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La programacion se estd volviendo una herramienta clave para los
ingenieros de hoy, por lo que para los ingenieros quimicos no es la
excepcion. Frente al boom de tecnologias propias de la industria 4.0
y 5.0, tales como el internet de las cosas, el big data y por supuesto,
la inteligencia artificial, saber programar ya no es opcional. En este
articuloreflexionamos sobre lanecesidad de integrar la programacién
en la formacién de los futuros ingenieros quimicos, no solo en asigna-
turas como métodos numéricos, simulaciéon de procesos o control, sino
también a lo largo de toda el curriculo del programa de estudios de
ingenieria quimica. Ademas, mostramos algunos paquetes de Python
que pueden sermuy Utiles endiferentes materias de ingenieria quimica.
Finalmente, proponemos algunas estrategias y consejos para motivar
el aprendizaje de la programacién tanto para estudiantes como para
docentes, con el objetivo de fomentar un cambio en el proceso de
ensefianza-aprendizaje de esta disciplina.

Palabras clave: Ingenieria Quimica, Programacion, Python, Simulacién
de Procesos, Control de Procesos

Abstract

Programming is becoming a key tool for today’s engineers, and chemi-
cal engineers are no exception. With the rise of Industry 4.0 and 5.0
technologies—such as the Internet of Things, big data, and, of course,
artificial intelligence—knowing how to program is no longer optional.
In this article, we reflect on the need to integrate programming into
the education of future chemical engineers, not only in subjects like
numerical methods, process, simulation, or control, butalso throughout
the entire chemical engineering curriculum. We also highlight several
Python packages that can be very useful across different courses.
Finally, we propose strategies and tips to encourage programming
education among both students and educators, aiming to promote a
shiftinthe teachingand learning approach to this essential discipline.

Keywords: Chemical Engineering, Programming, Python, Process Simu-
lation, Process Control
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{ES importante la programacion para

los ingenieros quimicos?

Hoy en dia, dentro del campo de la
ingenieria quimica se ha experimen-
tado un cambio drastico impulsado por
las nuevas tecnologias digitales, tales
como el internetde las cosas (loT), el big
data y por supuesto, por la inteligencia
artificial (Cedeno y col., 2024; Paredes
y col., 2025). Lo interesante de esto, es
que estas tecnologias tienen como base
a la programacion, por lo que esta herra-
mienta se ha convertido enuna habilidad
que losingenieros quimicos del siglo XXI
deben conocerydominar, principalmente
porque les permitird ser competitivos en
este nuevo auge de la industria 4.0 y
5.0 (Acostay col., 2025; Mereles, 2025;
Novoa, 2025).

Actualmente, no hay un area donde la
inteligencia artificial no haya permeado,
por lo que aquf la interrogante principal
es ¢qué tan capacitados se encuentran
actualmente losingenieros quimicos para
enfrentar esta nueva ola de oportunida-
des?, y alapar, surge otra pregunta squé
tantaimportanciale estan dandolas facul-
tadesy escuelasdeingenieria quimicade
México al desarrollo de habilidades de
programacion en los docentes y sobre
todo en la comunidad estudiantil?

Como es sabido, la programaciéon no es
un tépico fundamental que los estudian-
tes de ingenieria quimica desarrollan
durante suformacion profesional. Aunque
existen bastantes herramientas de sof-
tware dentro de la curricula de ingenieria
quimica, muchas de ellas suelen ser de
licenciay, enlamayoria de las veces, poco
accesibles paralos estudiantes. Enraras
ocasiones los estudiantes pueden expe-
rimentar con ellas para proponer nuevos
algoritmos o modificar las metodologias
ya existentes dentro de las plataformas.
Aunque hoy en dia hay muchos lenguajes
de programacion que sonde libre acceso,
en la mayoria de las ocasiones no se uti-
lizan enlasaulas. Lo anterior, debidoala
falta de capacitacion o bien porque exis-
tenherramientas que nousancomo talun
lenguaje de programacion, solo se ocupan
para resolver los problemas estandar de
los cursos de ingenieria quimica. En conse-
cuencia, aqui surge lasiguiente pregunta

¢Estasherramientas son suficientes para
que los estudiantes resuelvan problemas
reales?, porejemplo, aquellos endonde es
necesario manipular grandes volimenes
de datos (Rodriguez, 2025).

Actualmente, gracias al auge de herra-
mientas como la inteligencia artificial,
en México la implementacién de la pro-
gramacioén en los planes de estudio de
Ingenieria Quimica ha experimentado
un constante crecimiento, debido a que
tanto los docentes como los estudiantes
estdn reconociendo su valor como una
habilidad fundamental para los ingenie-
ros quimicos del siglo XXI. Universidades
tanto publicas como privadas han incor-
porado asignaturas que buscan introducir
alos estudiantes en la programacion, sin
embargo, en muchas ocasiones la falta
de capacitacion e interés por parte de la
academia obstaculiza la creacién de un
ecosistema endonde laprogramacion sea
una herramienta utilizada en el dia a dia.

Algunas de estas asignaturas del curri-
culo de Ingenieria Quimica que pueden
servircomo catalizador del uso de la pro-
gramacion por parte de los estudiantes
y docentes:

Métodos Numéricos: Esta asignatura
es pilar dentro de la formacién de
todo ingeniero quimico, ya que se
centraeneluso de técnicas numéri-
cas pararesolverproblemas comple-
jos que surgen en todas las dreas de
laingenieria quimica, tales como la
solucion de sistemas de ecuaciones
algebraicos no lineales, problemas
de optimizacién no lineal, sistemas
de ecuaciones diferenciales ordi-
narias y parciales, diferenciacion
e integracion numérica, etc (Beers,
2007). Estaasignatura es fundamen-
taly puede seruncurso endonde se
aplique la programacién, por ejem-
plo, los estudiantes podrian recibir
un curso previo de fundamentos de
programacioény posteriormente, apli-
car la programacién en problemas
numéricos. En esta asignatura, los
estudiantes pueden emplear len-
guajesde programacion de alto nivel
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abiertos talescomo Python, Ro]ulia
para implementar diferentes técni-
casnumeéricasy con ello, mejorar su
comprension sobre el desarrollo de
algoritmos computacionales.

