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METODOLOGIA MULTICRITERIO PARA EL DISENO DE PROCESOS QUIMICOS

RESUMEN

Se propone y desarrolla una metodologia alternativa de disefio de procesos
multicriterio utilizando como caso de estudio € disefio de un sistema de
generacién de hidrégeno a escala de laboratorio. La metodologia propuesta
desarrolla cuatro etapas. definicion de los criterios de disefio, andlisis de las
variables de operacion, construccion y solucion del modelo matemético.
Desde el punto de vista metodoldgico se demuestra que la decision fina de
disefio se ve fuertemente influenciada por €l nimero y calidad de criterios de
disefio que se consideren, evidenciando asi la necesidad de meorar las
metodol ogias de disefio convencionales de laingenieria.

PALABRAS CLAVE: Disefio de procesos, optimizacion multiobjetivo,
reactores quimicos, hidrégeno.

ABSTRACT

An alternative methodology of multicriteria process design is proposed and
developed using the design of a hydrogen generation system at lab scale like
study case. The methodology proposed here have four stages. setting of
design criteria, operational variables analysis, building and solution of
mathematical model. From a methodological point view, is demonstrated that
the final design decision is strongly influenced for the number and kind of
design criteria selected, showing clearly the need to improve the conventional
methodol ogy of process design into the engineering.
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1. INTRODUCCION

Las necesidades actuales y futuras del disefio de procesos
guimicos requieren metodologias que agrupen un mayor
nimero de criterios para que los ingenieros encuentren
disefios que cumplan simultaneamente con un mayor
nimero de especificaciones de diferentes naturalezas como
lo son las necesidades econdmicas, ambientales, sociales,
entre otras.

Una revision somera de la literatura especializada muestra
que la principal preocupacion ha sido optimizar los criterios
econdmico-ambiental es cuya condicion éptima se logran en
estados de operacién generalmente opuestos [5]. La técnica
maés utilizada se conoce como optimizacion multiobjetivo y
existen dos versiones importantes de ella La primera
reduce el problema de disefio a la optimizaciéon a un solo
objetivo (generalmente el econdémico) y trata €l otro
objetivo (el problema ambiental) como unarestriccién de la
funcién objetivo [3, 8]. La segunda es conocida como la
Curva de Pareto, la cua se construye a partir de una
funcion objetivo que es la suma lineal de cada criterio
multiplicada por un peso [6, 20, 22]. Estas metodologias
muchas veces no representan de manera realista cada uno
de los criterios de disefio, desbalanceando con €llo
sentido practico de los resultados de la optimizacién. Por
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otro lado, estas metodologias consumen muchos recursos
computacionales y solo puede ser usadas para problemas
con funciones objetivo no convexas.

Para abarcar toda la gama de criterios de disefio que se
deseen, la metodologia que aqui se propone parte del
principio de la optimizacion de un modelo matemético, €l
cual debe componerse de una funcion objetivo factible de
optimizar 'y que represente en iguaes términos
dimensionadles a todos los criterios de disefio.
Complementando la funcion objetivo estardn las
restricciones de proceso en funcion de las variables
independientes y dependientes del proceso. Este trabajo
muestra a manera de gemplo la aplicacion de la
metodologia mencionada por medio del disefio de un
Sistema de generacion de hidrégeno para el Laboratorio de
Investigacion en Celdas de Combustible de la Universidad
Industrial de Santander, donde € reactor catalitico de
Reformado de Vapor con Metano constituye el corazon de
todo el Sistema.

2. METODOL OGIA DE DISENO MULTICRITERIO

La metodologia propuesta consta de cuatro etapas para €l
disefio de todo el Sistema de generacion de hidrégeno en
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funcién del desempefio del reactor de reformado. Dichas
etapas son (Ver Figura 1):

1) Definicion delos criterios de disefio

2) Andisisdelasvariables de operacion

3) Construccion del modelo matemético

4) Solucion del modelo matematico.

Primera etapa: Definicion de los criterios de disefio.
Determina los criterios a tener en cuentay desde los cuales
se evaluara el disefio del Sistema. El concepto convencional
de disefio de reactores y plantas quimicas esta fuertemente
influenciado solo por criterios  econdmicos y algunas
consideraciones de seguridad industrial. La metodologia
propuesta permite incluir otros criterios como pueden ser
los criterios ambientales, los de eficiencia, entre otros.

Segunda etapa: Andlisis de las variables de operacion.
Se definen los balances de masa, energia, las variables
independientes (susceptibles a optimizar) y las variables
dependientes. Para €llo, las variables de operacion se
andizan a la luz de las limitaciones termodindmicas,
cinéticas y de cualquier otro tipo que se considere
conveniente.

