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' OBJETIVO o , ‘
Se 1leve a cabo esta tésis con la  finalidad de

prcpar:lonnr [ ] lo. ntudtantn de la Facultad de mz-t:- una
h.rrut.nta adecuada para rmlm problm- de sisulacion de
procom qu!nleos on ntado estacionario. )

M..l- K1) prunmt- une breve semblanza de las tl:ntca- ads
esplesdas -ctualnntn -n'; el caspo de la . simulacién y
'mtlolz.cldn de pracms. buscando con .l lo :quo los lectores

h nt. trcbngo e u\t-rnm an el dourroue d. un sfisul ador
qn. sea conlr:tllmt. :o-p-tltlvo. y cm,..tp. IM" al

;er.c!-l.nte d. 1a Inductrtq Nacional. -



& Oum:! an ob.i.ttvo.

i

AEMNEN
-,D-nffa‘— del

estacionario, existen tres tipos de probl-lll que -

la -t-ulaclon -xqu. [-1 )1 pro:m, an

campo de  la .i-ulu:;dn e proccsa-'quf-u:o-

on estado
pu.d.n prasentarss?
dadas lo. pardmetros d- l1os -qulpo- 14 lns condiciones

cal cutan las :ar-:t-rl-t;:-s de

‘' de  las alimentaciones, se
todas - las corrientes del sintesal .“vlh siaulactién controlada,
an l;'ﬁu--u«'biu-can lap condicionws de ocperacidn del
restricciones en los _
vy los prébi.u,- d’-,‘ 'b

“ sl stans.

‘q'u. permitan cu"npl ir con -aiguh.s
7 p-rlmtros de lo- .quipos [ cnrri.ntosl

consi stmtol .on maximizar ‘© minimizar
: quq cohduican

- optinizc:idn. " alguna
-ujotu o np nrﬂtrlcclmés;

- A ll’ . CMdlﬂiDﬂ.I ﬂ. W.P.Clbﬂ s 24 -0 dissho  que ﬂlg‘ﬂ aas

; rdﬂtabl. ol proc.-o bljo utudio.

En la actu-ltd.d.' gran parte de lom - sisuladores .
.cmrctnln de procms II b-san -n la'ticn;'cl ﬁcu-ﬁélll
"#in ambargo sw hen mostreds: iheiicientes en  ®1

-odulnr,
al consumir un axcesivo

- estudio  de prohlnmns co-pltjal,

tismpo de computo.

Por 1o anf-rtor. as hnn d-mallndo otros upo- de

-l.ul.d_oi-‘ns ] lol -lmltlnm © bam o-n .cum:lunnn Y lbﬁ_

sisultdnecs modulsres.
Los sisuladores siaultineos son aguellos en los gue ta@ns

las ecuacionss neceserias para describir el proceso se

presentdndose la necesidad de

resuslven al mimmo tiespo,
la solucion oe

disponer de un msédtodo suy poderoso para

grandes sistesas de scuaciones.

En 1os simul adores sisulténecs sodulares se realiza al

2



ﬂl“ﬂ ‘ tiempo la convergencia de las variables de corte, las

impui-t'-- V‘n‘l proceso y/o la funcién- objetivo,

restricciones
Este

lnﬁrdn&m dq ‘lnpértant- lhérror on «1 tiespo de proceso.
tipo de simuladores puede construirse @n forma rilgtt#amte
$f8cil =a p’-rti_r de los -imlddor- -m;u.ncia:vl‘v-- modul ares
cbhv-;na i on.l .. .
Dentro .-‘&i! prasente 7‘ ‘trabajo . r.alizaron. las
-odlflcncionn n.cnar!al & un ltnulador secusncial  aocdular
este pu-da funcionar coma;

SIMULADOR.

axllt-ntp ‘ pnra quc
modul ar,” d-nominando ax nuovo pragrala.
o _sxriu.nnm utl formado por un . pragrann prtncipax ¥. :uatro
‘v c'onjuntirb‘-'”;h subrutinan - paguete termodinamicc, los
ﬁ‘-ddu'lds &- los .qu‘ipo-,‘ los mdtodos de solucidn gc’n‘.;-all ry las
'-ubrutinan auxixtu--s.‘ ‘ e i .
nrlg$nnmt- el programa contaba sallmnnt. con n&tndu- de

llo!ucsan lineales (Sultttuclm-- Bucnlv--, Wstotn ncatada.

H.q-tain : Hadxficadq, Re!ajacibn Acotndo 14 Relajacidn
‘Modificado), -y para introducir la nusva filosoffa, ademds de
modificar a]ﬁun;s de la-'subfutln-g existentes,  se i1splants

‘ tMito'do,'

'“to&o de solucidn msul tlv;.ri able - nivel procuc
‘eon sile no lola L loerd rmlver- prn:..on con
stno que tanbidn

un
: d. ﬂ":wdm)l
corrientes do r-clrculacldn en senor tsma,
se pusden ahora atacar probiemas tj.!e simulacidn controlada.

inforeacion 'qu'-' SIMRADOR requiers para resolver un

La
suministrades conforse. al

problama particular deberd mer

manual de usuarico que s incluys on este trabajo.

Considerando las recomendaciones sefialadas -n la

lteratura, y de acuerdo a la sxperiencia adquirida durante

3
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el dmrrdl 1o de 1. t‘si., = utilizd el nuevo prograna sobre

tres procno- con el iin de .o-trar su uso y potencialidad.

t.o- resul tadaos deb estudio p.r-tti-ron concluir que la

técnica sisultdnes nodular -f.ctlvmn-nt. reduce ol tiempo de

c_bq:qto on los problesan de .i_ju)ac_tén . controlada, vy lns

vantajas dm esta filosoffa con respecto a la
modular . son ‘més notables a sedida que los sistesas bajo

‘ secusnci al

‘@studio crecen en complejidad.




irhmn:xm

‘ Actunlunto s® vive una Opo:. d- t:r!s:.- on la quo .1 uio
—.fu:innt- de lo- recursos scondeicos y in_rg.tlcn-- es de
de agqui la necesidad de d.na‘rrallar

 prisordial lmportchct a5
varl .dad de

proqrj-.us‘ soporte  que peraitan atacar la: qrm‘
probl emas que pr.ionta la lndusi:rlc [ ] ﬁon.rnl, ' buuando quo )
- sman eficientes, es decir, que consuman un Qi’.mn de computo

hc-ptabl. Y que. ademas sean f&cilmente utlllzhdoi por

p.rson.- que no t-ngan un conocintmto my profundo de las

téecnicas co.putal:!annu involu:rldas an sllas.
En ‘@l caso de la Industria. Outnlca_. nto' programas.

.léport-' son ld- v llmlndor.s de proc.io-. El uso de un

limlndor pu.d- hac.r 1a dt-f.rnm:(. Qﬂtr- un. proceso qul

opera y un’ pr-oc!w qu- op.rt dptl“-nt-.

l':o.q se -nb., la mayorfa de las !nﬂus_trln a nlvol

rilclohal ' operan con procmi' obsoletos, dmrroucdo-
'uptrlcnmt. un p.rloguir tl Mxi.o nprov-:hantmto d. -los

' 'r_ocurull - dsto e debes a que las hcrr.al.nt.s dilpontbl.-

hnstraﬂ ahora para la llnullctan y optimizacién de proc“nl '

' quimicos no -’ hhh dado la Suﬁl:t.nt. cmflanz. p.ra ser

dtllizadm, pues  con 'problms de r.l-tivn co-plojld-d .
. CONSLNEN grlndn cantt dades de. tlmn y di n.rn.

ahora qus lexlco ha aceptado el r-tn de portoncé.r' al
8ATT, la lndustrin Nnt.;icn-l debe buscar, més que nunca,

eliminar cuellos de botella e ineficiencias para poder

conp.éir en a1 nréldo internacional. De ello se desprende la
conveniencia de impulsar la investigacidn en este caspo.

El presente trabajo busca establecer las bases para el



do’-&‘r’nﬂ‘o 'd- un =4 muiddor que supers Cuando sSenos @n algunas
d. sus umtactmn 4 los sisul adores mu-nclnl.s, Que sSon

los cmrcla!mto sds empleados hoy - d!a.

Una breve descripcion de 10s temss tratados en sl af sao os

1a siguientes
En w1 Capftulo I se tratan los diferentes problesas  que

pu-d-n priuintar-o - 1a sisulacion de procesos, y s hace

Zm. d.scrtpcldn de 1a fuu-ofrn on que se bn-an las tm:nlcnl

“n -plu-dl- para r--alv.rlos,
- En nst. miamo :np!tnla n da una br-v. r-url-

linltn:imn.
_d-l duarrouo dal . :alpo d- la optimuneldn de pro:.-on. !
Evi .l c-prtulo 17 we d-ncr:lb- l- utructura v fqncionn
ip! 'cc_nu L

- d'l llmlador modul ar u:ucm:i al d-l que u partia,

.ndlfi cact cn.l rlauzlda- Yy 1as nusvas l-uhrut'(‘nn- ‘

1 l’l
[ 2 -ul ador -1 aul téneo indul hr -ctunl .

!ﬂplmtada- on el
‘En @1 Capttulc I11 me ‘®labors el manusl de usuario - que
de . mus

 parsite. utiuzlr «: programa en .:uaxquiorl

modalidades.

En vc.p:!tulo los

IV se presentan los problemas con
cusles se @&naliz® wl cosportasisnto del  prograss  y

ajenplifican su uso.
En -l C.pttulo V se concluye scerca de "lko'- resultadon

d:t-mdo- en el cnp!tulo IV y finalmente en w1l apéndice se

' .uutran algunos concaptos y aclaracionss que se consideraron

un poco fusra del objetivo dal trabajo pero que pusden ser

Otiles para una mayor compransion del sismo.

m#ntiz-nda sus’ vmtn,ut Yy .



CAaPITULD } §
S ENERAL I DADETS

B PY Ili_ll.ﬂ:!lll DE PROCERDS ‘
' La simulacién dl.prbc.im s la actividad mediante la cual

- tusca . representsr el toapnrthulonio de un  proceso

utlll:-mlo nodolm matemdticos ad-cuudo-. 'ba;c‘a ciertas

mlclonn y alcances dnﬁntdos prcvtmnto. En -u. -

1dentifican dos ramificaciones lupnrt.nt.-l la st.ulactdn on
Iilt.dﬂ“ estacicnsric y la simulacidn dlnulca. Ls -lmlaclen
,-1 .-tndo nta:lmcrlo trltl «l co‘pwtmmta de un precno

a r.gt-h p.rnnont., an tanto Qque l1a ll-ul-:len dinmica

utl -nfo:adn principalmente al :o-portanimtn d- un. prn::.-o

.l arranqu., paro o condiciones de .mro-m:ln.

Dentro d-l cwo de la .lau!a:ldn de procms qu!'-lcos -an
.-tulo ..tm:!on.rlo. .xt-ton blll cnn.nt. cuatro tlpol d.
' ‘ﬁ&lm- que puaden estudiarser 1a u-ulu:lan simple, 1a
sisulacion - de procesas c:an corrientes d. r-clr:ulaclon_. la
nnulutdn controlada y 10s probleaas de Japtuu:netan.

I.q -l-ul-c:ldn lt.pl. os ol problm .l- -lnlntll. ‘
Consists en la ‘cbtencidn de las carnctnr!suc-- de todas las
corrientes del proceso, dada la In#arnctdn cospleta de las
corrientes de alisentacion y lo- pardmetros necesarios de 108
-qulﬁo-. por . ejemplo, la presidn a la que opera (7]
recipiente asn el -cunl " «® lleve a cabo una npﬁrm:ldn

adiabdtica, la presion de descarga de una boaba, @@ numero de

platos de una torre de destilacion, etc.) a ssta informacion

?



| acelerados Cﬂuntitu:len Dirscta),

d.*lot oqulpos e lu d.nonlna aspeci ficaciones -lm!--.
"Cuando en el procm e tl.nl algun ctclo fcr-ado por 1a
prn.m:in de carrl-ntn de rn:lr:uln:tdn. ol ust-a no pusde

-.r r.mltc con una. sisul acidn siapl.. ‘sino qum d-b. ‘hacerse

an  forsa ltcratlvn. suponiendo l1as cnraet.rltttca. d- una o

k sl Ccrrimt-s'd-l cicle (d'-nmln.dll ccrr!.ﬂtn a® corte).
Ih. VEE :nl:ulndnl todos loc nqulm comr.ndldo. en ®1 ciclo
‘u tl.ﬂm NUEVOS valcru L J lcs :orri.ntn d- cort-, y =

prnblm fiterativo es r-lu-lto :umdolu. valorn qenerados A

lo- 'wpuntm son low mismos © auy c-r'canos.

la --tiuctm dc lo- nuevos -’ valnrn- d-x wistesa

P-ra
!t-rattvo ' m. c-plcan -Qtndos de mlucim dt m:u-ciunu no

[ ICOICPIGSM l‘ﬂ.l! (euo .

Sk nltodo de. u.glt-!m. ‘o de -&gx-ra:tm multivariable (como
fn mm de Broyden). o ’ :
k Lo- prnblmns d- sznulactan controlm d.l
‘de. ‘diseho, ~implican  la
op-racidn tvariables

- proceso,

vx'x-.-dov- tambidn prob}ms
de las cmdlélmcs . de.

qu- ptrmltau satisfacer aloun-l rutrlcclonu -*n

'lylbrni
c-rnc:t-rr-t Scas

los. parmtrq-
ll.l‘ corrientes
les suele llaser sspeci ficacionms de

d- low . Qqulpm -} las
deseadas -en deo salida - ollos. A estas
r-.‘trlcckion.-” e ;
. dissffo otp-rlnnrtrl"o's de control, siendo algunos ejesplos de
transferencia on un

«l Ares efecti v;/ de
recuperaci 6h

. allas
«l porcentaje de

intercambiador de calor,
de un componente en llgunn' de las corrisntes
ote. .

de una colusha de destilacion,

cﬁnrto prnb!.u que debe resolver un sisulador es 1a

[ 3]
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upt.l-i;iéiéﬁ .del proceso, ' qui consiste -n esstablecer una
funcidn objetivo de algunas vnr!nbi-q del sistema cuya

«' uulnliltlm o atnimizacion haga at proceso més rentable.

1.2 mxu\lmmnuzmrsm
El probxm de  1a sieulacién dw  procescs

on la solucidn de un gran sintena de
describir

radica

. p..ncialnngo
no  iineales con las qQue se puads
ol sistema de oculcionn

‘scusciones
q)rontudnu.ntn un proceso. En
e pu-dcn disttnw!r de -:u-rdo a su funcsdn. cinco tipos

T de ecuacioness

TR Ecuaciones sodelo, Que incluyen los nodalm de lam

'nporadan" unitarias y de propl.dadn ttr.oﬂinl-‘

11y ‘Ecu.cspnn d._tumion. que indican 1a  forma en

‘la que  los ‘eguipos  son cod.c;t-do- ' dentro . del
~diagrasa  de fiugo. i
. !blt)_lb Espnclfthcionn sinplcl de los .qulpnl.
iwv) E-pn:ﬂtencson.l dc disefic dal procm.
v Funcion ab,wuvo.‘ ’ B

l.n. difarentes teacnicas n-plcadal on
an ia foras comd

1a sisulacion de

‘procesos di fieren ‘bAsicamente

resustven este coruurito de ecuacionas, siando las als

la sisulacidn secusncial modular;,; 1ia
on

| conocidgas actualmente?

sisulacion sisulténea modular y 1a sisulacidn basada

ecuaciones.