Figura 1. Imagen generada con DALL-E. Prompt: Un
estudiante universitario mexicano de Ingenierfa
Qufimica sentado en un escritorio en un laborato-
rio o sala de estudio, concentrado en la pantalla
de su laptop. En la pantalla se ve cédigo en
Python relacionado con métodos numéricos (por
ejemplo, ecuaciones diferenciales o resolucién de
matrices). El estudiante viste ropa casual (pla-
yeray jeans)y lleva consigo una calculadora cien-
tifica y un cuaderno con anotaciones de férmulas
quimicas y ecuaciones matematicas. En el fondo,
se aprecian detalles relacionados con la ingenie-
rfa quimica, como matraces, tubos de ensayo o
esquemas de procesos quimicos en una pizarra. La
atmdsfera transmite estudio y concentracidn; el
estudiante podrfa estar tecleando activamente
o revisando los resultados de la ejecucién del
cédigo en su computadora. Iluminacién clara,
mostrando el ambiente académico y el interés del
estudiante en la resolucién del problema.

Simulacién de Procesos: Esta asig-
natura utiliza gemelos digitales de
licencia como Aspen Plus, HYSYS,
ChemCAD, asi como simuladores de
codigo abierto como COCO Simula-
tory DWSIM, con el fin de modelar,
analizar y optimizar diversos proce-
sos quimicos. Aunque muchas de
estas herramientas pueden conside-
rarse como “cajasnegras”, hoy endia,
graciasalauge delmodelado hibrido
es posible vincular estos simulado-
res conherramientas como Matlaby

Python, para combinar modelos de
aprendizaje automdtico o aprendi-
zaje profundo con modelos mecanis-
ticos para optimizar el rendimiento
de los procesos, validacién de mode-
los, sintonizacién de pardmetros de
control, entre otras aplicaciones
(Chavesy col., 2016; Sansanay col.,
2021; Haydary, 2019).

Figura 2. Imagen generada con DALL-E. Prompt: Un
estudiante mexicano universitario de Ingenierfa
Qufmica, de unos 20 afios, sentado frente a una
computadora de escritorio en un moderno labo-
ratorio de ingenierfa. En la pantalla se aprecia
un software de simulacién de procesos (similar a
Aspen Plus o Aspen HYSYS) mostrando un diagrama
de flujo de una planta quimica. El estudiante viste
bata de laboratorio blanca abierta sobre ropa
casual, lleva gafas de seguridad sobre la frente
y sostiene un cuaderno con apuntes de férmulas
y balances de materia y energia. En el fondo
se observan equipos de laboratorio, matraces,
columnas de destilacién a escala y otros instru-
mentos de ingenierfa quimica. La atmdsfera es
luminosa, profesional y muestra la concentracién
del estudiante mientras analiza los datos y confi-
gura el modelo de la planta quimica.

Control de Procesos: Dentro de la
formacion de los estudiantes de
ingenieria quimica, también se
busca que tengan las herramien-
tas para implementar sistemas de
control basicos y avanzados, con
el objetivo de que tengan la habi-
lidad de controlar procesos y con
esto, asegurar la calidad y seguri-
dad de los mismos (Stephanopoulos,
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1984; Smith & Corripio, 2005). En
esta asignatura, es de vital impor-
tancia que los estudiantes utilicen
la programacion, ya que al emplear
esta herramienta desarrollardn su
capacidad de abstraccién a la hora
de programar, por ejemplo, un con-
trolador PID. Aqui, losaprendientes
no solopueden emplearlaprograma-
cién para implementar sistemas de
control estandar, sino también, com-
binarlas con herramientas de inteli-
genciaartificial paraidentificacion
de sistemas, sintonizar sistemas de
control y por supuesto, diagnosticar
y predecir fallas.

Figura 3. Imagen generada con DALL-E. Prompt: Un
estudiante universitario mexicano de Ingenierfa
Quimica trabajando en un laboratorio o sala de
control industrial, sentado frente a una compu-
tadora. En la pantalla se ven lineas de cédigo
y diagramas de control de procesos quimicos
(pueden incluir bloques de PID, esquemas de lazo
de control, etc.). El estudiante viste una bata de
laboratorio abierta, con ropa informal debajo, y
tiene un cuaderno con anotaciones técnicas al
lado del teclado. En el fondo, se observan equipos
de proceso a escala de laboratorio o pantallas
de simulacién industrial (columnas de destilacidn,
reactores, intercambiadores de calor), reflejando
un entorno de ingenierfa quimica. El estudiante
parece concentrado, ajustando pardmetros o
analizando graficas de respuesta de control. La
atmdsfera general es ordenada, con iluminacién
blanca de laboratorio, mostrando un ambiente
profesional y académico dedicado al desarrollo
y validacién de un sistema de control para un
proceso quimico

Algunas herramientas para
aplicar la programacion en
ingenieria quimica

Esimportante destacar que la programa-
ciénnosolodeberiaencontrarse presente
en estas asignaturas especificas, sino
que también se puede integrar dentro
del plan de estudios de todas las mate-
rias formativas de Ingenieria Quimica.
Un ejemplo claro se encuentra dentro de
los cursos de fisicoquimica, en donde se
pueden utilizar herramientas de Python
como el paquete thermo para calcular
propiedades de sustancias puras o de
mezclas. Similarmente, en cinética qui-
mica, donde también existen librerias de
Python como chemPy para simular dife-
rentes tipos de reacciones. Incluso, para
la materia de fendmenos de transporte,
con librerias como hty fluids, que son muy
utiles para estudiar el transporte de calor
y masa, etc. A continuacion, se muestra
una tabla donde se exponen las librerias
de Python que podrian ser utilizadas en
algunas asignaturas del drea de formacién
general eningenieria del plan de estudios
de Ingenieria Quimica de la Benemérita
Universidad Autéonoma de Puebla (https://
ingenieriaquimica.buap.mx/?g=content/
licenciatura-en-ingenier%C3%ADa-qu%-
C3%ADmica). Endichatablase observan
las asignaturas, las librerias de Python
que se pueden utilizar, asi como algunas
aplicaciones.



https://ingenieriaquimica.buap.mx/?q=content/licenciatura-en-ingenier%C3%ADa-qu%C3%ADmica
https://ingenieriaquimica.buap.mx/?q=content/licenciatura-en-ingenier%C3%ADa-qu%C3%ADmica
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Tabla1. Librerfas de Python que pueden utilizarse para las materias bdsicas

Asignatura

Herramientas
de Python

Aplicaciones

Algebra para
ingenieria

NumPy

https://numpy.or

- Célculos de &lgebra lineal bésica (inversién y
operaciones con matrices).