Tercera etapa: Construccion del modelo matematico.
Esta etapa define un modelo matematico que conste de una
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funcidn objetivo y un conjunto de restricciones de disefio.
La funcion objetivo debe constituir la sumatoria de unos
factores representativos de los criterios de disefio de
acuerdo con su importancia sobre € disefio en términos
simples y cuantificables; la forma mas adecuada para €l
lenguaje ingenieril es unafuncidn algebraica de costos.

Algunos de los términos que componen la funcién son
costos reales del proceso (por jemplo, costos de capital y
de operacién), mientras que otros términos son funciones
de castigo, cuyo objetivo es penalizar aquellas soluciones
gue no cumplan algunos criterios importantes de un disefio
y que normalmente no se cuantifican en dinero dentro de
un proceso (por eemplo, legislaciones ambientales, gasto
exergeético, etc.). Las restricciones de disefio, por su parte,
pueden considerarse como la descripcion cuantitativa del
andlisis de las variables de operacion redlizado en la
segunda etapa.

El modelo matemético resultante puede ser de varios tipos:
lineal, no lineal, con variables continuas o discretas, con
ecuaciones diferenciales o parcilles o bien una
combinacién de ellos. La complejidad dependera del grado
de conocimiento exacto de las variables independientes y
dependientes consideradas.

Criterios Econémicos

Criterios Ambientales

DEFINICION DE CRITERIOS DE DISENO

ANALISISVARIABLES DE OPERACION

CONSTRUCCION MODELO MATEMATICO

l

Criterios de Seauridad

Andlisis Termodinamico

Criterios de Fficiencia |
Andlisis Cinético |

Otras consideraciones

Balances Materiay Energia |

Funcion Objetivo

Restricciones de Disefio |

2 T S N N 2

Solucion del modela |

SOLUCION DEL MODELO MATEMATICO
(OPTIMIZACION FUNCION OBJETIVO)

Andlisis de Pareto

Anélisisde Sensibilidad

Figura 1. Esquema de la metodol ogia aplicado a cualquier caso de estudio en general.

Cuarta etapa: Solucién del modelo matematico. Se
construye un agoritmo de busgueda para la solucién del
modelo matemético. Obviamente, la dificultad del método

de solucién es proporcional a la complejidad del modelo.
Un andlisis de Pareto y € consecuente andlisis de
sensibilidad congtituyen herramientas valiosas para
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caracterizar las principales variables de operacién que
influyen en los resultados y concluir informacion atil sobre
lasolucion al modelo matematico.

3. CASO DE ESTUDIO

Sistema de Generacion de Hidr 6geno

La Figura 2 muestra el Sistema de generacién de hidrogeno
propuesto para asegurar € suministro de 2/3 litro/minuto
(1.11¥*10° m%s) de hidrégeno requeridos segin las
necesidades del laboratorio. Las materias primas (Gas
natural y vapor de agua) provenientes del servicio publico
son llevadas a las condiciones de reaccion por diferentes
equipos (compresor, intercambiadores de calor, caldereta,
etc.) e ingresan a reactor de reformado. El gas producto
pasa a través de un separador de membranas con €l objeto
de separar el hidrégeno de los subproductos y reactivos
remanentes. Una pequefia red de intercambiadores de doble
tubo permite maximizar el uso de la energia térmica de las
corrientes de entrada y salida del reactor de reformado [2, 9,
10, 13]. Todos los equipos mencionados son dimensionados
en funcion de las condiciones de operacion del reformador.

Este trabajo evaluard tres sistemas de generacion de

hidrogeno, cuya UOnica diferencia esencid es la

configuracion del reactor de reformado [1, 14]. Las

configuraciones de reactor consideradas son:

e Reactor convenciona de lecho fijo con suministro de
energia de una fuente externa (Plug Flow Reforming
Reactor PFRR).

e Reactor intercambiador de calor con suministro de
energia mixta, tipo bayoneta (Reforming Heat
Exchanger Reactor RHER).

e Reactor de membrana permeable con suministro de
energia de fuente externa (Reforming Membrane
Reactor RMR).

