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CAPACITATS PREVIES

Capacitat suficient de comunicacié escrita. Aprenentatge autonom.

REQUISITS

OPERACIONS BASIQUES I - Prerequisit
OPERACIONS BASIQUES IT - Corequisit

COMPETENCIES DE LA TITULACIO A LES QUALS CONTRIBUEIX L'ASSIGNATURA

Especifiques:
2. Capacitat per analitzar, dissenyar, simular i optimitzar processos i productes.

Transversals:
1. US SOLVENT DELS RECURSOS D'INFORMACIO - Nivell 3: Planificar i utilitzar la informacié necessaria per a un treball académic (per
exemple, per al treball de fi de grau) a partir d'una reflexid critica sobre els recursos d'informacio utilitzats.

METODOLOGIES DOCENTS

L'assignatura utilitza la metodologia expositiva en un 20 %, el treball en grup a l'aula en un 20%, treball individual en un 20%, el
treball en grup en un 20%.

La competéncia "Us solvent del recursos d'informacid", que es la que es qualifica en aquesta assignatura, s'avaluara en el projecte
d'assignatura, aixi com dins de la realitzacié dels examens parcial i final.
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OBJECTIUS D'APRENENTATGE DE L'ASSIGNATURA

Saber formular sistematicament balangos de matéria i d’energia en estat estacionari.

Saber preparar esquemes de calcul automatic eficients per a la resolucié de balangos de matéria i d’energia (ideals/lineals) en estat
estacionari utilitzant el full de calcul (Excel).

Saber preparar esquemes de calcul automatic eficients per a la resolucié de balancos de matéria i d’energia (ideals/lineals) en estat
estacionari utilitzant i llenguatges de modelat algebraic (GAMS).

Saber distingir la simulacié seqliencial-modular de la simulacié orientada a equacions.

Saber incorporar métodes numerics per al calcul de propietats termodinamiques i de transport (no ideals/no lineals) programant el full
de calcul (Excel VBA).

Saber buscar informacié solvent sobre propietats termodinamiques, i seleccionar i ajustar models termodinamics que reprodueixin el
comportament experimental de les mescles (ELV).

Saber simular processos complexos en estat estacionari utilitzant diversos simuladors comercials de processos quimics (UniSim,
VMGSim, AspenHYSYS, AspenPlus, etc.)

HORES TOTALS DE DEDICACIO DE L'ESTUDIANTAT

Tipus Hores Percentatge
Hores grup gran 30,0 20.00
Hores grup petit 30,0 20.00
Hores aprenentatge autonom 90,0 60.00

Dedicacio total: 150 h

CONTINGUTS

Tema 1. Introduccié

Descripcio:

Modelitzacié, simulacio, optimitzacid i presa de decisions. Definicions: Model, variable, parametres, restriccions i funcié objectiu.
Limitacio dels models. El temps de calcul com a variable del problema. Calculs preliminars: estimacions, acotacions y
heuristiques. Exercicis.

Objectius especifics:

Aprendre a modelitzar, analitzar i a simular processos quimics en estat estacionari. Aprendre a programar funcions d'usuari per a
la resolucié numeérica de les equacions dels models i per al calcul de propietats termodinamiques. Aprendre a ajustar els
parametres d'un model.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb suport Excel.

Dedicacio: 8h

Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h
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Tema 2. Balang de matéria en estat estacionari

Descripcio:
La fulla de calcul. Justificacié de I'eina. Interfase d'usuari. Control de variables, parametres i restriccions. Programacié de macros.
Graus de llibertat. Limitacions del model. Exercicis practics.

Objectius especifics:

Aprendre a modelitzar, analitzar i a simular processos quimics en estat estacionari. Aprendre a programar funcions d'usuari per a
la resolucié numeérica de les equacions dels models i per al calcul de propietats termodinamiques. Aprendre a ajustar els
parametres d'un model.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb suport Excel.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h

Tema 3. Balang d'energia en estat estacionari

Descripcio:
Calcul de les temperatures de les corrents de procés. Suposicions i limitacions del model. Capacitats calorifiques en funcié de la
temperatura. Integracié numerica i programacio de funcions d'usuari. Exercicis practics.

Objectius especifics:

Aprendre a modelitzar, analitzar i a simular processos quimics en estat estacionari. Aprendre a programar funcions d'usuari per a
la resolucié numerica de les equacions dels models i per al calcul de propietats termodinamiques. Aprendre a ajustar els
parametres d'un model.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb suport Excel.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h

Tema 4. Models i modelitzacié

Descripcio:
El model com a abstraccié de la realitat. Models grafics. Analogies amb models cartografics. Proposit i utilitat dels models. Nivell
de detall. Limitacié dels models. Eleccié del model. Possibles errors derivats de I'eleccié del model. Exercicis.