- Solucién de sistemas de ecuaciones (p. ej.,
balances de materia).

SymPy

https://www.sympy.
org/en/index.html

- Calculo simbdlico de sistemas de ecuaciones en
balances o reacciones quimicas.

- Generacidén de soluciones exactas para mode-
los cinéticos.

Qufmica general
y Taller de
Introduccién a
Ingenierfas del Area
Quimica

ChemPy

https://github.com
bjodah/chempy

- Célculos de estequiometrfa y equilibrio quimico.

- Evaluacién de constantes de equilibrio, pH y
cinéticas simples.

- Simulacidn de reacciones con pardmetros
quimicos bésicos.

Mendeleev

https://pypi.org/pro-
Jject/mendeleev/

- Acceso rapido a propiedades de los elementos
de la tabla periddica (nimeros atémicos, masas,
radios, electronegatividad, etc.).

- Consultas de datos quimicos fundamentales
para problemas de quimica general.

Quimica orgénica

RDKit

- Representacién y edicién de estructuras orga-
nicas (SMILES, Mol, etc.).

https://www.sympy.

Lyl https://www.rdkit. - Andlisis de subestructuras, bdsqueda de frag-
org/ mentos funcionales y generacién de descriptores
moleculares.
- Conversidn entre distintos formatos de archivo
Open Babel quimico (SDF, SMILES, Mol2, etc.).
: . . . P sz < " P
hetps //; enbabel - Limpieza y optimizacién geométrica inicial de
org/ moléculas orgdnicas.
S Célculo simbdlico: derivadas, integrales, limites,
ymPy ! M)
series, factorizacién.
Calculo I, 11y 111

Herramientas para simplificar expresiones, ma-

org/ trices simbdlicas y cdlculo con polinomios.
SciPy - Integracién numérica (médulo scipy.integrate

https://scipy.org/

para integrales ordinarias y ecuaciones diferen-
ciales).

Fisicoquimica I,
1y I

thermo

https://thermo.
readthedocs.io/

- Propiedades termodindmicas de sustancias
puras y mezclas (densidad, Cp, entalpfa, etc.).

- Ecuaciones de estado (Peng-Robinson, SRK, etc.)
y correlaciones para VLE (Equilibrio liquido-va-
por).

- Estimacidén de propiedades fisicoquimicas y
célculos de ingenierfa de procesos.

cantera

https://cantera.or

- Simulacidn de cinética quimica y termodindmica
para mezclas de gases, liquidos y sélidos.

- Modelado de reacciones en combustién, analisis
de flama y equilibrio quimico.

- Util para procesos donde la velocidad de reac-
cién y el equilibrio son relevantes.



https://numpy.org/
https://www.sympy.org/en/index.html
https://www.sympy.org/en/index.html
https://github.com/bjodah/chempy
https://github.com/bjodah/chempy
https://pypi.org/project/mendeleev/
https://pypi.org/project/mendeleev/
https://www.rdkit.org/
https://www.rdkit.org/
https://openbabel.org/
https://openbabel.org/
https://www.sympy.org/
https://www.sympy.org/
https://scipy.org/
https://thermo.readthedocs.io/
https://thermo.readthedocs.io/
https://cantera.org/
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PyDy

- Modelado y simulacién de sistemas mecénicos
usando la formulacién de mecanica analitica
(Lagrangiana o Newtoniana).

- Generacidn de ecuaciones de movimiento de

Fisica l y Il
https: dy.readthe- p ‘i 4
: manera simbdlica y numérica.
docs.io/ y
- Animacidn y visualizacién de sistemas multi-
body (péndulos, engranajes).
- Creacién de simulaciones 3D interactivas en
fisica (por ejemplo, érbitas planetarias, movi-
miento de partfculas, colisiones).
VPython

https://vpython.or

- Visualizacién fécil de vectores y objetos en un
entorno tridimensional.

- Muy Util para ensefianza y practicas de labora-
torio virtual.

Quimica Analitica
y Anélisis
Instrumental

SpectroChemPy

https://www.spec-

trochempy.fr/

- Procesamiento y andlisis de datos espectroscd-
picos (IR, NMR, Raman, UV-Vis).

- Herramientas de quimiometrfa (preprocesa-
miento, correcciones de linea base, etc.).

- Andlisis multivariante para interpretacidn de
resultados (PCA, MCR, etc.).

PyOpenMS

https: openms.
readthedocs.io/

- Interfaz en Python para la suite OpenMS de
anélisis de espectrometria de masas (MS).

- Procesamiento de espectros MS, blisqueda de
picos, alineacidén de espectros, identificacién de
compuestos.

Probabilidad y
Estadfstica y Disefio
de Experimentos

statsmodels

https://www.stats-

- Regresiones (lineal, logistica, GLM) con anélisis
detallado (p-values, intervalos de confianza,
diagndsticos).

- ANOVA de uno o varios factores, verificacién de
suposiciones.

models.or
- Series de tiempo (ARIMA, SARIMAX) y otras prue-
bas estadisticas profundas.
- Biblioteca ligera para estadistica: ANOVAs,
tests no paramétricos, regresién lineal, corre-
. . laciones.
pingouin
. - F4cil de usar, con resultados estilo “tabla”

https://pin-

gouin-stats.org/

listos para reportar.

- Ideal para andlisis répidos en disefio de experi-
mentos con técnicas clasicas.

Ecuaciones
diferenciales

SciPy

https://scipy.or

- Funciones de integracién numérica para ecua-
ciones diferenciales ordinarias: scipy.integrate.
odeint, solve_ivp.

- Métodos de Runge-Kutta, Adams-Bashforth,
BDF, etc.

- Muy Util para sistemas de EDOs en modelado,
simulacién y anélisis.

