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Resumen

En este trabajo se presentan las experiencias de utilizacion de software libre
y gratuito llevadas a cabo por el Equipo de Innovacion y Calidad Educativa
ASEI (Aplicacion de la Simulacion en la Ensefianza de la Ingenieria) en
asignaturas de las dareas de Ingenieria Quimica, Nuclear y Estadistica que
requieren la utilizacion de software de calculo y herramientas de simulacion.
El software libre puede ser utilizado como una herramienta en metodologias
docentes basadas en el uso de la simulacion en el aula de teoria o bien como
una forma de disminuir los costes en la enseiianza y aportar nuevos valores.
Adecuadamente empleadas, las metodologias basadas en el uso de
programas de simulacion pueden estimular la capacidad de autoaprendizaje
del alumno. En esta comunicacion se muestran ejemplos del amplio abanico
de aplicaciones de software que se pueden utilizar sin representar coste para
la Universidad y posteriormente para la empresa.

Palabras clave: competencias, formacion, metodologias activas, simulacion,
software libre.
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1. Introduccion

En este trabajo se presentan distintas experiencias de utilizacion de software libre y gratuito
llevadas a cabo por el Equipo de Innovacion y Calidad Educativa ASEI (Aplicacion de la
Simulacion en la Ensefanza de la Ingenieria) (ASEI, 2012). Estas experiencias se
desarrollaron en asignaturas de las areas de Ingenieria Quimica, Ingenieria Nuclear y
Estadistica industrial que requieren la utilizacion de software de célculo y herramientas de
simulacién. La mayor parte de las experiencias comenzaron a desarrollarse dentro del
Proyecto de Innovacion y Mejora Educativa SIMULIB “Utilizaciéon de herramientas de
simulacion en software libre como metodologia de bajo coste para aumentar el rendimiento
de la ensefianza” (PIME A20/11 de la UPV) con el objetivo de investigar, experimentar y
evaluar diferentes herramientas de simulacion de software libre.

El equipo ASEI es un foro de intercambio de experiencias y un instrumento para trabajar de
forma coordinada en el desarrollo de metodologias basadas en la aplicacion de la
simulacién en el aula que buscan mejorar la docencia y facilitar el autoaprendizaje
mediante la utilizacién de herramientas de simulacion.

Existen en la actualidad plataformas de calculo y simulacion ofrecidas por casas
comerciales que destacan por su potencia, fiabilidad, facilidad de manejo y potencia de
representacion grafica. No obstante, presentan los siguientes inconvenientes:

e En la mayoria de los casos, el alumno no puede realizar las tareas no presenciales
en su domicilio, a no ser que emplee una copia no legal o que incremente su
permanencia en el Centro.

o Finalizada la vida universitaria puede no disponer de ellas en su trabajo,
perdiéndose el esfuerzo realizado y las capacidades adquiridas.

e Representan un elevado coste economico para las instituciones de ensefianza.

e Son muchas veces cajas negras cerradas siendo la base de su funcionamiento no
siempre conocida, repercutiendo negativamente en la calidad de la simulacion.

Por otra parte existen otras herramientas encuadradas en las categorias free/libre/open-
source software que son agrupadas bajo las siglas FLOSS, y que, denominaremos
simplemente como “software libre” en el contexto de esta comunicacion. La utilizacion de
estas herramientas en la ensefianza puede hacer frente a los inconvenientes mencionados.
No obstante, precisa de la implantacion de nuevas metodologias de ensefianza para
solucionar una dificultad de manejo derivada de trabajar con entornos de trabajo a los que
los alumnos estan menos habituados.

Las plataformas de simulacién basadas en software libre son facilmente accesibles y
habitualmente estan disponibles para diversos sistemas operativos, no representando su uso
coste econdmico alguno. Sin embargo, suelen presentar algunos inconvenientes, como son:
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e Suelen ser buenas para aplicaciones concretas pero pueden presentar prestaciones
inferiores en ciertos rangos de aplicacion.

e Enlamayoria de casos el interfaz es menos amigable o desarrollado.

e Excesiva complejidad de uso en algunos casos.

e Existen numerosas plataformas de simulacion con niveles de complejidad,
elaboracion y pretensiones que hacen dificil su comparacién y compatibilidad.

Estos inconvenientes pueden paliarse mediante un mayor conocimiento de las distintas
posibilidades de software libre y una mayor formacion en las técnicas de uso.

Una formacion basada en la filosofia del software libre no s6lo permitira al alumno adquirir
competencias especificas de su titulacion, sino también rentabilizar profesionalmente las
herramientas aprendidas, ahorrando a su vez recursos economicos a las instituciones de
ensefianza.

