tal como ocurre con los modelos que representan
bioprocesos. Asi, en este trabajo se expone una metodologia para la sintonizacion
automatica robusta de algoritmos de optimizacidn estocasticos en Matlab en interconexion
con el software R y su paquete “irace”, probando la metodologia en la optimizacién de un
proceso biotecnoldgico.

METODOLOGIA
Caso de estudio: bioproduccion de xilitol

El xilitol es un azucar de cinco carbonos usualmente empleado como edulcorante en
reemplazo de la sacarosa; asi mismo, presenta un amplio abanico de aplicaciones en las
industrias alimenticia y farmacéutica como un aditivo multipropdsito (Ur-Rehman et al.,
2015). Sirisansaneeyakul et al. (2013) realizaron una serie de 22 experimentos en
modalidad Semilotes repetidos para la bioproduccion de xilitol. Estos experimentos
cuantificaron el crecimiento diauxico de Candida magnoliae en glucosa y xilosa, junto con
la produccion de xilitol en el transcurso del tiempo. La concentracion de metabolitos fue
medida con HPLC y la concentracion de biomasa por gravimetria. La fermentacion fue
controlada a pH 7.0, 30°C, agitacion de 300 rpm y tasa de aireacion de 1.0vvm. El modelo
matematico que describe este bioproceso esta compuesto por 5 estados y 11 parametros, en
donde se consideran los fendomenos de inhibicion de absorcion de glucosa y xilosa,
transporte intra y extracelular y estequiometria de la reaccion de xilosa a xilitol (Tochampa
et al., 2015). La integracion del modelo fue realizada con el algoritmo odel5s en Matlab®
R2018.

Funcion objetivo y algoritmos de optimizacion

La funcidon objetivo utilizada en esta investigacion corresponde al tipo de minimos
cuadrados, la cual genera estimados no sesgados, eficientes y de maxima verosimilitud
(Charaniya et al., 2008). Los algoritmos de optimizacion utilizados son templado simulado
(SA), Algoritmo genético (GA) y optimizacion por enjambre de particulas
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(PSO) disponibles en el paquete de optimizaciéon global de Matlab® R2018. Estos
optimizadores presentan diferentes métodos de busqueda para encontrar el minimo global de
una funcién. Asi, SA simula el enfriamiento de un cristal perfecto (4 hiper-pardmetros),

GA simula el proceso evolutivo (14 hiper-parametros) y PSO simula el comportamiento de
forrajeo de un grupo de animales (6 hiper-parametros) (Sakawa, 2002; Poli et al., 2007;
Dowsland y Thompson, 2012).

Metodologia hibrida para sintonizacion de metaheuristicas.

Esta metodologia fue desarrollada por interconexion entre los lenguajes R® y Matlab®, a
través del paquete “R.matlab” implementado en R®, el cual permite la ejecucion de
comandos en Matlab® desde R® (Bengtsson et al., 2018). En este sentido R® es el lenguaje
maestro y Matlab® el lenguaje esclavo. La sintonizacion se realizo con el paquete “irace”, el
cual utiliza un algoritmo de racing iterativo (Lopez-Ibafiez et al., 2016). Este algoritmo
genera configuraciones aleatorias de hiper-pardmetros que luego son probadas en el
problema de optimizacion y descartadas a través de la prueba F de Fisher.

Entradas: parameter.txt,
scenario.txt, optimizer.m
|

e ; p

Generacion de
configuraciones candidata

/Prueba de configuracion? >

Ejecucion de
optimizer.m

/Lectura deg, //4 / P cons |
-
Prueba de
descarte

(Numero maximo
de iteraciones?

Figura 1. Metodologia hibrida para la sintonizacién de optimizadores por interconexion de Matlab® y R”.

La Figura 1 presenta el diagrama de flujo de Ila metodologia hibrida. Se requiere
especificar los hiper-parametros y sus tipos (parameter.txt), opciones de ‘“irace”
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(scenario.txt), problema de optimizacion junto con optimizador en Matlab (optimizar.m).
El archivo irace.Rdata contiene informacion del proceso de sintonizacion y las
configuraciones sintonizadas. Una vez que se obtienen las configuraciones sintonizadas, se
realizaron 45 optimizaciones por metaheuristica con el fin de evaluar su desempefio sobre
el caso de estudio.

RESULTADOS

Los resultados generales del proceso de sintonizacion se muestran en la Tabla 1. Es posible
observar similitudes en el desempefo de los optimizadores, especificamente en los valores
minimos de la funcion objetivo @y, . Lo anterior indica que durante el

proceso de sintonizacion se encontraron configuraciones que pueden alcanzar la misma
solucion, posiblemente cercana al optimo global. Sin embargo, los valores maximos de
®cony Presentan variaciones inclusive en ordenes de magnitud (GA respecto a SA 'y PSO),
lo que indica que el proceso de sintonizacion se vio afectado por el mecanismo de busqueda
de las metaheuristicas, siendo mas eficientes PSO y SA en comparacion con GA. Asi
mismo, el nimero de configuraciones en los tres optimizadores difiere siendo nuevamente
mayor en GA con respecto a PSO y SA. Lo anterior puede ser atribuido a la mayor cantidad
de hiper-parametros en GA, lo que probablemente aumenta la posibilidad de generar
configuraciones no adecuadas para el optimizador en este caso de estudio especifico.

Tabla 1. Resultados generales del proceso de sintonizacion.

Metaheuristica Indicadores Valores
Configuraciones generadas 119
, Valor maximo de @y, r 20.49
Templado simulado Val (nimo d 107
(SA) alor minimo de @c,nf .
Mejor configuracion 105
Esfuerzo computacional (s) 93852
Configuraciones generadas 117
Optimizacion con Valor maximo de @y, ¢ 41.31
enjambre de particulas Valor minimo de ¢ oy ¢ 1.31
(PSO) Mejor configuracion 96
Esfuerzo computacional (s) 54504
Configuraciones generadas 158
) L. Valor maximo de @y, r 4334
Algoritmo genético Val nimo d 1.04
(GA) alor minimo de @c,nf .
Mejor configuracion 92
Esfuerzo computacional (s) 235x10°

Nota: @,y valor de funcion objetivo.

En cuanto al esfuerzo computacional, los tres algoritmos presentaron valores diferentes
siendo nuevamente el mayor GA, seguido de SA y finalmente, PSO. Dado que la parte
del proceso de sintonizacion que requiere mayor tiempo corresponde a la solucion del
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problema de optimizacion especifico con una configuracion dada por “irace”, es posible
afirmar que durante la sintonizacién el optimizador GA generaba combinaciones de
parametros del caso de estudio que llevaban a un sistema EDO divergente, haciendo mas
compleja la calibracion del modelo matematico. Tomando en cuenta lo anterior, PSO y SA
mostraron en general un desempefio superior a GA en este caso de estudio.

Se realiz6 una prueba para determinar la diferencia en el desempefio de los optimizadores
con configuraciones por defecto y sintonizadas para este caso de estudio. La dispersion de
los @0, Obtenidos se muestran en la Figura 2. Se observa que el optimizador GA
presenta el peor desempefio siendo incapaz de alcanzar el 6ptimo global tanto en su
configuracion por defecto como sintonizada. Con respecto a PSO y SA ambos tienen un
desempefio superior con sus configuraciones sintonizadas, mostrando una dispersion
concentrada en valores @ .., inferiores a 5. Adicionalmente, PSO presenta un mejor
desempefio comparado con SA, al presentar una mediana (linea roja) en un valor mas bajo,
lo que indica que se tiene mayor probabilidad de alcanzar el Optimo global. Estos
resultados se corresponden con las conclusiones tedricas alcanzadas por Wolpert y
Macready (1997). A partir de una demostracion matematica se mostré6 que no existen
optimizadores “universales”, es decir, un optimizador particular tendra un mejor o peor
desempefio segln el problema particular (como sucedié con GA). Adicionalmente, se
demostré que, aunque el optimizador pueda funcionar, es necesario sintonizarlo para
garantizar un buen desempefio (como sucedié con PSO y GA).

14 —_ 25 +
1
12 !
S ' 2 20
© ! ko
10+ | a
\g I ! —_ S 15/
S ! 5
o O =10
)
3 . 2 $ 1
S 4f —= S —_ -_
S —— T 5 + " I
2 g ——— | ' ) ?—ﬁ'
L L L 0— L L
GA PS SA GA PS SA
Defecto Sintonizado

Figura 2. Comparacion de desempeiio entre optimizadores con configuraciones por defecto y sintonizadas.

CONCLUSIONES

Se logro la construccion de una metodologia hibrida para la sintonizacion automatica de
metaheuristicas en Matlab® mediante interconexion con R® y su paquete “irace” validada
con un modelo matematico altamente no lineal de bioproduccion de xilitol.
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Adicionalmente, se demostré que diferentes optimizadores pueden presentar desempeios
variables en el mismo problema de optimizacion y que la sintonizaciéon mejora
significativamente el tiempo y la calidad de la solucion obtenida.

Tomando en consideracion los resultados, en este trabajo se plantean las siguientes
directrices para sintonizacion de algoritmos de optimizacion estocasticos:

1. Probar el desempefio de distintos optimizadores con sus parametros por defecto en
el problema de optimizacion especifico.

2. Sintonizar por lo menos dos algoritmos que presenten capacidad para resolver el
problema especifico mediante la metodologia hibrida de la Figura 1.

3. Seleccionar el optimizador sintonizado con menores dispersion y mediana en los
valores de funcidn objetivo (indica mayor robustez y reproducibilidad).
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RESUMEN

Los sistemas energéticos con fuentes renovables (SER) involucran el anélisis de datos de
variables ambientales y de comportamientos de consumo para evaluar su factibilidad
técnica y economica. Por otro lado, el control de los SER se vuelve complejo cuando tienen
flexibilidad operativa para cada periodo y escenario.

El caso de estudio que se presenta consiste en proponer una politica de operacion
inteligente (POI) de un SER de operacion flexible con interconexion disefiado para un
edificio de estudiantes residentes en la ciudad de Monterrey, N.L., mediante un algoritmo
de optimizacién en Julia (AO) que tiene como funcioén objetivo minimizar el costo anual
total (CAT) que emplea mediciones historicas in situ.

El AO genera n politicas de operacion (PO) para m escenarios, éstas fueron analizadas con
la técnica de agrupamiento K-means para identificar los patrones de las caracteristicas
operativas mas representativas del RES. Al modificar los pardmetros para K-means, se
pueden observar como las POI van acercandose al patron principal de comportamiento
de las PO. Finalmente, se presenta algunas propuestas de POI dependientes de la
temporada que cumplen con los criterios para considerarse un posterior objeto de estudio.

Palabras clave: Ciencia de datos, K-means, Operacion inteligente de Baterias, energia
solar, energia edlica.

INTRODUCCION (Times New Roman 12 pt, negritas)

Realizar andlisis de datos en problemas de ingenieria no es algo nuevo, ya que se realiza
con frecuencia para mejorar productos de consumo, manufactura, mercadotecnia,
investigacion cientifica, etc. (Morales, 2015). Sin embargo, ante la necesidad de obtener
resultados mas precisos se requiere recabar, almacenar y procesar gran cantidad de
informacion, lo cual implica un enorme esfuerzo humano y computacional para ser
interpretada cuando no se aprovechan herramientas de analisis y reconocimiento.
(TenaGarcia, Garcia-Alcala, Lopez-Diaz, & Fuentes-Cortés, 2021).