FiPy

https://www.ctcms.

nist.gov/fipy/

- EDPs (ecuaciones diferenciales parciales) con
método de volimenes finitos.

- Pensado para problemas de difusién, electro-
qufmica, reacciones quimicas, flujos, etc.

- Incluye ecuaciones estacionarias y transitorias
en mallas regulares.



https://pydy.readthedocs.io/
https://pydy.readthedocs.io/
https://vpython.org/
https://www.spectrochempy.fr/
https://www.spectrochempy.fr/
https://pyopenms.readthedocs.io/
https://pyopenms.readthedocs.io/
https://www.statsmodels.org/
https://www.statsmodels.org/
https://pingouin-stats.org/
https://pingouin-stats.org/
https://scipy.org/
https://www.ctcms.nist.gov/fipy/
https://www.ctcms.nist.gov/fipy/
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PR - SciP,
Analisis numérico y y
programacién

https://scipy.org/

- Coleccidn principal de métodos numéricos en
Python: optimizacidn, integracidn, interpolacidn,
ecuaciones diferenciales, etc.

- Submddulos scipy.optimize, scipy.integrate,
scipy.interpolate, scipy.linalg, scipy.fftpack,
entre otros.

SymPy

https://www.sympy.
org/

- Célculo simbdlico de derivadas, integrales,
series, solucién exacta de ecuaciones.

- Puede combinarse con métodos numéricos para
validacién o para generar expresiones simplifica-
das antes de discretizar.

Cada una de las librerias o paquetes de
la tabla anterior son de cédigo abierto,
es decir, pueden ser consultadas en su
paginaweb para sabercon precisién como
se utilizan las librerias, c6mo se generan
los cédigosy como serealizan los calculos.
Ademas, es posible adaptarlas subrutinas
para resolver problemas especificos, lo
cual abre un gran abanico de posibilida-
des para trabajar conlaprogramacion en
ingenieria quimica.

Asimismo, existen multiples librerias de
Python que podrian serutilizadas en cada
una de las asignaturas del drea de forma-
cion basica en ingenieria para sentar las

bases y generalizar el uso de la progra-
macioén. Esto, con el fin de que los estu-
diantes puedan estarlo suficientemente
familiarizados al llegar a los semestres
avanzados. Por lo tanto, es crucial que
los estudiantes comiencen a tener un
acercamiento con los fundamentos de
programacién desde el primer semestre
de su formacion superior. En la siguiente
tabla, se muestran algunas librerias de
Python que pueden ser utilizadas en las
asignaturas formativas del plan de estu-
dios de Ingenieria Quimica de la Bene-
mérita Universidad Auténoma de Puebla.

Tabla 2. Librerias de Python que pueden utilizarse para las materias formativas.

Herramienta

Asignatura de Python

Aplicaciones

NumPy
Balances de
Materia y Energfa | https:/numpy.

- Manipulacién de arreglos y operaciones matematicas.

- Base para resolver sistemas de ecuaciones lineales en

balances (por ejemplo, A:x = b).

https://github.
com/bjodah/

org/ . . '
- Soporte para calculos vectorizados y manejo de grandes
vollimenes de datos.

- Métodos de optimizacidn, integracién y resolucién de

SciPy ecuaciones diferenciales (Gtil en balances con acumulacién
o reacciones).
https://scipy.
org/ - Submddulo scipy.optimize para solucionar balances no
lineales de materia y energfa.
- Célculos de estequiometria, equilibrio quimico y cinética.
ChemPy

- Permite plantear y resolver balances de materia con
reacciones quimicas, buscando conversiones y selectividades.

Fendmenos de
Transporte |y Il https://fenics-

project.org/

chempy . . ..
- Simulacidn de pH, reacciones &cido-base, etc.
- Método de Elementos Finitos para ecuaciones diferenciales
FERICS parciales (PDEs) de flujo, calor y masa.

- Resolucién de problemas de mecénica de fluidos (Na-
vier-Stokes), difusién, conveccién-difusidn, etc.

- Potente y escalable (paralelizacién en HPC).



https://scipy.org/
https://www.sympy.org/
https://www.sympy.org/
https://numpy.org/
https://numpy.org/
https://scipy.org/
https://scipy.org/
https://github.com/bjodah/chempy
https://github.com/bjodah/chempy
https://github.com/bjodah/chempy
https://fenicsproject.org/
https://fenicsproject.org/
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FiPy

https:/www.

- Método de Volimenes Finitos: simulacién de difusién, con-
veccién-difusidn, electroquimica, reactivos, etc.

- Muy util para problemas 1D, 2D y 3D en celdas de malla

" regular.
ctcms.nist.
gov/fipy/
- Facilidad para modelar flujos y transferencia de calor/masa
con reacciones quimicas.
. - Visualizacién 3D de resultados de simulacién (campos de
PyVista - )
velocidad, temperatura, concentraciones).
htt 52 dacs. - Sencilla integracidn con Fenics, FiPy, etc. para postprocesar
zy\/lsta.orgz
mallas y campos en problemas de transporte.
fuids - Célculos de mecénica de fluidos en tuberfas y equipos:
factores de friccién (Darcy-Weisbach, Hazen-Williams), pér-
. . . dida de carga en accesorios, cadlculo de caudal en orificios y
Flujo de fluidos https://pypi. vélvulas.
org/project/
fluids/ - Estimaciones de propiedades y correlaciones para flujos.
OpenPNM - Estudio de flujo de fluidos en medios porosos a nivel mi-

https://openp-

croscépico (redes de poros).