2. Objetivos

Los objetivos principales que nos propusimos con el proyecto se derivaron de una reflexion
sobre la utilizaciéon que estdbamos realizando de la simulacién en la ensefianza y fueron los
siguientes:

e Establecer metodologias docentes para usar la simulacion en el aula de teoria para
explicar conceptos y para su uso en el autoaprendizaje.

e Desarrollar metodologias activas basadas en el aprendizaje mediante proyectos de
simulacién propuestos al alumno empleando software libre o gratuito.

e  Abrir la posibilidad de utilizar un amplio abanico de aplicaciones de software que
no representan coste para la Universidad y posteriormente para la empresa.

e Mejorar la capacidad de autoaprendizaje del alumno estimulando el uso de
programas de simulacion.

Adicionalmente y como consecuencia del alcance de estos objetivos se espera el objetivo
ético de inculcar a través de la utilizacion de software libre una transicion hacia un modo de
vida més economicista que no busque siempre soluciones caras pero de poco esfuerzo.

3. Desarrollo de la innovacion

Se realiz6 un analisis del software comercial que se estaba utilizando en tareas de
simulacion y se identifico el software libre que podria utilizarse para sustituir en parte el
software comercial o para complementarlo. De esta manera se consideraron tres grandes
grupos de software:
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L Software matematico o de programacion con caracter generalista util para realizar
célculos o implementar modelos.
II. Aplicaciones generales de simulacion (simuladores de procesos y de sistemas,
programas de multifisica y de Dindmica de Fluidos Computacional).
1. Programas para calculos y simulaciones especificas de ingenieria.

Por motivos practicos, el analisis no podia realizarse sobre toda la ingenieria en general.
Por ello, se centrd en areas concretas de la Ingenieria Quimica, Ingenieria Nuclear y
Estadistica industrial para poder aplicarlo sobre asignaturas concretas donde los profesores
del equipo ASEI impartian docencia. De esta forma se identificaron tres areas diferentes
donde se hacia ya un uso importante de las técnicas de simulacion y que, por tanto,
resultaban areas potenciales para una posible introduccion del software libre y gratuito. Las
areas y proyectos relacionados fueron los siguientes:

e  Simulacion de Procesos quimicos

P1) Evaluacion de software libre para Modelado y simulacion de Procesos
P2) Planteamiento de casos para resolver empleando software libre
e (Cinética quimica y Reactores

P3) Utilizacion en dispositivos moviles de software libre para la resolucion
matematica de mecanismos cinéticos complejos.
P4) Simulacion dindmica intuitiva de reactores mediante el software libre
SCILAB-XCOS

e  Analisis de sensibilidad e incertidumbre
P5) Introduccion de R y DAKOTA como softwares libres en andlisis de codigos
computacionales complejos aplicables en la industria nuclear o en campos de la
ingenieria donde se emplea la Estadistica industrial
P6) Desarrollo de scripts para métodos de Montecarlo.

3.1. Introduccion de software libre en el Area de Simulacion de Procesos

3.1.1. Antecedentes

En este caso se involucraron las asignaturas “Simulacion y Optimizacién de Procesos
Quimicos” de 5° de Ingeniero Quimico, “Modelizacion, Simulaciéon y Optimizacion de
Procesos de Membrana y Medioambientales” del Master de Seguridad Industrial y
Medioambiente y “Analisis y Simulaciéon de Procesos” de 3° del Grado en Ingenieria
Quimica de la ETSII y de la EPS-Alcoy.
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En estas asignaturas se requiere que el alumno se forme en dos aspectos:

e Laimplementacion y resolucion de modelos.

e Lautilizacion de programas de simulacion de procesos.

Para el primer aspecto resulta fundamental que el alumno adquiera cierta maestria con un
software matematico o un lenguaje de programacion para la aplicacion de métodos
numéricos y programacion. En nuestro caso hemos utilizado los programas MATHCAD®
y MATLAB®, con los cuales hemos desarrollado abundantes ejemplos para los alumnos
(Gozalvez et al. 2011, Santafé el al. 2013) y que son utilizados por los alumnos en la
resolucion de problemas practicos en el laboratorio informatico. La eleccion de
MATHCAD vino determinada por su facilidad de uso y por presentar una visualizacion
cercana a la notacion matematica convencional. MATLAB es utilizado en nivel de master
por su mayor potencia y por ser mas adecuado para los calculos de ingenieria que los
lenguajes de programacion de uso general. Ademas se han creado también objetos de
aprendizaje en forma de laboratorios virtuales de simulacion o videos que ilustran al
alumno con ejemplos de aplicacion y con los que puede explorar el efecto de los parametros
(Gozalvez , 2009 y Santafé, 2009).

Los Simuladores de Procesos son utilizados en situaciones en las que la resolucion del
problema mediante célculo y programacion es practicamente inviable. En nuestro caso el
software comercial de simulacion utilizado CHEMCAD® ofrece licencias a un coste no
excesivamente oneroso, pero no facilita el acceso libre a los alumnos, con lo cual éstos no
pueden practicar en casa.