1.2.1 Sieulecidn sesusuciel sodular ‘
Este tipo de simuladores maneja las ecuaciones modelo

caan L uné 'Stb“otc;o" de nMuléﬁ (-] lubrutini_.
(procedimientos), en los quw e .ch‘ut‘.nk los cdlculos
earrﬁpmdi.nen - @& -una operacidn unitaria o . a 7“~:|'.._
.-ttn-c'{bh de un: éon_junte . de pr‘orpl‘.d.-}d.sl.‘ Las iubrutﬁu,i
de las bp-raéiajui unitarias iltln ar!pnt.dli hacia  1la v
si-ulleim. : ilto ‘7 es, = dados los \'u!or.} | para a8
vyartablﬁ.l .yqu.- d-_..:flﬁqn las Enrri.ntis. de mtr‘dn. 'y
los pnflutros. Q.l .quipo,. 1as .cunclen.- uo&.lq_; _|on
rq-ﬁ-l‘tén» para ,"l'a-’k variables éuo . definen l.-j édr?i-nftnp
de saltica. o ' '
‘Las - ecuaciones. d.'conmtlen" B 7 ] iinnjan t-pl!:ltu-nf-.
¥a que @l prograsa principal transfiere l;tl .v.lrn d-
.oauda "d®  cada addulo como ._nt,r.dd del siguiente, de.’
acuerdo & la lé:u.n:tn de solucion de .‘qulpo--qub';' se . le
haya indicado al vll'nul.do.r“ on el hrcﬁtvo do cntridn tlhi d;-.to-.
Cusndo se utiliza un sieulador secusncial modular en 1a’
simslacidan . de un  procesns gque . t.nqn‘ . ecorrientes de
‘r,rnétrcul'nctong para 1n£ciar los cdlculos d-ntré del ciclo .
identificado s®  suponen  las c:arm:{irtnt!cﬁn de  1as
'cur"rl.ngn de corte, y 108 wSdulos BOn Vintor;cu 1lamados on

la secuencia indicada por las ecusciones conesctoras hasta

que nuevos valores son generados para las corrientes

seleccionadas) repitidndose este procedisiento hasta lograr

la convergencia del ciclo.
Una nimh!-clm con corrientes de recirculacion isplica la

existencia de dos niveles de cdlculos e! nivel modular,

10



los  cllculos dentro de cada

‘on wm cusl  se desarrollan.
) Yy @l nivel proceso en =l
corriantas I.l.::lonldll- a

subrutina, que e hacen
cohverger los valores de las

dt#'r.nctn di dltos.' :ulnde se resuslve una -hnul.eidn simple

sdlc se raauznn cdlculos a nivel sodular.
-i-ulacibn controlads, - C las

En .1 caso de 1- -
nodular ya

variables de dllm no. -se mjan & ntvel

que no punlnn : l-r
vtn\po‘co a nivel procesco puss no
que generalssnte se  tiensn

‘mddulos,  ni tienen 1la
forma ‘xmfix),  sino " come
Elto“ cbliga a --t-lne:"r un circutto externo.a

u-constnntc.
reslicen simulaciones

_ l.os otrm dows n!v-!n -n -! que ne
5 it-rats'v.l- do todb o!} proceso _h.it- cumsplir conla
.:um:lon de disano.’ E ' o

tos problcmcs cfn opuol:nc!on requieren todavia ﬂ. un

nivel -up-rlor de d-lculo en el _qus e -m:u-ntr. : ;a’

de lai(s) fum::iﬂn(-u) abj-tivn qu. h-yan lido

conv.fq.ncln
: sntroducidas. N ;
} s(gu!.ﬂtn -j-nplo u lnt-ntn -:llrar l1a formsa

-odul ar podrfa resolver

Con = -

que un  simsulador secuencial

cualquinra de los prnblms ant-ruru.
(1 1n ‘-u-stra -l ‘diagrasa de ﬂujn de un

La £1 gura
bagho

sistema formado. 'pqr cuatro urud.dn -odulnrn.

procesc  puede: ser descrito  con :u-tru scuscionss msodelo
opesracionss unitarias y las

que repressnten ) las
propiadades tersodinmicas de las corrd sntes qus entran
a wllos

11
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Yy =g (x , %)
2 2 o
Cy =g tx ) .
3 3 2 -
. : U €1e1)
y =g (x) :
4 4 I
.y =g (x )
1 %1 &4
cuatro n:qacioh.- conectoras,

ok ey
2 2
(1.2

® my
1

una especificacién des diseflo

rix )= R Lo (.3
3
.y una funcidn objetivo

12




ety . T Y

en  donde (r) representa una variatle de. salide . del
. seperador ‘cuy‘o valor se .lp.cl!h:n como ..(R.).: Las V(y :)
.lm las v.rlab!.- de uudn de euln equipe y ‘ll"l.,v cx‘)
tcn las v-rlnbln de entrada  a ollm;_ !
: En un prmlm de -iml-:ldn llnpl. ‘de1 pfo:.-o no
-ul.tlrfln la .culcl.en uluy‘. ni l-- m:unclanu (1.3) 'y u.ﬂ

N ol lo que -olo habrtn que rmlv.r :lda uno de lo- Oquipos

o u:u-rdo ala nncu.m:ta del untma.

‘81 (31 probl-na ln:luy- :nrr-t-ntc- d- r.circuxqcidn. l.-‘
‘ecuaciones que se numun son ahora ia . Dy 1.8, siendo -
n.c..arlo rmlvor @l eiclo tt-r-tsvo foraado por ln

scuaciones (1. 2). T .

En a1 .J.-plo d. :ln fiour- (l 1). 1. ulccclan ¢. una soln"
:ﬁrt.nt. de cortl- o8 - luﬂ.ci.ﬂtl, - qu.dando P d.t-rniﬁ-r
éull.- de las v-ri‘lbl-nl de la misma (‘tyq‘aw-tu‘ra. ‘prolgm.
flujo solar) se 1 Jaran como v-rrlnb‘l-. de convergencia.
mlm .an -t- cnlo que u escoja a l. corriente 1 como
ccrrl-nt. do eort., las variables qu. e podrrm uttliz-r R
cono vnrl&ln de corte serfan unlc-mt. la tesperatura, el
4lujo total de vapor o las cosposiciones en esta fase. E1
flujo total de 1fiquido o sus composicionss no se  podrian
esplear para la ‘corriente 1 debido a que ésta tienm 1las
aismas caracterfsticas que 1a corriente 4 que sale del
aesparador (en .nt- caso }. corriente 4 es vapor). La presién

taspoco servirfa coso variable de convergencia al k permanecer
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est. parl-.tro c:cnltant- durnnt. la nolucldn.
Con " low daton -upu-ltc. d. las variables de corte . se

rnu-lvun todm los -qulpa- .n 1a sescuencias nnu:lndor.

reactor, stparadar y divisors g-n.rlndou asf los nuevos

alu'n para lll vartabies. Elt- ciclo se r-plt.‘hnitn qQque la

pru-bn de. conv.rg-nci- para :nd. v.rtabl. ul.cclonada sea
-atlsf.cln. - dn:u-l - _ ‘
»,x - Fox )|<- . (1.3

.l-‘do n : .l vnlor utindo de la varlahl- p-r. r.lolv.r ) S

R
clclo y F(x ) -u v-lur :nlculndo n fln-l:lznr l1a dltlna

vu-.ul-cl&l. § os l- ) tol-ranctn Mauu p-r-ttid- y dobc ser

‘mA nn-ro 1o -u-ﬂc:!ent.mnt. p.qu-llo que ..-gur'- .un error

hqn-cinhl. -n lo- rnultndos d- la .l-uln:lﬁn. La -cuncxen

ﬂ 33 as una vnr-ldn r.nrr.qlada d. las .:u-clonu 1. 2), [ T

'-0 hace  Fx )-y .
1 1 . : . e
A Intraduclr 1- wcuacidn - (1.3 a1l  sistema ' de

ucu-clunn ho' lln-alu a resclver, a® habla - de_ un

prd;l.-l de ' simulacion control ada del précm. El"to

implica que 'gna vez satisfecha 1la -aﬁ-:ton’ (1.5 ;"7

tiene qt-"cu-plir con la '.:uacidq €1.6)  en un - ecircuito
iterativo sup.r!or )
|r(x =R |<= - (1.8)"
3

an conde J s Que es la diferencia mixima p.r.!tida eontre el

psramstro de control especificado y el calculado,

gwneralasnte as  mayor que § , va qus no tiene

sentido pedir una sayor exactitud en los cdlculos del nivel
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lnt.r-i‘ar.l_.u peraitis una  sayor

superior si en los

tol-rml..
8 ademAs se dessara optimizar este " procesa,
buscando por  ejemplo los  flujos mtnieos de  la

corriente de 'r.clrcul-ct‘d‘n Qque cumplan con 1a - ecuacidn

de dls_ﬂﬂu espaci ficada, habrli Qque -tni-lzur la .cuacian

€1.%) _“spu_l. de hm:cr converger los ,dqi nlv.l.sﬁ - de

cdlculo anteriores. :
' Como ya. . se ‘habZa mencionado, los . simuladores -
uc;i.m‘:ialu : nndul.rn ‘son los " mbs utuizndn- -en -la

industria. Lll cnr.ct'rr-tu:nl quo 1o han hm.:ho popularn

sont ) ,
T le . A ntv.l -odular pu-d-n utilizaru divorm aigorit-'os'

'npu:lauzadcs an la wolucidn de la; ncu-clonu

model o d.ntr"d de cada lubruélna. por lo que ‘1os

ellculo- . -stn_ M\(ql‘ pl,ilddn ser -uyv'ﬂtcinq';-l" Y

:onflablll. - )
2. - h n!vnl procesoc pu-d- uttuzuru cu.lqu!-r ..todo de

convargencia.
3. En  1os  simuladores  secuenciales modulares la

‘ informacion . se mane ja #n una forma altamente

‘estructurada y muy similar - al flujo de esateriales

=@ @l proceso, 10 que permsite lnt.nd.rlo;‘"" mis

fécilmente por el ingeniero, y rastrearlos en caso

de fallas en la solucidn de algan problesa.

8in embargo, la simul -c; an secuencial nodhl ar praseanta

dos grandes deaventajas en cuanto a su ﬂdct%nct at

1. En 1los prodlemas de simulacidn de procesos se pusden
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gran ndmro de clr:uttol dc itcracien

-n:ontrr'-r‘ ‘un
an'i;u&o.f (debido a1 . cll:ulo id- prop!.dcdu
't.nr-'odlnlnical, ‘a -~lom bod-lod de lan op-r.cionnu
mitnri.s o a las corrl.nt-l der r-:ircul.ctﬁn), Que
utln !ntlumt. r.lm:lon-dgs, p.r-o que debido a
la ntructura de -ut. 'c1 ase d= -imul ndorus - ma
L tl-nnn que ir rmlviondo uno a uno  de acuerdo - a
ll topolog!n qu. ' pr.unta (2] llltnn. E-tof-provoca
ln rap-ttclen innecesaria de nu:has 'cllculoi y con
ello 1a pardu- de .ﬁ:tcncu .n el  tiewpo de.
e cd-bui‘:c»:.': R ) .
2. : B'{ e lnl,‘ -c;'rcutjtu-} int&lo&_n e ""!"’," 1at
: problulttca : qui r-pr.unta ‘ .i _r-aikz.r “las
-tmllcimnl_ " it-rntiv.. de todo -l brbc-im, para:
. ¢uapltr ‘con’ los :1rcuttm oxtornnl de contrnl ‘de._
.IAI‘ .-peci{lca:ion-- 'd‘a:»_ d!seho ylo fum:idn(-l)

'ob,j-tlvo, se’ ‘cm:u.ntr-- a la tlcnica loculncinl

definitivamente poco. ef icientw.

1.2.2 Sieulecidn Gasada sa ecuecicoms

. La tecnica de simulacien baio&c" ®n ecusciones consiste en
rmlvnf las n:un:i'on.- con  las que ni describe un proceso,
lr;:l'uymdu ®cuaciones modelo, de conexidn, especificaciones.
de dissffo y +funciones objetivo, -tmu!tln-a-nnt-l aunque
pusden encontrarse algunas varl.clc;nns como las propuestas

por Stadtherr y Hilton (¢12), qui enes plantean la poﬂbllid-d

de manejar las ecuaciones aodelo p.r-' 1a obtencion de

propiedades termodindmicas en subrutines externas.
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"En @1 ejemplo mostrado por la figura (l;l). @l utilizar la

f11o0soffa b'_--dd. an -cuacloh-l consistirfa en resol ver al
" mimsmo tisepo las -cu-_cln;wl (1.1), (1.2, g (1.3 y/o (1.4)
d-pundi-ndo del’ tipo de problema. 7
v El rmlv-r  sisul tineamente la nyor parte de l_a-
) ,ccuaclmn, reduce. los niveles de :Alcu!o a uno solo, con lo
,qu- 1as .lpm:xftc-clnnu de dilcﬂo v/ las ﬂmctnn-- obj.tzvn‘r‘
conlldlr.dn- ya no repressntan una l:lrgl .xtrl tmnrtanto al =
; conlu-o d. ti.-po de cOmputo. Es por -.llo que ntn to«:nu:n'
. u-n. un gran pntcn:tal .n ia solucian d. los problesas de '
.sl.ulactdn l:cntroladl 1% optlnl:acldﬂ.

Hoy .n dfa 'xlot.n cinco desarrollos co-rclal.- de --t-]
tlpo de siaulndor (1)s SPEEDUP (P-rl:lns_y:s..rgon; en - 1982), -
ASCEND 11 (Locke y Westarberg en 1982), QUASILIN (Borczynski
y col. en 1979), FLOWSIM (Schacham'y Col. en 1982), y SEQUEL -

. (Btadtherr y Hilton en 1982). ' ‘ T ' o
En 'gﬁﬁqplrncidh con la ‘l!Auln_ciOn__l.éurlm:ial ‘modular, 1la
técnica basncﬁ "n -:uactonds s mis rlpid‘-' Y fl-xibxe,' lo
cual se hace mis n'otorhv".) on procesos cada vez mis coapl-;os. ’

) 8in ﬁbqrgé. " esta tecnica no - se ha considerado 1o
suficientesente ‘confiable debido en parte a que se requiere
suministrar buencs wsstimados iniciales para .alclﬁ:.r la
cbnv.rgin:ia, y'-ndmnls, todavia no se dispone de sdtodos de

solucion generales capné.: de desplazar a los de propositos

particulares utilizados a nivel sodular en un simulador

secuencial modul ar.
Otros inconvenientes de masnor importancia sont la
necesidad de una gran capacidad de memsoria (por ®#1 tamaffo de
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las satrices construidas), li complajidad d. las - -uhrutil'ul

'd. lulucidn 'de ecuacionss y la llta prublbilldld de
introducir .lp.cif!cnctnn-- incnnlist-ntn. li.ndo _dlficil 1a
_busqueda de errores. ‘ _

No ébstant., nlgunul de los -Snul.dor-l de este tlpo va
incluyan lubrutina- d. intcializacidn nuto-ltica oy :
Vact'ualkunt- se nlgunn d--.rrollmdo t.cn:lcn- num‘ru:a' dn
prcpo-tto. §-n¢r.ln mds poderosas para hacer de esta tlc_nlcn
en  un futuro proximo 1a herrasienta ads eficiente en

sisulaci dn de procesos.

xz-smwnnnnuu:

La fileosoffa sisulténea mdular puodn p-n-nr-. co.é . el

‘prwuctp d- la combinacion de 1.- ujor.l cnr.ct.rtltu:al

taﬁtd de los st.ul-dur.l sm:u-m:inlns sodul ares co-o d. los
"b.-ada- en scuaciones. _

“untiud bcl‘gunnl vﬁ:dl ;stn .hfnqut ha sido :bnsi&ir.i;!o :ﬁo
un ° concepto diferente de convargencia en un sisulador
secuencial modular, la qmyor"!. de los aspecialistas .n este
campo 10 identifican como una técnica diferente. ‘

Bajo la tdcnica simultdnea qddulir. se .ano_fcn‘&o- nl‘v.l‘,-‘s :
Gnicos de cémputot el nivel modular que utuizvl IDI. ntédon
de soluci®n de propésitos particulares para ubt.n-rr las
condiciones de cada uno de l1os equipos, y @1 nivel proceso
Que resuelve conh un mdtodo de propositos generales las
ecuaciones de convergencia de las variables de corte, las de
las especificaciones de discﬂp y/0 las funciones objetivo.