Objectius especifics:

Aprendre a modelitzar, analitzar i a simular processos quimics en estat estacionari. Aprendre a programar funcions d'usuari per a
la resolucié numeérica de les equacions dels models i per al calcul de propietats termodinamiques. Aprendre a ajustar els
parametres d'un model.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb suport Excel.

Dedicacio: 8h

Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h
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Tema 5. Calcul de propietats fisiques

Descripcio:

Gas ideal i gas de Van der Waals. Resolucié iterativa de I'equacié cubica. Equacié de Peng-Robinson. Equilibri Liquid-Vapor (ELV).
Equacié d'Antoine i ajust de parametres amb |'eina Solver. Regressio no lineal. Cas general: reconciliacié de dades. Programari
disponible per al calcul de propietats (Add-ins gratuits, Bases de dades comercials, etc.). Exercicis practics.

Objectius especifics:

Aprendre a modelitzar, analitzar i a simular processos quimics en estat estacionari. Aprendre a programar funcions d'usuari per a
la resolucié numeérica de les equacions dels models i per al calcul de propietats termodinamiques. Aprendre a ajustar els
parametres d'un model.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb suport Excel.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h

Tema 6. Simuladors comercials - I

Descripcio:

Introduccié a HYSYS. Components, base de dades i components hipoteétics. Models termodinamics (Fluid Package) les seves
limitacions. Exemples. Corrents de procés, operacions i diagrama de flux. Operacié mesclador. Estudio dels graus de llibertat.
Exercicis practics.

Objectius especifics:
Aprendre a utilitzar simuladors comercials de processos per simular processos en estat estacionari. Aprendre a reconeixer les
limitacions dels models simulats i a detectar els errors de modelat.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb el paquet de Simulacié Comercial Hysys.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h

Tema 7. Simuladors comercials - II

Descripcio:

Simulacié d'operacions. Destil-lacié multicomponent. Simulacié pas a pas. Graus de llibertat. Especificacions. Visualitzacio i
analisis de resultats. Perfils de separacid. Simulacié d'opcions de millora. Definicié de una funcié objectiu. Eina Case Study.
Exercicis practics.

Objectius especifics:
Aprendre a utilitzar simuladors comercials de processos per simular processos en estat estacionari. Aprendre a reconeixer les
limitacions dels models simulats i a detectar els errors de modelat.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb el paquet de Simulacié Comercial Hysys.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h
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Tema 8. Simuladors comercials - II1

Descripcio:
Simulacié de processos. Simulacié sequiencial-modular. Conexié de moduls. Errors de modelat i conveniéncia d'estimacions
preliminars. Exemple: Integracié energetica i violacié del segon principi. Exercicis practics.

Objectius especifics:
Aprendre a utilitzar simuladors comercials de processos per simular processos en estat estacionari. Aprendre a reconeixer les
limitacions dels models simulats i a detectar els errors de modelat.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb el paquet de Simulacié Comercial Hysys.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h

Tema 9. Simuladors comercials - IV

Descripcio:

Sistemes amb reccié quimica. Models de HYSYS: Conversid, Equilibri, Cinétic. Sistemes amb recirculacioé i calcul de la corrent de
recirculacié. Exercicis practics amb HYSYS. Programari comercial: apunts sobre ASPEN Plus, PRO/II, ChemCAD, ProSim, SuperPro
Designer i el mercat dels simuladors de processos. Exercicis practics amb APENPIus.

Objectius especifics:
Aprendre a utilitzar simuladors comercials de processos per simular processos en estat estacionari. Aprendre a reconeixer les
limitacions dels models simulats i a detectar els errors de modelat.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb els paquets de Simulacié Comercial Hysys i APENPIus.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h

Tema 10. Processos dinamics

Descripcio:

Desenvolupament d'un exemple simple de procés dinamic discontionu: el reactor discontinu. Resolucié d'equacions diferencials en
Excel (Euler i RK4). Efecte i elecci6 del pas d'integracid. Programacié de funcions d'usuari. Generalitat del métode numeéric.
Processos continus i discontinus. Exercicis practics.

Objectius especifics:
Aprendre a modelitzar, analitzar i a simular processos quimics en estat transitori.

Activitats vinculades:
Exercicis de suposits relacionats amb el contingut del tema, realitzats amb suport Excel.

Dedicacié: 8h
Grup gran/Teoria: 3h
Aprenentatge autonom: 5h
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SISTEMA DE QUALIFICACIO

1. Problemes 25%

2. Examen Parcial 25%

3. Examen Final 25%

4. Projecte de simulacié 25%. No hi ha examen de reavaluacio.

NORMES PER A LA REALITZACIO DE LES PROVES.

Les proves es realitzaran individualment a l'aula informatica. Consistiran en I'elaboracié de solucions a una proposta de simulacio,
total o parcial, d'un procés i s'hauran de presentar en format digital i lliurar a través d'ATENEA dins del termini de temps prefixat pel
professorat.
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