- Modelado de permeabilidad, difusién, transporte reactivo

nm.org/ (filtracidn, catélisis, baterfas/pilas de combustible).
Sfep - Paquete de Elementos Finitos en Python para PDEs (inclu-
y yendo ecuaciones de flujo de fluidos).
2/ V. . Z 0
het Zr/Sfe - Permite resolver problemas de mecénica de sélidos, trans-
org/ ferencia de calor y acoplarlos con ecuaciones de flujo.
ht - Célculo de coeficientes de pelicula (conveccién forzada,
Disefio de natural, condensacién y ebullicién).
Intercambiadores https://pypi.
de Calor org/project/ - Factores de ensuciamiento, correcciones para intercambia-
ht/ dores y transferencia por radiacién.
- Propiedades termodindmicas y de transporte.
thermo
- Modelado de mezclas de fluidos y su comportamiento en
https://ther- intercambiadores de calor.
mo.readthe-
docs.io/ - Compatibilidad con ecuaciones de estado (Peng-Robinson,
SRK).
fluid - Calculo de coeficientes de transferencia de calor en tube-
uids rfas y equipos.
M‘&M - Factores de correccién para intercambiadores de calor.
org/project/
fluids/ J— o .
- Pérdida de carga y disefio hidrdulico complementario.
- Calculo de equilibrio quimico y estequiometria.
ChemPy q q y q
Cinetica y ) - Simulacidn de cinética de reacciones homogéneas.
Reactores https://github.
Homogéneos com/bjodah/ ” ) ) ) -
chemp - Resolucidn de ecuaciones diferenciales en modelos cinéti-
cos simples.
- Simulacidn de reactores homogéneos (PFR, CSTR, batch).
cantera

https://cante-

- Modelado de cinética quimica compleja (multicomponente,
reacciones en cadena).

ra.org/ - Célculo de propiedades termodindmicas y de equilibrio
quimico.
SciPy - Resolucién de ecuaciones diferenciales en reactores batch,
PFR y CSTR (scipy.integrate.solve_ivp).
https://scipy.
org/ - Optimizacidén de pardmetros cinéticos (scipy.optimize).



https://www.ctcms.nist.gov/fipy/
https://www.ctcms.nist.gov/fipy/
https://www.ctcms.nist.gov/fipy/
https://docs.pyvista.org/
https://docs.pyvista.org/
https://pypi.org/project/fluids/
https://pypi.org/project/fluids/
https://pypi.org/project/fluids/
https://openpnm.org/
https://openpnm.org/
https://sfepy.org/
https://sfepy.org/
https://pypi.org/project/ht/
https://pypi.org/project/ht/
https://pypi.org/project/ht/
https://thermo.readthedocs.io/
https://thermo.readthedocs.io/
https://thermo.readthedocs.io/
https://pypi.org/project/fluids/
https://pypi.org/project/fluids/
https://pypi.org/project/fluids/
https://github.com/bjodah/chempy
https://github.com/bjodah/chempy
https://github.com/bjodah/chempy
https://cantera.org/
https://cantera.org/
https://scipy.org/
https://scipy.org/
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- Célculo de propiedades termodindmicas en separacién de

thermo fases.
Proce§95 de https://ther- - Modelado de equilibrios de fases (VLE, LLE, SLE).
Separacién |y Il
mo.readthe-
docs.io/ - Determinacidn de coeficientes de actividad y ecuaciones
de estado
omo - Optimizacidn de procesos de separacién (tamafio de colum-
Py nas, nimero de etapas).
httor;ovgv;/w. - Modelado algebraico de procesos de adsorcién y destila-
pyomo.org/ cién reactiva.
. - Visualizacién de curvas de equilibrio, perfiles de tempera-
Matplotlib > 2
tura y concentracién en columnas de separacién.
https:/ma- flics . . . L .
tolotlib.or - Anélisis grafico de eficiencia y optimizacion de procesos de
tplotlib.org/ separacidn.
- Simulacién de reacciones heterogéneas en catalizadores
sélidos.
PO Cantera
Catdlisis y
Reactores - Modelado de adsorcidn, desorcién y reacciones superficia-
https://cante-
Heterogeneos les.
ra.ort /
- Simulacién de reactores de lecho fijo y fluidizado.
- Modelado de cinética quimica en superficies cataliticas.
ChemPy

https://github.

com/bjodah/

- Simulacidn de equilibrio qufmico en reacciones heterogé-
neas.

chempy - Calculo de pardmetros cinéticos a partir de datos experi-
mentales.
omo - Optimizacidn de reactores cataliticos (carga de cataliza-
Py dor, flujo, temperatura).
httor;ovgv;/w. - Modelado algebraico de reactores con multiples reacciones
. y etapas.
- Optimizacién matemdtica avanzada (lineal, no lineal, ente-
pyomo P
N, ra, estocastica).
Investigacién de
Operaciones p: . . . P .
P DEep:/fwww - Modelado de sistemas complejos en logistica, produccién y
Dyomo.org/ P
cadenas de suministro.
PuLp - Optimizacidn lineal (PL) y entera mixta (MILP).
h . . - Modelado de problemas de asignacién, transporte, flujo de
— redes y scheduling.
or.github.io/
pulp/
- Compatible con CBC, GLPK, Gurobi, CPLEX.
CVXPY - Optimizacién convexa y cuadratica.

https:/www.

- Aplicaciones en portafolios financieros, control de proce-

cvxpy.org/ sos y problemas de disefio éptimo.
control
Dindmica y - Andlisis de sistemas dindmicos (ecuaciones diferenciales,
ps:// funciones de transferencia, espacio de estados).
Control de hﬁt S P )
Procesos python-con- o
trol.readthe- - Disefio de controladores PID, LQR, MPC.
docs.io/
gekko - Control predictivo basado en modelos (MPC).
Dttpsif/gekko. - Aplicaciones en optimizacién de procesos quimicos e in-
readthedocs. P P dustﬂalesp q
io/ .