Los sistemas energéticos que utilizan energia renovable (SER) son susceptibles a esta
problematica, debido al impacto de la intermitencia de los recursos, la variabilidad de las
fuentes renovables, variables meteorologicas y la demanda energética. Ademas, si se busca
un disefio que alcance altos desempefios, mediante la optimizacion, la solucion incluye
politicas flexibles de compra-venta de energia y de operacion de baterias. Para
definir la operacion optima de los sistemas de almacenamiento es primordial para
asegurar un desempefio correcto del sistema considerar que el comportamiento debe tener
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ciertas cualidades y principalmente describir, en lo posible una curva con carga y descarga
constante (Chen, et al. 2011).

En este trabajo se busca identificar mediante andlisis de datos y técnicas de agrupamiento
k-means las politicas inteligentes de operacion de las baterias para dos casos de estudio:
SER interconectados y aislados de la red principal. Como resultado de modificar algunos
parametros relacionados con los sistemas de almacenamiento al momento de correr una
optimizacién se presentan los resultados de la funcion objetivo y el comportamiento del
estado de carga de bateria que consiste en el modelo o politica de operacion de las baterias.

METODOLOGIA

Datos de RS, W, TEy DE

Agrupacion de datos en 4 temporadas

—>| Definicion de parametros de operacién de las baterfas

l ’ Optimizacién IPOPT h ‘

!

| Politicas de operacion de la bateria

TAC(LB %P)=TACmin

Aplicar K-means a politicas de operacion
(3 aproximaciones)

Politica(s) intefigentes de operacion de la bateria

Anlalisis y comparacion de politicas inteligentes de cada
aproximacion

Resultados ||

Figura 1. Diagrama de flujo proceso de calculo de politicas inteligentes

Se utilizan los resultados provenientes de modelos de optimizacion para SER
interconectados y en isla, donde la politica de operacion de las baterias es flexible (POF) y
se ajusta a los datos de los parametros de entrada, éstas POF son analizadas, para después
aplicarles el método de agrupamiento de datos k-means bajo tres criterios, y seleccionar asi
las mejores politicas de operacion con base en los patrones obtenidos.
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Estas politicas de operacion inteligentes (POI) son representativas de los resultados
provenientes de los modelos de optimizacion.

Los tres criterios se definen mas adelante, en esta misma seccion, pero los resultados
indicaron que la precision del patron se incrementa al incrementar el nimero de clusters. La
figura 1, sintetiza en un diagrama de flujo la secuencia para obtener los resultados que se
muestran en la seccion de resultados.

Modelos de optimizacion. Se utiliza un modelo de optimizaciéon con interconexién como
base, después se a la red que se define a partir de algunas variables, restricciones y que tiene
como funcién objetivo el costo anual total (CAT). Para revisar las ecuaciones del modelo
de optimizacion pueden verse en el anexo 1A, Asi mismo, en el anexo 1B puede observarse
el modelo de optimizacién para un sistema en isla. En ambos casos se tiene el
dimensionamiento de los equipos, mientras que se puede modificar parametros
relacionados con el uso de la bateria, como el promedio de carga, y los limites de carga.

Primer Enfoque

365 dias

24 horas

Segundo Enfoque
365 dias
K-means
4 ters o
‘cada bora

Tercer Enfogue

24 horas

Optimizacion y generacion de 365
politicas de operacién (8760 datos)

365 dias
—
I l
—

Figura 2. Resumen conceptual de los tres criterios para seleccion de POI

K-means
4 isteres o
adabers 4

24 horas

semporadas

k-means. Este método de agrupamiento de datos realiza una clasificacion de los valores
analizados definiendo cantidades clave denominadas centroides dentro del rango maximo
de los datos a clasificar. Estos centroides se localizan en puntos en los que hay mas datos
cercanos, que son asignados al cluster del centroide k;. Cada agrupamiento tiene su propio
centroide k; y de acuerdo al criterio del analizador de datos, se elige la cantidad de clusteres
para separar la informacion. Mas acerca de este método, en referencias esenciales como
Hamerly and Elkan, 2004, Julia Statistics, 2012 and Kettaneh, Berglund and Wold, 2005.
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Criterios para determinar las politicas inteligentes de operacion de la bateria

Tabla 1. Numero de clusteres usados para cada método

Enfoque

Clusteres Clisteres
generados seleccionados
16 16
2 96 24
3 384 96

Criterio 1. Para hacer mas ligera la elaboracion
de las politicas Inteligentes de operacion de
baterias POI se recurri6 a separar todas las POF
por temporadas para luego ser clasificada cada
periodo operativo ¢ (cada hora del dia) en 4
posibles grupos por cada escenario tipo (s). Una
vez identificados el cluster més frecuente para
cada periodo ¢ de cada temporada del afio, se
definieron 4 POI, una por temporada, que
presentan un comportamiento de escalones. En
este enfoque se produjeron en total 16 agrupamientos globales.

Criterio 2. Para simplificar la implementacion de POI, se decidio definir una unica politica
de operacion para los tiempos operativos (=1, ...,24) de un escenario tipo, s, es decir, una
POI que podria emplearse cualquier dia del afio. Ademas, se buscaba mejorar la “forma” de
la curva de la POI, para obtener un mejor ajuste respecto a las POF, para lograrlo se clasifico
la informacion en 4 clusteres por cada hora del dia, de esta forma, se produjeron un total de
96 clusteres.

Criterio 3. Para lograr una mejor representacion de las POF mediante la determinacion de

POF, se decidi6o mezclar los criterios 1 y 2, de forma que en primer lugar se separd la
informacion inicial en 4 temporadas, después se utilizaron 4 clusteres para cada periodo
operativo ¢, por lo que se obtuvieron 4 POI, con un mejor ajuste que en el criterio 1, al
mismo tiempo que se logro una mejor representacion de la informacion para cada
temporada, de acuerdo con los resultados. Para este enfoque se necesitaron 384 clusteres.

En la figura 2 se puede observar de manera grafica los tres procesos de generacion de POI,
asi como en la tabla 1, donde se observan cuantos de los clusteres fueron empleados para
generarlas.
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RESULTADOS (Times New Roman 12 pt, negritas)

Los resultados de los tres criterios empleados se muestran en la figura 3. De forma
evidente, en el primer criterio, figura 3a, se logra tener 4 POI en forma de escalon que
fallan en representar fielmente la mayor parte de las POF, por el simple analisis cualitativo.

En la figura 3b se observa que la POI generada para todo el afio se aproxima al
comportamiento general de las POF, sin embargo, muchos de los datos originales, se
alejan de ésta, principalmente en las horas pico, o incluso donde hay valles, esto puede
indicar que, con este enfoque, se obtiene un resultado centrado respecto a los datos

recibidos.

[T ‘ -

Datos T3, 4 clisteres por hora

Datos T4, 4 cldsteres por hora

Figura 2. Politicas de operacion inteligentes a) enfoque 1, 4 clasteres por temporada. b) enfoque 2, 4 clasteres por
hora, para todo el afio. C) 4 clusteres por hora para cada temporada del afio
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El ultimo proceso para obtener POI, figura 3c, implica que, si se separa por temporada la
informacion original, para después obtener las POI, se logra un mejor “calce” de las curvas.
En el andlisis cualitativo, se cumple “la prueba del 0jo” y que cada temporada se comporta
de manera independiente, lo que se puede observar al comparar las POI resultantes contra
el promedio de POF originales. Los tres enfoques obtuvieron resultados similares para los
dos tipos de RES modelados, con interconexion a la red principal y sistemas aislados.
Observe la figura 4 donde se presentan los resultados del enfoque 3 para los dos sistemas.

Para finalizar se obtuvo la tabla 2 se mide la desviacion respecto al dia promedio. Es decir,
se mide la Desviacion porcentual absoluta respecto a cada valor del escenario de operacion
promedio (los valores promedio anuales de cada periodo 7). Sin embargo, este no es una
medida de error de las POI, sino que se demuestra que basarse en una operacion promedio,
representaria un error mayor que varia de acuerdo a las diferentes temporadas, ya que la
POI si tiene la representatividad de los periodos ¢ para cada temporada, con base en su
frecuencia, el valor de los centroides utilizados y la desviacion estandar de cada caso.

Tabla 2. DPA de los clusteres de cada temporada vs hora promedio

Hora Error T1 Error T2 Error T3 Error T4

0.354% 5.803% 1.299% 0.919%
1.421% 5.313% 2.186% 0.082%
2.396% 6.282% 3.843% 1.280%
3.329% 7.358% 5.402% 3.272%
5.436% 10.079% 11.297% 5.088%
10.468% 16.572% 15.057% 8.273%
24.527% 30.384% 28.882% 15.327%
41.381% 43.554% 43.707% 14.817%
44.678% 51.816% 59.711% 15.077%
30.755% 29.451% 44.230% 16.057%
19.521% 18.072% 7.480% 26.871%
5.663% 49.445% 12.723% 25.691%
8.014% 49.447% 21.904% 28.748%
9.753% 35.157% 23.195% 16.641%
8.388% 16.178% 10.857% 1.646%
8.149% 0.107% 7.072% 4.416%
7.799% 0.279% 6.200% 4.180%
7.103% 5.683% 4.345% 4.413%
6.203% 6.491% 4.129% 4.000%

== ]_|=]=|=]=|=]~
@OO\]O\U}-IAW[\)HO\OOO\]O\M#UJN»—A

20 5.294% 9.669% 1.617% 3.294%

21 3.683% 15.501% 4.057% 3.458%

22 3.396% 25.753% 11.015% 2.929%

23 0.508% 20.228% 2.954% 0.370%

24 0.323% 21.153% 2.151% 0.328%
CONCLUSIONES

El modelado y optimizacion de sistemas energéticos implica en muchos casos la
utilizacion de politicas flexibles de operacion de la bateria y del comportamiento de la
compra-venta de energia, en caso de interconexion. Cuando para cada periodo operativo
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se permite el ajuste del estado de carga de la bateria se vuelve complicado el control de los
RES. En este trabajo se presentan los resultados de definir las politicas de operacioén
inteligentes de un sistema de almacenamiento (POI) usando las multiples politicas de
operacion flexibles (POF) de un modelo de optimizacion de RES. Se presentan tres
enfoques en donde se aplican la técnica k-means para hacer un reconocimiento de patrones
y clasificar datos, para establecer politicas de operacion inteligentes. De acuerdo con los
resultados, para el sistema interconectado y en isla, es mas adecuado utilizar 4 clusteres
por cada periodo operativo y dividir en 4 temporadas los datos de entrada, esto puede
deberse a la influencia de la disponibilidad de energia proveniente de fuentes renovables
de energia, principalmente la radiacion solar. Por este motivo, las POF y las POI tienen
comportamientos que varian de acuerdo al cambio de estacion. Una vez obtenidos estos
resultados queda comprobar su eficacia al momento de que el SER es operado bajo estas
condiciones, para esto se utilizaria un simulador que permita identificar como reciente el
SER operar bajo las restricciones de la POI seleccionada.
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ANEXO I Modelo de RES interconectado

0y =08 [1=Bres - (TG = Treg)| Mt €T.¥s €5 (1)

Wi =a o nfy AP MretVseg 2)

Wi =WIE A WE WS viet s e 3)
0 fWS s < WSini

y ) B AVT WSS WS S WS < WS 4

Wl V€ TS € 6= pur WSiom < WSis < WSiop @
0 it WS s > WSaop

ES—ER =0 W -WEP-—WEC wretvseg (5)