3.1.2. Evaluacion de software libre para modelado y Simulacion de Procesos

Uno de los temores de los profesores de las asignaturas es que las instituciones
universitarias no puedan continuar afrontando el pago de licencias. Por ello, realizamos una
busqueda de alternativas de software libre dentro de las categorias de calculo y de
Simulacion de Procesos.

En una primera fase se realizé un andlisis exploratorio de posibles candidatos a sustituir el
software comercial que estamos utilizando. Nos fue de gran ayuda los siguientes listados
(Wikipedia 2012 y 2013). De esta manera en lo que concierne al software matematico, se
determinaron SMATH (Smath developers) como alternativa a MATHCAD, OCTAVE
(Octave Project) y SCILAB (SCILAB Enterprises) como alternativas a MATLAB, y CALC
(Apache OpenOffice) como alternativa a EXCEL de Office.

En lo que concierne a Simuladores de Procesos libres se analizaron inicialmente dos
alternativas DWSIM (DWSIM-Wiki) y COCO (Amsterchem-COCO) que en este caso
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fueron evaluadas por grupos de alumnos ya formados en el uso del simulador comercial
CHEMCAD que usamos actualmente. Como trabajo de curso se le pidié que instalaran el
simulador de procesos libre y que trataran de realizar un caso similar a los efectuados en
practicas.

El analisis de los resultados de este trabajo llevo a centrarnos exclusivamente en la opcion
de COCO (CAPE Open to CAPE open) por parecer mas completo. Ademas, existe un
programa de conexion con MATLAB (Amsterchem-connector) que permite la elaboracion
de modelos de nuevas unidades con MATLAB o SCILAB (Gozalvez et al., 2014). COCO
ha sido investigado en mas profundidad, pidiéndole a alumnos de buen rendimiento que
intentaran resolver un proceso complejo proporcionandoles subrutinas realizadas en
MATLAB de determinadas unidades y animandoles a realizar otra (Fig. 1). Ademaés se
pidi6 a los alumnos una evaluacion completa de las dificultades que representa frente al
programa comercial.

Tahque de lavado 1 p.

H20 contaminada 1
Rechazo 2|
Permeado 2|
Rechazo 1
Merbrana2

Fig. 1 Proceso realizado en COCO en colaboracion con alumnos

3.1.3. Planteamiento de casos para resolver empleando software libre

La accidn en este caso ha consistido en plantear un problema a los alumnos a través de estas
dos variantes:

1) Problema sencillo relacionado con ingenieria quimica sin definir el software a
utilizar.

2) Problema de nivel profesional que se debe resolver empleando un software libre o
gratuito determinado combinado con herramientas comerciales conocidas por el
alumno.
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La primera opcion se ha utilizado como propuesta de trabajo de curso para grupos de
alumnos. El grupo debe buscar en Internet software que puede ser utilizado para resolver el
problema, quedando expresamente prohibido el uso de software comercial craqueado.
Posteriormente el grupo recibe asesoramiento del profesor en tres ocasiones, planteamiento,
resolucion y propuestas de presentacion. Finalmente el trabajo es presentado en clase,
incluyendo los siguientes puntos: descripcion del problema, explicacion del software,
posibles modelos que utiliza en relaciéon a lo aprendido en teoria y analisis critico de
resultados. Hay que indicar que el profesor conocia al menos una opcion de software libre
que se podia utilizar, para el caso de que el alumno no fuera capaz de encontrarlo. No
obstante, los alumnos eran capaces de localizarlo en la mayor parte de las ocasiones,
incluso localizando otro distinto del conocido por el profesor.

En la segunda opcion se planteaba un problema comun de cierta complejidad a toda la clase
y todos los alumnos deben emplear el mismo software. Se daba libertad para utilizar
software no necesariamente libre en el analisis de los resultados obtenidos. Este trabajo se
realiza de forma préactica a lo largo de varios dias y con minima asistencia del profesor en el
uso del software libre el cual deben aprender los alumnos utilizando la ayuda o explorando
sus opciones.

Para este tipo de trabajos resultan muy interesantes los programas de organizaciones
gubernamentales como la Environmental Protection Agency (EPA) de los EE.UU. y el
software de disefio de instalaciones que ofrecen las casas comerciales. Mostramos a
continuacion dos ejemplos de trabajos propuestos:

e Trabajo ejemplo 1. Usar el software TANKS de la EPA (EPA-USA) para estimar las
emisiones de tanques de almacenamiento de hidrocarburo. El hidrocarburo o mezcla de

hidrocarburos, asi como la localizacion de la instalacion son propuestos por el profesor
y diferentes para cada alumno. Emplear informacion climatologica disponible en la
web. Realizar calculos de dispersion de contaminantes basados en la norma empleando
modelos de dispersion gaussiana.