https://thermo.readthedocs.io/
https://thermo.readthedocs.io/
https://thermo.readthedocs.io/
http://www.pyomo.org/
http://www.pyomo.org/
https://matplotlib.org/
https://matplotlib.org/
https://cantera.org/
https://cantera.org/
https://github.com/bjodah/chempy
https://github.com/bjodah/chempy
https://github.com/bjodah/chempy
http://www.pyomo.org/
http://www.pyomo.org/
http://www.pyomo.org/
http://www.pyomo.org/
https://coin-or.github.io/pulp/
https://coin-or.github.io/pulp/
https://coin-or.github.io/pulp/
https://www.cvxpy.org/
https://www.cvxpy.org/
https://python-control.readthedocs.io/
https://python-control.readthedocs.io/
https://python-control.readthedocs.io/
https://python-control.readthedocs.io/
https://gekko.readthedocs.io/
https://gekko.readthedocs.io/
https://gekko.readthedocs.io/
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pybynamic - Identificacién de sistemas dindmicos.
H yda- . 4
hr;[atmsic//rea?j - Modelado basado en datos y ajuste de parametros en
- procesos industriales.
thedocs.io/
- BioSTEAM - Simulacién de procesos biotecnoldgicos.
Disefio Procesos
Productos ://bios- . e . s
y rrodd — - Modelado de fermentaciones, purificaciones, produccién de
Quimicos team.ceadthe: biocombustibles y biofédrmacos
docs.io/ y :
- Simulacién de procesos quimicos completos.
DWSIM-Python P q e
API| . .
- Modelado de reactores, intercambiadores de calor, separa-
. ciones y reciclajes.
https://dwsim.
org/ - p
- Equilibrio de fases y balances de masa y energia.
pyomo - Optimizacidén de disefio de procesos quimicos.
http://www. - Modelado de problemas de planificacién y sintesis de
pyomo.org/ procesos.
thermo - Simulacién de sistemas de generacién de vapor y agua de
Ingenierfa proceso.
de Servicios https://ther-
Auxiliares mo.readthe- - Modelado de propiedades termodindmicas en calderas y
docs.io/ condensadores.
pyomo - Optimizacién del uso de servicios auxiliares.
http:/www. - Disefio de redes de vapor, aire comprimido y sistemas de
pyomo.org/ distribucién de energfa térmica.
CoolProp - Célculo de propiedades de fluidos térmicos (vapor, refrige-
rantes, aire, agua).
http://www.
coolprop.org/ - Aplicado en disefio de sistemas de refrigeracién y vapor.

Aunque ha existido un gran avance en
el desarrollo de lenguajes de programa-
cién gratuitos como Python, R o Julia, la
mayoria de los docentes y estudiantes
de ingenieria quimica aun no incorpo-
ran la programacion en su conjunto de
habilidades (Sanatinia & Noubir, 2016;
Mayer & Bauer, 2015; Bezanson, 2024).
Lo anterior se debe engranmaneraaque
la programacién comunmente se asocia
aingenieros en sistemas o computacion.
No obstante, en el contexto actual, apren-
derherramientas de programacién, espe-
cialmente aquellas gratuitas, abre una
granoportunidad laboral paralos futuros
ingenieros quimicos, ya que les facilitara
la comprension de aquellas tecnologias
fundamentadas enla programacioén, como
lo es la inteligencia artificial generativa,
la cual hafacilitado el uso de la programa-
cién para resolver problemas complejos
eningenieria quimica.

Es asi como se ve reflejada dicha nece-
sidad para realizar correctamente la
construccion de “prompts” teniendo
conocimientos bdasicos de programa-
ciény, por consiguiente, comprender el
codigo proporcionado por los grandes
modelos de lenguaje (LLM, por sus siglas
en inglés), (Patil & Gudivada, 2024; Ye,
2023). Hoy en dia, existen multiples
lenguajes de programacioén de acceso
libre que pueden ser utilizados dentro
de las asignaturas del curriculo de Inge-
nieria Quimica. En la siguiente tabla se
muestra una lista de algunos lenguajes
de programacion gratuitos, sitios de des-
carga, tutoriales y posibles aplicaciones
eningenieria quimica.


https://pydynamic.readthedocs.io/
https://pydynamic.readthedocs.io/
https://pydynamic.readthedocs.io/
https://biosteam.readthedocs.io/
https://biosteam.readthedocs.io/
https://biosteam.readthedocs.io/
https://dwsim.org/
https://dwsim.org/
http://www.pyomo.org/
http://www.pyomo.org/
https://thermo.readthedocs.io/
https://thermo.readthedocs.io/
https://thermo.readthedocs.io/
http://www.pyomo.org/
http://www.pyomo.org/
http://www.coolprop.org/
http://www.coolprop.org/
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Tabla 3. Algunos lenguajes de programacion open source que se pueden utilizar en

la ensefianza de la ingenieria quimica.

Lenguaje de pro-

Recursos para aprender

Aplicaciones de Ingenierfa Quimica

gramacién
. - - Simulacién de procesos
h - Documentacién oficial: https:// P
Python docs.python.org/3/tutorial

https:/www.

thon.ora/down- -EL libro de Python

- Modelado matematico

- Analisis de datos

loads .
loads/ https://ellibrodepython.com .
- Automatizacién de tareas
- Curso gratuito de R en Datacamp:
R https://www.datacamp.com/cour- - Andlisis estadistico de procesos

ses/free-introduction-to-r

https://cran.r-pro-

- Documentacidn oficial: https:/

- Modelado de datos experimentales

https://julialang.
org/downloads/

ject.or A
ject.org/ www.r-project.org/other-docs. - Visualizacién de datos
html
Julia - Curso gratuito de Julia: https:/ - Célculo numérico avanzado
juliaacademy.com/

- Documentacidn oficial: https:/
docs.julialang.org/en/v1

- Simulacién de reactores y procesos

- Optimizacién de procesos quimicos

Octave

- Curso de Octave en Coursera:
https://www.coursera.org/learn

- Anélisis de ecuaciones diferenciales

https://www.gnu.

org/software/
octave/download.

matlab-octave-basico

- Documentacidn oficial: https:/
www.gnu.org/software/octave

- Simulacién de reactores

- Modelado de fenémenos de trans-

html

doc/interpreter/

porte

Scilab

https://www.sci-

- Tutoriales oficiales de Scilab:
https://www.scilab.org/tutorials

- Simulacién de procesos quimicos

- Anélisis y optimizacidn de sistemas
térmicos

lab.org/download
latest

- Modelado de transferencia de calor
y masa

Figura 4. Imagen generada con DALL-E. Prompt: Una
estudiante mexicana de ingenierfa quimica con
cabello rizado y gafas trabaja en su laptop en un
laboratorio moderno. En la pantalla de su compu-
tadora, se observan gréficos de datos, modelos de
simulacién y lineas de cédigo en Python. Alrede-
dor de ella, hay equipos de laboratorio como reac-
tores, espectrémetros y sensores conectados a
unainterfaz de inteligencia artificial que analiza
datos en tiempo real. La estudiante tiene una
expresién de concentracién mientras revisa los
resultados y ajusta pardmetros en su modelo. En
el fondo, hay una pizarra con ecuaciones matema-
ticas y diagramas de procesos quimicos.