-BS
SoC,, = 2= Ve T Vs (®)
Nty =a-SoCk +b-SoC, s +ec, Vi€ T,Vs € ¢ (7)
EF>EE Vietvseg (8)

Wh =WV L wWT 4 WESE L wCB Ve t.¥s€g  (9)

TAC = CCost + OMCost + PCost — Plnc (10)
CCost = v (¢BS +¢FV + ¢WT + vPV _APV 4 VWT 'A“/T +VBS 'E”) (11)

OMCOS!‘Z®'Z§:|ZL1 (D().MPV‘H/’rPSV_FU()MWT»mT:T_'_D()MBS.m:E‘f;S) (12)

PCost =0-L3_ Y, vf - WS (13)
Plne=0 0" ¥ ¥, (WS +WhC) (14)
APV < AB (15)
EF>EFSvictVscg (16)

189



II Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022. Editores:
Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Herndndez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José Ezequiel Santibafiez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

Disefio de una Formulacion Emulsionada: Etapa de Optimizacion
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RESUMEN

Los productos de cuidado personal como, cremas, champus, jabones, protectores solares,
etc., son altamente consumidos en la actualidad. El éxito comercial de estos productos se
basa no solo en la satisfaccion de las necesidades del consumidor, también involucra el
cumplimiento de regulaciones ambientales, de salud y seguridad, todo esto haciendo uso
de la menor cantidad de recursos econémicos y en un tiempo de disefio reducido. Debido
a que una sola especie quimica no tiene la capacidad de satisfacer la gran variedad de
requerimientos, es necesario formular un producto, que en el caso de la industria
cosmética implica el uso de 15 a 50 ingrediente diferentes (Jones & Selinger, 2019), de ahi
la complejidad del disefio de este tipo de productos. Esto ha llevado al desarrollo de
metodologias con una etapa de diseno asistido por computadora y una validacion
experimental. Con la finalidad de validar la metodologia planteada, se implement6 un caso
de estudio para el disefio de una crema hidratante facial (emulsion O/W) con contenido de
acido hialuronico, cuya etapa de identificacion de ingredientes y optimizacion se muestran
en este trabajo.

Palabras clave: Emulsion, Disefio de producto, Productos de cuidado personal,
Optimizacion.

INTRODUCCION

En la actualidad, los productos de cuidado personal tienen una gran importancia en el dia
a dia de las personas. Para el 2010, el tamafio del mercado de la industria cosmética y de
perfumeria fue de 382 billones de dodlares (Calvo et al., 2020). Una gran parte de los
productos pertenecientes tanto a la industria cosmética como farmacéutica son
manufacturados en forma de emulsiones, al ser un util sistema de liberacion de farmacos
y agentes cosméticos sobre la piel (Simdes et al., 2019).

Una emulsion es una mezcla de dos liquidos normalmente inmiscibles, estabilizada
cinéticamente por agentes emulsionantes que se encuentran en la interfase de los dos
liquidos (Kontogeorgis et al., 2019). Pueden ser clasificadas en términos de la naturaleza
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del liquido que conforma la fase continua, en dos tipos de emulsiones, aceite en agua (O/W
oil in water) y agua en aceita (W/O water in oil). Dependiendo del tipo de emulsion, son las
caracteristicas presentes en el producto, por ejemplo, las emulsiones O/W presentan una
consistencia ligera, no pegajosa y sensacion hidratante y se utilizan en productos
cosméticos sin enjuague, ademas de ser altamente utilizadas por su bajo costo (por su alto
contenido de agua). Por otro lado, las emulsiones W/O presentan una sensacion oleosa y se
utilizan en cosméticos como cremas limpiadoras.

En términos generales, el disefio de un producto consiste en identificar las necesidades del
consumidor para transformarlas en caracteristicas o atributos que debe presentar el
producto. Dependiendo de la estrategia de solucion utilizada, se identifican diferentes
enfoques del disefio de producto. “Experimental a prueba y error”, que es una técnica
ampliamente utilizada, aunque ineficiente en términos de tiempo y recurso (Conte, 2010) ,
“Asistido por computadora”, que hace uso de modelos matematicos, para la estimacion de
propiedades fisicoquimicas tanto de los componentes como de la formulacion, y la
“Integracion modelado-experimental” que involucra una etapa asistida por computadora y
su posterior validacion experimental.

La metodologia planteada describe una etapa de disefio de producto asistido por
computadora que nos proporcione una formulacidon potencial, la cual sera validada
experimentalmente en una segunda etapa de disefio (Guadalajara-Rivera et al., 2021). Para
probar la metodologia planteada, se implement6 un caso de estudio, que tiene como
objetivo disefiar una emulsion con contenido de acido hialurénico obtenido de una fuente
considerada desecho de la industria de los alimentos (Guadalajara-Rivera et al., 2022).

METODOLOGIA

Durante la etapa de disefio asistido por computadora se utilizaron modelos matematicos y
herramientas computacionales para obtener una lista de candidatos potenciales para la
obtencion de la formulacion de interés. En la tarea 1.1 se identificaron las necesidades del
consumidor y atributos necesarios en la emulsion y se gener6 una lista de propiedades
objetivo-necesarias para el disefio: toxicidad (LCso), desviacion hidrofilica-lipofilica
(HLD), balance hidrofilico-lipofilico (HLB), pH, parametros de solubilidad de Hansen
(6p,0p,6y ), punto de inflamabilidad (Tf), cloud point (CP), volumen molar (V) y
viscosidad dinamica u.

En las tareas 1.2 y 1.3 se identifico el ingrediente activo (acido hialuronico), fase continua
(agua), fase dispersa y surfactante. Hasta este punto la seleccion de los componentes se
realiz6 con ayuda de bases de datos y un proceso de tamizado con base en las propiedades
individuales de cada componente (Guadalajara-Rivera et al., 2021).

Ingrediente activo: Para cumplir la funcion principal del producto de humectar la piel, se
eligio el acido hialurénico, un polisacarido compuesto por el disacarido de acido
glucurdnico y N-acetil glucosamina. Normalmente se encuentra en la dermis y contribuye
a la hidratacion y elasticidad de la piel.
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Fase continua: Dentro de las necesidades del consumidor se encuentran obtener un
producto sensorialmente agradable, suave al tacto y que proporcione una sensacion fresca
al contacto, por lo cual se propuso una emulsion O/W cuya fase continua es agua, por su
no toxicidad y bajo costo.

Fase dispersa: Para la seleccion de la fase dispersa, se recopild una base de datos con
aceites, en la cual se recopilaron los parametros necesarios, en el caso de los parametros
no encontrados en la literatura, se utilizaron modelos matematicos para su estimacion.
—log(LCsy), Try &p,8p, 8y, se utilizaron como un primer filtro para reducir el nimero de
posibles fases organicas.

Surfactante: Al ser un producto de uso topico se espera que sea una formulacion no
irritante, por lo tanto, se utilizé una base de datos que incluye inicamente surfactantes no
ionicos. Para la seleccion del surfactante se recurrid a los parametros: flash point,
—log(LCs50)y HLB. Los valores de Tr se recopilaron de la bibliografia, el parametro
—log(LCsy) se estimd con un método de contribucion de grupos y el valor HLB buscé en
bibliografia y en el caso de los valores no disponibles, se calcul6 por definicion.

Tabla 1. Listado de propiedades-objetivo utilizadas en los componentes individuales

Propiedad-objetivo Modelos utilizados (propiedades individuales)
—log(LCsp) Bibliografia, GC-Martin and Young
Ty Bibliografia, ChemSpider, PubChem, Método C&G GC-
Constantinou and Gani, 1994
Solubilidad de Bibliografia, M&G GC-Marrero and Gani,2001
Hansen
HLB Base de datos, bibliografia, Eq. Griffin
Cloud Point M¢étodo M&G GC-Marrero and Gani
Volumen molar Bibliografia, ChemSpider, PubChem

*  Me¢étodo de contribucion de grupos GC- Martin and Young: —log(LCs()

El parametro LCs se refiere a la concentracion a la cual se presenta el 50% de mortalidad en
la muestra utilizada, ng es el nimero de grupos presentes en la molécula de interés, n;es el
numero de repeticiones de cada grupo en la molécula y «; es el valor correspondiente al

grupo.
—log(LCso) = X2 mya;

La implementacion de esta metodologia demanda la inspeccion visual de la estructura
molecular del compuesto a calcular. Los grupos de interés, asi como sus valores se
obtuvieron del trabajo de Martin & Young, 2001.

* Parametros de solubilidad de Hansen &4, 6, 65y,

Es importante que los ingredientes presentes en la formulacion no sean capaces de disolver
las proteinas de la piel, de ser asi se traduciria en irritacion cutdnea, una caracteristica
indeseable en la formulacion es por esto que, los limites de aceptacion para
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los parametros de solubilidad de Hansen definidos son los parametros de solubilidad de
algunas proteinas presentes en la piel.

84,06, y Op, fueron recopilados de la bibliografia y en el caso de los valores no
disponibles, fueron estimados con ayuda del método de contribucion de grupos (Stefanis

& Panayiotou, 2008), el cual cuenta con dos grupos de contribucion de primer orden C; y de
segundo orden D;.

§a=C iNC,+ WY ; MDD + 17.3231) MPa/?
8, = iNC,+ WY, MD + 7.3548) MPa1/?
Spp = (X NG+ WX ; M;D; + 7.9793) MPal/?

Una vez obtenida la lista de ingredientes potenciales se plantea un problema de optimizacion
para determinar la composicion que nos permita obtener la menor toxicidad. Para esta etapa
se utilizaron como propiedades- objetivo de la mezcla LCso, volumen molar (regla de
mezclado lineal) y viscosidad (modelo no lineal).

RESULTADOS

En la table nimero dos se muestra la lista de propiedades-objetivo generada en la tarea 1.1,
con las restricciones correspondientes.

Tabla 2. Lista de propiedades objetivo y restricciones.

Propiedades objetivo Restricciones

Parametro de toxicidad LC50 —log(LCsy) > 3.6 mol /m3
Desviacion hidrofilica-lipofilica HLD#0
Balance hidrofilico-lipofilico HLB>12
pH 4.5<pH<S5.75

Parametros de solubilidad de Hansen &, < 19.4 & 6, > 25.4 MPqa°®
5p < 6.8 & 8p >12.8 MPa®
85y <89 &6y > 149 MPa®®

Punto de inflamabilidad Tr>70°C
Volumen molar 20 <V < 150 cm?® /mol
Viscosidad dinamica 5 < u <2500 cP

Se dispuso de una base de datos con 75 aceites diferentes, los cuales fueron filtrados con
base en los valores de —log(LCs), Try &p,8p, 8y, lo cual dio como resultado un total de
5 candidatos viables (oleyl alcohol, octyldodecanol, olive oil, safflower oil y palm oil). Al
ser el pardmetro de toxicidad un valor de gran importancia, se selecciond el aceite con la
toxicidad mas baja (mayor —log(LCsp)).

En el caso de los surfactantes no i6nicos, se cuenta con una base de datos de 44
compuestos. El primer filtro utilizado fue con la ayuda del Tr, —log(LCsq) y el valor de
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HLB, con este primer filtro se redujo el nimero de surfactantes a 6 posibles. Se realiz
una revision bibliografica y se eligié como surfactante potencial el sucrose palmitate. En
la etapa de optimizacion se tiene como objetivo maximizar el pardmetro —log(LCs,) de
la mezcla (fase continua, fase dispersa, surfactante e ingrediente activo).