La Fig. 2 corresponde a la pantalla de entrada de datos metereologicos en el programa
Tanks. Estos datos pueden ser obtenidos a través de la web. El alumno afiade informacion
quimica sobre la mezcla, tipo de tanque y régimen de llenado y vaciado y con ello obtiene
una estimacion de la emision. La Fig. 3 corresponde al calculo de la dispersion de
contaminante en la direccion del viento predominante empleando los algoritmos de
dispersion gaussiana especificados en las normas NTP 327 y 329 que debieron encontrar.
Otros alumnos se decidieron por realizar el cadlculo en MATHCAD o en MATLAB.
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City:

[Puertoliano, Espanya

=]

City: [Puertollano state: [Espanya =]
Daily Average Ambient Temperature (F): 60.7 Atmospheric Pressure (psia): 1450
Month | Daily Maximum Daily Minimum Solar Insulation Factor| Average Wind
Ambient Temp. (F) | Ambient Temp. (F) (Btu 7 (fEtday)) Speed (mph)
JAN 475 | 29 524 || 242
FEB 53.1 331 918 4.22
MAR 612 414 1113 559
APR 702 46,2 1460 503
MAY 808 556 1825 54
JUN 68.9 624 2027 4.78
JuL 95.3 700 2269 4.78
AUG 919 4.2 2022 528
SEP B46 624 1535 4.22
ocT 739 532 966 4.22
NOoV 0.6 455 572 3.29
DEC 798 324 406 373
ANN | | 716 || 49.8 [ 1303 [ 441
| Delete ‘ ] Save I Clase ‘ Help

Fig. 2 Entrada de datos meterologicos en el software Tanksde la EPA

A B G D E F G H |
1
2 ;= ugom * (2/10) 0.25
3 oy=ay* X" ay: 0.128 ny: 0.9‘ Altura punto
4 o,=a,"x a 0.093 n; 0.85 2
5 V. viento u-10m) (m/s) 5 C(g/m3)
6 Clx,y) 0 1 2
7 5 0.000 0.000 0.000
8 10 0.000 0.003 0.087
9 15 0.017 0.142 0.729
10 20 0.146 0.510 1.348
11 Focol 25 0.377 0.870 1.667
12 Intensidad (kg/s) 0.3 30 0.607 1.109 1.772
13 x0(m) 0 35 0.779 1.230 1.755
14 y0 (m) 5 40 0.884 1.265 1.673
15 |Altura (m) 1 45 0.932 1.247 1.562
16 50 0.941 1.197 1.443
17 55 0.925 1.132 1.325
18 60 0.893 1.062 1.215
19 65 0.852 0.990 1.113
20 70 0.808 0.921 1.020
21 Series ] 0-200-7.000 75 0.763 0.856 0.937
2 86.000-6.500 80 0.718 0.796 0.862
23 = Seriesg ©5.500-6.000 85 0.675 0.740 0.796
24 05.000-5.500 90 0.634 0.690 0.736
25 \ | Series7 @4.500-5.000 95 (.506 0.643 0.682
2R T T m4.000-4 500 100 N SA1T 0ANT NAA

Fig. 3 Cdlculo de dispersion gaussiana correspondiente a los datos de emision calculados con Tanks

Trabajo ejemplo 2: Diseflar un proceso de membranas empleando software gratuito de

casas comerciales, p.e. ROSA® (Dow), IMSDesign® (Hydranautics) o ROPRO®. Se
le indica al alumno las caracteristicas del agua a tratar y la conversion de producto.
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La Fig. 4 representa la pantalla para el cuarto nivel donde se define la configuracion del
proceso. Los resultados obtenidos (Fig. 5) seran normalmente tratados en EXCEL.

System Permeate Flow: 75.01 m¥%h System Feed Flow: 10000 m¥h System Recovery: 7501%

No. Passes Curment Pass - ® Mo Degasfication
Dosing Chemical:  None :
rbon Removal None

O2 OB 2
Adjusted pH. None Pressure (ztm

Configuration for Pass 1

Pemeate Fow: 75.01| m¥h Recirculation Loops
Stagesin Pass: |2 = Blend Permeate 3

Recovery 7500 % s
Flow Factor: 0.75 [] Pass 1 Concto Pass 1 Feed Nore mih

Feed Flow 100.00] mih m
Operating Temp: | 24.0 °C Pass 2 Conc to Pass 1 Feed Mone méh

Pemmeate Fu: 31.62| Imh Max
Configuration for Stage 1in Pass 1 System Configuration

ISD |2
Stage in Pass:  Stage 1 W
Feed Pressure: | None | bar Sy
Ffficiency

Boost (2pass): Cale 80.0| % Concentrate

Back Pressure: | None | bar
Same back pressurs for all stages

Pressure vessels in each stage

Pemeate
Blements in each vessel: I3
Total elements in stage: 648
Products: | XLE-2540 W Specs