https://www.python.org/downloads/
https://www.python.org/downloads/
https://www.python.org/downloads/
https://docs.python.org/3/tutorial/
https://docs.python.org/3/tutorial/
https://ellibrodepython.com/
https://cran.r-project.org/
https://cran.r-project.org/
https://www.datacamp.com/courses/free-introduction-to-r
https://www.datacamp.com/courses/free-introduction-to-r
https://www.r-project.org/other-docs.html
https://www.r-project.org/other-docs.html
https://www.r-project.org/other-docs.html
https://julialang.org/downloads/
https://julialang.org/downloads/
https://juliaacademy.com/
https://juliaacademy.com/
https://docs.julialang.org/en/v1/
https://docs.julialang.org/en/v1/
https://www.gnu.org/software/octave/download.html
https://www.gnu.org/software/octave/download.html
https://www.gnu.org/software/octave/download.html
https://www.gnu.org/software/octave/download.html
https://www.coursera.org/learn/matlab-octave-basico
https://www.coursera.org/learn/matlab-octave-basico
https://www.gnu.org/software/octave/doc/interpreter/
https://www.gnu.org/software/octave/doc/interpreter/
https://www.gnu.org/software/octave/doc/interpreter/
https://www.scilab.org/download/latest
https://www.scilab.org/download/latest
https://www.scilab.org/download/latest
https://www.scilab.org/tutorials
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Las herramientas de cédigo abierto,
como se muestra en las tablas anterio-
res, puedenmejorarsignificativamente la
experiencia de aprendizaje y ensefianza
enlaingenieriaquimica. Unbuenejemplo
es el uso de Python en la simulacién de
procesos quimicos. Tradicionalmente, los
simuladores comerciales como ASPEN Plus
y ASPEN HYSYS han sido la opcién prefe-
rida, pero Python ofrece una alternativa
flexible y potente al vincularse con estos
simuladores a través de unainterfaz COM
o la APl de ASPEN para Python. Adema3s,
Python se puede usar con Microsoft
Excel y librerias como pandas para ana-
lizar datos de simulacién. También exis-
ten simuladores de cédigo abierto como
DWSIM que se integran directamente con
Python, ampliando auin mas las posibili-
dadesparalaensefianzay el aprendizaje.

Asimismo, en cuanto al modelado y opti-
mizacién de reactores, la programacion
podria ser muy util, ya que se puede uti-
lizar para resolver sistemas de ecuacio-

Finalmente, se mencionanalgunos conse-
jos tanto para docentes como para estu-
diantes, con el fin de motivarlos a utilizar
la programacién en su dia a dia.

1. En la manera de lo posible, trata de
enfocarte en casos practicos, mos-
trando ejemplos reales o proyectos
en donde la programacién haya
impactado de forma importante a
la industria. Hoy en dia ya existen
muchos casos de éxito, por lo que
esto puede servirde motivacion para
los estudiantes. En la plataforma de
Kaggle encontrards muchos ejem-
plos (https://www.kaggle.com/)

2. Utiliza herramientas 100% accesi-
bles, tales como Python, Roulia, ya
que sonmuy faciles de utilizary gra-
cias asugrancomunidad de desarro-
lladores, existen muchos paquetes
o complementos que puedes utili-
zar en tus clases, por ejemplo en el
caso de Python, puedes buscar en
surepositorio de paquetes (https://
pypi.org/)

nesrelacionados condiferentes tipos de
reactores. Aqui, los estudiantes pueden
explorar c6mo pequefios cambios en
las condiciones de operacién, por ejem-
plo, cambios de temperatura, presiény
concentracion, pueden afectar el rendi-
miento de los reactores. Aparte de eso,
los estudiantes de ingenieria quimica
podrian indagar sobre la teoria del caos
y su presencia en reactores quimicos, el
cual es un tépico muy importante y que
tampoco se abordaaprofundidad dentro
de la curricula de ingenieria quimica.

En general existen muchas areas de la
ingenieria quimica en donde la progra-
macién podria sermuy util, no obstante, el
punto medular es motivar tanto a docen-
tes como a estudiantes en el uso de la
programacion, mostrando sus ventajas
asf como la importancia que tendra en
los préximos afios.

3. Siempre busca fomentar la creati-
vidad de los estudiantes, animalos
a proponer sus propios proyectos,
siempre buscando resolver alguin
problema real. Actualmente, exis-
ten plataformas gratuitas en donde
puedes obtenerdatos que te pueden
servir durante tus clases, por ejem-
plo, para realizar andlisis de datos.
Aqui algunas: Kaggle (https://www.
kaggle.com/), Google data set
research (https://datasetsearch.
research.google.com/) y UCI
Machine Learning (https://archive.
ics.uci.edu/).

4. Muestra perfiles de profesionales
delaingenieria quimica que utilicen
la programacién en su dia adia, con
el fin de que los estudiantes reco-
nozcan cémo estas habilidades son
valoradas en el mercado laboral
y como puede abrirles puertas a
oportunidades. Un buen lugar para
comenzar es la plataforma de Linke-
din, muchos profesionales estan
dispuestos a compartir sus conoci-
mientos gratuitamente y publican
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constantemente consejos sobre el
uso de laprogramacién eningenieria
quimica. Aqui te dejamos algunos
perfiles: Dr. Victor M. Zavala de la
Universidad de Wisconsin-Madison
(https://www.linkedin.com/in/vza-
vala/)y Dr. Luis Ricardez Sandoval de
la Universidad de Waterloo (https://
www.linkedin.com/in/luis-ricar-
dez-sandoval-182b72298/),

Integra la programacion en tus
clases de manera gradual, comen-
zando con ejemplos sencillos y busca
utilizar plataformas de acceso libre
como Google Colab (https://colab.
research.google.com/) o Kaggle
ya que muchas veces no es prac-
tico realizar la instalacion de distri-
buciones como ANACONDA en las
computadoras de los estudiantes
por los recursos que necesita. No
intentes ensefiar todo de una vez.
Porejemplo, podriasrealizaralgunos
videos para utilizar la metodologia
de aula invertida y disefiar ejerci-
cios cortosy practicos para que los
estudiantes los resuelvan en clase.
Existen plataformas como Edpuzzle
(https://edpuzzle.com/discover) o
Nearpod (https://nearpod.com/)
para trabajaraula invertida.