Funcion objetivo:
max{8.76xpp + 7.67x5 + 3.25x;4}

s.a.
Xpe+ Xpp + X5+ Xj4 =1 (1)
V =18.015xs. + 364x5p + 447xs + 226.58x,, @)
1 =1.0016n, ©)
7
599.04 — 589.04¢3 4
m=1+ 5 7 0 @
235.616 — 1487.6¢ + 2515.968¢3 — 1487.6 93 + 235.616¢ 3
364XFD (5)
(p =
%
403.31x1A — 001 (6)
18xFC + 2986XFD + 58071x5 + 4‘0331X1A
05 < e )
18xFC + 2986XFD + 58071x5 + 40331x1A
298.6x
i <0.25 ®)
18xFC + 2986XFD + 58071x5 + 40331x1A
20 <V < 150 ©)
5 < i < 2500 (10)
Donde: x14: Fraccion molar del ingrediente activo
Xc: Fraccion molar de la fase continua (sodium hyaluronan)
(agua) V: Volumen molar (cm?/mol)
Xpp: Fraccion molar de la fase dispersa u: Viscosidad dindmica (mPa.s)
(octyldodecanol) n,-: Viscosidad relativa
xg: Fraccion molar del surfactante (sucrose @: Fraccion volumétrica de la fase dispersa
palmitate) en la mezcla

El problema de optimizacion planteado se resolvié como problema de programacion no
lineal (NLP) con ayuda del software GAMS 38.3.0. La solucion arroj6 la composicion de
nuestra formulacion en fraccion molar, por lo cual se realiz6 el calculo para obtener la
composicidon en porcentaje masico relacionando la fraccion molar con el peso molecular
de cada componente.
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Tabla 3. Composicion de formulacion potencial de una emulsion hidratante

Componente Fraccion molar Porcentaje en peso (%)
Frase continua Agua 0.956 50.11
Fase dispersa Octyldodecanol 0.029 25.22
Surfactante Sucrose palmitate 0.014 23.67
Ingrediente activo Hialuronato de sodio  0.0008534312 1

CONCLUSIONES

Con ayuda de la etapa de disefo asistido por computadora de la metodologia sistematica

hibrida planteada, fue posible obtener una formulacion potencial la cual incluye una lista
de componentes, asi como su composicion en porcentaje en peso. La formulacion
potencial obtenida serd sometida a un ligero cambio, ya que en una etapa posterior es
necesario seleccionar los aditivos necesarios en la formulacion, para después finalizar la
etapa de disefio asistido por modelos matematicos con la estimacion de las propiedades
objetivos para verificar que no hay cambios significativos en la formulacion y que por tanto
los valores contintian dentro de los parametros establecidos.
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RESUMEN

La produccion y uso de biocombustibles sustentables es una alternativa que contribuye a
alcanzar el objetivo de desarrollo sostenible relacionado con energia asequible y
renovable. Para tal fin, los residuos son una materia prima atractiva para la produccion de
biocombustibles. Dichos residuos no compiten, de manera directa o indirecta, con los
cultivos alimenticios para su generacion, ademds de que, debido a su inadecuada
disposicion y elevados volimenes, representan un problema de contaminacién. En
particular, la mayoria de los residuos agricolas son abandonados o quemados en los
campos de cultivo, y no generan valor agregado para el sector que los produce. Entre los
residuos que se generan en el campo mexicano, la cascarilla de arroz es uno de los mas
abundantes y de lenta degradacion por su elevado contenido de silice. El uso de este
residuo se ha explorado para la produccion de pellets combustibles; sin embargo, el
biocombustible resultante no satisface el estandar ISO 17225-6 respecto del contenido de
cenizas. En este contexto, la mezcla de residuos es una alternativa que posibilita el
cumplimiento de dicho estdndar. Por ello, en el presente trabajo se lleva a cabo una
optimizacioén estadistica que permite producir pellets combustibles que satisfagan el
estandar ISO 17225-6 a partir de cascarilla de arroz y su mezcla con paja de frijol. Para tal
fin, se realiza un disefio de experimentos considerando como factores el contenido de
humedad y el porcentaje de paja de frijol, siendo el poder calorifico la variable respuesta.
Con base en la caracterizacion fisicoquimica de los pellets obtenidos experimentalmente
se elabora una superficie de respuesta que permite determinar los parametros requeridos
para satisfacer el estandar. De acuerdo con los resultados de la optimizacion, los pellets
combustibles producidos con 90 %peso de paja de frijol y 10 %peso de céscara de arroz,
con 15.0 % de contenido de humedad cumplen con la norma ISO 17225-6. En estas
condiciones, los pellets combustibles tienen un poder calorifico de 3,645.78 kcal/kg, 6.98
% cenizas, 9.76 % de humedad final, 610.78 kg/m> de densidad aparente y 99.51 % de
durabilidad.

Palabras clave: optimizacion estadistica, pellets combustibles, residuos agricolas, poder
calorifico, estandar ISO.
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INTRODUCCION

La produccion de energia asequible y no contaminante es uno de los Objetivos de Desarrollo
Sostenible propuesto por la Organizacion de las Naciones Unidas (ONU). De acuerdo con
la ONU (2022), el acceso a la electricidad ha comenzado a acelerarse, la eficiencia
energética continila mejorando y la energia renovable estd logrando resultados excelentes
en el sector eléctrico. En este contexto, la investigacion en torno a la produccion de
biocombustibles es de gran relevancia, tanto para el sector del transporte como para la
generacion de electricidad y/o calor. En particular, para la generacion de energia eléctrica
y/o térmica destacan los biocombustibles solidos, los cuales son una alternativa energética
de facil manejo y bajo costo. Dentro de los biocombustibles solidos se encuentran las
briquetas, las astillas, y los pellets combustibles. Los pellets combustibles son los
biocombustibles s6lidos mas populares, debido a su facil manejo y alto poder calorifico. Los
pellets combustibles se definen como pequenos cilindros de biomasa densificada con
extremos rotos obtenidos por medio de comprension mecéanica (ISO, 2021); las dimensiones
de los pellets combustibles son usualmente diametros <25 mm, con longitudes de 3.15 mm
a 40 mm (ISO, 2021). Los pellets combustibles pueden emplearse en sistemas de
calefaccion, tanto doméstica como industrial, asi como en la generacion de electricidad. Las
biomasas lignoceluldsicas son las principales materias primas utilizadas para la produccion
de pellets combustibles; en ellas se incluyen residuos agricolas, agro-industriales, y
forestales, asi como cultivos energéticos. En la literatura se ha reportado la fabricacion de
pellets combustibles a partir de cascarilla de arroz, podas de jardin, cascara de cacahuate,
paja de trigo, heno, paja de frijol, rastrojo de maiz, entre otros (Pradhan et al, 2018;
Rios-Badran et al, 2020).

En México, se producen grandes cantidades de residuos provenientes de diferentes
cultivos; entre ellos se encuentran los residuos primarios (agro-residuos), es decir,
obtenidos al momento de la cosecha, entre los que se encuentran hojas y tallos del maiz,
tallos y vaina de sorgo, puntas y hojas de caina de azlcar, paja de trigo, paja de cebada y de
frijol. También se tienen a los residuos secundarios obtenidos del procesamiento
postcosecha, entre los que estan el bagazo de cafia de azlicar, mazorcas y olotes, el bagazo
de maguey o agave, la cascara de arroz, y la pulpa de café (residuos agro-industriales). Como
consecuencia de la actividad agricola, se genera una gran cantidad de residuos, algunos de
los cuales son eliminados generalmente por medio del fuego en la misma parcela o dando
uso de poco valor agregado. En particular, la cascarilla de arroz es un residuo agro-industrial
que constituye aproximadamente el 20% de la produccion mundial de este grano arroz. La
cascarilla de arroz es el principal subproducto generado por la industria de la molienda del
arroz (Hernandez-Neri et al, 2022); ésta esta constituida principalmente por celulosa y silice,
elementos que son muy importantes en la produccién de combustibles, ya que posibilitan el
incremento en el rendimiento del producto final. La densidad de la cascarilla de arroz es
baja, por lo cual al apilarse ocupa grandes espacios.

La cascarilla de arroz ha sido empleada para la produccion de pellets combustibles; sin
embargo, no satisface los requerimientos del estandar ISO (2022) debido a su elevado
contenido de ceniza (Rios-Badran et al, 2020). En este contexto, la mezcla de biomasas es
una alternativa que permite utilizar los residuos que por si mismos no satisfacen los
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requerimientos del estdndar. En los estados de México donde se cultiva el arroz también se
cultiva el frijol, derivado del cual se genera paja de frijol, la cual esta constituida por
residuos de tallo, hoja y vaina. Este residuo es una biomasa orgénica con alto contenido de
carbono (Hernandez-Neri et al, 2022). Por ello, la paja de frijol es un material
lignoceluldsico con potencial para ser usado como materia prima para la produccion de
biocombustibles. En México se producen mas de un millon de toneladas de frijol anuales;
por lo que es inevitable la generacion de residuos, la cual representa una gran cantidad de
materia prima para la produccién de pellets.

Por lo anteriormente expuesto, la produccion de pellets de biocombustibles a partir de
cascara de arroz y paja de frijol es el objetivo de la presente investigacion. Para ello se
determinaran la proporcion de las biomasas, asi como el contenido de humedad que
permitan obtener pellets que cumplan con los estandares de calidad de la norma ISO-
17225-6 (ISO, 2022).

METODOLOGIA

La cascarilla de arroz fue recolectada en Ezequiel Montes, Querétaro, y la paja de frijol fue
obtenida en El Carmen, Hidalgo. Previo a la densificacion, se realizé la molienda para
reducir el tamafio de particula de ambas biomasas, y posteriormente se utilizo un tamiz para
homogeneizar el tamafio de las muestras. Para determinar las condiciones Optimas
para densificar las materias primas se seleccionaron dos factores con tres niveles:
porcentaje de humedad (10%, 15%, 20%), y proporcion de cascarilla de arroz y paja de
frijol (75:25; 50:50; 25:75). Se establecio un disefio aleatorizado de experimentos de 3% con
ayuda del programa JMP. Las variables de respuesta fueron quimicas [humedad (%),
cenizas, (%), carbono total (%), compuestos volatiles (%) y nitrégeno total], y energética
[poder calorifico (MJ/kg)]. Para fabricar los pellets, las materias primas mezcladas y
homogenizadas se procesaron en una pelletizadora de rodillos con una matriz de 8 mm
de didametro (Hernandez-Neri et al, 2022). Todos los pellets producidos se realizaron por
triplicado.

Las pruebas de caracterizacion de los pellets incluyen la determinacion de contenido de
humedad (gravimétrico PROY-NOM-211-SSA-200), cenizas (Gravimétrico NMX-F- 066-
S-1978), materia volatil (Gravimétrico APHA), contenido de carbono (Gravimétrico),
nitrogeno total (digestion y espectrofotometria), y poder -calorifico (calorimetro
isoperibodlico) (Herndndez-Neri et al, 2022).