4. DESARROLLO DE LA METODOLOGIA DE
DISENO

Para el presente caso de estudio se define que la primera
etapa involucra cuatro criterios de disefio: Econdmicos,
Ambientales, de Seguridad industrial y de Eficiencia del
sistema. Los Criterios por Economia evaluardn el concepto
convenciona de los costos del proceso (costos de capita y
operacion). El Criterio por Eficiencia buscard tener en
cuenta e desempefio mismo del Sistema evaluando €l
aprovechamiento méximo tanto de las materias primasy los
productos (potencial quimico) como los intercambios
energéticos en el disefio del Sistema (potencial energético).
El Criterio Ambiental consideraralas emisiones alas que el
ambiente y la vida humana estan expuestas como resultado
del los subproductos del proceso. El Criterio de Seguridad
se verareflgado en la seleccion de materialesy el potencial
de riesgo a la salud. Estos Ultimos estan implicitamente
evaluados al determinar € costo de capital y €l costo por
emisiones ambiental es respectivamente.
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Como parte de la segunda etapa de la metodologia se
definen las variables independientes de operacion para las
tres configuraciones de reactor de reformado, tales como:
Flujo de gas de alimento, temperatura del gas de alimento,
presion del gas alimento, temperatura de la pared externa
ddl tubo del reactor, relacién vapor/metano (SM) en €
alimento, tubo del reactor (metalurgia y dimensiones),
tamafio de la particula del catalizador, relacion éarea
transversal anulo / &rea transversal tubo y la presion de
entrada de la corriente de gas de barrido parael RMR.

Como parte de la tercera etapa, €l modelo matematico de
manera simplificado puede representarse como:

Funcion objetivo:

f(X,Y)=>.C (1)
Sujeto a:
Ecuaciones diferenciales
G'(X,Y)=0 2
Variables continuas
S<SH(X)<h_ ©)

Variables discretas

KO = [kokokok ] @

Este modelo matemético resultante es un problema de
Programacion Mixta No Lineal Mixto (PMNL) donde la
funcion objetivo (1) representa cuantitativamente € costo
de generacién de hidrogeno por unidad de volumen
producido ($/m® H,) de acuerdo con los criterios de disefio
establecidos y donde cada C; es €l costo representativo de
cada criterio de disefio tal como lo propuso [12].

Cada criterio se evala en términos que no son
necesariamente consistentes dimensionalmente hablando.
Por tanto, se requiere que algunos de los criterios sean
multiplicados por un valor de costo equivalente para que
cada criterio se transforme en términos de costos ($/m®
H,). El costo por € criterio Econdmico es un costo de
efecto real, por lo cua no requiere un valor de costo
equivalente. El costo por € criterio por Eficiencia es un
costo de penalizacion y se cuantifica como € costo en
dinero de la cantidad de hidrégeno que se deja de producir
por no alcanzar la conversion maxima posible y por €l
costo en dinero de la cantidad de energia que no es posible
aprovechar en la integracion del proceso. El costo por €
Criterio Ambiental es un costo de penalizacion y requiere
un valor de costo equivalente. Este costo se mide en
funcién del Indice Ambiental (1A) basado en criteriosde la
técnica del Ciclo de Vida de los productos (LCA) [19].El
costo equivalente para este caso fue estimado en un valor
tal que igualaraen $/m® H, al valor generado en el Criterio
Econdmico de un caso de disefio previamente validado. El
costo del criterio de Seguridad también es un costo del
mismo tipo que el Ambiental y se halla implicito en los
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costos de capital y de emisiones como se menciond
anteriormente. La ecuacion (2) representa los balances de
materia y energia en forma de ecuaciones diferenciales en
funcion de la longitud del reactor. Las variables
independientes y dependientes pueden ser de naturaeza
continua (X) 6 discreta (Y) y sus rangos de validez estén
representados por las funciones H(X) (3) v K(Y) (4)
respectivamente. En la Figura 2 se puede observar de
manera mas detallada |a estructura conceptual de la funcién
objetivo.

Para la cuarta etapa se disefla una herramienta
computacional soportada en una interface Excel VB version
7.0® que contiene cuatro agoritmos anidados (algoritmo
Branch & Bound, Complex, regla de oro y Runge- Kutta),
los cuales gecutan la estrategia de optimizacion para la
solucion del modelo. En [11] se desarrolla de manera més
detallada cada una de | as etapas mencionadas.