Use the same element in the pass

1) Project Information | 2) Feedwater Data | 3) Scaling Information | 4) System Corfiguration | 5) Report | 6) Cost Analysis

Fig. 4 Pantalla de definicion del proceso en el programa de disefio de membranas ROSA

‘
5 FOSAS 1Conhg0Bu393339_262
6 Projcr: 4Casovariaciin mermbranas+Bacster Case 1

7 Case-specific: . WosZ0T

o

o System Details

©

i |FeedFlowtoStage 1 100 il Pass 1Pameste Flov 75 i Ot Pressure:

12 B Wates Flow 10 Syst 100 Pass 1Resovery Y Feed 4109 bar

75 |FeedPressue bar Feed Temperanure 4 Concerviate 1,92 bar

18| Flow Factor 075 FeedTOS 500005 mi Muerage 351 ba

15| Chem. Doze Nore Hmber of Bements sz Average NOP b

| Total Active Area 252837 M AueiageFassiPlx 2366 Imh
17 Vister Clazstioation: Well Water SOIC 3

" FesdFiov  Feed  Pecic ConcFlow  ConoPress  Perm AugFlay  Perm  Boost PamiDS
a0 Stege Elemert e ) ba) R Ga) () Oe a)  ba) _imgl)

) 1 HLE-2540 L) [ W na o wmm 22 @R MA 0 0 s

P 2 HLE-2540 i 5 EC I 0 =5 W23 08 BB 0 45 10335

z

u Pz S Stage Details

2 tmaliazion)

2 Conwnuate Pemasa Stagel Eement Facoue PemFlou PamTDS FasdFlov FesdTDS Fesd
2 tiame. Feed I AdumsdFed l;magew Sage? | Sugel [ Suagez [ Toul 1 0B 0% MaD3 0 SO00S 13
26 [N a 1 q q q z 0% 0w 20927 07 es207 B
= K a q q [ q 3 o 01 W1 05 TRI® RS
30 Na REEE) I Sezazi| vemest|  wioe|  Skoe| 53| 4 0% 00e 4817 047 873343 26
o1 Mg 5 0w  oos  Tm 04 m9isT =5
a2 [6 6 On 004 LEBZT 03 TM0s T4
3 5 Stage2 Hlement Recove Pemflow PemiDS Feedflov FeedT0S Feed
u 1 08 007 13T 08 WA BB
= o8 2 00T 005 s 075 WelEl Bd
25 0T 3 006 004 WS 089 R B2
3 NGB 4 005 003 21 065 WemO3 W3
38 [ ] S03me|  eoeass| neands| owsa| Tezs|  a0izs) S 0 003 208055 082 M08 W
i [F 0 6 00+ 00z 243131 053 TERA3 e
40 (S04 of

o 502 of

12 Boren o]

[ [

T Y3093 21| 513 06| 3555 W03

45 o WAl A A A )

Estimacion Inicial | _Resultados ROSA|

Fig. 5 Pantalla de resultados del programa de diseiio de membranas ROSA
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3.2. Introduccion de herramientas de software libre en Cinética Quimica y Reactores

3.2.1. Antecedentes

La incontenible expansion de dispositivos mdviles, vista como una amenaza para el normal
desarrollo de las clases, debe ser considerada como una herramienta alternativa docente que
posibilite una mayor interaccion e investigacion por parte del alumno para las actividades
concretas a desarrollar en sus asignaturas. Trasladar o desarrollar aplicaciones docentes
para estos dispositivos requiere facilitar al usuario (al estudiante) el acceso, la ejecucion y
entrega de los resultados a través de una plataforma estandar y de libre distribucion.

El desarrollo de asignaturas del ambito de la Ingenieria de Reactores estd normalmente
limitado por la complejidad de los problemas que pueden ser tratados en el aula. Un
ejemplo es la simulacion dindmica de reactores quimicos, que viene explicada por sistemas
de ecuaciones diferenciales ordinarias. SIMULINK es una herramienta de simulacion
dindmica de MATLAB que ofrece la ventaja, frente a la programacion directa, de un
entorno grafico intuitivo en el que se combinan series de bloques que llevan asociados
diferentes funciones, desde el calculo integral o diferencial, a la generacion y
almacenamiento de datos o la representacion grafica. Una vez modelado el proceso a
simular, la construcciéon del diagrama de bloques es una tarea que los alumnos suelen
realizar con relativa facilidad y rapidez, permitiéndoles generar diferentes simulaciones en
poco tiempo y analizar el efecto de diversos parametros sobre la simulacion.