Lo anterior, promoverd que los estu-
diantes resuelvan problemas por si
mismos, por lo que trata de fomen-
tarel aprendizaje activo. No se trata
solo de mostrarle cédigo ya hecho,
sino de ir elaborando junto a ellos
para que adquieran confianza en si
mismos. Puedesrealizarun concurso
donde los estudiantesresuelvanun
problema de ingenieria quimica
utilizando programacion, incluso
podrias comenzar con un CONcurso
sobre generacion de imdgenes con
inteligenciaartificial mencionandoa
los estudiantes que una de las bases
de esta herramienta es laprograma-
cion. Aqui te dejamosalgunas plata-
formas que te podrian serde utilidad,
Midjourney (https://www.midjour-
ney.com/home), Stable Diffusion
(https://stablediffusionweb.com/es)
y Leonardo Al (https://leonardo.ai/).

Habla sobre las ventajas que tiene
usar herramientas como Chat GPT,

9.

Gemini, Deep Seek, entre otras
para construir cédigo, pero mues-
tra la importancia de que antes de
que utilicen estas herramientas de
inteligencia artificial, aprendan
conceptos basicos de programacion.

Proporciona recursos y soporte, es
decir, trata de ofreceralos estudian-
tes materiales para su autoaprendi-
zaje, por ejemplo, puedes crear un
canal de youtube, un blog, guias y
repositorios para que los estudian-
tes tenganacceso entodo momento
a estos recursos. También podrias
crear un repositorio de Github o un
libro digital en Gitbook para que los
estudiantes lo utilicen como guia
en su proceso de aprendizaje. Aqui
te dejamos el canal de youtube de
nuestro grupo (https://www.you-
tube.com/playlist?list=PL6-33Ua-
blgTUBGYIjn_fhxTdbOmfglLlcz).
También te dejamos algunos repo-
sitorios de Github: Python for Che-
mical Engineers (https://github.com/
CAChemE/Python-Chemical-Engi-
neers), CBE20255 Introduction
to Chemical Engineering Analy-
sis (https://github.com/jckantor/
CBE20255?tab=readme-ov-file) y
Numerical Methods in Chemical Engi-
neering (https://github.com/hami-
drezanorouzi/numericalMethods).

Algo muy importante, incorpora
herramientas visuales e interactivas.
Los estudiantes de hoy requieren
tecnologias que sean simples de
utilizar y faciles de interpretar. Por
ejemplo, podrias utilizar los cuader-
nos de Google Colab para agregar
apuntes, links de videos de youtube,
imdgenes de diagramas de flujo de
proceso, bloques y de tuberia e
instrumentacion, ademds de incluir
codigo de Python.

Ahora algunos consejos para que estu-
diantes de ingenieria quimica se motiven
para aprenderaprogramar:

1.

Empieza con un lenguaje de progra-
maciénamigabley versatil, por ejem-
plo, podrias comenzarcon Python, ya
que esmuy facil de aprender, ademas
tiene una sintaxis muy clara y facil
de entender. Este lenguaje de pro-
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gramacion es bastante utilizado en
muchas dreas para analisis de datos,
automatizacion e incluso creacién
de videojuegos. Puedes comenzar
con Google Colab (https://colab.
research.google.com/), para usarlo
solo necesitas tener una cuenta de
correo de gmail.

Realiza proyectos prdcticos y no te
limites a la teorfa. Toma el libro que
mads te guste de ingenieria quimica
eintentaresolverlosproblemascon
el uso de algun lenguaje de progra-
macion, no te frustres, el aprendizaje
lleva sutiempo. Porejemplo, podrias
proponerun pequefio proyecto sobre
un balance de materiade unreactor,
resolverlo e incluso si te es posible,
comparar la solucién con datos
experimentales. Si estas iniciando
en la programacion, los siguientes
sitios pueden ser de tu interés:
PyClubs (https://docs.pyclubs.
org/python-across-all-disciplines/
disciplines/chemical-engineering)
y el Libro de Python (https://ellibro-
depython.com/).

Emplea librerias de Python que
puedes utilizar en tus materias
durante tus estudios de ingenieria
quimica. En la Tabla 1y 2 de este
documento podrds encontrar algu-
nas librerias o paquetes que te
pueden serde utilidad. Trata de leer
su documentacion oficial y busca
problemas de ingenieria quimicaen
donde podrias utilizarlas.

Algo muy importante, colaboray
aprende con otros estudiantes, por
ejemplo Unete a comunidades o
clubes de programacién, por ejem-
plo, la Facultad de Ingenieria Qui-
mica de la Benemérita Universidad
Auténoma de Puebla cuenta con su
Club de Inteligencia Artificial y Pro-
gramacion.

5.

Lomasimportante, no tengas miedo
a cometer errores, recuerda que la
programacionimplicapruebay error.
Aprende pocoapocoy conel tiempo
identificaras facilmente los errores
en tucdédigo, sinembargo, es de vital
importancia que la pongas en prac-
tica, no se trata solo de tomar cursos,
sino de aplicartodo el conocimiento
adquirido.

Paraambos grupos:

1.

Siempre mantén la curiosidad porla
programacion, recuerda que es un
campo en constante evolucién, porlo
que debes mantenerte actualizado.
Por ejemplo, explora cada mes las
nuevas herramientas, lenguajesy
aplicaciones que puedan facilitar
tu trabajo o proceso de ensefian-
za-aprendizaje. Recomendamos
visitar constantemente el sitio del
indice TIOBE (https://www.tiobe.
com/tiobe-index/) para conocerlas
tendencias encuantoalenguajesde
programacion.

Es muy importante lo siguiente,
siempre celebra los pequefos
logros, recuerda que lo que se cele-
bra siempre se fortalece. Es claro
que aprender a programar puede
ser desafiante, pero cada pequefio
avance esun gran paso hacia el domi-
nio de una habilidad muy solicitada
en la actualidad.
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