Con los datos generados se utilizé el Software JMP para realizar el analisis de la superficie
de respuesta. Con base en los resultados de la caracterizacion de los pellets combustibles se
realizd el anélisis considerando las variables respuesta que no cumplen los parametros
establecidos en la norma. Para obtener el modelo, se especificaron como limites entre 10-
15% de contenido de humedad inicial de la mezcla de biomasas, y una proporcidon entre
0-40% de la cantidad de paja de frijol.
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RESULTADOS

El contenido de humedad es uno de los parametros mas importantes, ya que, cuando este
es demasiado bajo, la friccion entre la biomasa y la matriz sera alta, lo que aumentara el
consumo de energia. El contenido de humedad mostré diferencias estadisticas (p<0.05)
entre los diferentes tipos de humedades, mientras que no hubo diferencias estadisticas
entre las diferentes mezclas. Se mostré mayor diferencia entre tratamientos con humedad
inicial de 20.0%, lo cual origin6 que los pellets tuvieran una humedad final de 13.35%, la
cual es mayor que la especificacion de la norma ISO 17225-6 (<10%). Los valores
promedio de los pellets con humedad inicial de 15% fueron de 9.98% y 7.76% con un 10%
de humedad inicial.

La materia volatil participa en el proceso de combustion de la biomasa, afectando el
rendimiento y la estabilidad fisica (Tauro et al., 2018). El contenido de materia volatil no
mostré diferencias estadisticas significativas (p> 0.05) entre los diferentes valores de
humedad; sin embargo, hubo diferencias entre las diferentes proporciones de mezclas. El
contenido del material volatil fue de 84.72% (25:75), 80.49% (50;50) y 76.10% (75:25).

Entre mayor sea la cantidad de ceniza en el biocombustible, menor sera el calor obtenido,
y se presentan problemas de manejo y disposicion de la misma. El contenido de cenizas
mostrd diferencias estadisticamente significativas (p <0.05) entre las diferentes
proporciones de biomasa en la mezcla, mientras que no se encontraron diferencias
estadisticas significativas entre los diferentes contenidos de humedad. La norma ISO
17225-6 especifica un contenido maximo de cenizas de 6.0 % para los pellets de la clase A
y de 10.0 % para la clase B. El contenido de ceniza de las muestras fue 9.84% (25:75),
12.74% (50:50) y 16.22% (75:25); los valores sugieren que se clasifican en clase B.

El contenido de carbono es el mas importante en términos de energia potencial, ya que
altos contenidos de carbono fijo son asociados a altos poderes caléricos. No hubo
diferencias significativas (p>0.05) en el contenido de carbono entre diferentes contenidos
de humedad. Sin embargo, hubo diferencias estadisticamente significativas entre
tratamientos de diferentes proporciones de biomasa. Los pellets elaborados con cascarilla
de arroz y paja de frijol en proporcion 25:75 mostraron un mayor contenido de carbono con
47.39%, mientras que la proporcion 75:25 obtuvo 42.54% de carbono total.

Por otra parte, los pellets elaborados con cascara de arroz y paja de frijol en proporcion
25:75 mostraron un mayor contenido de nitrégeno con 0.52%, mientras que la proporcion
75:25 obtuvo 0.46%. La norma ISO 17225-6 especifica un contenido <0.7, por lo que los
diferentes tratamientos se encuentran dentro de lo establecido.

El poder calorifico mostr6 diferencias estadisticas (p<0.05) entre las distintas humedades
utilizadas, mientras que no hubo diferencias estadisticas entre las diferentes mezclas. El
efecto de la humedad fue claro, ya que la biomasa con humedad de 20.0 % fue la que
obtuvo los resultados mas bajos de contenido energético con una media de 3021.51
kcal/kg. Con la humedad de 10.0% fue posible obtener valores de poder calorifico de hasta
3475.26 kcal/ kg. El pellet de mayor humedad quedo por debajo del valor de referencia de
la norma que indica un rango de 3511-4538 kcal/kg.
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El modelado de la superficie de respuesta se realizo principalmente respecto del contenido
de cenizas y poder calorifico, ya que estas variables mostraron valores fuera de lo

establecido de acuerdo a la norma. Se determind que el empleo de materia prima con 14-
15.0% de humedad inicial y una mezcla de biomasa con 90% paja de frijol y 10% céascara
de arroz permitiria obtener pellets con un poder calorifico de 3645.78 kcal/kg, 6.98-7% de
cenizas, humedad final de 9.76%, densidad a granel de 610.78 kg/m?, y durabilidad de
99.51%. EI resto de los parametros evaluados en la norma se cumplirdn; dichos
pardmetros son longitud, diametro, y nitrogeno. El porcentaje de material volatil y

carbono son similares a los reportados para otras biomasas de estudio. El modelo de
superficie de respuesta que se muestra en la Figura 1.

ored. Cenizas

:cgml.'.'la (%

Figura 1. Disefio de superficie de respuesta

La prediccion del poder calorifico (R?: 0.81) y contenido de cenizas (R?: 0.99) con respecto
a los datos experimentales mostrd un buen ajuste. Ademas, el andlisis de varianza informa

valores del cuadrado medio del error de 0.439 y 0.200 para poder calorifico y contenido de
cenizas, respectivamente

CONCLUSIONES

Los resultados obtenidos a partir del modelo de optimizacion estadistica muestran que es
posible obtener pellets combustibles a partir del uso de residuos agro-industriales como la
cascarilla de arroz y paja de frijol; para tal fin se establecieron como factores de control el
porcentaje de humedad y proporcion de biomasa, con tres niveles cada uno de ellos.
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Los pellets elaborados con 25% de céascara de arroz y 75% de paja de frijol al 15% de
humedad mostraron: 9.98% de humedad final; 83% de compuestos volatiles; 9.84% de
cenizas; 47.39% de carbono; 0.52% de nitrogeno; 14.07 MJ/kg; 7.97 mm de didmetro;
24.12 mm de longitud; 613.27 kg/m® y 99.75% de durabilidad. Aunque algunos pardmetros
cumplen con la norma, el contenido de cenizas y el poder calorifico se encuentran fuera de
los valores establecidos.

De acuerdo al anélisis de superficie de respuesta se determind que las mejores condiciones
fueron el empleo de 15.0% de humedad inicial y una mezcla de biomasa con 90% paja de
frijol y 10% céscara de arroz; con dichas variables se obtuvieron pellets con un poder
calorifico de 3414.59 kcal/kg, 9.50% de cenizas en peso seco, una humedad final de 9.69%,
una densidad a granel de 613.89 kg/m?, durabilidad de 99.81%.
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RESUMEN

En el presente trabajo se realiz6 un estudio mediante la metodologia de superficie de respuesta para
evaluar la influencia y optimizar las variables de proceso en la lixiviacion 4cida para la recuperacion
de cobre. Se ha encontrado que a menores tamafios de particula se alcanza la mayor concentracion
de cobre; sin embargo, la mejor recuperacion se logra a mayores tamafios de particula. Por otra
parte, la presencia de perdxido de hidrogeno aumenta la eficiencia de recuperacion, pero tiene
efectos adversos a tamanos de particulas menores a 500 um. A su vez, por la naturaleza de la
solucion se necesitan altas velocidades de mezclado.

Palabras clave: Mineria urbana, reciclaje, superficie de respuesta.
INTRODUCCION (Times New Roman 12 pt, negritas)

Con el desarrollo de nuevas tecnologias se ha propiciado un aumento en la demanda de equipos
electronicos como computadores, teléfonos, aparatos y electrodomésticos inteligentes, estimandose
entre 3% y 5% por afio (Charles y col., 2017), aumentando asi el consumo de materia prima de
metales nobles (Ag, Au, Pd, Pt) y metales bases como el Cu. Debido a esto, se prevén riesgos de
abastecimiento debido a la demanda, asi como, por problemas geopoliticos, que se han desarrollado
entorno a las fuentes de estos metales (TWG. Council, 2017; PGM Management, 2017). A su vez,
por el corto tiempo de vida y las mejoras tecnoldgicas que provocan una rapida obsolescencia se
promueve un crecimiento mas acelerado tanto de la demanda como en la generacion de residuos
de aparatos eléctricos y electronicos (RAEE) (Tsydenova & Heyken, 2019), los cuales representan
entre un 3.1% y 5.0% en peso de los RSU en México segun el INEGI (Delegacionales C.C.N.d.G.M,
2013). En 2015 se generaron en México 1.1 megatoneladas de RAEE al afio, presupuestandose un
crecimiento del 17% para el 2026 (Baldé¢, 2017), reciclandose alrededor del 10% mientras que el
resto es depositado en rellenos sanitarios y bodegas (INCyTU, 2018), como se muestra en la Figura
1. Esto genera un problema medioambiental. Los tableros electronicos impresos (PCB por sus cifras
en inglés) son una fuente de cobre (Kaya, 2019), el cual

203



II Simposio de Optimizacion Aplicada a la Ingenieria Quimica (SOAIQ). Mayo 18-20, 2022.

Editores: Fernando Israel Gomez Castro, Juan Gabriel Segovia Hernandez, Claudia Gutiérrez Antonio, Eduardo
Sanchez Ramirez, José¢ Ezequiel Santibanez Aguilar

© 2022, AMOAIQ. Todos los derechos reservados.

representa entre un 0.2 y 0.5% de los RAEE, y junto a otros metales puede representar entre un 75
a 90% del valor de (Kaya, 2016). Lo anterior hace urgente el desarrollo de tecnologias de reciclaje
viables y amigables con el ambiente (Lu & Xu, 2016).

Recuperacion Tratamiento
social 1%9 certificado 0.5%0
Reciclado
primario 10%q
Recuperacion
§.504 IEuso
Guardado 30%

Basurero 50%0

Figura 1. Distribucion del tratamiento de residuos electronicos en México (INCyTU, 2018)

La lixiviacion es una tecnologia hidrometalurgica en la que se usa un agente acomplejante para la
solubilizacion de los metales de interés (Gamino-Arroyo y col., 2021). En los estudios referentes a
la lixiviacion de cobre, existe una etapa de conminucion para exponer el metal a la solucion y poder
llevar a cabo el proceso (Oliveira y col., 2012). Sin embargo, muy pocos estudios han sido llevados
a cabo para determinar como afectan las variables de proceso a la extraccion de cobre a partir de los
PCB, dada la complejidad del proceso por la mezcla de metales y su naturaleza quimica, la
hidrofobicidad de la matriz polimérica sélida, asi como la naturaleza heterogénea del so6lido. Estos
factores dificultan el modelado y optimizacion de la extraccion mediante métodos rigurosos, por lo
que en el presente trabajo se desarrolld un estudio usando la metodologia de superficie de respuesta
(RSM), modelando y analizando el impacto de las variables escogidas para el estudio.

METODOLOGIA

Se realiz6 una estimacion del niimero de equipos electronicos desde el 2015 hasta el 2018, teniendo
en cuenta los equipos importados, producidos y exportados; contrastando con los equipos en uso.
Con la metodologia desarrollada por el INECC-IPN (Moguel, 2007) con respecto al tiempo de vida
util de estos equipos, se obtiene un estimado del nimero de tarjetas electronicas residuales, con un
peso estandar, extrapolando con datos estadisticos recientes como los expuestos en el inventario de
residuos de la Ciudad de México (SEDEMA, 2019) y a nivel nacional por parte del INEGI y
SEMARNAT (INEGI, 2018), lo cual se muestra en la Tabla 1.
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Se llevé a cabo la determinacion de la concentracion de cobre en tableros electronicos impresos
residuales de tabletas electronicas mediante lixiviacién con agua regia en los PCB evaluados a
diferentes tamafios de particula después de la molienda, teniendo en cuenta la distribucion
granulométrica. Se realiz6 el andlisis mediante RSM de la lixiviacion de cobre con soluciones
acuosas de acido sulftrico teniendo en cuenta las variables con sus respectivos valores y
codificacion como es mostrada en la Tabla 2.