5. RESULTADOS

Cada uno de los tres Sistemas de generacién con su
respectivo reactor fueron sometidas a algoritmo de
solucién PMNL vy los resultados se muestran en la Tabla 1.
Casi todas las variables independientes de operacién de las
configuraciones 6ptimas para los reactores de reformado se
hallaron cuantitativamente entre valores bagjos y moderados
(Véase Tabla 1). Segin esta misma tabla, € Sistema de
generacion de hidrégeno con € reactor convencional PFRR
es el mejor disefio.
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Es obvio que durante el disefio de un reactor se deseen
alcanzar las condiciones méas cercanas posbles a
equilibrio quimico y termodindmico; Para el caso de la
tecnologia de reformado de vapor con metano las
condiciones que lo favorecen se encuentran a muy bajas
presiones y muy altas temperaturas [16, 17]. Por tanto, se
consideraria perjudicia para la conversion de la reaccion
emplear entre moderadas y altas presiones. Sin embargo,
los reactores PFRR y RHER demuestran que en tales
condiciones obtener no tan atas conversiones puede
favorecer € costo del disefio ya que manipulando €l flujo
de gas en € aimento y e didmetro de tubo se logran
relaciones volumen del lecho/costo suficientes como para
lograr reactores mas pequefios (Ver Tabla 1).

Andlisisde Pareto

Este andlisis destaca las variables que més influyen
individualmente sobre los resultados de la funcion
objetivo. Un primer cuadro de Pareto a los resultados
muestra que € costo de mayor influencia para todas las
tecnologias es €l costo econémico (Ver Tabla 2).
Sucesivos Paretos dentro del costo econdémico de cada
configuraciéon permiten destacar que en promedio el 74%
corresponden a los costos de operacion y dentro de éste es
el costo por mano de obra ampliamente el factor de mayor
peso (90% en promedio).

—— Costo por Emisiones al aire
o Costopor | |
»”| Emisiones
L~| Costo por Emisiones al suelo
R Costo por EficienciaMasica
o Costopor | |
"| Eficiencia
Lo Costo por Eficiencia Energética
Mano de obra
Costo de m:tjer:cf Pri
Operacion . .
P Servicios Industriales
M antenimienta
Costo por
»{  Economia Equipos
Costo de CargaInicial
Capital Construccion
Arranaue

I:I Costo de efecto real

: Costo efecto penalizacién

Figura 2. Estructura de la funcion objetivo
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Unidades PFRR RHER RMR
Funcion Objetivo $/ m’H, 70,777 72,676 72,206
Flujo metano aimento mol/s 250%10" | 1.66*10° | 1.52*10"
Temperatura alimento K 694 766 580
Presion alimento Pa 268510 434680 144895
Temperatura pared tubo K 943 1226 1170
Relacion Vapor/Metano - 3.60 4,98 3.22
Didmetro de particula m 3.05¢10° | 3.05¢10° | 3.05*10°
Diametro Tubo m 1.90410° | 1.27%10° | 1.27*10°
Relacion A/A, % - 134 1.48
Temp. Tope Tubo Interior K - 857 1170
Presion Gas Barrido Pa - - 75994
Frno / Fl UjO CH4'0 % - - 11.52%
Alturadel Reactor m 29.70*10° | 22.48*10° | 49.13*10”
Conversion alcanzada % 53.88 86.95 98.17
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Tabla 1. Configuraciones éptimas para los diferentes Sistemas con reactores de reformado.

Este Pareto sucesivo permite inferir que el costo de mano
de obra es el de mayor influencia en general dentro del
proceso. En términos rigurosos y para las circunstancias de
operacion dentro del laboratorio, este costo por mano de
obra es irreducible. Lo anterior es un fuerte indicio de que
el volumen de produccién es muy bajo para la mano de
obra empleada.

Por otra parte, el Costo por Eficiencia y por Emisiones
influye de gran manera en la decision fina de disefio. La
Tabla 2 muestra que el menor costo por Economia lo posee
e RHER, mientras que el menor Costo por Eficienciay por
Emisiones lo posee el RMR. Claramente el reactor PFRR
no posee individuamente los menores Costos por
Economia, ni por Eficiencia, ni por Emisiones de las tres
configuracionesy sin embargo en suma constituye el menor
costo de todos los tres reactores. Como se observa en la
Tabla 3, si se emplea el criterio convenciona (Costo por
Economia exclusivamente) combinado con uno de los
criterios adicionales propuestos en este trabgjo, las
decisiones de disefio podrian ser completamente diferentes.

El reactor que aprovecha mayor su potencial es el reactor
RMR ya que posee los Costos por Eficiencia mucho mas
bajos que las demés configuraciones e inclusive también
tiene los menores Costos por Emisiones. A pesar de poseer
estas ventgjas, € reactor de membranas RMR no constituye
la mejor opcidn debido a altisimo Costo por Economia que
genera (el mayor de todas las configuraciones). El RHER
congtituye de acuerdo con los criterios convencionales de
disefio la mejor opcidn ya que posee € Costo por Economia

mas bajo (Ver Tabla 3). Sin embargo, el RHER es la peor
opcién desde e punto de vista de la metodologia
propuesta. Los anteriores resultados demuestran que la
calidad y cantidad de criterios que se combinen influyen
enormemente en la decision de disefio y que a pesar del
bajo porcentaje de peso de los Costos por Eficiencia y
por Emisiones, estos si influyen en la decision de disefio.