3.2.2. Herramientas de manipulacion en dispositivos moviles con software de libre
distribucion

Con este moédulo se genera de forma automatica los sistemas de ecuaciones algebraico-
diferenciales correspondientes a mecanismos complejos de reaccion tales como el mostrado
en la Fig. 6 que corresponde a reacciones que se dan en un proceso de desinfeccion de
aguas. Con ello los alumnos son capaces de formular en estos términos la dindmica de las

reacciones quimicas con pequefias aplicaciones y pueden comprobar sus resultados
inmediatamente.

A+B = |
| — P+Q
P+B — R
R+B+— S

Fig. 6. Mecanismo de reaccion
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-1 -1 1 0 0 0 O
1 1 -1 0 0 0 O
0O 0 -1 1 1 0 0
V= (M
0O -1 0 -1 0 I O
0 -1 0 0 0 -1 1
o 1 0 0 0 1 -1

Toda la informacion relevante del mecanismo de reaccion indicado en la Fig. 6 estd
contenida en la matriz estequiométrica del sistema (1) (Rawlings, 2002). Se ha desarrollado
una herramienta con la plataforma MATHEMATICA que resuelve numéricamente el
mecanismo indicado con los objetivos de posibilitar al alumno ejercitarse en la
manipulacion de mecanismos complejos a partir de sus matrices estequiométricas y de que
sea capaz de analizar los resultados obtenidos. Dado que el acceso al programa
MATHEMATICA esta limitado a la intranet de la Universidad, se esta pensado en alojar la
aplicacién en servidores internos en un Formato de Documento Computable (CDF)
(Wolfram) para que los alumnos puedan acceder a la aplicacion desde sus dispositivos
moviles desde cualquier punto con acceso a internet. Si bien Mathematica es un software
comercial, el lector de documentos CDF es de libre distribucion e integra toda la capacidad
computacional que precisa el documento.

3.2.3. Simulacion dinamica intuitiva de reactores quimicos. Alternativas de sofiware libre

La desventaja de utilizar SIMULINK para la simulacion del comportamiento de reactores
quimicos radica en que forma parte de un software comercial cuyo uso fuera del ambito de
la universidad queda restringido. No obstante, el software libre SCILAB, equivalente a
MATLAB, lleva incorporado un simulador dinamico muy similar a SIMULINK, XCOS,
cuyo entorno grafico es muy parecido al de SIMULINK. Aunque en un principio las
asignaturas estan disefladas para que los trabajos se realicen en SIMULINK, se ha
potenciado que los alumnos también hagan uso de XCOS para simular procesos dinamicos.
Para ello tienen que realizar los trabajos utilizando las dos herramientas (SIMULINK y
XCOS), contrastando que los resultados obtenidos con ambos programas son idénticos.
Uno de los apartados del trabajo consiste en un andlisis comparativo entre ambas
herramientas, en cuanto a las ventajas e inconvenientes que han encontrado. Es de mucha
utilidad el analisis de la valoracion que hacen los alumnos al comparar SIMULINK y
XCOS. En funcién de estos resultados se tomara la decision futura de utilizar sé6lo XCOS
en las clases o seguir con ambas herramientas.
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3.3. Introduccion de herramientas para Analisis de Sensibilidad e Incertidumbre

3.3.1. Antecedentes

Hoy dia no se concibe la ensefianza de técnicas estadisticas a ingenieros sin la utilizacion de
software estadistico que permita de forma rapida y fiable la realizacion de complejos
calculos necesarios para la validacion de datos experimentales y toma de decisiones cada
vez mas frecuentes en la industrial moderna. El software estadistico comercial es caro y
suele estar accesible s6lo a grandes organizaciones como universidades y empresas. Por
ello se hace indispensable que el alumno pueda conocer software libre que pueda utilizar en
su posterior carrera profesional de forma totalmente accesible y sin coste economico.

En el caso de la Ingenieria Nuclear, muchos de los cursos existentes tienen el objetivo de
ensefiar Seguridad Nuclear a usuarios avanzados de los programas informaticos o como una
herramienta para la investigacion (en tesis doctorales, por ejemplo), por tanto el estudiante
objetivo es un posgraduado. Pero el numero de cursos dedicados a mejorar el curriculo
técnico en base al uso de codigos computacionales aplicados a la Ingenieria Nuclear es muy
limitado (principalmente termohidraulica y neutrénica).

En este trabajo pretendemos proponer al alumno una serie de herramientas estadisticas
implementadas en software libre que le permitan llevar a cabo estudios de Analisis de
Sensibilidad e Incertidumbre en c6digos computacionales complejos.