Tabla 1. Masa total de PCB residuales de alto valor (1.P.S.D CV, 2014)
ESTIMATIVO DE MILLONES DE UNIDADES DE

ANO LAPTOPS PC DE MESA CELULAR/TABLET

2015 16.9 18.3 15

2016 18.5 20.1 16

2017 20.2 21.9 18

2018 21.9 23.8 20
Masa promedio PCB (Tm)/aiio 94.303 118.793414.36 Elaborada para el

presente estudio a partir de (CV, 2014; INEGI, 2018; SEDEMA, 2019).

Tabla 2. Variables y valores del disefio experimental

Variables Var Valores
Tamaiio de particula (um) [PS] 18 35 60 140
Velocidad de agitaciéon (rpm) [v] 350 500 700 1000
[Ac sulftarico] (mol/L) [Ac] 1 2 3 4
Tiempo (h) [t] 1 2 4 8 24
[Peroxido] p/p [PO] 0 0.025
Respuesta
g Cu/Tm WPCB tratado

RESULTADOS

Se realizo6 la trituracion y molienda intercalada con un molino de discos y una licuadora industrial
en el que se procesaron 1 kilogramo de tableros electronicos residuales de celulares de gama media
— baja desechados entre 2016 a 2019, obteniéndose un total de 333.14 gramos con tamafios de
particula menor a 1 mm.
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Figura 2 Distribucion granulométrica de los residuos molidos que pasa por malla (izq) acumulativos (der)

Teniendo el andlisis granulométrico, se realizo la lixiviacion con agua regia a los diferentes tamanos
de particula, obteniéndose la cantidad de cobre extraido por PCB residual tratado a los diferentes
tamafios de particula como se muestra en la Figura 3. Asumiendo una distribuciéon homogénea del
cobre, se puede ver que, a un menor tamafio de particula, se tiene una mayor exposicion del cobre y
al tener un menor tamafio las particulas de cobre, facilita también la extraccion del cobre, el cual
puede llegar a representar un poco mas del 40% en peso del tablero a tamanos menores de 105um,
representando la maxima cantidad extraible. A tamafios mayores de 500 um solo es extraible entre
85 a 80% del cobre total, representando entre 32 y 34% en peso del PCB residual (WPCB por sus
siglas en inglés).

420000
400000 | @
380000
= 360000 4

3 340000 . 2
%0 320000 ?
300000
0 200 400 600 800 1000
Tamafio de particula pm

Figura 3. Masa de cobre (g) extraible por tonelada métrica de PCB residual tratado a diferentes tamafios de particula

WPCB

u/T

En el caso de la extraccion con acido sulfurico a las diferentes condiciones expresadas en la Tabla 2,
se tiene un comportamiento inverso con respecto al tamafio de particula, el cual se puede explicar por
la alta hidrofobicidad de la matriz polimérica que a menores tamafios de particula presenta una mayor
resistencia a la transferencia de masa. Se corroboraron las limitaciones de transferencia de masa por
medio de la evaluacion del efecto de la velocidad de mezclado, dado que las velocidades deben ser
mayores o igual a 750 rpm para que se pueda notar una extraccion de cobre aceptable. El perdxido
de hidrogeno mejoro6 la extraccion de cobre por la funcionalizacion de la matriz polimérica (Van
Yken y col., 2021), lo que junto al aumento del potencial de oxidacion, permitid
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una mejora en el extraccion de cobre, En el caso del aumento de la concentracion de acido sulfarico
(mayores a 2), esta variable afecta negativamente debido a la disminucién de pH, lo que tiene efectos
no deseados, como lo muestran los diagramas de equilibrio del cobre(King, 2010).

g Cu extraido/TmWPCB g Cu extraido/TmWPCB
3.0
/TmPCB
9/TmPCB g
‘E 900 < 150000 €3 2.5 < 100000
: 100000 — 200000
g 150000 - 200000 <
800 - B 200000 — 300000
b I 200000 - 250000 ®) 2.0 | 300000 — 400000
= 700/ I 250000 - 300000 = — = 100000
= = > 300000 g 15
E 600 » Hold Values
Q Hold Values £ 10 Tamaio  552.5
S 500 [acido] 25 ) tiempo 12,5
o) [peroxido] 1.5 205 velocidad 675
> 400 tiempo 12.5
0.0 |
q,&j@@%@@Q@Q%@q@@@ 10 15 20 25 3.0 35 4.0
Tamaiio de particula (um) [acido]

Figura 4. Distribucion granulométrica de los residuos molidos que pasa por malla (izq) acumulativos (der)

Obteniéndose

ICU | -7~ 165 + 0.24 PS + 164 PO + 1.26¢ + 4x10~*p — 2.5x10-3PS?
TmPCB ' ' ' ' ' Ec. 1

—3.3x1073[Ac]? + 0.24PSPO + 1.26P0 t

Con R? =78.04 y R?(ajustado)=75.25

A pesar de que el modelo obtenido muestra que a mayores velocidades de mezclado se tiene una
mejor extraccion, durante la experimentacion se observd que a esta velocidad se formaban
remolinos, los cuales arrojaban los residuos fuera de la solucion. Debido a esto, son necesarias
evaluaciones adicionales para establecer de mejor manera el efecto de la velocidad de mezclado.

CONCLUSIONES

Mediante la metodologia de RSM se logré el modelado de la extraccion de cobre con acido sulfurico.
Todas las variables presentaron impacto en la extraccion de cobre, siendo PS y [Ac] las de mayor
impacto. El optimo local encontrado fue a tamafios de particula mayores a 1 mm, con H20:, una
concentracion de acido de 2.5 mol/L y un tiempo de 24 h con velocidad mayores a 750 rpm. Debido
a la alta complejidad del proceso, especialmente la naturaleza hidrofébica de la matriz en la que se
encuentran los metales, se presenta una desviacion significativa (R? = 75.25) del comportamiento
real, asi como un bajo rendimiento a tamaios de particula menores a 250 um
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DISENO MOLECULAR OPTIMO DE FARMACOS PEPTIDICOS
ASISTIDO POR COMPUTADORA

Benavides-Merla Ariel Emilio ?, Aguirre Bafiuelos Patricia  Escobedo Moratilla
Abraham ® Roman Martinez Alicia® ™"

RESUMEN

Los péptidos y peptidomiméticos representan una clase tnica de compuestos farmacéuticos
que suelen ser capaces de inhibir y/o modular complejos de proteinas funcionales,
demostrando una baja toxicidad y un buen acoplamiento proteico, con el fin de mantener la
homeostasis inmunoldgica contra una plétora de patologias®>. Comprender este mecanismo
de accion de las interacciones péptido-proteina y/o ligando, son un gran reto para la
industria biofarmacéutica, dado a que es necesario proponer cambios especificos a las
estructuras quimicas de los compuestos de estudio para determinar su comportamiento
celular y asi incrementar su afinidad con la diana terapéutica. Para ello, implementaremos
una metodologia sistematica que abarca el uso de diferentes enfoques computacionales',
estableciendo los parametros y limitaciones para la adecuada
optimizacion del disefio molecular asistido por computadora (Computer-aided drug
design) que conducen al desarrollo de candidatos firmacos peptidicos. En el caso de
nuestro proyecto de investigacion, nos centraremos en el disefio de un farmaco peptidico
del complejo de la neuroquinina-1® (NK1R) y su respectivo ligando, un undecapéptido
perteneciente a las taquininas denominado sustancia P, asociados a enfermedades
neurodegenerativas, que al unirse modulan la presencia de inflamacién y dolor?.
Primeramente, identificaremos la disponibilidad de la estructura tridimensional del
complejo NK1R-sustancia P en las bases de datos Protein Data Bank y UniprotKB con el
fin de detectar las regiones proteinicas que seran utilizadas como plantilla para el disefio’.
Una vez identificadas las regiones proteinicas, es necesario comprender las propiedades de
los aa de anclaje tanto del receptor como el ligando mediante Expassy* asi como
comprender y predecir los sitios de unién del complejo por medio de DoGSiteScorer!'2.
Ademas, se determina la flexibilidad y estabilidad de la estructura del ligando especifico
(sustancia P) mediante el software de optimizacion Avogadro a diferentes estados de
protonacion’. Posteriormente se busca la conformacion y posicién optima del receptor
(NK1R) mediante el software Chimera’. En caso de encontrarse con otros ligandos, se
realiza un cribado virtual!! para determinar que ligando presenta mayor afinidad al
receptor. Por ultimo, se emplean softwares de acoplamiento molecular (docking molecular)
como Autodocks Tools para generar una prediccion de interacciones del complejo
receptor-ligando®!°. Como resultados esperados, tendremos a nuestra disposicion tres
perfiles del receptor NK1R?®, con sus respectivos ligandos involucrados en la respuesta
analgésica y/o antiinflamatoria', que nos permitan la construccién de un complejo
péptido-ligando 1til para la validacion de candidatos farmacos peptidicos de alta calidad,
para la industria biofarmacéutica.

Palabras clave: farmacos peptidicos, disefio molecular asistido por computadora
(computer-aided drug design), acoplamiento molecular (docking molecular).
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INTRODUCCION

La industria farmacéutica es reconocida por el cumplimiento de estandares de calidad que
requieren ser evaluados constantemente para cumplir con las especificaciones del producto.
Sin embargo, a pesar de ello, el descubrimiento de un fairmaco a su vez conlleva un esfuerzo
multidisciplinario y costoso para la industria farmacéutica con una aproximacion de 12 a
20 anos de estudio, para la implementacion de un disefio unico.

Ante esta problematica la industria farmacéutica ha evolucionado con el fin de mejorar su
rendimiento operativo hacia la sustentabilidad y la excelencia de sus productos, poniendo
en practica enfoques orientados hacia la gestion de la calidad desde el disefio, también
conocida como Quality by Design.

Siendo un enfoque totalmente practico, dado a que incorpora toda la gestion de la
informacion del producto a disefiar, pronosticando como van a ser evaluados los productos
bajo el desarrollo de ensayos clinicos, acelerando sus procesos de manera efectiva,
reduciendo las variables del disefio experimental y seleccionando solamente
aquellos productos que se encuentren en un estado a prioripara la industria farmacéutica,
impulsandola hacia el desarrollo de nuevas estrategias adecuadas para el aseguramiento del
desempeiio del proceso y del producto.

Como resultado se han desarrollado softwares y herramientas basadas en modelos
bioinformaticos que han adquirido un papel importante en muchos campos de la ciencia. Y
sin duda se han convertido en un ingrediente clave para el descubrimiento y desarrollo de
nuevos farmacos en la industria farmacéutica llamada peptidologia computacional.

En la actualidad a esta metodologia se le conoce como el disefio de farmacos asistido por
computadora, también conocido como computer aided drug design (CADD). Dicha
metodologia no solamente se enfoca en el desarrollo de moléculas de un tamafio
considerablemente pequefio para una determinada diana terapéutica, segin la regla de
Lipinski, sino que también puede ser una guia especializada para el disefio, optimizacion y
seleccion de compuestos de mayor tamafio como los péptidos o moléculas similares a los
péptidos, es decir peptoides o peptidomiméticos, cuyas propiedades fisicoquimicas sean de
gran interés para la industria farmacéutica considerando sus componentes bioactivos,
siendo asi bioproductos.

Comprender el modo de accion de las moléculas bioactivas a nivel molecular es un gran
reto, pues es necesario: 1) encontrar nuevos compuestos lideres para su posterior
optimizacion, 2) identificar compuestos selectivos; y 3) optimizar la actividad biologica de
compuestos activos.