Retomando el problema de la figura (1.1), en caso de




resclver una simulacién sisple, las ecuaciones (1.1) y (1.2)

,nr!.nv rﬁu.!tas 'oxclusiir_-u.nt. on cl_ primer hlvol ‘(liﬂu

F:un-ldi'rnr la ecuacidn x = Yy '8 en t.'anto que si se tratase

de cualquiera de l0s otr;s pr"obl..ﬁas, las  ecuaciones que

involucrarian sertan roluroltas en =l segundo nivel. o

En sste método se identifican como principallt v-nt.Jls
flas -iqui-nt.ss

1. ‘-Du.nta con dos ﬂnicos nivelos de computo en lns que se
7_-bsprh‘.n todos ‘lns ciclos iterativos que pudicfa
'pr.visbn}t‘ar cualIQuilr préblna d.. 'l!a.ul-cldn,' 1o que radu:.

_Tconutd-rablmnt- -l ttmo d. cdmputo =n los prohlcmal'
[} llﬂulncidn controlad. y optimlzm:usn.

2. La grnnVcantldld— de ppqu.t_.rfg a nivel -o&ulnr ﬁun existe
pu-d. ser .Qprovcc.hada, " por lo que no se .riqulor. iu_n'-
ir'niv.rsiOn inicial ih este concepto, e inclusive l;:s

VIslui‘.nlvad»ord- n:uﬁ:i_alns npdul;rus utilizados actualsente
pu.d.n ner —,rnbtru:_{:dradol’ bara Gﬁncimar_-v bajo —ll
-.‘#ilbmff. simultanea modular. -

3. Ei Jncqbinno aproximado a nivel proceso que requiere ia :
aplicacian d-vla ticn!cn stuulf‘n.a -aédular @s mucho nls‘b
p.quoﬂo que =1 que ss con.truyo o, 12 simul acidn basada
on -.cuacionn, por lo qu.' la capacldad de meworia
requerida es senor.
8in embargo esta técnica, como las descritas

anteriorsente, presenta algunas desventajas como sond

1. Al Igunl.qul cn. la simulacidn basada en ecuaciones, la
sisulacidn simultdnea modular requiere de un sdtodo

poderoso de solucion de ecuaciones no lindales.
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ol -l:uu:tcn.s

cominmentes smplean

2. Los utodo- de -oluc:on generales que

-cn‘ alguna variacisn del método de Nowton-—R-phlm para
lés cuales son necesarios buenow procedisientos
“inicializacion de variables.

3. A b-nf de -presesntar una rapidez de convergencia nnyof

- secusncial . msaodular, estos .twlqﬁofn ‘puetden

- que el

:uisu-lr mas tiempo de ﬁrn:.lo por iteracién, dobtdo ala

cnnntruc:lbn del Jacobiano.

5 Est-l du-v-ntnjal. sS® vuslven sanos trau:.nd.nt-s a8 ndtdl‘:

qul la cosplejidad del sistems es. nayor.

las caracteristicas descritas para _cdd@

- ' De acuerdo s
t&qté@ de mimulacion, ae puede concluir que los sisul adores
son obsolstos para las necesidades

. »ysv‘u.cu.ncialn modul ares
los simsuladores

“.etullu d- -hor-ru de din-ro y wsnergfa)
o b-udos .n scuacionss serdn pnslblmt. utlnzadm an el
: futuro y- que todavia no se cu.ntn con métodos d- solucion de
1o sufi clmt-mt. pcd.ro:ol coso para resolver
1ox simul adores simultinecs
Y
de

cu.lqui.r liltlmal y finalmente,
. modulares resultan ser hoy en dfa la (‘cn!c- afds atractiva

prictica pueste que eliminan suchas de las limitaciones

108 lpcumclhlos sodulares, ndmtl de qu- pusden lqr

_cmstriudot con una psquefiia Snm-ldn de tieepo y dinero a

partir de éstos.

2.3 OPTINIZACION DE PROCESOS

ntes de proceder a describir los casbios que involucré el

implementar un simulador sisultédneoc modular a partir de uno




-. .o-trarl en seguida una breve de-:ripl:ien ‘det.
con [ 2] -

ucumcl -l s
desarrol l o del emn d- la opti. [} za:i bn de prb:.lo.,

objeto de orientar un trabajo posterior que incluya en
posibilidad de resolver este tipo de

‘»l

nueve sisulador la

problemsas, _
simulacién de procesos s en ' la actualidad usada por

La’
on tanto  que 1la.

‘la Industria con  relativa frecuencia,
C o opti.lziéldn de procesos pocas veces se _uttiizc.
d- ‘@lloc  hen sido discutidas por Westerberg (14‘)‘ b%

Las razonms

Blau

M), rmmiﬂmxno an lo -icuimt-l :
- El prim:ipal problnn e pra-mta con @l umo un ' ul-ul adar

"s.cumcl«ll nadul.r tfpico, pues la opthtza:!dn o procna-

oo Qllos pu.dn resultar comput.cionnlmt- cars y consumir

nuchn tiespo r-ol.
) . — Es dlf!cu en
"una  msola funcien voﬁjuti vo a.
’quc_ generalmente existen varias - furic‘i'on--"
Ty dndo qu. 1a opttntzaclﬁn - de  un -

pﬁtihizncibn' de. procesos ssleccionar

maximizar o alniaizut . ya

nbjntl vo que .

. compiten entre sf,
~Funcidn ob jetivo em carl, pusde

proceso para una sola
ntrcs funci ones

"haber serias lisitaciones en consiu.rlr
_objetivo que permsitan representar adecuadanente el ‘probl ema

que se quiere r.lql vear.
- Otro inconveniente se pressnta

optimizacidn por el tngenierc

an =l ) manejo de las

herramientas disponibles para

requieren d® algunos conocimsientos

promedio, desbhido a que
de su funcionamiento.

ta falta de apoyo de

wspeci alizados acerca

problema  de
desarrolloc de las técnicas de

~ Finalmente, estd el

los empresarios hacisa el



optki [ 33 zacl dn. pu.l ‘pr-.i 1 cf-n' uti ‘l ‘i'z"aﬁr un di --ﬂé ' bqu- ha
®1do probado  précticamente, " adn . cuands  no  sea el
dptimo, en lugpr de invirtir tiempo Yy dinero -n v [ 10
optimizacien. B

De lo ‘ ) anteri or' ae aprecia la 1mpor.tam:1kn de
desarrollar una .‘str:qtogi a de opti mlzgci én de procescs
que elimine . an el ~ mayor grado posible estas
‘li'a!t-_cionil, b4 'vque sea  tanto i:onfin-ble como facil ‘ ‘d.

entender y utilizar.

Ji rapongphan. el aboro una ‘ lista exhaustiva - del.
_trabajo.  que ha sido  realizado hasta ‘1989 " en
optiaizjct on. . de procesos (9), ' Bdsicamente los primeros

lnt.ﬁtos para  aplicar técnicas | de optimizacion caon'
‘ dmtro de dos _tatwgorfas. \ 7 ‘ '
‘ En la ﬁ'rimeri de clln_s,“ los procesos qu!mi:és son
'r'-pr”;nt.a'dos pbr, modelos simplistas que permiten reducir
el tiempo de camputol - Bin  embargo, .con simplificaciones |
tan : 'drlsticas no pusde -spor"hrs.: que los r.-u!'t-n'dos
sean v.-..uy r-pr.vsentati vos  del prébloma real.

En la segunda categorfa, un ciclo  de opti m_izac:ldn se
) q-plmntg an lb- simul adér_.s secuenciales modulares par;
considerar los grados de Nltbnrtad‘ - aumentados y . las
.sp-ciflcacioﬁ-l de disefo. Durante 1a evaluacidr'l' de 1la
funcidn  cobjetive en el ciclo de opﬂmizacidn. =
simulador secuencial modular debe resol ver el probl.ma
entero varias vecks, siendo los wmodelos empleados en
esta categorfa més realistas, aunque ello involucra, como

ya s Mn:iéno anteriormente,  mayores tiempos de césputo.
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P-rn dar’ imh"i:dc-t ‘d-'d-t'o. una simulacisn de  procesos

.'trme- consume unc o mas  minutos  de ' tiempo de
pro:ml.ntn, cunnda "tﬂ a8 nultlpl 1:. por los varios

ci entos - de sisulaciones qQue se r-qut aren para un

ntulﬂu ' de optimizacisn proasdio, 'u_ apracia lo

prohibitivo gque puade 1llegar a ser el utilizar  estos

En la actualidad, . et interds por la o@t!-lzacicn de
pro:-m “ha ljdoﬂ creciendo, utinulcdn por _.lni avances en

- slgoriteos de prﬂqraducldn no "anu. - partlculnr_por‘

ax 3 ilanitnd . de programaci{én’ cuadrlti:a uic-di va (BQP),
i'id"-rrollndo pcr - Wilson en 1963, ujorndo por Hln d- 1976 a -

1977 y po-t.rior-.nt. me jorado por ‘Fowell en 1976 qu.l ha

'_mtrado e -uy efectivo. )

Este algorlt.o dmomxnado como 'l "SOF de Hm—PmH" hi
lldo _cxtmdtdo ‘para resolvar prnblnnn d. progranclan ‘neo
ltn-ll on -t-u!adnrnl simultdnecs modulares (2) y (3), y ‘en

'nl-ul.daru b.udns on m:u.cionn (1) v (10), mtrcndb'_una

. ornn .f-cu vidud.



CAPITULO 1

CONSTRUCCION DEL SB8INULADOR

" 2.1 PROBRAMA MIBIH -
Del trabajo dcurrnl lado por Chapola. l.ozada y Medina (S)‘.

= - ebtuvo ‘a1 progrma base para roll izar .l tr.bljo
. wp-ﬂmtnl d. uta t“iu. Est- ’1nulador, - al cual os" dnl
t!po secuancial nodulnr, no es capaz ‘de resolver prublmu- d.l‘
ll-ulu:len ) contro!ada an -Furn .flci.nt., nd.-l. do qu.
consume -ul:ho tlmo on 1. solucldn d- proc.lol ‘ con varlnl
rc:lr:ulactonns. Las .ouiﬂ:.:!cnos h.chn' lﬂ este }sinq_l.adcr
ast&n ori.nt-d-s a lliqinar .ntos problnns. - ‘
- El. nuevo li-ulndor, al qu- u danoatné S!HLI.ADCR. . fu.
cmstruldo dn-pun de ronuzar un estudio co-pur.tlvo .ntro~ '
" las dlf.r.nt.l filosof!nl dentro de l.n Ii.ulaciOn . (v-r_‘
Capf tulo kt),. .ncontrlndol- qu. la or!cnt-:tdn . simul tanea
modular era ll -As prlctica Y et!l. . .

A continuycion sa hara una breve descripcién d- la
estructura del sisulador original,  asf g:o.o de los clnb!o._‘

Que se hicieron al programa para construir a SIMULADOR.

2.1.1 Estructurs inicisl del sisulader

k E1l programa de ‘simulacion del qQue se partio para construir
a SIMUALADOR estaba foraado por un prograna prtncl:ipnl y uh.
;urin de subrutinas o modulos (ver figura 2.1), 108 cuales
pusden agruparse en cinco conjuntoss ‘

a) Paguete tersmodindaico: comprende & loi médilos encargados
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e

[ 2

de :alculpr las propiedades de cada fluido existente en

'.l procm

Equiposs agrupa a . las subrutin.- qun contienen n‘ las
ecuaciones que d?ncrtben K :ada uno de lc- squipos y ‘a.
sus métodos .pnrticuvlarcs de solucién.

Sisteass de solucisn genarals ' cosprends a las subrutinas

‘ -m:-rg_.d}c'.' de rduil_v.r sistesas de scuaciones a nivel

‘proceso.

ﬁ.ndil&-jl _agrupa a los Mdulo. encargados de leer Yy

,ct.m-tﬂ‘.lir los archivos de inforn:lﬂn d. los co-puusto-

qurnaccf:. :orrl-ntn y cqutpos del proc.so. --1’ :m lcr o
.Mulol d. i.pruidn de . r.lultadu.

Proqrm prlm:ip-ll caordlna [ 3] llmdo de las -ubrutin--

'n.c“nric..para rllolv.rj @1l problesa .n estudio.

Pagquete tersodinémsicot|: lint. de sol. ﬂ.l'l.l".ll
ANFARE , - ; s
: ENTALP, ENTROP, EDUILI,
L INEZCLA, PBUR -, PROC

PROBRAMA

PRINCIPAL
Eguiposs L : Auxiliaress : e
BOMEBAL, CAMBC1, CAMBC2, CAVETT, CONANT, DESPEC,
CArCS, CAMBCS, COMPRZ, . PROPIE, REEIALT, PORTAD,
CINPRS, DESTIZ, DESTIS, READIMEB, READMNT, WRITMEB,
nMeisi, FLBADI, FMOL2 , :nan‘.EnT, BLOCK DATA,
FIOLS , MEZCL S, MEZCLZ,
MEZCLS -

’

FIBURA 2.1 ESTRUCTURA INICIAL DEL SIMULADOR



€1 f"uni.:!'o‘nanlmto ‘die 1a mayoria da las ‘subrutinas ‘q.

cani.rvd on @1 nuevo programa, por lo que 1la d--crlpéigsn que
i. hace de el lbal a cmtthu-:!ap lipllcnrd tambidén para
Blm. 1 -61_0 en aquellos médulos en 10s que se hicieron

- cambios serdn nuevamente descritos miés adelante.

" ANFABE ) _ ‘

‘Calcula @l estado fisico y composicion en cada fame
. de la corriente an Qitudlo. resolviendo -1 ‘.p‘rnbloba' S e
‘vaporizacidn imotdérmica. ' » Coe
_Celcula; @l estado fimico, Composicion  en ‘cada  fase’
& t..pnr-gurn de la corriente -rj .iti.idié.- reasolviendo a1 -

probleaa de vaporizacidn _adiabdtica.

’ _c-'u:ui;f @l  estado fisico, '_éoqpé;igiq» on cada  fase,
. temperatura,” entalpia v ‘Qntra_p!.‘/_ total del  fluido
bljé 'ist_udlo, » 'p.diqnt. . el ~br;ob’l_ua . de  vaporizacidn

tsoentrdpica.

