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METODOS COMPUTACIONALES EN INGENIERIA QUIMICA (2014-15)

DATOS GENERALES

Codigo 43271
Créditos ECTS 3

Departamentos y areas

Departamento Area Dpt. Resp. Dpt. Acta

INGENIERIA QUIMICA INGENIERIA QUIMICA Si si

Estudios en que se imparte

MASTER UNIVERSITARIO EN INGENIERIA QUIMICA

Contexto de la asignatura

Asignatura de caracter optativo que se imparte en el segundo semestre del primer curso y que pertenece al médulo de
Ingenieria de Procesos y Producto. Complementa a las asignaturas obligatorias del Master en Ingenieria Quimica
facilitando el disefio de los equipos y sistemas que por su tamafio y complejidad exigen la utilizacion de las herramientas
informaticas mas novedosas y potentes, pero al mismo tiempo de facil manejo. Los estudiantes aprenden a utilizar estos
programas de ordenador y aplicarlos a los distintas areas de la Ingenieria Quimica, convirtiéndose en herramientas
fundamentales para el posterior desarrollo de su trabajo de fin de Master. Asimismo, esta asignatura permite abordar desde
el punto de vista de modelado y simulacion cualquiera de los problemas con los que se enfrentaria un futuro estudiante de
doctorado en Ingenieria Quimica.
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OBJETIVOS

Objetivos especificos aportados por el profesorado (2014-15)

Conocer el manejo de las herramientas informéaticas més novedosas y eficaces que capaciten al futuro Ingeniero Quimico
para el disefio, analisis, sintesis y simulacién de procesos y operaciones que exigen la resolucion de modelos matematicos
complejos, y que inevitablemente aparecen en los casos reales propios de la industria de procesos quimicos. Asimismo, se
pretende que el alumno que desee continuar con los estudios de doctorado en Ingenieria Quimica domine las herramientas
informaticas de calculo numérico para la resolucién de los sistemas que aparecen en las areas de investigacion propias de
la Ingenieria Quimica.
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CONTENIDOS

Contenidos teoricos y practicos (2014-15)

TEMA 1. ERRORES DE REDONDEO Y ARITMETICA CON PRECISION FINITA
Representacion de nimeros reales en un ordenador. Propagacién de errores.

TEMA 2. RESOLUCION NUMERICA DE SISTEMAS DE ECUACIONES LINEALES
Algoritmos disponibles en los programas de célculo numérico para la factorizacion de matrices y resolucién de sistemas
lineales. Valores propios y valores singulares. Condicion de una matriz. Matrices dispersas. Casos de estudio.

TEMA 3. INTERPOLACION Y AJUSTE
Interpolacion y ajuste de datos. Regresion no lineal. Interpolacién con splines. Casos de estudio.

TEMA 4. RESOLUCION NUMERICA DE SISTEMAS DE ECUACIONES NO LINEALES
Método de sustitucion sucesiva y relajacion. Métodos del valor propio dominante y de Wegstein. Métodos de Newton-
Raphson y cuasi-Newton. Método de Broyden. Casos de estudio.

TEMA 5. RESOLUCION NUMERICA DE SISTEMAS DE ECUACIONES DIFERENCIALES ORDINARIAS

Métodos explicitos. Métodos implicitos. Métodos predictor-corrector. Sistemas de ecuaciones diferenciales acoplados.
Estabilidad. Descripcion solvers para sistemas rigidos y no rigidos, y para sistemas diferenciales-algebraicos. Problemas
con valores de contorno. Herramientas de integracién y diferenciacion numérica. Cuadratura de Gauss. Casos de estudio.

TEMA 6. OPTIMIZACION NUMERICA

Métodos directos. Método de Newton para problemas de gran tamafio. Optimizacién con restricciones. Control 6ptimo en
Ingenieria Quimica. Métodos genéticos y por enjambre de particulas. Utilizacion de software para optimizacion global.
Casos de estudio.

TEMA 7. RESOLUCION NUMERICA DE ECUACIONES EN DERIVADAS PARCIALES

Aproximaciones mediante diferencias finitas. Aproximacion de primer orden. Aproximacion de segundo orden.
Planteamiento del problema en diferencias finitas. Condiciones iniciales y de contorno. Método explicito. Estabilidad.
Métodos implicitos de resolucién. Introduccion al método de los elementos finitos. Software para la resolucion de problemas
descritos por ecuaciones en derivadas parciales. Casos de estudio.
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EVALUACION
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Instrumentos y criterios de Evaluacion 2014-15

En cualquier convocatoria la evaluacién continua se podra recuperar mediante una prueba escrita.

Tipo
EXAMEN FINAL

ACTIVIDADES DE
EVALUACION
DURANTE EL
SEMESTRE

Criterio Descripcion

Exposicién del proyecto final
Se evaluard la exposicion del

proyecto final que integrara todos
los contenidos desarrollados
durante el cuatrimestre.

Resolucion de problemas
Se evaluara la resolucién de los

ejercicios propuestos en las
clases de ordenador.

Ponderacion

30

70