Nuestra investigacion se enfocard en desarrollar una metodologia sistematica para
caracterizar y proporcionar candidatos farmacos peptidicos mediante el disefio molecular
asistido por computadora. (CADD), que nos permita reducir los tiempos y costos para el
desarrollo de un farmaco peptidico dentro de la industria farmacéutica. Estableciendo los
parametros y limitaciones dentro de un espacio experimental virtual (in silico), para su
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adecuada optimizacion del acoplamiento molecular (molecular docking) con la respectiva
diana terapéutica, capaz de inducir una respuesta analgésica y/o antiinflamatoria.

METODOLOGIA

La presente investigacion se desarrollo en la Unidad de la Facultad de Ciencias Quimicas
de la Universidad Auténoma de San Luis Potosi. El alcance de la investigacion es el
cumplimiento de los parametros establecidos para el disefio de candidatos de farmacos
peptidicos con actividad analgésica y antiinflamatoria. Como resultado tendremos a nuestra
disposicion una metodologia sistematica que nos permita evaluar, el cumplimiento de los
parametros establecidos. Para establecer los parametros, fue necesario emplear diversos
enfoques computacionales desde el enfoque basado en la
estructura tridimensional del complejo péptido-ligando, asi como el analisis de las
propiedades de los aminoacidos de anclaje del péptido, de los ligandos especificos, del
conocimiento del péptido/ligandos posibles o la creacion desde novo del péptido hasta el
adecuado acoplamiento molecular (docking molecular). Lo cual nos lleva a la estimacion
de candidatos fAirmacos peptidicos con mayor afinidad y permeabilidad celular.

Identificacion del complejo receptor-ligando

| (I |
| | !dentificacién de los posibles 1 Construccion  del  complejo i
» | sitios de union entre receptor y | . ! Optimizacién del complejo receptor-ligand receptor-ligande con mayor .
! ligando. Iy afinidad. |
I | . | Optimizacién de la estructura ooy . I
Identificacion de complejos
. t —l’ de cada receptor y de cada . Pie) l .
I 1 R R -+ receptor-ligando con mayor |
. . 1 | ligando en diferentes estados L
Identificacion de las |+ . e afinidad. i : .
. ok e 1 de protonacion. Validacién del complejo 1
. | propiedades fisicoquimicas del ] .
1 | receptor y del ligando. - receptor-ligando con mayor .
. ’ I 1, afinidad. |
e 1 1
R f-_ _______ _ i Construccién de novo del complejo receptor-ligando l .
I ' !
i Seleccién de las estructuras I 1 ;| !dentificacion de otros Identificacion de otros ligandos Comprobacién de la actividad 1
cristalizadas del receptor. i » i| receptores con funcién similar con funcién similar al receptor biolégica en ensayos de I
] N receptor de estudio. de estudio. . o i s .
. P ;| bioactividad in vitro e in vivo.
1 F | - 1

1| Identificacién de la estructura oy .
* | o/holo” en una visualizacion |1 Prediccion de la estructura |
I P . L 20/3D0 del receptor y del .
2D/3D del complejo receptor- . H

i I 1 ligando. I
I | ligando. N

Complejos de receptor-ligando
candidatos con mayor afinidad
NKlR/Sustancia P para ser farmacos peptidicos.

Figura.l. Representacion sistematica de la metodologia. Se puede observar en 4 pasos fundamentales para el
disefio de farmacos peptidicos. a) Identificacion del complejo receptor-ligando. b) Optimizacion del
complejo receptor-ligando. ¢) Construccion denovo del complejo receptor-ligando. d) Ensayos de Docking
molecular para la validaciéon de complejo receptor-ligando con mayor afinidad.

El primer paso fue la identificacion de la disponibilidad de la estructura tridimensional del
complejo receptor-ligando dentro de las bases de datos, con el fin de detectar las regiones
proteicas, que seran utilizadas como plantilla para el disefio de péptidos. Una vez
identificado el complejo, podemos determinar si, tenemos el ligando adecuado para nuestro
receptor, de no ser asi nuestra metodologia nos permitira identificar los posibles ligandos
relacionados con nuestro péptido. Si tenemos el ligando especifico para nuestro
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complejo, pues optamos por identificar la flexibilidad y estabilidad de las estructuras tanto
del receptor como del ligando mediante Avogadro.

Posteriormente determinamos si nuestro complejo esté listo geométricamente, dado a que
dicho programa nos permite visualizar los estados de protonacion y de energia libre de
nuestros ligandos, lo cual es de gran ayuda para luego emplear ensayos por medio de
herramientas de acoplamiento molecular (docking molecular). Por lo tanto, en la medida
que se cumplen los parametros y etapas establecidas para el espacio experimental virtual
(in sillico) se validara la metodologia sistematica para la obtencion de candidatos farmacos
peptidicos mediante el nivel de optimizacion del disefo del bioproducto con capacidad de
ejercer un efecto terapéutico analgésico y/o antiinflamatorio.

RESULTADOS

Nuestra metodologia inicia desde la identificacion de la disponibilidad de la estructura
tridimensional del complejo receptor-ligando dentro de las bases de datos, con el fin de
detectar las regiones proteicas, que seran utilizadas como plantilla para el disefio de
farmacos peptidicos. En la tabla 1, podemos observar el resultado de la seleccion de
receptores NK1R, siendo las estructuras cristalizadas 6J20, GHLO y 6HLP, las estructuras
que cumplen con los criterios de seleccion desde la resolucién en A, y un valor de R cercano
a0.

Base de Datos o

Tamario del | Peso Molecular . . # Atomos o
) PDE ID Nombre Método Resolucidn (A) Riree Clasificacion
Blanco de Estudio Receptor(aa) | (kDa) Solapados

6E59 Crystal structure of the human NK1 tachykinin receptor 54 6245 B2 0301|  Proteina desefializacion
620 51.02 270

8
i 0.281
Crystal structure of the humanNKL substance P receptor 4
621 5132 30 2 0267
§
5
b

RECEPTOR NKRL Difraccion de rayos X
BHLL 5933 kvl

6HLO Crystal structure of the Neurokinin 1 receptor 50 85.75 240
GHlP f150 1]

0275  Proteina demembrana

0.36
0221

Tabla.1. Enfoque basado en la estructura 3D del complejo receptor-ligando. Se observa que las estructuras
cristalizadas 6J20, 6HLO y 6HLP cumplen con los criterios para la seleccion del cristal representativo del
receptor NK1R.

Una vez seleccionadas las estructuras cristalizadas, tenemos que evaluar sus propiedades
fisicoquimicas, las cuales nos permitiran identificar las regiones proteicas del sitio de union
con mayor area de interaccion y con un porcentaje de probabilidad mayor a 80%.

En la tabla 2. Podemos observar las caracteristicas fisicoquimicas de las estructuras
cristalizadas seleccionadas previamente con los criterios del cristal 6ptimo para ensayos de
docking molecular. Ademas de identificar el patron conservado correspondiente a la familia
de receptores de la proteina G
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G_PROTETN_RECERFT 2

Figura.2. Enfoque basado en las propiedades de los aminoacidos.

Basede Datos | EXPASSY - PROTPARAM
Tamafio de la |Punto Isoléctrico | Peso Molecular
Blanco de Estudio PDBID Secuencia (aa) (pH) (Da) 2 2t
6E59 542 7.90 61806.37 49 47
6J20 520 8.87 50438.08 38 30
RECEPTOR NKR1 6J21 441 8.78 50382.02 38 31
6HLL
6HLO 520 7.86 58977.32 48 46
6HLP

Tabla.2. Enfoque basado en las propiedades de los aminoacidos de anclaje del receptor. Se observa que el
dominio conservado en las secuencias aminoacidicas correspondientes con el receptor NK 1R, pertenece a
la familia de receptores de la proteina G.

En cuanto al sitio de unién. En la tabla 3. Podemos observar las caracteristicas de las
dimensiones del area de sitio de union al ligando de cada una de las estructuras
cristalizadas del receptor NK1R. Siendo la estructura 6HLO, la que presenta un mayor
porcentaje de drogabilidad.

Base de Datos PDB ZBH-DOGSITESCORER
. . .. . | Profundidad
.. PDBID |PocketPrincipal | Volumen (A) | Superficie (A) o Drug Score (%)
Blanco Terapéutico (A)
6J20 765.21 846.43 17.15 0.81
RECEPTOR NKR1 6HLO PO 865.61 920.46 23.11 0.84
6HLP 762.38 797.43 16.81 0.81

Tabla.3. Enfoque basado en el conocimiento del receptor-ligando. Se observa las caracteristicas de las
dimensiones del area de sitio de union al ligando de cada una de las estructuras cristalizadas del receptor
NKI1R. Siendo la estructura 6HLO, la que presenta un mayor porcentaje de drogabilidad.

Por otra parte, en cuanto a los ligandos especificos, se encontré que tanto los ligandos
GWA y GBQ, correspondientes a los medicamentos Aprepitant y Neupitant,
respectivamente, tienen mayor presencia en las estructuras cristalizadas seleccionadas
previamente. Dicha informacion nos permite comparar la afinidad (kJ/mol) de estos
medicamentos con el ligando peptidico de la sustancia P.
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Figura.3. Estructuras del receptor NK1R. a) Sitio de unién de la estructura cristalizada 6J20. b) Sitio de unioén
de la estructura cristalizada 6HLP. c¢) Sitio de union de la estructura cristalizada 6HLO. En ambas estructuras
comparten un sitio de unién de dimensiones similares, sin embargo, 6HLO, presenta un mayor porcentaje de
drogabilidad.

Al identificar el complejo receptor-ligando, podemos determinar si tenemos el ligando
especifico adecuado para nuestro receptor, de no ser asi nuestra metodologia nos permitira
identificar los posibles ligandos relacionados con nuestro receptor de estudio.
Posteriormente, se necesita que ambas estructuras, tanto receptor y ligando estén
optimizadas para un ensayo de docking molecular, para esto es necesario identificar la
flexibilidad y estabilidad de la estructura del ligando a diferentes estados de protonacion,
para identificar el estado basal de energia de cada ligando.

CONCLUSIONES

Como resultado tendremos a nuestra disposicion una metodologia sistematica que nos
permitira identificar las limitaciones de cualquier péptido mediante diversos enfoques
computacionales. Por ultimo, tendremos que hacer la validacion de cada ensayo de docking
molecular para los distintos estados de protonacion dentro de un rango de 7.0 a 8.0. Esta
validacion nos permitird obtener la union adecuada entre receptor y ligando y asi obtener
disefios unicos de alta calidad.
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RESUMEN

En este trabajo se presenta un modelo matematico basado en teoria de juegos para la
gestion Optima de un sistema eficiente de produccion, conversion y distribucion de
energia eléctrica en el pais. Como punto de partida para el desarrollo, se utiliz6 un modelo
basado en el concepto de Energy Hub (EH) planteado como un problema lineal (LP); el
objetivo consiste en minimizar los costos de operacion y generacion de energia eléctrica.
Dicho modelo se replante6 en un contexto de teoria de juegos, en el que se consideran el
equilibrio de Nash y las interacciones lider-seguidor de Stackelberg como escenarios para
el analisis. Con el modelo propuesto se estudia el comportamiento del sistema en el que
las regiones de control del Sistema Eléctrico Nacional (SEN) se consideran como los
participantes del juego matematico.