Caleula la tesperatura . de burbuja del fluido on
‘@studio. ‘

PROC

Calcula la temperatura de rocfo de 'unv-ﬂutdo.
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ENTALP'

‘Aplica l1as -cd-ctonu de estado tersodinédsicas 'tq:lbnntad-l an

ol . sisulador para la cobtencidn de la sntalpia ‘del f1uido
considerada.
‘Eﬂl.lll.!
Calcula i-d constantes d.‘_‘- milibrlo l!quido—vnpnr no
u!-l!n. cu-o el t:ocl.nt. de fugacidades de l!quldo Yy vapor.
PROP
EvalOoa 1a’ entropia vy la entalpia de  una fase dada 1a
- tempsratura, presion, compomici6n y la fase de gque se trata.
ZETAB ) , -
C‘nlcul‘ loms valor” de los fm:tor.. de :o-pr:-s‘sblwlldhd del
'lfquldn y vapor. L ' ' C
| MEZCLA . T ‘
Obtiene los coeficientes de wmezcla'de la ecuacién de

" astado.

CCPURO )

En esta’ subrutin- o se obtienen las ,'_t:onstan,tn.
caru:t-rf-u cas  para  las ‘ ecuaciones de estado de

cndu coqan.nt- quisico.
Equinos
CAMBC 1

Calculo de un cambiador de calor entre dos corrientes de

proceso, con varias opciones de cllculo.
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caMBCZ .
Célculo del calentamianto © enfriamiento d.'una corrimnte

de proc.io, generando la curva Q vs. T correspondiente. N
CAMBC3 ]

Calculo de un cambiador de calor entre una corriente de
proceso y una corriente de servicio cuya ‘temperatura se
considera constante, is:l.ndn el producto del coesficiante
glcbal por el tr'--- de tr.n-f-rnm:ta de calor conocld'o.
CAMBCS

- Cambiador de calor entre dqs cﬁrrlcnti' de procesn siendo el
produeto' del coeficiente gx’obal" por el drea de transferencia
de calor conocido. )
 DESTILZ

R.suq»l_v- ‘ torres de d--ti_lm:SOn que no tingnh cospuestos

cdyo- puntos: de .buuici.dn ssan auy diferentes.

. DESTIL3

Resuel ve absorbedores y torraes de destilacién con
cospuestos cuyos puntos de ebullicidn son muy "dl#.r-nt--. )

| COMPR2 ‘

Resuel ve compresores o expansores nqiihlttco‘ en forma

rigurosa.

COMPR3

Resuelve compresores o expansores adiabAticos en forma

aproximada.



Rc-lulza 1a misulacion de una bomba.

FLS181 7
‘R.-u-‘lv.'- [ )} pr'obl-na de - vnparlzacibn inotérmica de uﬁa
cori-s._nt_i; ' ' - e
- FLEADS _ _
v Resuslva =l AQQZCIVI_dQ ‘ adiabhti tq de varias corrientes de.
procesa, © simula una vAlvula de expansion cuando . se
espwcifica una scla corriente de entrada. '

CoeETOLY. . ‘

CMezcla de varias corrientes de procesc para  formar una sola
- corrisnte, que ‘puod'orser mezcla lfquido-vapor, 1fquide. o
L omEZCL2
m v!_dq.'ﬁrbpu-:iunnlnnt'- una cb_rrl-nt- an variam. . .

r'zzq.sl i » »
'Boﬁnra una corriente en dos, una‘c’on la pirtq ltquida y. ;tra"
con lar-p.rt- vapor. | o Ve o
auxilisres

BLOCK DATA )

Contiene el nosbre  de todos los madulos de equipos que
simulador, asf comc 1os nombres de las subrutinas

integran al
que @1 usuario puede utilizar en casc de que desee crear un

nuevo addulo de squipo.



CAVETT )

P-r-it. i. generacién d_- propiedades d.' los p_-cudoqo-ponmtns
‘utilizando @l proc‘oduunto' de Cavett. o '
CORRNT

Realiza la lectura de los datos sobre las cnrc:tdr’sticam de

las ' corrientes que forsan el proceso  para’ construir el

archivo S8 (CORRIENTES), y la matriz de las corrientes de

) Cﬂ‘- !

'DESPEC
MIl.xau la l-cturn d- datos acerca de las c-r-ct-r!.tlcnl dn‘-_
‘ los .qulpo. que -ﬂr-nn [ )W procm para construlr .l archlvo_

S0 cm.m’nsn -

EXIT

Finaliza la ejecucidn del prdqi'inn.

ﬁd-n. 1a @jwcucién de 1a subrutina corrdsbnhd*-ht..ni 'andu_'ipo
lepries 1a portada de resultados de 1a simulacién.

PROPIE '

Lee los fndices que id-ntlftc;n a Iﬁ . componentes quimicos
que intervienan en el pl;O:IID paras (a) efesctuar la lectura
de sus propiedades del archivo de datos PROPIEDADES, )
padir 1a generacid®n aproximada de algunas de ellas en caso de

tratarse de un pssudocosponente o, (c) leer las propiedades
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iun;nlltradll externasente por o1 uluario.m' ) B N v'

Lee 1a informscién caracterfstica de’ cada ‘corriente del’
-rchtvé CORRIENTES, © lo0s  parasetros de cada sgquipo del

archive EQUIPDS.

.Aaﬁnbﬁr' e

Lee l.s propisdades d. lol l:bllpu..tﬂl quimsicos nlna:-nadol -n
'.l nrch:vo ‘832 (PRCPIEDADEB). ®] cual es un banco de dato- de
prnpi.g.«;ln de compon.ntq. purn. o L .
!nprtn los r-wlta&ﬁ findl-s sobre las caraét@risticpi ’d'-
tpﬁl“l‘-f—_l‘as v:orrt.-tnt.l:d.‘l procé.}q.rl_ o R
wRITNs _

Escr!b. Ia inforucien c.rlctcr!st!cn de cada corr!cnt. -n. lli
) lrchtvo CM‘RXENYES una: vez ‘que se rnunlv. l:ad- cquipo. n los

parmtru d. 1os .quipm oan. EGUIPDB
CONEW _ ‘ : ERC
Coordina 1a solucidn de circui tos jtér_'dt,lvo- a fnl\'ml ‘proceso
u&tmtq ’ -thdol- de cohv‘brgom:la lineales  (ver lqi::.!ﬁ:n
2.1.2). ' '

CNWPRC
Actualiza todas las’ cara:t.r!nti':nn de una corriente despu#s

de haberse modificado alguna de sus propisdades durante la




'aplicnc;m de un método de aceleracién lineal en 1los
circuitos de iteracion. o

.

| PROCES
Ordena l1a ejecucion de las subrutinas de 1los equipos que

- forman los c'u:lo- de. itaracibn y calcula los errores smiximos

‘parsisibles para cada variable de corte.

En. la siguiente seccidn seran ‘tratadas con mayocr detalle

las :urlct-rlltical de este Altimo conjunto d. -ubrutlnni por -

m 1a partq del progran- original que se modifi::e on  .mayor

prq:orc 18n.

© 2.1.2 uetodas de seoverowncia liomal

ﬁnﬁdo on un -lstm u pr!mta la necesidad di resol ver .
un :!rcu!to itlrltivo i.puclto por la pr.-am:ll de corri.ntnl‘
.de recirculacidon,  se r.qu:l.r. d.l |u-1rultro de ntlm-c!m.s
inli:la!'; de algup-s de ‘las variables - de prm:c-o,
pertenscientes a las c;:rrlont-- de corte.

Con las estimaciones iniciales se obtienen las
B clr.ct-rfltlca. del r.sto de las corrientes d.l proceso, 'y.

tnd:sln ‘nuevos v.lnrn para las vm—inblu de corte. El

problema es resuelto coﬁpl.tnnoﬂt.lmd vez que los valores
calculados y l1os supuestos son aproxisadamente iguales.
SBeria imprictico que un ususrio, adn siendo una persona

con bastante expsriencia, proporcione externamasnte los

estimados de las variables para realizar cada nueva

iteracidng por ello internamente se sstablecen 1los nuevos

estimados para evaluar una vez ais el circuito a partir de
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; los v-!ores Dbtcnidos pr.vian-nto. o8 decir, el nuevo valor

de la v&rlablﬂ e obtlon- como

KChk+1) = GExCk) ,FCx(kI)) €2.1)

donde  x (k) es el Ultimc estimado de la varl-hlc oe -:drt.,

F(x(kn ®l dltimo vnlor calculado de %, ¥ G es ia funcidn que .
B ) ,ml-a .l “todo d- cmvcrg-m:ia pcrn generar =1 nuevo v-lori-
' de 1a variable, x(k+1). o

En la figura (2.2) se muestran las put-s de las quw

coﬁst. un cir;'cuito de convargencia.
METODO DE CONVERGENCIA

{G)

e - -

X = Variable de corte
r-;aun'a 2.2 Pmtés DE UN CIRCUITO DE muvnhac-:u:xp

solucidn a nivel proceso con los que

Los mdtodos de
son:  Bustitucsiones

. contaba @1 sisulador inicialmente

Wegstein Acotado, Wegstein Modificado,
Todos ellos .én métodos

Sucesivas, Relajacion

hcotado y Relajacion Modificado.
unfvariables pues utlﬁan 18 nuavos valores de las varfiablas
seleccionadas como [ 39 estas fusran indepandi mtil.
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d-Iprocl .ndo el efecto qu- ‘wllas ‘pu-&-‘n t.n.r entre .

w&mtenn Buﬁm!!l

. El mAs emplesado, pero no n.c-snrinnm:. ®]1 mas efactivo de
estos métodos es =1 de’ Sustituciones Sucesivas. La idea
basica ‘d.trrls de esta técnica es utilizar él valor c.anulado
co-c; 1a nueva .stina:ioﬁ de ia v.riiblc. por lo tinto. la
funcion G (x(k), Fix(k)) en este caso es igual a Fix(k)), as

decir, o ,
M k1) =F (¢ (KD) - S 2.2
"
i | e e LT S e s
Px)) .{-'__ﬂ_;.;___’.'-'_“_" e —
. ‘ f - - ‘
l"(xz) | o ¢ ?
r(83) = o o = - ] 1
1 i l
T o I
1 1 f
(R I 1
- e '
i B i
. X : '
T T x4lx3 ,}2 T T ,!1 .' 7|
SAlAR EXTIADG

FIGBURA 2.3 CONVERGENC1A POR SUSTITUCIONES SUCESIVAS



En la -Hqurn (2.3) se indica l1a forsa en qua s alcanza

‘1a :cnv-rqlncin por wate método.

La mnaturaleza de la fum:sbn Fix), lnfluyn 'dlrcctamtc

- l-s prnptndnd-- de -convergencia del notoda. 8. ha

‘dnno-tr-dﬂ Que e la pindltnt. de la curva Fix), en la rcgldnr

"ca-pr-ndtd- antre el .ltuudo i‘niclal % (0) y la solucidn xt.

'«,V‘_ln que M-r-lna l- ccnv.ro.m:sa del metodo (13).
» 31 el valor abhsoluto de 1. pandiente de F(x)? an j-gt‘

r.giﬁn, dFIdx , @8 mencr a la unidad, sntonces se A!:-nzéfl

‘14 cmmmc!l. lo emtrario lu:cd! wsi dF/dx eos n\'nsrvc i1a

mldu tver figura ,2.4). . o

' MR BITINANO
Flm 2.4 PFPROBLEMAS DE CONVERGENCIA EN SUSTITWIGIES
SUCESIVAS




“Vﬂn".oﬂmrqg', ‘didp que la forma de la funcidn no u'_cﬁmb:-.

el astodo no peraite sabar =i la convergencia serd cic.hz-d.
"o nol por e@llo se desarrollaron otrm -.todoc que utuizm
urll~ .proulnclod de 1a pnndlant. d. F(x). De .‘tol -‘todal,'
ol mds utiuzado on .l H.gstoln Acbtado.

i El ‘sétodo d- Hogltnln se bau -n .l uso do das punta-,;
' (ocmrrnlmt. el r.-ultado de 1.- da- dlthul ltnrncionos).'

pnr. . generar ‘la wscuacidn de S una r.:t-, y prf-d.c:lr Lol
‘llgulont- valor d- 1. vnrl abl- de cort.. ) : ) ’
. ﬁl sbtodo r.qul.r. d. qu. por lo -.nos 1.- dos prt-r..
. it-rm:ionu sean rqpllzaqas pur Bust!tu:imn_m;“!va-. Tal
como watd _;.p:.ptigo on el siaulador, el sétodo descarta la
pfl—F- :lféaétdn.l de mqnbra que me realizan éros i,itorqctonos '
- ,‘m. ml.tll;ui:lbn-‘i éhc--ivnl y la cuarta ..-tt'.l'ctvcnr ya se:
"vobtl‘.n. por .xtrnpoxacirdn lineal. En sste caso ‘1a -vfum:':l‘df.i

'ecx uo Fix (k) tiene la forma

u(k#l) = Fixt(k)) +.QCx (k)—F(x {k))2 . (2.3)
donde : w ) : o
- Q = cem—ea—— .4
» w-1 : o
Y Fix(k))-F({xtk—-21)) .
: : W om Smem———— ————— ) 2.5

o S Rtk = x(k=1)
' -j decir, u‘n lniyp-ndi-nt. de la 1fnea que une los puntoﬁ -

corraspaondientas a las iteraciones k y k~1.. La deduccicdn de

la wecuacidn (2.3) se encuentra en el apéndice, y en 1la
figura (2.9 pusde lpréctlr-. la forma como se alcanza 1la

convargencia por este sdtodo.



<

e - -——_’~-_.‘__

x-.--..'___;._‘___“
m
H .

N
-

] AP,

] i1 | 8
FIBURA 2.5 CONVERBENCIA POR EL METODO DE WEGBTEIN

Analizando las scuaciones anteriores, se puede deducir

ques - )

~— 81 @ < 0, esto es, si la pendiente se encuentra en o1
intervalo O < W < 1, se acelaera la convergencia.

-—- 61 @ - Q, l1a pendiente serd suy cercana a cero y 01._ ndtodo
de Wegstein arroja los mismos resultados que las

Sustituciones Sucesivas.
-—flL 0<C Q< 1, _lil nuevo valor que se illgn. a la variable

de corte estd entre el valor supuesto y el calculado.
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- 81 a =1, 11 p.ndlont. toma valor-.s ablolutos auy grlndlﬂ

v la cnnv-rgoncta pu-de r-tardnrs. consld.r-blmnt- pues
.1 valer d- la ‘variable d- cor:tc, ‘de - iteracien  |
: 1t-racldn,~ s prlcticamcnte .l mismo. '
— 31 9 > .l, .1 ststom- diy\{-rg-. v
‘ >£1" ‘anAlisis anterior ha orsgtn-da qu;r ‘fr'-:i.len‘temcnte.gse
fij-n ‘de ant.mano l!mi t.s nl:lptnhl.s para el _'<par.'lm‘.tro @y 7
dando lug.r al ”todo de Ul-gstnin ﬂcotado. '
En: .-t. ntodo L} .st.blecen un lf-1t- pns!tivo oy un
i!nl—to ~nngat1vo -8 "g. de: tnlvforna qun si I. obtime un .
" valor de @ m.yor a’o( s ontonces se utilica u( en lugcr del
yalpr. obtcnido,-y si l! obtinne un valor de @ menor a -/3
. entonces  se tome .st. l!mitn en lugar del valer éiléu:_lada.
E-to- lfnites son s-leccion-do. ) -mp!ricnmcnto, rsion_do ‘los
f!jado: Iﬂ =1 simulador’ d- o y S p-raf'_ﬁi ’y,—,,g,
) r.ipec_t!‘v;m'gnf-;‘ ' ’ R -
Los valores pu.d.ﬁ :s-r_nndiftc-‘t‘loi y ‘observar A_lo4 que"

ocurre con la convergencia.

flunnm Pogificado

‘Epta ‘ opcion ptrmtc nndiﬁ:ar las cotas de 9 a :ritnria
d-l- usulrlo para bu-car una mayor rapidez an la gmvlfq.ncil.
Adends le permite indicar el niseroc de Sustltqclbnﬁs
Sucesivas -qu- desee ‘so lleven a cabo entre cada acelaracidn
‘de Wegstein. Las modificlc!ono‘ al mdtodb'puodon resul tar de .
qran gtl lidad si el pm:bicma bajo estudio pr.ldnt- un alto

grado de oscilacion.