3.3.2 Ensefianza de R y DAKOTA

Las acciones llevadas a cabo han sido la introduccion de los lenguajes de programacion R y
DAKOTA como software libre en Analisis de Sensibilidad e Incertidumbre en codigos
computacionales complejos aplicables, no sélo en la industria nuclear, sino también en
otros campos de la ingenieria. R es un lenguaje y entorno de programacion para analisis
estadistico y grafico con posibilidad de cargar diferentes bibliotecas o paquetes con
finalidades especificas de calculo o grafico. Se trata de un proyecto de software libre, que
es actualmente muy utilizado en investigacion por la comunidad estadistica. Una de las
caracteristicas mas sobresalientes de R es su enorme flexibilidad lo que lo hace muy
adecuado para el uso del estudiante. DAKOTA es un software que sirve para aplicaciones
especificas en el Andlisis de Sensibilidad e Incertidumbre. La ensefianza de estas
aplicaciones de software constituye un valor en si mismo pues son de aplicacion directa en
la vida profesional del alumno.
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3.3.3. Desarrollo de scripts mediante métodos Montecarlo

Se han desarrollado scripts que generan mediante métodos Montecarlo simulaciones que
son capaces de propagar la incertidumbre de variables y parametros de entrada de un
modelo computacional complejo y estudiar finalmente la sensibilidad de los resultados del
modelo a las variables de entrada e identificar de este modo qué variables tienen un mayor
impacto en los resultados finales. Para ello se han utilizado dos paquetes especificos para el
Analisis de Sensibilidad e Incertidumbre: Package “Tolerance” que provee de funciones
para estimar limites de tolerancia para todo tipo de distribuciones, y el Package
“Sensitivity” que provee funciones para realizar el analisis de sensibilidad global de las
salidas del modelo. Estos scripts son utilizados por los alumnos y se les ensefia la capacidad
de ampliarlos y modificarlos.

4. Resultados

A continuaciéon se exponen los resultados mas relevantes obtenidos en las distintas
experiencias.

4.1. Resultados de la introduccion de software libre en el Area de Simulacion de
Procesos

4.1.2. Evaluacion de software libre para modelado y Simulacion de Procesos

De la exploracion de software libre alternativo, inicialmente muy amplia, se pasé a
seleccionar las mejores alternativas de software libre (Tabla 1). En esa misma tabla se
incluyen los puntos fuertes y puntos débiles mas destacados, pudiéndose concluir lo
siguiente:

e EXCEL podria llegar a ser sustituido por la aplicacion CALC de OpenOffice, pero aun
no resulta necesario.

e En cuanto a MATHCAD, que es nuestra herramienta principal, la tnica alternativa
existente con notacidon matematica SMATH (Smath) no resulta viable por no disponer
de los métodos numéricos que necesitamos. La tUnica solucion posible seria
evolucionar hacia MATLAB o software libre equivalente, lo cual no es muy deseable
pues se pierde la representacion simbodlica de MATHCAD.

e De las dos opciones para sustituir a MATLAB, OCTAVE podria ser la mejor opcion
por cuanto su sintaxis es muy similar a la de MATLAB lo que permitiria emplear con
pequeiias modificaciones todo el abundante material realizado en ese entorno. No
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obstante, SCILAB puede ser adecuado. Respecto de MATLAB ambas opciones
pierden sobretodo la facilidad de depuracion de errores y asistencia a la programacion
de la que disponen las Gltimas versiones.

En cuanto a los Simuladores de Procesos parece que hay un abismo importante entre
las versiones libres y las comerciales, mucho mayor que el existente con el software
matematico. Las versiones libres resultaron mas dificultosas para los alumnos, lentas y
de dificil convergencia. Por otra parte, en el software libre muchas unidades no estan
implementadas y hay un déficit grande de datos termodinamicos. No obstante, en el
caso de COCO la posibilidad de programar unidades en MATLAB se revela una gran
ventaja pues permite proponer trabajos en los que el proceso esté ya definido por el
ordenador y donde el alumno realiza la programacion de una unidad especifica. Eso si,
al ser la dificultad mucho mayor, recomendamos emplearlo en asignaturas de Master.
En cuanto a los programas de Multifisica y de Dinamica de Fluidos Computacional,
existe una opcion de software libre OPENFOAM viable a nivel de uso, pero que
requiere la preparacion de ejemplos elaborados previamente por el profesor para que
sean factibles para una sesion de clase.

Tabla 1. Equivalencias de software para Simulacion de Procesos

Software Software libre Puntos fuertes Puntos débiles
comercial
EXCEL CALC (Open Muy similar a Excel Inferior en algunas
Office) caracteristicas
MATHCAD SMATH STUDIO  Visualizacién en formato  Faltan métodos
matematico matematicos empleados

en las asignaturas

MATLAB OCTAVE Sintaxis practicamente No tiene un equivalente
similar a MATLAB de SIMULINK
MATLAB SCILAB Posee XCOS (una Menos parecido a
toolbox analoga a MATLAB
SIMULINK)
CHEMCAD DWSIM Interfaz grafica Menos potente que
aceptable Chemcad
COCO Posibilidad de Menos potente que
implementar nuevas Chemcad
unidades
COMSOL OPENFOAM Potente y versatil Dificil de utilizar
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En resumen, en lo que respecta al software de andlisis matematico y simulacion de
procesos, al menos podemos decir que, en el caso de indisponibilidad del software
comercial, se podrian cubrir unos minimos docentes. No obstante, se necesita realizar un
esfuerzo importante en la preparacion de guias y ejemplos para lograr una sustitucion
completa.