Palabras clave: Teoria de Juegos, Equilibrio de Nash, Energy Hub

INTRODUCCION

El Sistema Eléctrico Nacional (SEN) esta conformado por nueve regiones de control y un
pequefio sistema aislado llamado Sistema Mulegé (MLG). [1] Las siete regiones del
macizo continental (noroeste, norte, noreste, oeste, centro, este, peninsular) se encuentran
interconectadas y forman el Sistema Interconectado Nacional (SIN). En ellas se
comparten los recursos y reservas de capacidad ante la diversidad de demandas y
situaciones operativas. Esto hace posible el intercambio de energia para lograr un
funcionamiento mas econdmico y confiable en su conjunto.Ademads, existen trece
conexiones internacionales con Norte y Centroamérica, de las cuales once se encuentran
en la frontera con Estados Unidos y dos con Centroamérica.

La compra-venta de energia es regulada por el Centro Nacional de Control de Energia
(CENACE) mediante el Mercado Eléctrico Mayorista (MEM). Dentro de este mercado
actualmente se enlistan 119 Participantes, de los cuales 80 son generadores de energia
eléctrica. [2] Esto genera competitividad en el mercado para abastecer energia en el
sistema.

Para representar la energia convertida en cada region se ha utilizado el concepto de
Energy Hub (EH). [4] Un EH es una unidad en la que se pueden convertir, acondicionar
y almacenar multiples portadores de energia. Ademas, representa una inter-fase entre
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diferentes infraestructuras y/o cargas energéticas. El objetivo del concepto EH es
proporcionar un marco de modelado que sea suficientemente general para cubrir todos los
tipos de flujos de energia, pero lo suficientemente concreto para hacer declaraciones sobre
sistemas reales.

Bajo este concepto, cada region del SEN (equivalente a un Hub) cuenta con una funcion
objetivo que es minimizar costos de combustible, importacion y exportacion, ademas de
reducir costos por emisiones. Dado que el nimero de participantes es elevado, se
propone que cada region participe como jugador en un Equilibrio de Nash. El Equilibrio de
Nash es un concepto de solucion de la teoria de juegos, en el cual se asume que cada jugador
conoce la estrategia que tomaran los demas jugadores. El equilibrio se logra cuando ninguno
de los jugadores puede aumentar su recompensa cambiando unilateralmente sus acciones. Es
decir, es el punto en donde ningun jugador tiende a cambiar su estrategia, asumiendo una
estrategia constante de los demads participantes.

Asimismo, otro concepto de solucion de la teoria de juegos es la competencia de
Stackelberg, el cual consiste en un juego entre un lider y un seguidor, o bien, multiples
lideres y multiples seguidores. Este tipo de problemas en programacién matematica son
conocidos como problemas de dos niveles, siendo la funcion objetivo superior el lider y la
inferior el seguidor.

METODOLOGIA

El modelo LP utilizado como referencia se basa en el modelo NLP de Andrés-Martinez y col.
[4]; se realizan las mismas consideraciones y se usan los mismos parametros de dicho
modelo NLP.

La funcion objetivo de cada region (Ecuacion 1) considera el costo de los portadores de
energia (CPE},), importaciones (Cimp,, ), exportaciones (Cexp,) y costo por emisiones de
CO, (Cco2). Donde, P;, es el flujo del portador de energia k en el Hub i, IM,, ; esla
importacion de energia desde el nodo m al Hub i, EX;, es la exportacion de energia
desde el Hub i al nodo n, Tco2 son las toneladas de €O, producidas por MW de energia
eléctrica generada por tecnologia q, y Lc; . es e flujo de electricidad en el Hub 1 que sale
del convertidor c . Las restricciones del modelo lineal son tomadas del trabajo presentado
por Barajas-Villarruel [3].

min y; =), CPE, P, ), + > Cimp,IM,,;— Y Cexp,EX; ,
keK meMI(m.i) n€elN(i,n)
+ Cco2 ZTCOZqLCi,Cq,CESQC(q.
c)UsQconv(q)UsIC(i,c)

Ec. 1

Se proponen dos enfoques de solucion al problema del Sistema Eléctrico Nacional, un
equilibrio de Nash y un equilibrio de Stackelberg. En el equilibrio de Nash, cada region
minimiza su funcidn objetivo (Ecuacion 1). En el equilibrio de Stackelberg (Ecuacion 3),
se propone priorizar la reduccidon de emisiones en el nivel superior, con el objetivo de
mitigar el aumento de costos ocasionados por la competitividad del equilibrio de Nash.
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Para resolver el equilibrio de Nash, se establecen las condiciones de optimalidad de
Karun-Kush-Tucker (KKT) para cada participante o region (Ecuacion 2), lo que genera
un problema mixto complementario (MCP).

rr,lcllﬁ‘ Cri, x—i) vi ViSO x) + 3 by ()i + 3 g () ik = 0
tohii(x) =0 Vij

s i ()(Calc)-) <0 v; ;{ ~ Lx;>0 Ec. 2

GikXi) = ’ h‘l] (xl') =0 /‘{U libre Vk

Ju(x) <0 L py =0 VI

Actualmente existen algoritmos de solucién para este tipo de problemas,pero la
naturaleza matematica del problema resultante puede conducir facilmente a
infactibilidades que hacen complicada la convergencia del modelo. Por ello se hace uso
de conjuntos de orden especial de tipo 1 (SOS1) para relajar el problema y permitir la
desviacion de las restricciones disyuntivas generadas de las condiciones de KKT. Esta
desviacion es anadida a la funcion objetivo como se describe en la Ecuacion 3. [5]

min f(x) min f(x)
s.t. g(x)=0 L py =0 5.t 0<x<MA-b)0
R < g(x) <M1 —b)b
€ (0,1}
Ec.3
min f(x) + |o] min f(x) + ot + 0~
, St 0sxsM(1-b+0)0 s.st 0Sx<M(1—-b+oc"+07)
<gx)SM(1—-b+o0o)b 0<g(x)<MA-b+ct+07)
€01 } be{01} oF o SOS1

La solucion de un problema de dos niveles (Ecuacion 4) puede ser obtenida de manera
similar, estableciendo las condiciones de optimalidad en el nivel inferior.

min F(x,y) min F(x,y)
S EH()=0 Vi st Hi(x) =0 v i
Gx)< 0 Vj Gx)<0 Vj
min £(x, ¥) vi Vy f(6 ) + BichieCo A+ B hi (o ) Ec. 4
y h(x,y) =0 A, libre V k

s.t.h(x,y) =0 Vk

Gt < 0 Vi 91, y) <0 L =0 Vi
[\ =

RESULTADOS

En la Figura 1 se muestra la distribucion 6ptima de los flujos de potencia reportados para
el modelo NLP, el modelo LP, el equilibrio de Nash y equilibrio de Stackelberg. Se puede
observar que en general, la distribucion de flujos es muy similar en el modelo NLP y LP
(Figuras la y 1b. Aqui la diferencia se asocia a que las eficiencias de los convertidores y
los costos de combustibles son constantes para todas las regiones, lo que genera multiples
soluciones. [3]
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Por su parte, en el modelo de Equilibrio de Nash (Figura 1c), se puede observar que, al
considerar la competitividad de las regiones, hay un aumento en el uso de combustoleo y
disminucion del uso de gas natural; este aumento es mas significativo en las regiones 3, 4
y 6 (Occidental, Noroeste y Noreste.). Por otra parte, en la region 1 (Central) el uso de
carbon disminuye, y aumenta el uso de gas natural.

(a) (b)
20000+ 20000
10000 “E 10000
04 |- -
[ | [ | 0
m Gas Natural
m Combustoleo
-10000- m Carbon -10000
® Hidroeléctrica 1 2 3 4 5 6 7 8 9
Contral Eastern WesternNorthwest Norh Northeast
Hubs Geotérmica

Eolica
m Diesel 20000

__ ®Uranio

22000

m Importacion
m Transnusion recibida

m Demanda 10000

Exportacion

11000 +

MW

=
® Transmision enviada E

-11000 -10000
1 2 3 4 5 6 7 8 9
Numero de Hub Numero de Hub
(c) (d)

Figura 1. Distribucion de Optima de Flujos: A) Modelo NLP, B) Modelo LP, C) Modelo de Equilibrio
de Nash, D) Modelo de Equilibrio de Stackelberg

En el Equilibrio de Stackelberg (ES) (Figura 1d), el uso de energia hidroeléctrica
aumenta en las regiones 2 y 3 (Oriental y Occidental); también se observa un aumento del
uso de gas natural, lo que a su vez ocasiona mayor flujo de transmisioén enviada a otras
regiones.

En la Tabla 1 se puede observar el porcentaje de energia limpia utilizada en el SEN para
cada modelo. En los modelos LP y de Equilibrio de Nash (EN), debido a que se requiere
lograr una produccion de energia limpia del 25% de la energia total producida en el
sistema, las soluciones se mantienen en este limite. Sin embargo, en el modelo de
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Stackelberg (ES), al considerar las emisiones como funcion lider, se logra un 30% de
produccion de energia limpia en el sistema. En la Tabla 2 se muestran los costos por
exportacion, importacion, combustible y por emisiones. En los modelos LP y EN, el
aumento de uso de combustoleo, que se menciond anteriormente (Figura 1), se ve
reflejado en el costo de combustible y emisiones. Ademas, hay un aumento en el costo por
importaciones.

Tabla 1. Potencia generada por tipo de energia en MW.

Tipo de Energia LP EN ES
Limpiall,347 11,245 13,432
Convencional 34,042 33,734 31,159
Total 45,389 44,979 44,591
% Limpia 25 25 30

En el modelo ES, el costo por emisiones es menor que en los modelos LP y EN, debido
al aumento de energias limpias del 30% (Tabla 1). Sin embargo, hay un aumento de
energia importada, lo que se puede atribuir a que las importaciones no son parte del
sistema y no generan emisiones dentro de este. También se puede destacar que no hay
exportacion de energia, esto sucede por las consideraciones del modelo, en las que solo
se establecen los limites de exportacion y no un flujo de demanda para dicho fin. Sin
embargo, el beneficio de esto ultimo se puede ver reflejado en un enfoque multiperiodo,
en donde existe la posibilidad de tener almacenamiento de energia; al no haber exceso de
energia para exportar, no se requeriria almacenamiento de la misma.

Tabla 2. Costos por importacion, exportacion, combustible y emisiones en $/MW.

LP EN ES
Exportaciones 157,416 157,416 0
Importaciones 8,984 24,014 27,869
Combustible 2,349,047 2,684,275
2Erbisioites 494,689 526,899 449,491
Total 2,677,336 3,077,772 2,932,939

CONCLUSIONES

Al considerar el Sistema Eléctrico Nacional bajo un esquema de Teoria de Juegos, se
toma en cuenta la competitividad que existe en el mercado de generacion de energia. Esto
ocasiona un cambio en las decisiones 0ptimas individuales.

El Equilibrio de Nash busca que cada jugador maximice su funcion objetivo considerando
las decisiones de los demas participantes, dentro de un mercado en el que existe
competencia. Debido a esto, la funcion objetivo resultante es mayor con respecto al
enfoque global del modelo LP; esto es a causa del aumento de energia importada. Sin
embargo, se esperaria que la congestion en las redes de transmision se viera reducida.
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El Equilibrio de Stackelberg considera una interaccion lider-seguidor; bajo este esquema,
se consideran los costos por emisiones como objetivo lider, lo que produce mayor
generacion de energia por fuentes limpias y, en consecuencia, reduce costos al ser mas
barata la produccion de estas fuentes. En este enfoque, los participantes se mantienen bajo
un Equilibrio de Nash en el nivel inferior del problema.
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