Este método, al igual que ?l de Wegstein,
la variable para 1a -1§u!mt. iteracion por sedio de  una
1a forma dm B0x k), Fixtk))) .

estima @1 valor’

de
ixéflpolacian lineal, es decir,

sigue siesndo la de 1a scuscion (2.3).

El nltodc de Relajacidn r.duco la -:.l-rn:ién h.ci-ndn v

1a p.rturbacldn de la vnrinbl. r-lp.ctc a la qu-’

poqu-ha
d. o se obu-nn cm' ;

' proponn -l Mtodn de - U-g-tnin. £3 va;or

: lc imuca an --gutdn

:hﬂ!" 2B

o v o o 02 o o . L e W ¢ 8

B 1 - Omint1-#) .
awd  os At T BT SRR ¢ 2 1)
n‘ ..‘“ . . » .

o o et e o i : % W >

1 + Gaax (W-1)

‘siendo ¥ 1a p-ruu-nt-' de la lfnea que une los puntos

l:orr”pondicntll a las it-rlclon.- k y k—l (.:ul:idn 2.%).

Elr Mtodo tanbiin .lt‘ protcg!do por la ulposicidn de

'cotns nl ‘v.lcr ‘de @ que ayuden a alcanzar una . convergencia

adecuada, siendo los valores de oo vy -8 en este caso de &6 y

S respectivasente.

@min y OGmax pusden ser modificados a

tos 'vnlbk-'- de
de

Eriteric del usuario, buscando aumentar 1la rapidex

convargehcia en un problama particular. Ani mismo, puede

indicarse un numero &.t-rni nado de Sustituciones Sucesivas

entre las aceleraciones con 1o cual puada lograrse una sayor
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‘wstabilidad en la solucidn del problems.
los casos para los cuales e! metodo de

anniralnh;- T an
métoda de

Wegstein es eficiente, es casi seguro que el
h.l-_q.&:ih . serd mis lento pues tendré que Hlt:.r Y ™
it-r-cimoi para obtener los mismos resul tados. ‘

n:u-:xm [ snnucmsu
€3 crlt-rio de :onv-rgnnct- s satinfacer ‘®n la. subrutina
sistema pusda sal ir del circuito H:-r"ativo;

mluru que ol
vy este

os independiente del método univariable icl.c:um-dn.

cm'stst-‘ an lograr que cada variable dm’ corte cunpla con

sigul-ntn dnlqualdad
'F(x tie) Y~x 'm| < E €0 2.7)
1 4 1

-an dom!- E (k) #s 1la dif.rnncil nlutn p.raillbll antre’ -l‘
1a var!nbl. de corte % (k) y mu valor
1 . B

1
‘_vaur supuuto de
Esta diferencia o

calcu!ada Fix tk)) on la k-désima iteracidn.
1 ; - : .
?-rrnr -lxi-o p-rnisihln - var!l d-p.ndimdo del tipo  de -

variable de cortc V4 e :alculn como se indica a

continuacidns
-~ 81 % (k) ws l1a tesperatura de la corriente de corte,

E (k) = E 100.0 ’ ) 2.6
4 .
- 81 x (Ib os la carga tirnlcn, flujo de Jrquido o flujo des
-3
vapor de la corrisnte de corte, entonces

E (k) = € Fix tk)) 2.9
‘s i '

siendoe § un nimero fraccionario alissntado por el usuario al

simulador con &1 nombre de EKONEW (ver seccion 3.1 ).
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‘

. presentan

iubrutlnai CONEW, CNNPRC y PROCES fueron - disafiadas

Las
.x:lu-l v-nnt- para r.sol ver circulto. de lttr.cldn tapu--tcs
por las corr;.nt.s d. rm:lrculacldn. pero no l_o- forudal con

las. espacificaciones de diseffo, por lo que no pirnit-n '1-

solucion do‘proﬁlnhs de simulacion controlada.
De 1gual lorna._ el prograsa prlnctpn! y algunos de los
lbdulnl de 1los. .quipo- carﬂ:!ln da 1a .-tructura . adecuada

mane jar Iltl :la-- d- prcbl-c-. De ollo' surge 1a
los

para
n-c.sldad ' de roadaptar ol -lmulador antes do introductir

cu.blos de fondo on el fum:lonlminnto d.l ni--o.

2.2 mmn DEL SIMULADOR SIMA.TANED mnu.m
De - acuerdo’ ai l1a. tilosofla bcjo la que operan ‘los'.
-luuladoros -iuultlnm modulares en la soluclm de problms

de simulaci On cantrol adn, _las  @nicas di i-r-ncl as’ que

cr.m r.lp-cto a lDl muan:inlnl noduxaros .struun

b&sicamente en el -m-n-;o de la ‘informacidn de los squipos y

en  1a introduccidn de una .cu.cldn " mds por  cada

n.pcclﬂc-cidn d- diseffo al .iltm de ncunclnn-- ‘a niv-l

proceso. ‘
Las nuevas funciones pro{/oc:.n'_-n 1a mayorfa de los :_.-6- o
grandes problemas de eficiencia a 1os sétcdos de solucidn

univariables, debido a que no se cumple la ééns!d.rac!du de

nula sxistencia de interaccidn entre las variables de corte y

las especificaciones de dtloﬂp-
V 8i a este problema se aflade la alta d.plnd.ricia que existe
entre las variables de corte cuando se analizan procesos con

43




-ﬂlf_lpl.; A. ;:orrlnnt.l de r.étrgdl.c!ﬁn. se hace p.t-nt.v. la
‘necesidad que ttl-hon los simul cdorns'st'-'urlflr’mol modulares de
‘contar con un adtodo d; solucidn de .l:u.clon.‘- ‘ nultlvarlti‘blo
que consitdere tsles interrelaciones. '

A:tuainnt.' se pueden .hcontrar muchos metodos - de este
-upo eon la ut-r.tun. ‘@jemplos de ®110s soni el método de
n-t_m. @1 adtodo de aroydcn. de Brown, Hfbrido de Powell,
;.té.lv‘ pnre n!nguno de -llos pusde considerarse como @l -‘s
F‘piéé o el -‘. confiable, puqo cada uno de ellos tiens sus
pro;iis lv!litalcionnn f'llt“u‘ consumo de tiiﬂpb‘ d." prqﬁc“o‘, B
r-quirt-!ento - de” muy buenas estimaciones iniciales,
ucnlulcnto de las vnrlahln. oté.). :édo 1o hnri‘vdmnstr.doy‘"
lus . wstudios k co-parntlvo- de vjrlos ‘inv-sttgadoros ni
r.lp.c:tn t11>. Por lov tanto, e hiblnr de nl-ccioru.r' ;1 .
'-Jor" .‘todo para SIMULADOR es muy r.lltlva. ‘ B

8in Qubnrgn, el método mls cmpl--do en este  tipo 'bdn_
pr&li-as es el de Broyden (11), del cual se .m:o‘r)tro
5¢lt.nt. inforaacidn .l;l l1a literatura, adeais de que para
utilizarse no se requiere de éonoclni.ntos utnltu:o-’ muy
.oflittcados. por 1o qu&'p-r- los flné ilé este trabajo  ss
conmiders aceptable. En el apéndice se ha incluido el
al goritmo original propuesto por Broyden vplr. resol ver
sistesas de ecuaciones no linesales. "

A continuacién se {ndican las modificaciones realizadas

sobre el programa original.
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2.2.1 gubcutices edificadas
' a1 introducir en el ‘simulador secuencial ‘modul ar existente

ll .posibilidad de r.-olvcr . 'probluni ‘de :llﬁalictdu
éﬁntrola&a, e pro--ntu la nm:uldnd de mdlflcar nlgunas de
: las mutinal y el prugrana prim:(pn!, do t.l foram‘ quc_
pund.n manejar .1a nu-vu informacidn y c lu vez, - can;cn).n la‘
- cpclan de funcionar b-Jo su filosoffa original.
m Ettnsunl: : ,
' &0 SIMULADDR se rQIolv-rAn :untro' tlpm d. prob.‘lm-s A
'tufnrn.nt’n (vcr Capftulo lw, y s an esta p.l't. del progr.na"
i dond- - 1w ln palabra ciave que identificarad la aodalid-d a .
.utlltzar eon la solucidn d-l problema pnrtu:ul.r._ ‘
n l.h. vez . introducida .Itl palnbra clave, u rnluzcrln las
'uguunt.- actividades: . N
/) Lactur._dc los datos giﬁ-rai.s d-lrprablnn; B.quir!do‘ por
la modalidad indicada. ' , ' '
"'B) Lecturs de 1la informaclon de las corri.ntn. equipos y
:a-pon.nt-- qufmicos del’ procesn bajo sstudio.
£) Lectura de la secuencia de sclucién y ciclos de H:lrlcidﬂ._
‘D)' Estudic de las corrientes de alisentacidn para su
c@ru:t.rl_z‘cldﬁ. E v :
(3 !nl:id' del proceso de solucidn msediante el ntoul".nt.
algoriteo: ] ‘
(1) Identifica si el equipo en turno pbrtlnecc a algon
ciclo iterativo, con 1o ques
= 8i no pertenece a ninguno, manda resolver il aquipo

'y pasa al punto (2).
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-1 p-rton;::." a un cidlo con mcelrﬂlcnélonu de
diwso, identifica a los wquipos comprendidos en el
. ciclo 'y 1o transfiere para ) w0l ucion a1l modulo

BIMLT. St -hcd-ntr.’ l1a s0lucitn del problems pass a

L2 pero si no es asf, finaliza 1a corrids,
-81 p-rtnnco & un_ ciclo con corrientes de
un

.~ recirculacidn .y se. indico 1a opcish de utluznr
" matodo »‘u_n.ivarla!_:l-,_ td-m.flﬂca a los Qquipo-
conp'rk-ndidos on = cielo v 1o trunsﬂir. al moduloc
‘mw para u wolucidn. Al 41nohzcr pasa a (2).

81 . pqr-t-n-cc & un ciclo con corri-ntn de r.circu.lr—

'cl_an. y se ha lndlcadc 1a opclt!n de resolverlo cen.

‘@t Cn"‘toda de ld.ntxﬂea a los cquzpm
caaprcndido- -n «l clclo.‘

a r:aueu y lo r.su.lv. ‘an smu..‘r.

sruyam ’

md- qm-r-r,suu valores

. muuus ’ andd.,
‘ d- resclveric pasa al punta cz:. pero i lm valores

1o suficisntessnte bu-nns.

ini:i-lll no - fuasron

regresa a cm L) d-pururlcs.
ci:ln con :orri-nt-: de recircu-

identifica a

81 pqrtunoco a un
lacidn. y sspecificaciones de disefo,

“low. ~aquipos compr-ndado- an e ciclo, ordena  1a
‘generaci on d. los vaxar-- iniciales de las variables

Yy 1o r.-u-l ve en SIMULT. = Cuando

de corte en CONEW,
valores iniciales de las variables de corte no

los
son 1o suficientemente busnos, regresa a CONEW a
Jenerar nLuevos valores. Una vez resusltc el ciclo

squipo en turno finaliza la

pasa al punto (2).

) Prueba si con =i
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secuencia de calculoe ﬁ.l proceso. 8i ésto ocurre,
o proﬁranﬁ manda inprtuir los resultados de to&-l
’j.‘n- cérrl_-ntn y termina lk- corridal ‘en . caso
contrario regresa al punto (l)..’ i A
- En la -ubr_ut!hn DESPEC se& leen . los parisetros
:-fuct.rritl:os de los equipos, 108 cuales son almacenados en
el archive EQUIPOS;  aquf se (-&l tambien l1a i-nfqrnciaﬁ
n.cmri. para resolver los. problemas de l#.ulacioﬁ
controlada y serdn construidas las matrices de los 'chlc:- de

control.

E-t-.‘ sddulo seguira Vrr'.lolvlundnrlol circuitos - iterativos
foresados con corrientes de rl‘:trcﬁlbacion, . n-dian_t.- ol l.;'O kd-
1o sdtodos d‘. solucidn pnld\urilblclfl ademds,; é.ual};u!ira a. '
estos métodos podrid --f utilizado en ln"gnn'-r-':sdn‘d- valores
iniciales para las variables de cort.;

La subrutina poira recibir los valores de laﬁ v‘.rtcﬁgps de
corte que no hayan servido como -Iti-ncidnn iniciales para
conttnu-r. con la aplicacidn d.l método univariasble tantas
veEces como sea necesario hasta liojor.rlns O resolver el
problema aqu! mismo. ‘ )

Puede también entrarse al mddulo con el proposito de
modificar 10s valores de las variables de corte con el fin de
romper algdn ciclo iterativo de la subrutina SIMULT en el que

&
se haya caido.
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Pcr nlti-o se hicieron -od!ﬁcncion-- a alqunnn mddulos do :

. um .qulpo- con el objnta d. aumtnr -l nimaro de. pnrmtral

quq ‘wl uunrlo pu-d. utilizar  como  especificaciones de
dai iﬁﬁq. ) ' v
l.lu ‘vez prcparadc Ql terreno -n -l lt-ul ador m«l ltlﬂtl cF

par. .c'ptar lia’ nu.va f!lotef!n. .. proc.d.rl a dmrlblr lll ’

s -‘nu.v.- subrutinll.

2-?-2 m mﬂ]‘l

Ln_s ”_1nny.:ton¢. .1 -i-u!ndnr se cmcmtrm -n ‘tri‘l'
'Aml‘lt‘hl.l-' la mls‘!mortant. 11amada SIHI.LT, y ‘dos :

-’m:qn'd:-rr:va‘- Que le sirven de herramientas,’ Jncoa ¥ ACTUAL.

y Laf subrutina es 11amada por el ﬁrogrm pr!ncipnl pnrn
. rmlvcr tres tipos de problemas! la solucidn de’ ctrcutto. do
‘ltcrlcidn con corr!ent-: dw, r.cu-culactdn nd!nntu ®1 uso d-l
.mdtodo da aroydnn. 1a sisuldacidn controlada sin corrs.ntn- do
r.csrculactdn v la simulacidn controlada con corrientes de
‘recirculacions  identificados  con  las palabras clave o
'.odalidad.l . del simul ador, 'stmec.’ BSIMCON 2 SIMSIM
‘respectivasente. : B l
En todos los casos o1 sétodo de solucién contard con
estimados inicieles de los parasetros de 1'@..1—.::0'1,' ya i-an
generados previamente mediante CONEW (variables de corte) o
mlntqtr"ndo- cdno datos por @l usuario (v-riablos 1ibres).

El médulo requiere de los siguisntes datos para realizar
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sus func!onb;l 1>a‘s‘ satrices de informacion de los ciclos de

’ ltircéldn. - l1a  ‘secuencia de cllﬁulo’ de los - .quipdl
comprendidos an los cicléﬁ,' ol ndsero total de .cuaclon.j. a
resolver, el orden de nagnitud de la p.rturb-:ldn d. las

'varlaﬁln, la tolcrlm:ln n‘xln p.rnlsibl- a la noresa

“5.u|:lldlana..lo- -rchlvcm d. MR!ENTEBV EGUIPDS Y por‘

' .upu-.tu, la- plllel CIIVI d-l tipo de probl.-a. -

El -ddulo fim:a sus bases en el. Mtodo d. &'oydm, aunc}u.