4.1.3. Planteamiento de casos para resolver empleando software libre
La realizacion de proyectos utilizando software libre, ha obtenido muy buenos resultados.

En el caso de la asignatura “Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos” de
Ingeniero Quimico se aplicé la modalidad de trabajo en grupo en el curso 2012. Los
alumnos podian decidir realizar el trabajo o evitarlo dando el porcentaje que representaba al
examen (12%). Mas del 90% de los alumnos escogié realizar el trabajo, ademas los
alumnos mostraron satisfaccion general el dia de las presentaciones sobre los trabajos que
habian sido capaces de realizar. La gran motivacién alcanzada en la mayoria de grupos se
explica por la sensacion de logro obtenida al poder alcanzar dominio sobre un software
antes desconocido y ser capaces de resolver un problema concreto practicamente por si
mismos. Ademas, se contribuyd sin duda a la mejora de la interaccion grupal y de
habilidades de exposicion de resultados.

En el caso de la asignatura “Modelizacion y Optimizacion de Procesos de Membrana y
Medioambiente” donde se experimentd con la modalidad de proyecto mas del 90% de los
alumnos encuestados consideraron conveniente su introduccion. La motivacion fue muy
alta, asistiéndose de manera generalizada a todas las clases de apoyo a la realizacion del
trabajo. Ademas, valoraron de forma positiva disponer del software. Solo un porcentaje
minimo de los alumnos no presento el trabajo (5%).

Podemos considerar que las perspectivas de esta metodologia son satisfactorias. Los
proyectos con software libre ya van a quedar establecidos como parte fundamental de la
asignatura “Modelizacion y Optimizacion de Procesos de Membrana y Medioambiente” y
en la nueva asignatura del Master de Ingeniero Quimico “Modelizacion y Optimizacion de
Procesos Quimicos™ que sustituye a “Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos”.
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4.2. Resultados de la introduccion de herramientas de software libre en Cinética
Quimica y Reactores

4.2.1. Resultados y perspectivas

Considerar una alternativa como el formato CDF es atractivo por cuanto permite desarrollar
aplicaciones potentes trasladables inmediatamente a diferentes entornos y sistemas
operativos (MSWindows, Mac o Linux).

Los resultados derivados de la utilizacion de SIMULINK y XCOS han sido muy
satisfactorios por cuanto que el alumno interioriza con facilidad la modelizacién de la
dindmica de reactores. Esto es especialmente interesante en alumnos sin destrezas de
programacion plenamente desarrolladas. Adicionalmente, estas herramientas permiten
explorar el comportamiento de sistemas no lineales y su correspondiente equivalente
linealizado, lo cual es también de interés para el desarrollo de las materias relacionadas con
el Control de Procesos.

4.3. Resultados de la introduccién de herramientas para Analisis de Sensibilidad e
Incertidumbre

4.3.1. Resultados

Se ha constatado que el alumno de nivel de master y doctorado posee capacidad suficiente
para la utilizacion de estas aplicaciones de software avanzadas.

El hecho de proporcionar al alumno herramientas que va a poder utilizar directamente en su
vida profesional ha constituido un elemento de motivacion muy importante.

4.3.2. Perspectivas

La utilizacion de software estadistico libre estd cada vez mas extendida en la comunidad
cientifica internacional proporcionando herramientas estadistica avanzadas en tiempo casi
real a los potenciales usuarios mucho antes que cualquier software comercial que ademas
supone grandes inversiones. Por todo ello el futuro ingeniero va a poder contar con
herramientas estadistica ilimitadas totalmente accesibles, mantenidas y mejoradas por una
comunidad cientifica sin animo de lucro.
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5. Conclusiones

Hemos presentado tres areas de la ingenieria diferentes donde se ha aplicado software libre
en la enseflanza, habiéndose observandose diferencias en funcion del nivel del alumnado y
del tipo de aplicacion.

Una de las limitaciones para implantar el software libre es que muchas veces las interfaces
de las versiones libres en desarrollo no son tan atractivas como la del software comercial, lo
cual requiere un esfuerzo adicional por parte del profesorado para clarificar el uso del
entorno.

En un futuro cercano se tendra que propiciar los métodos de aprendizaje a partir de
dispositivos moviles, ampliamente utilizados por los alumnos.

En general, podemos decir que el software libre es cada vez mas potente y que un futuro
cercano podria llegar a cubrir por si solo la mayor parte de las necesidades docentes,
quedando el software comercial para cubrir necesidades especificas en la vida laboral.
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