Andlisisde sensibilidad

El andlisis de sensibilidad estudia € comportamiento de
lafuncion objetivo ante las variaciones importantes de las
variables mas destacadas en el andlisis de Pareto. Para el
presente caso de estudio, se rediza un andisis de
sensibilidad sobre e costo por m® de hidrégeno
producido. La Tabla 4 muestra que e costo por m® de
hidrégeno producido disminuye significativamente con
un aumento del volumen de produccién suponiendo que
el costo por mano de obra se puede mantener constante.
Ademéds, la decision de disefio puede afectarse
fuertemente favoreciendo en la mayoria de los casos al
reactor de membranas RMR. Mientras € PFRR y €l
RHER para producir 4.8*10° m®/s (3 I/min.) promedian
una disminucion maxima del 60% respecto al caso base
1.1¥10° m¥s (2/3 I/min.), e RMR logra una disminucion
cercana a 77%. Lo anterior sugiere que e RMR
constituiria la meor opcibn s se aumentara
moderadamente la escala del reactor.

PFRR RHER RMR
[$/4] % [$/4 % [$/4] %
Costo Funcién Objetivo $0.820 $ 0.842 $ 0.8369
Costo Econémico $0.669 81.65% $ 0.670, 79.30%| $ 0.7300 | 87.24%
Costo Eficiencia $0.016 1.90% $ 0.047| 5.86%| $ 0.0005 0.06%
Costo Emisiones $0.135 16.55% $ 0125 14.84%| $ 0.1064 | 12.70%

Tabla 2. Cuadro de Pareto paralos costos de la funcion objetivo de los reactores de reformado.
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PFRR RHER RMR Mejor Reactor
Costo atener en cuenta [$/9 [$/9) [$/9
Econémico $0.6694 $0.6683 $0.7300 RHER
Econémico + Eficiencia+ Emisiones $0.8200 $0.8427 $0.8369 PFRR
Econémico + EficienciaMasica $0.6841 $0.7169 $0.7300 PFRR
Econdmico + Eficiencia Energética $0.6702 $0.6688 $0.7305 RHER
Econdmico + Emisiones $0.8044 $0.7933 $0.8363 RHER
Tabla 3. Efecto de la combinacidn de los Costos en la decision de disefio.
PFRR RHER RMR
Volumen de Produccion | [$/m°H,] | %Cambio | [$/m°H,] | %Cambio | [$/m’H,] | %Cambio
0.8*10° m¥/s (0.5 I/min) $ 96,705 36.51%| $ 94,176 29.17%| $ 89,578 23.91%
1.11*10° m¥s (2/31/min)* | $ 70,842 $ 72,908 $ 72,295
3.2¢10° m/s (2 1/min) $ 34,934 -50.69% $ 51,785 -28.97% $ 23,038 -68.13%
4.8410° m’/s (31/min) $ 28,940 -59.15% $ 25,896 -64.48% $ 16,641 -76.98%

Tabla4. Sensibilidad del volumen de produccion de hidrégeno en lafuncion objetivo. * Caso Base

6. CONCLUSIONES

La desventaja de disefiar a pequefia escala, como €l caso
propuesto en este trabgjo, radica en la preponderancia de
los costos fijos (mano de obra, por eemplo) sobre los
costos variables que son precisamente méas susceptibles de
optimizar. Mientras aumente el volumen de producciony la
escala sea mayor, los costos fijos pierden importanciay los
costos variables pueden ser optimizados mediante la
manipulacion de las variables independientes de operacion.
Se ha demostrado en este trabajo que no necesariamente la
seleccién de las mejores condiciones termodindmicas
ofrecen los mejores costos de produccion, ni tampoco
necesariamente el reactor que aproveche méas su potencial
quimico y energético es e mas econdmico, ni siempre se
cumple que € reactor mas econdémico es aquel que
potencialmente contamina mas € ambiente. Todo lo
anterior valida la idea de que la metodologia de disefio
convencional no abarca todos los aspectos que hoy en dia
se deben tener en cuenta en un disefio y se hace imperioso
continuar generando metodologias de disefio que agrupen
criterios mas acordes con las necesidades actuales y futuras
de manera sisteméticay simple.

NOTA: Los autores desean expresar su especia
reconocimiento a la memoria del profesor Clemente
Retamoso (Q.E.P.D), coautor de este trabgjo.
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