"zudapt-do para manwjar cunlquscr. de las mod.lld-d.- ant” i

"';-nc:lanadas. A continuacién u dncrib- Ql .algoritesc de.

L -oluctdn t-pl-nt-do -n BIMADCIII

‘  : l) Aluccn.-innto do los vnlorol iniciales

R 1a apucqcmn del método de Broyden va c..bundo 1a
:uwor-a:ldn de los arch:vol CCRRIENTES y Ehuxpos. pero como’
no llm.r. .l_ progr.u‘_-. d;riq. a la soluciodn, es 'n-c\-l'ar‘lo_
' '>vcotyitnr-.14‘cm : 'ntflccs dq,r‘--‘paildé que'r-grinn a’ »té&dg las
varlnblu de l1os. archivos a sus valoru &ig}naln antd. d.
,"l- d.nvt-ctdn con el objeto de poder corrogir la dlroccidn de
bu:qu.d. posteriormsente.

; La misna n.:.lidad de restableciaiento de valurn IIF
"pro‘-nt. -an. ln construccidn  del - Jncobi-na. durante 1la
evaluacidn de las funciones con los jur‘n..tros perturbados.

El algoritmo principia con el alsacenasiento de los
pnrln-tfos de iteracién (variables de corte y/o0 variables
libres), .archivo de t_:nrrl.nt.s y archivo de equipos iniciales
on las matrices de respaldo, cambiando estos valores

'po'tnrlornntc en cada nueva iteracidn.
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‘%’2) Evalu-c!an da lns fun:iones Yy norma au:lldtana inict.l I

Lll fun:ton.s .vnluadas inlcillmnte p.ra lal v.riabl.s dn

corte son 0 to :
’ o o Lot i
f (0) = % (O) - x (0) (2.10)
} } O i . calc i o Con
y para las especificaciones de disefo

£¢) =2z (@ ~2 R S
1 4’ cale % R o
: : ) o -
en donde x (O) es el valor” lniclll utimado d. 1a S-Q’:im-‘
. 1 o
variable de cortol . x- €(O) o .l valor. cnlculado d- Ost-
4 cale i

d.lpu.s de hnb-r eval uado tndns lo- -qulpos conpr.ndidos en -

[ J) cic!.pl-. z es -l valor d- la -specifica:ibn de dineho qun:_
Ad.'b.: ser satisf!cha Yy z. 1} . su vau:r calcul ados . f {0) es
la funcu!m quo cunnti#lkcn 'l::l:i¢¢r-m:ia de lns variab:-s R [
cortllstlmadas-o --pociiicncloncs de - dil-no 1 jadas por el
dludrlb con r“pu:to a sus va!or.s calculadol on-la prim.ra )
ltnracion.-_ o o e . ) :

La sum. del cundrado d- las fum:!onn de los- n p.rl"tros"

dl cono r..ultado la prlura norma euclidiana

‘ o o =2 T : _
’ : Q (0) = +.(0) Yoo (2e12)
- : : ol i oo
Lal vlrinb!as . libros dc quxm lon #uncidﬂ IQI: -
. * -
nspoclﬂcacicnes de diseffo tambidn s. r.pr.ncntnrdn como . x
1 i
‘o x para simplificacion de 1la d.m:rtpcton, y en 1la
'] .
evaluacién de las {um:i.ones" esta simbologfa sdlo representard
a las variables de corte.

3) Cdlculo de las perturbaciones

Las perturbaciones, ax (0), de todos los pardsetros de
. i _




_1teracian;, son calculados mediante las ecuaciones

ax (O) -5 100.0 - S (2,13
i :
'parl la t.mp.ratura de una corri-nt- dl cort.,
Ax o) =¥ . €0) - T 2.14)
i ; 1 ) . ﬂ ﬁ

o el cilo de la carga flrnu:a.' fluje ,d' ltqut'db_ o ;lu_‘jo de
'vnpor d. ln. l:arriont-s de cort.. —°; T
ax o) = x (0 S (2.1%) .
" si se trata d.vv-rqdbles lsnro-,
‘En aqti!‘ecﬁc_i:ioﬁés 5 .yv J . son las ?racéionas que. le
.d‘.'n" .1 -,'ordin de . tlaﬁnitu& ‘A las plrturbai:ioﬁ.s de 1las
variablet dc c:cr'tt y vari abl .s llbrns rctpecti vamcnt..\ Erltblr
}m!u.rns son sumlnistrados por e} usuario bajo lo- nombr.s d.-_

EKONEW . PEREGP v(v_er seccién 3. . B

: 4) l:lbt-m:tdn de las vari ables pcrturbad-s.

Con los vnloros mis r.clmtn de X y AX, eos decir, . xotk)
Yy Axtk), se r-alizan la' slgujeﬂtn pn-osl
'——p.rturbacian de un parlmetrc '
o % o o ,
x {k) - x" (k) =+ Axl.(k) : (2.16)

r‘-—uétu'a!'lzacien de lll denis variabl-c de l. corr.l.ntl a la

que partonccc .l p.rlmtro.
‘ ——construccidn en la’ lubrutlna JACOB di la columna de

derivadas parciales de todas las funciones § (k) con
i

r-spi:to al pm’lmitro ®n turno.
De 1la n;sma forma se evaldan después las columnas de 1la

matriz jacobiana para las variables libres, solamente que en
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.astos. _'i:ﬂs"q..‘ si 1a va'ri'able-p.rt‘.nv-:t 8 una _vcorrllcntn. 1a .
actualizacidn se hace en la subrutlnA‘ACTUAL, y si pertensce

aun -'q'u:lpo' nd hay actual i!lcldﬁ.' ‘

Mis adelante, en la descripcién de la -ubrutin- M:T'UN..' se
hablard de 10 que se eantiende por .:tulltznclen de una

t:orr!.nt.. : y an JACDB N dlu:rlbirl l1a con-trucc:lﬁn del

" Jacobiano J(Id.

3) Calculo de la ntrlz H )
‘La natrt: Jm:obtann os 1nv¢rt1dl utilizando 1a t.cnic- d-l

mim lento pivote por columna. y d-spuds a ‘cad. uno de :

sus nlmntos se le cambia a1l signo.

-1

H(K) = = Jk) S €2e17)

&) Dir.:cléniml-nto de las nuevas nttn-clonoi. :
Al llegar a onta .tapa de la sisulacitn se cuenta con. l1om -

‘siqulontnl v.ctor.s :

T

o o o o i
‘x k) =[x (lt).a (k) peaagn (k)3I T 42.48)
1 2 n : c)
: o‘ o T L
l-' (’k) = [+ tk).f (k).....f k)3 €2.19)
1 2 L

cbn'i iu- cualu se puesde calcular lan« nusvas estisaciones
..dinnto las siqulmt-. ecuaciones y considerando @l valor

lntcinl d. s(k) {igual a 2

o
AX(k) = H(k) F (k) €(2.20)

3 o
X tk) = X (k) + k) AX(Kk) 2.21)




La actualizacion de lns‘:orrlcnt-s a 'quton-- pertenacen

i la. p.r.mntrol se 1leva acaba on este momnnto, " al dgual qun

';l. .valuncion de 1a nueva norma con cl fin da comproblrv sl

son mejores los nulVOI valnrns obt-nidos
. 1

1
f (k) = x (k) - - x (k)
1. 1 cale 1
S -
f- (k) = 2 (k) -z
i i calc’ i

' 1 1 2
Q (k) = ¥ (k)
L [ ¥ .

2.22)
2.2%)

(2. 24)

.81 hubiercn mejoras, es decir, si se éunp!q con la‘rulnégan_,,3”

1 172 o /2
a (k) < @ (k)

tz.zs)

e rqa!lzin las actividades del paso (7). ‘en caso cantrcrto'*

‘debe dtsminuirle_¢l tlmlﬁu'd|'lolr!nernm-ntOl uti;iznldo las

formulas

. . 1

7= a (k)IQ oy
o " o.s’

“'u+¢.7;) - .
(k) = :
sty 7

1

- (2.26)

42.27)

-

1 g
y cl!cullndo nu.vnmlntﬁ los v.ctar.s X (k)y, F (k) y 1a norasa

'B (k), se rnpitn larpr.gunta acerca del éu.plidienté
desigualdad (2.25). En caso de que  ia r.jbu-im
afirmativn el pfoqrama s dirige a la r-liizlctOn
actividadeos de (7),7 p-rokli no es asf, existen cinco ¢
a wseguir dependiendo del numero de iteracion del

trate, de 1a modalidad quelsu -stnlutillzando y de

cayd on un ciclo fterativo (@ (k) = Q@ (k—-1))¢

S1

s sia
de las

cami I‘ID-

ue se

si se

de 1a ... .



) Cuando k=0 y se estd en 1a modalidad SIMREC o SIMSIN, el
‘_‘ progra-d sale de 1a Il‘ﬂ"'i.lt!‘ﬂrl y r}.grres'n‘. mu p-fa
tf‘lt."‘ de aejorar las i;tinacimn lni':h.-l... .

b) Cuando k=0 y se trata de una sxil:m; 1.‘:&-’(—:4- finaliza
con . cﬁj.to' do que = ulunrio propnrclonc : ujnrn‘
ntliacinnu de ‘a8 varilbl- l!br“ y r.altc. una nueva
: corrtd-.. .

~€).  Cuando K >0y o' <> n‘u:-n. - brbgr.n-n rqrﬁ.’..n
palo (4) p-r. c-lculnr un nu.vo .‘lm:obtnno qu. l._jor. 1a: .

: 7 rdtr.ccldn d. btllqu-da d. 1a lolucldn. : : o .

d)_ l:uando L <> (- ﬂ (k) = ﬂ (k—l) Yy se trata de una sxmec [
smsm. ol progrln sale d- la lubrutlna R4 .M:ra a cuen- ’
para. reslizar n.lgunnn -‘stlgaci_cno_-k _:nr_i ‘- m«:do,
‘unlvnrllbl.  indicado, que 1@ ayuden a:ronp-r ‘@1 éiclo
iterativo. _ g ' '

) Cuando k‘<-> o, vllnx) - ﬂlclr-n y se ntl r--uzmdo unn

' SIMCON, 1a corrida finaliza’ pnrn que el uluario

prcpqu:lﬁ. -ejores i-ti..:lenn de 1las vqri‘-blns 1ibres

y reslice una nuava carrida.

K2} c::-prnb-:ien d. 1a cuw.rg-m:ln o o }
Mcra se pru-b. sf el -rrw d. c:onv-rg-nci- d-l i!‘-t.ja '
iterativo es menor o por 10 menos igual al peraitidc comso
miximo por el usuario con TOLER (ver seccién 3.1).
El cumplimisnto de 1la desigualdad

1 172 .
Q ¢x) <= TOLER (2.20)

dirige el prograsa a la ispresion de resultados sn sl paso

(9), en caso contrario hay qus svaluar la matriz H{k+1).




.) Aproxtneldn de la nueva matriz H
Ln nntriz H(kol) ‘a utiuzlr en. 1a. sigulnntn tt-rn:ibn (1]

nprmdn ll.dlant. la -pllcacidn de 1- fdrnuln de Hous.holdcr
F S .
Y(k) = F (k) - F (k)» ) : (2.29)

Sl CHIKIY KD + . mCk) AX(KkI ) Xtk) HCK) : ‘
HEk+1) = H(k) - ‘ $2.30)

T
x(k) H(k)Vﬂt)

Se prlp.rln IOI v.ctor.- y i1a norn .uclldlnn. d- la. nhueva:

it.r-cibn - .
L S § . - . : S
X Ck+)) = X' (k) ' . (2431
® 3 : S
'F (k+n' - F [{ 3] - . L T (2e32)

@ (Kkel) = o ¢y R (2.3

4 r.qrcln .1 progrlml n! palo 6.

‘» xaprnmn a- rnuu:-uo- AT s ‘
i 81 -l u-uario suninistro el dato de IMP = O en todn los.' :
.quipol (ver seccitn 3.3), no d.b. aparm:.r todav!a nlngunl
iapr.ltbn de resultados de los: -qutpos cllculndcu durant- laI
_,lt.ru:tnn.-: . ya que sélo. ha-t.‘ qQue as alcanzada ' ‘1a
-eonv.rgincl., se mandan t-printr lol resul tados f!n-ln para
cada .qu:po 1nvolucrldo -n el clreutto ltorltlvo. Finalmente
1a subrutina’ rogrola al programa principal.

En caso de quo despuds de haber  calculado trolntp
Jacobianos, el n‘todo no haya lllgldo a la -olu;:tdn del
sistema it.rativo. -- mandan imprimir los »r.-ultndol

aproximados de los equipos que se tengan en ese momento.
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‘La ‘subrutina sirve para construir la nproxlmu-:’io_nr de

: 1a
b_ :-'ntrlz' jﬁébbiin. que se utiliza en SIMULT.

-'E'r'tt'rc 1os datos que llegan al nb:luln 1 rnm:u-ntrnn. el

el < de parsmetros de
o . &

;it-r.:ian x tk) (contcnicnda el c!ennto p.rturb.do x tk} R
nl v-«:tur'

,v.:tt.r de p-rturb-ciann-, AXCk)S

lu- valorn de las cspn:ifi:a:lonnn d- di safio, I}

d. funclon.s de  los pardsetros antes de gue fu-rnn

p.rtwb‘do- F (k) 1% ln- matrlcu -] r-spnldo. -
Con uta 1niarnu:ldn se .valu.n los nlmntu. de. ‘una

; ,cclu-u del J-cobinnn J(k) de la -igua.nt- format

l) h mdnn resolver los .quipos co-prondidos wn @1 ciclo”
a- |

i lt-ratlvo usando

: ,canoc-r - :eaa :nﬂuy— L -n 1o valores g-lguladn- de. ’t':o‘dos s

1om parlutro- x (k) e T

. calc L .

2 ‘Calculn ln _columna de derivadas parci.lu dw tnda: las
‘”fun:ion” con r.-pm:to al’ parlﬂ.tro pm—turbada mdi-ntc 1!‘

i ,-cuuc!dn

- ; - -
dx (K) - -tk)) ~- ¥ (k) ;
: i calc i T : B ‘
J(k) - - - L (2.38)
. ax o o
-'plra lll varlablcl de core- Ys.
: o
(z (k) =~z ) - ~F (k) .
i [ 3 calc 9 i .
Jek) = - {(2.3%
ANX ’ oo

para las clpcéi ficaciones de disefro.

- 4] lﬁstlblece laos vilor.s originales a las variables

aondi ficadas con ayuda de las matrices de respaldo.

1)

al. pardnmetro pnrturbldo x (k) , para



La subrutina esta hecha para actualizar. las propiedsdes de-
i uﬁ- icqrri-nt. cuando ‘co‘nt-nga alguna v.ri.b;_p li,bt.'y . dnta

haya sido modi ficada. 'L'n' .ctualiznhidﬂ cinbln de acuerdo al

'ﬁlpb de vai‘lcblc ‘alterada, por 1o que «1 trstasiento a ssguir

e ,
1) Si es el flujo de 1fquido o vapor de algunc de
‘se  suman los flu_jn's parciilns de todos los

los
cdﬁpmmt.’s;
co-ponmtu para obt-n.r ol nusvo f!ujo total dw l!quldo

© vapor, y pasa a (%), S . : X

2) 8 es @ flujo tatn! de l!quldo 0 wvapor, se mdifican los

flu_io- pnrci-l-- d- lm coupon-ntn liquidns o oaunsos

'praporcimnlnntc a su ccuposi:ldﬂ crlginal, 4 p.s- [

. ‘ _ :
B YT cen 1a tesperatura, prasion s entalpia, pasa

) dquct.me- n (4)

ﬂ.ujo total d- cada l:o-pnn.nt. y -l r.li - 1m

4) Cplculn el
: kr.-orrl-nto total. -

5 B.l la vnriabl. -- la cargsa ttr.u:-.

dm vlpnr#za:i_bn adiabAtico en BALENT para wvaluar

resuslve un problema
1la

nueva temperatura y fracciones mol: en cada fase) pera =i

o eua!qui-ra de 1-- otras' propn.dai!-s‘, sfectua una

1ut¢r-lcn -n NFQSE para’ calcul-r las

vaporlzac!dn
Yy con ENTALP calculs las

fracciones mol en cada f‘-..

cargas térmicses de cada fase y la total.

&) Calcula los flujos pirctalu de cada coaponsnte en las
fases

7) Almacena la nusva  inforsacién an el - archivo de



- CORRIENTES.

Como pu'.dninkbl:-r\‘rar--,k a ‘func.i'cin-n,llnto‘d."lan subrutinas
implantadas no es compl icado, y ‘por tanto su uso tampoco debe
serlo. Esto podrA ser constatade por el lector en sl
siguiente capftulo,’ an 81 que sa prasenta 6.1: “manual de

‘usuarie de zBiHUL‘ADOB.




cAPITULO 133

mAaNUAL PE USWARTIO

Buscando que :-i‘pregr-h-'tihg- una utilidad real,  se -

incluyo ol .lnl.lll ‘de’ u-unrlo on este :apltulo.

El‘ -nun dmriho la lnforucidn qun r.qulor- Bll'l.l.m‘ N

pnra pod-r uluclocur o1 prcbl.u -n,cuutldn. ‘st.ﬂdo-"' :

ncc:narlu cmstrulr un nrchivo de datos para ‘lu-lnlstr-rln.
Be s-guirl utlliznndo d.ntro d.l -lnul-dor el ll-t-n d-_'

mi.dad.- d.l pragr--n orlq!na!, ‘o d.cj.r -l list.m- ingl.n, o
por ﬂtqr_ . fuera del. ob;ctlvo d.l pr.mt- trabajo m
truﬁ{orncibn‘ al sistema intqrnac!onal. ' _- ‘
. Los datos. que._ apl!cjuin ai prdbiin- v-p.r"tlr;ullr d-bcrln
:k'vi;l-l-nt'qr's- ‘al’ nrcmvo d-l uluarlo en ®1 orden vy forntol
- lndi:adal.‘ v t.ni.ndotc que r!sp.tar .l no‘.ro ‘d. vnrtlbl,_- d-.
cada registro.’ . k ' T ' '

l.n infor--:lﬁn u puod- agrupnr -n lo- lloui.nt_._ﬂ-.
‘ ‘ccruuntos de datos: generales, d. lll corrl.ntn, . .quipgl.'
sisulacién cdjtroiadl, propiedades termodindaicas, socﬁ.nct._

y ciclos.

'm-lquiira que sea el problema a rosolvnf deberad contener

la siguiente informacidn generalt
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REGISTRO  COLUMNA  VARIABLE S8IGNIFICADO -

1 1-6 ITRABA ~  Trtulo del trabajo.
. 7-12 IFECHA -~  Fecha de la ‘corrida.
2 1-6 15IM Indica la modalidad a

utilizar, con las si —-
. guientes posib!l!dnd-sy

agIMALA  procesos sin
; ciclos de con-
trol ni co -
rrientes de rg
ctrculacidﬂ. )

=SIMREC procesos - s!n
D ciclos de con=
trol pero’ ‘con

- corrientes de

. recirculacidn.

=5IMCON  procesos con.
s - . eciclos de con-—
‘trol ‘pero sin
corrientes de
recirculacidn.
=SIMSIM procesos.  con
) ciclos de con—
trol y corrien
tes de r-circg

1acion.

El .lgulcnto r.giltro aplica cu-nda ISIM=SIMREC o !S!H-S!HBIH

ST 16 MCONVI matodo de cunvarg-ncxn
[ ’ - o . ‘olocclonadol o

=SUSTDI  Sustituciones
TN | sucesivas.
- wWEBSTE  Wegstein
: acotado..

=WEGS5-M Wagstein
modificado.

=RELAJA Relajacian
acotado.

=RELA—M Relajacion
- modi £icada.

=BROYDE  Broyden.

=1:]




EL sigul-ntc rcgistro ap!icn cuando HCONVI-BROYDE.

4 o 1=-6 mconv2 o _H‘todo para uﬂel.ll—
: . o - o zar las variables de
- corte-a -l.q!'rl ’ .
sB5USTDI .
=WEGSTE .
=WEGS-M
=RELAJA
-RELA—H C

€1 . siguiente registro  se. lew cuando nc:mv:-ueas-n.
MCONVI=RELA-M, wz-ﬁee-ﬂ ‘e mz-ﬂgl-ﬁ-ﬂ-‘ : ‘

s Fcr”to R GHAX Cota méxima para G.
Libro : : -
) mun . 'Cota -!ntn ;ura l:l.
ITACEL = Nomero de sustituciones .

sucesi vas -ntr. L cada’
a:.l eraci dn - .

ml'BROYDE. ISIH’BIMCON o !SIHOBIHBIH. K
e Formato TOLER Tnl.rnn:la m"la con-
L ’ vergencia (vncr reco- '

Libre: /
: mdu’do de 1.0 E—OS).,

Bl '-sgu!cnti " registro  se lee 'vt:uand‘n' IB!H-B!HREC y
MCONVI=BROYDE o ISIN=SIMSIM. B -

7 " Formato . = NBEC
: ’ " Libre

Nlla-r"é d. ltml.cim-s
ncu-m:l-lq- para  ini-
cializar a - las var!a -
bles  de corte utili-
" zando el Mtndo ncmvz.

‘,E'l llgulmt. ‘registro debe: -u.tntltruru cu.ndo IBIH-BII‘REC o
smgIneIn. o .
B . Formato . . IMPKNW :-py.-a'-'u'-_ ol valor de
Libre : P -las  variables de corte
’ cada IMPKNW {teracio~-
nes. ’

EKONEW ’ 81 MCONVEI <> BROYDE, -

es la tolerancia en la
convergencia.
Sf MCONVI=BROYDE, es el
valor de la perturba ~-
cion an las variables -
de corte (el valor re-
comendado en asbos ca-
208 @s 1.0 E-O3).

S9

-lqu!cnte rogi-tr'a deber & xntroducirsc sx xsxn-sxmsc y R



- IMPCOR T Low vnlarn d. : todl.—
B : las corrientes se ie -~
o primen cada xm ttc-—v

raciones. ) -

Para :u.lqu.l.r valor de’ !B!H d-b- al Lmtarn la -sgutont-l
=1 Se !npri..n los dé~.

SRR BT Fornto . !HPDAT :

: T kibre - . tos de los squipos.
. : o . o =0 No se isprimen. .
10 - e 3 ‘ _IENT : .. netodo que  se desea u-
S - oo : - sar. para calcular las
- prnpt-dadc: tnrmsnl- '
Cmican? :
=GHAD
=EC, Eno

(v.r .NOTA !).

’ l.o nquimto d-b- Sntroduc:ruc s:. IENT-EQ.EDD ‘
. aw proporc:innm'

11 Formcto S II:}IT'” e < -x 81
B : ‘pardmetros de inte - )

Libr. - L R
‘ R ‘ ; .o raccién binariom. :
- =0 En caso :ontr-rln‘ :
(v-r !DTA l).
XES Elpm::lﬁ:acaon de 1a &~
) L euscion de sstado que —
’ N ' usa (ver NOTA 1).

'mm 1 L ; _
{3 B .tnulndor tim. :lneorpor.dos varuu ntodou para, -l'

:ll:uln de .ntnpins, .ntrcpl a- y -qulubrio thuldo—v.pnr.

'qu- mont ST S : R

a L ) . - 1E5

. CHAD~ sgdm‘. T ‘m R ———
- BOAVE ' EC.EDOD 1
BOAVE-API EC.EDO 2
PENG~ROBINSON EC.EDO 3
SCHMIDT-WENSEL EC. EDO 4
PATEL~TEJA EC.EDD s

de hidrocarburos el mis adecuado es &1 metodo

'En los otros casos
parémetros de interaccion

Para mezclas
de PENG-ROBINSON con ICVT=0,

utilizar ICVT=] y proporcionar los
través del archivo PARBIN

o8 necesario

binarios a con ®l siguiente
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arreglo
Pl1,2),P(1,3) .0y P{1,NCOW)>
P(2.3).P(2.4),.--,P(Z.NCOQP)

P (NCOMP~1, NCOMP)

Donde P(I,J) es @] pardsetro de interaccidn entre los

componont.p T yJ. Se asume que se cusplen las siguientes

relacionest P(X,1)=0, P(I,J)=P(J,1). l -

La informacidn necesaria de las corrientes del proceso asi

REGISTRO COLUMNA VARIABLE SIGNIFICADO

1 Forsato NC Nimero total de corrientes
Libre
NCOMP Nimero de componentes.
2 Forsato I6(1) Nimero de la corriente co-~
Libre mo fuéd designada por el u-
suario.

16¢2) Namero del equipo de donde
sale (O, ui es entrada a -
1a planta).

I18¢(3) Ndmero del equipo al que -
entra (0, si es salida de
l1a planta).

IG5¢4) Indicador de variables da
corte en la corrientes
=0 §i no existen variables
de corte. )
=1 Sf existen variables
de corte.

16 (5) Control de lectura de da-
tos para 1la corriente 1G(
1.
=0 No se leen datos.
=1 Si se lesn (para todas
las corrientes de ali-
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mentaciédn y de las
que me desee proporcio
nar estisaciones ini -
ciales).

El siguiente registro se les 34lc si se le asignd a I8¢5 =l
valor de 1. .

3 Formato 16¢s6) Temperatura de la corrien—
Libre te (°F).
18(7) Presiétn de la corriente (¢
psial. '
I6¢11) Flujo molar del componen-—

te 1 (ibmolsh).

T IG(12) Flujo molar del componmn-
te 2 (1bmol/h).

IG(10+NCOMP) Flujo molar del componen-
te NCOMP (lbmol/h).

El registro (2) debe repatirse tantas veces como corrientes
existen en la planta y el (3) 8610 cuando ssan alimsntaciones
o se dMn dar estimaciones iniciales.

Los datos que van almacenados en 18(8), 10(9) e 16(10), sons
la entalpia de la corriente, el flujo total de 1fquido vy el
flujo total de vapor respectivamente, los cuales son
calculados internamente dadas presién, tesperatura Y
propiedades teracdindmicas de todos los componantes prasentes
en la corriente.

Las unidades indicadas para la presidn y tempesraturas son las
uUnicas que acepta el programa, peroc sn cuanto a los €flujos
molares pueden utilizarse otras unidades siempre y cuando se
tome en cuenta que las unidades indicadas en las impresiones
para la carga térmica, flujos molares, misicos y volumétricos
estardn incorrectas.

Una vez suministrada toda la informacion solicitada por los
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registros (2) y (3), se definen las variables de corte en las

corrientes a las cuales se asignd IG(4)=1, para ser usadas en

la verificacidn de la convergencia del sistema iterativo. Las

variables que pueden utilizarse sons

a)
b)
(3]

d)

Teaperatura

Entalpia total de 1a corriente

Flujo total en l1a fase lfquida

Flujo total en 1a fase vapor

y 1a forma de indicar que una variable s de corte 0o no, es

alisentando un registro por cada corriente en la- quc‘

IG¢4)=1, conteniendo’

4

Formato MEST1(I,1) =0 La tempasratura no es
Libre variable de corte.
' : =1 La temperatura si es

variable de corte.

MEST1(¢(1,2) =0 Siempre pues la pre-
sidn no pusde ser
variable de corte.

MEST1(1,3) =0. La entalpia no es
variable de corte.
=] La entalpia si es

variable de corte.

MEST1¢(I,4) Idem para «l flujo
’ total de liquido. ’

MEST1(1,5) Idem para el flujo to-
tal de vapor.

Antes de especificar los valores de la matriz MESTLI, debe

‘considerarse 10 siguientet

1.

La presiétn no puede ser utilizada como variable de corte
debido a que en la filosofia general del sismul ador , la
presion de todas las corrientes es conocida de antemanc.

No se pueden tener como Qarinbles‘de iteracidn simulta~

neamente a la temperatura y a la entalpia,  es decir, si
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MEST1(X,1)=1, entonces MESTI{I,3)=0 y viceversa.

Cen 10 anterior quada completaments definida la

informacian

relativa a las corrientes ques intervienen én ®l proceso.

3.3 DATOS DE LOS EQUIPOS

La inforaacibn necesaria de los aquipos del proceso as la

siquiente.

3.3.1 Ganscales

REGISTROD COoLUMNA VARIABLE
1 Formato NE
Libre
2 1-2 ' NDDO

4-9 NOMEGP

SIBNIFICADO

Ndmero total de egquipos.

NOmero o -thueta- del
equipo caomo fué designa-
da por el usuario.

Nombre del equipo :egdn
se indica en la siguien-
te tabla.

TABLA 3.1 NOMBRE DE LOS MODULOS DE LOE EQUIPDS EXISTENTES

BOMBAL: Bomba.

FLEIS1t Vaporizador isotérmico.
MEZCL1t Mezclador de corrientes.

o va o o S on B

CAMBCL , CAMBC2, CAMBCS y CTAMBC4: Cambiadores de calor.
DESTI2,DESTIZs Torres de destilacidén y absaorbedores.
COMPR2, COMPR3: Compresores y sXxpansores.

FLSAD1t Mezcladar adiabitico de corrisntes.

MEZCL2 y MEZCL3t Separadores de corrientes.

26 e ba 56 wa W vu w0

3 1-48 TITULO

3.3.2 Enpmcificos

4 ‘Formato
Libre

A continuacién se describen los

&4

Tftulo del squipo (pue-
de ser cualquier nombre)

Datos wespecificos de l1os
squipos.

datos especificos de cada



equipo incluido en el simulador, utilizando en todos los

casos Formato libre.

coamecl

CaAlculo de un cambiador d- calor entre dos corrientes de
proceso, teniéndose varias opciones dependiendo del valor de
I0PC. ‘

Salidat calcula las caracterlfsaticas de las corrientes de

salida y el producto UA.

AP=peC .

— — — -— CORMENTE

— — '_ CONBNENTE
Praby

FIBURA 3.1 CAMBIADOR DE CALOR CAMBC1

REGISTRO  VARIABLE ) SIGNIFICADO )
4 NCCE Nomero de l1la corriente caliente de

entrada.

NCFE Namero de la corriente fria di entra-
da.

NCCS Namero de la corriente caliente de
salida.

NCFS Namero de la corriente frfa de
salida.

DPC Caida de presion de la corriente ca-
liente (psia).

DPF Caida de presidn de la corriente fria
{(psia).

TEMP . Temperatura de la corriente de sali-
da (°F).

o Carga térmica (Btush).

DELT Agnrcamiunto maximo de temparatura -
°F).
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10PC Indicador de opcién de cAlculo,

=1 La carga térmica (Q) es dato.

=2 [a temperatura de salida de la -
corriente caliente es dato (TEMP) .

=3 La corriente caliente sale como
l1rquido saturado.

=4 La temperatura de salida de la co—
rriente frfa es dato (TEMP).

=5 La corriente frta sale como vapor
saturado.

=5 E1 acercamiento maximo de tempera-—
tura es dato (DELT).

IMP Control de impresidn de resultados.
=0 5810 escribe los resultados al fi-—
nal de las iteraciones.
=] Escribe 10s resultados en cada
iteracion.

cawece

CAlculo del calentamiento o enfriamiento de una corriente de

proceso, teniéndose varias opciones dependiendo del valor de

NTEMSA.
Salida! caracterfsticas de la corriente de salida y 1la
carga térmica (curva de enfriamiento o caleﬁtamiento)
FIRGURA Z.2 CAMBIADOR DE CALOR CAMBC2
REGISTRO VARIABLE SIGNIFICADD
4 NCE Namero de la corriente de entrada.
NCS Nimero de la corriente de salida.
Q Carga térmica que se le adiciona a
la corriente , cuando NTEMSA=0
(Btush).
NTEMSA Opcidn de calculo del cambiadors
=0 La corriente de salida se

&6



calcula con el Q@ dado.

=] Se especifica la temperatura de
la corriente de salida en TEMP.

=2 La corriente de salida es 1f-
qQuido saturado.

=X La corriente de salida es vapor

] saturado.
TEMP Temper atura de salida de la corrien
te cuando NTEMSA=1 °*F).
CPRES Caida de presion de 1a corriente -
{psia).
ImMpP Control de impresidn de resultados

del equipo.

=0 S6lo escribe 1los resultados al
final de las iteraciones.

=1 Escribe los resultados en cada
iteracion.

CAMBCS

Calculo de un cambiador de calor en donde la corriente de
proceso intercambia calor con una corriente de servicio cuya
temperatﬁra se considera gque permanecelconstante y se tiene
como dato el &rea de transferencia de calor y el coeficiente

global de transferencia.
Salida: Carga térmica y las caractertsticas de 1la corriente

de salida.

e S e

SERVICI® ® TSER

FIGURA 3.3 CAMBIADOR DE CALOR CAMBC3

REGISTRO VAR1ABLE SI1GNIFICADO

4 NCE Nomero de la corriente de entrada
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CaMpes

NCS
TSER

DPC

AT

IMP

Namero de la corriente de salida.

Temperatura de la corriente de
servicio (°F).

Caida de presion de la corriente
de proceso (psia).

Area de transferencia de calor ——
(ft3).

Coeficiente global de transferen-
cia de calor (Btush °F ft2).

Control de impresiodn de resulta—
dos del equipo. - :

=0 S&1o escribe los resul tados il
final de las iteraciones.

=1 Escribe los resultados en cada
iteracién.

CAalculo de un cambiador de calor en el que estan involucradas

dos corrientes de

proceso.

El Area de transferencia de calor

y el coveficiente global de transferencia son conocidos.

Salidas: Valor de 1la carga térmica y caracterfsticas de las

REGISTRO

4q

corrientes de salida.

NCEE
ReES CORMRNENIE FRIN
. o
CORRIERTE CALIERTE

FIGURA 3.4 CAMBIADOR DE CALOR CAMBC4

VARIABLE

NCCE

NCFE

SIGNIF1CADOD

NOmero de la corriente caliente de
entrada.

Nomero de la corriente fria de en-
trada.
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NCCSE Numero de la corriente caliente de

salida.

NCFS Namsero de la corriente frfa de sa-
lida.

DfFC Caida de presion de la corriente
caliente (psia).

DPF Caida de presidtn de la corriente
frfa (psia).

AT Area de transferencia de calor
ft2),

u -Cosficiente global de transferencia

de calor (Btu/ h °F $t?)>.
INC Incresento de tesperatura para en-
contrar la solucidn. Si se da INC=
O, @1 programa genera su propio va
lor. '
IMP Control de impresién de resultados
=0 SOlo escribe los resultados al
final de las iteraciones.
=] Escribe los resultados en cada
iteracion.
En caso de que la tesperatura de la corriente caliente de
entrada sea aghor que la de la corriente fria, entonces no se

calcula el cambiador y se asigna Q=0,

PESTILZ Y DESTILS

Estas subrutinas calculan torres de destilacion 1’2
absorbedores integrados por pl-tosl ideales. En la figura
(3.5) se muestra el diagrama general de estos equipos.

E1 programa acepta la alimentacidn (Fj), las extracciones
vapor (Wj), extracciones 1fquidas (‘Uj) y cCalentamientos
externos (Qj) en cada plato. El plato 1 es el condensador vy
el diltimo (M) @1 hervidor.

Los datos que se deben proporcionar sont posicion y
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caracterfsticas de todas las alimentaciones, namero de platos
M), relacion de reflujo (Re Li/7(vi+Ul1)), presidn del doso y
fondo, ndsero y posicidon de cada extraccién.

Si e condensador as total, se espacifica una extraccién
1fquida en el plato 1.

8i @1 condensador es parcial, se especifica una extraccion
vapor en el plato 1.

En caso de que 1a colusna no tenga condensador (torre
demetanizadors o absorbsdor), se especifica una alimentaction
,al plato 2 y se asigna O a la relacidn de reflujo,
espect ficdndose una extraccion vapor an 1 plato 1. En este
caso «! plato 1 (condensador) es ficticio pero debe
contabilizarse para detersinar M y el vapor qua sale del
plato 2 serd igual al que sale del plato 1 (producto vapoar
del domo).

Si el hervidor es parcial, se especifica una extraccidon

1fquida en @1 plato M. )
81 @1 hervidor es total se especifica una sxtraccién 1fguida

an @] plato M1, la cual serd el producto l1fquido del fondo.
En caso de que no axista hervidor (absorbedores), -.
especifica una alimentacién al plato (M-1) y una extraccion
1fquida en el mismo plato.

El programa DESTIL2 trabaja con torres de destilacion que no
tengan compuestaos cuyos puntos de ebullicidn sasan suy
di ferentes.

El prograsa DESTILI trabaja con absorbedores y torres de
destilacidn con cospuestos cuyos puntos de ‘.bulllcidn sSon suy

di ferentes (por ejemplo torres demstanizadoras).
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FIGURA 3.5 ESOUEHA GENERAL DE LA TORRE DE DESTILACION
Y ABSORBEDOR.
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Los progr amas DESTILZ y DESTILS son complessntarios.

Normalasnte cuando uno trabaja para un problema dado, el otro

no trabaja.

Salidas calcula los flujos internos de liquido (Lj) y de

vapar (Vj)3 tesperatura de cada plato, composicionas

de todas las corrientes 1liquidas (Xj) y de vapor

(Y3$)3 las cargas téraicas del condensador (Qc) y dal

hervidor (Gh).

REGISTRO VARIABLE
4 n
NALIN
NEXTL
NEXTV

S LA IN(I, 1)

LA XIMN(X,2)

8IGNIFICADD
Nisero de platos.
Nimetro de alimentaciones.
Nimero de extracciones liquidas.
Nimero de extracciones vapor.
Namero de platos con calentamisn-
to externo (excepto condensador y
hervidor).

Plato donde s introduce la nli -
mentacidn I.

Nimero de la corriente que corres-—
ponde a la alimentacién 1.

El registro (3 se rcpit.>por cada alisentacion.

I3 LEXTL(I, 1)

LEXTLCY,2)

LEXTL (X,

LEXTL (I, &)

Plato donde se saca la extraccidn
1fquida I.

Nomero de la corriente que corres-—
ponde a la extraccion ltquida Y.

Especificacion del flujo de la ex-—

traccidn l1fquida 1.

=0 84 FLUJ estd en (1bmol/h).

=1 Si FLUJ estd dado como fraccion
de la carga total a la torre.

El valor de FLU! de acusrdo al nu-

maro que se asignd para
LEXTL (I, 30.
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El registro (6) se repite para cada extraccion lfquida.

7 LEXTVE(I, D)

a=1,8

Idea que LEXTL(I,J), J=1,4 para
las sxtraccionss vapor.

El r.glitro (7) se repite por cada extraccion vapor.

8 QE(I, 1)
QECI,2)

Plato donde se calienta o enfrfa.

Carga térmica (Btu’h).
+ Para calantamtanto.
- Para enfriasisnto.

El registro (8) se repite por cada carga térmica.

L 4 PDOMO

10 NITER

PASOF

10 - NTEMP

I, T¢D)

COMERZ Y COWPR:

Presidn en o1 domo (psia).

Presidn an el ﬂ:mdb (psia).
Relacion de reflujo = L1/7(Ul+Wl).
Subenfriamiento del reflujo (°F).
Nimsero adxiso de iteraciones.

Amortiguamiento para los incre -
sentos de tesperatura (entre O y
.

Amorti guamiento paras los incre -
mentos de flujos totales (entre O
Yy 1).

Control de ismpresion de resul tados
=0 65610 escribe los resultados al
final de las itereciones.
=] Escribe los resultados en cada

iteracion.

Nimero de parejas (Plato, Tempera-
tura) para formar al perfll
infcial de tespsratura en la torre
(se deben dar por lo menos dos pa-
rejas) .

Plato, temperatura en el plato (se
proporcionan tantas paresjas como -
NTEMP) .

Estas subrutinas resusl ven comsprasores o expansores

adiabaticos.



Sal idas Trabaj o de compresidn y las caracterfsticas de la

corriente de salida.

FIGURA 3.6 EXPANSOR-COMPRESOR COMPR2 Y COMPR3

Si PSAL ss mayor que la presidn de la corriante de entrada,
se trata de un compresor, en caso contrario el eguipo es un
expansor.

Si se utiliza COMPR2, se calcula primero [} trabajo
isoentrapico y despuéds le aplica la eficliencia EFIC. Esta
subrutina requiere del célculo de sntropias, por 1o cual
solamente se puede utilizar con la opcidn de propiedades
termodindmicas IENT=EC.EDO. Acapta corrientes de mezcla
l1tquido-vapor tanto a la entrada como a la salida del esguipo.
i se utiliza COMPRI, se realiza un célculo aproximado del
equipo sin requerir la evaluacidn de antropias. 86lo acepta

corrientes en fase gasaosa.

REGISTRD VARIABLE SIBNIFICADO
4 NCE Nunero de la corriente de entrada.
NCS Nimero de la corriente de salida.
PSAL Presion de salida (psia).
EF1IC n‘;‘:icimcia adiabAtica (entre 0 vy
IMP Control de impresidén.

=0 SoOlo escribe los resultados al
final de las iteraciones.
=1 Escribe los resul tados del
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eqQuipo en cada iteracién.

Esta subrutina asusenta la presidn de una corrisnte liquida

con 1o cual se simula una bomsba.

Salida 8 caracterfsticas de 1a corriente 1fquida a l1a nueva

prasidn.

-y

FIGURA 3.7 BUMBA BOMBA1

REGISTRO VARTABLE
‘. KEB
KSB
DELPRE
T
EFLEIGL

Egta subrutina calcula

corriente.

SIGNIFICADO

Namero de la corriente de entrada
de la bomba.

Nimero de la corriente de salida
de la bosba.

Aumento de presidn en la bomba
(psiad.

Control de ispresion.

=0 S810 escribe los resultados al
final de las iteraciones.

=1 Escribe los resultados del
equipo en cada iteracién.

1a vaporizacitn isotérsica de una

Salidat composiciones de las corrientes separadas de 1fquido

Y vapor.
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FIGURA 3.8 VAPORIZACION ISOTERMICA FLSIGIL

REBISTRO VARIABLE SIGNIFICADD
4 KR Nidmsero de la corriente de entradas.

Ic8c) Nomero de 1la corriente para el
vapor.

ICS(2) NGmero de la corriente para el
1fquido.

P Presi&n en al tanque (psia).

TE P . Teaperatura de las corrientes de

salida (°F),

b {, Control de impresién.
=0 €610 escribe los resultados al
final de las iteracionaes.
=] Escribe 1os resultados del
equipo en cada iteracion.

ELEADR1
Esta subrutina mezcla adiabaticamente de una & diez
corrientes de proceso. Puede simular una valwvula de

expansidn cuando se especifica una sola corriente de
entrads. La sealida, aunque Sea uha mezcla liquido—vapor, se
asigna a una sola corriante. Si esta mezcla se quiere
separar en una corriente de vapor y una de !fquido, la salida
de esta subrutina debe alimentarse a la subrutina MEZCL3.

Salidat caractertsticas de la corriente de salida del equipo

y carga térmica total del mezclado.
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FIGURA 3.7 MEZICLADD ADIABATICO DE CORRIENTES FLSAD1

REGISTRO VARIABLE SIGNIFICADD
L] NCOR Nodmero de corrientes gQue se
’ mezclan (1 a 10).
NCORSA Ndmero de la corriente de
salida.
ICOR ¢1) NGmero de la primera corriente

que se mezcla.

ICOR (NCOR)> Namero de la 0Oltima corriente
que se mezcla.

PRES Presiin de la corriente de sa -
: lida (psia).

P Control de impresién.
=0 &S6lo escribe los resultados
al final de las iteraciones

=1 Escribe los resultados del
equipo en cada iteracidn.

MEZCLL

Mezcla de una a diez corrientes de proceso para formar una

sola corriente que puede ser una mezcla 1fquido—-vapor,

1fquido o wvapor.

Salida: La entalpia de la corriente de salida es igual a 1a
suma de las entalpias de las corrientes de entrada.
Este mbdulo no calcula la temperatura de la
corriente de salida a diferencia de FLSADL que si 1o

hace.
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FIBURA 3.10 MEZCLADO DE CORRIENTES ME2CL1

REGISTRO VARIABLE
4 - INCOR

ICOR (1)

u':m (NCOR)
PRES

HEZICL2

SIGNIFICADO

- Nuimero de corrientes qQque se

mezclan (1 a 10).

NMimero de la corrisnte ds
salida.

Nimero de la primera corriente
que s sezcla.

Namero de la dltima corriente
que s mezcla.

Presidn de la corriente de sa -
lida (puia).

Control de impresibdn.

=0 Sdlo escribe los resul tados
al final de las iteraciones

=] Escride lo0s resultados del
equipo en cada iteracién.

Esta subrutina sirve para dividir proporcionalsente una

corriente en varias.

Salidat caracterfsticas de cada nueva corriente separada.

ey ‘XS €D
——— X% (X)

E———— L

FIBURA 3.11 DIVISOR DE CORRIENTES MEZCL2
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REGISTRO VARIABLE - SIGNIFICADO

4 LCE Namero de la corriente de entrada

Que s va a dividir.

LNCS Numero de corrientes en que se -—
divide la corriente LCE.

I1CS((1) Namero de 1la primera corriente de
salida.

FACS(1) Fraccion de la corriente de entra—
da que se asigna a ICS(1).

ICS (LNCS) Numero de la Jdltima corriente de
salida. -

FACS (LNCS) Fraccitn de 1la corriente de

entrada que se asigna a ICSI{LNCS).
IMP Control de impresidn.
=0 S43l10 escribe los resultados al
final de las {teraciones.

=] Escribe los resultados del
equipo en cada iteracién.

MEZCLI

.Esta wsubrutina separa 1las partes lfquida y vapor de unaj
corriente.

Salidas composicidn de las corrientes de 1fquido y vapor

separadas.

L= o teeme

FIGURA 3.12 SEPARADOR LIQUIDO-VAPOR MEZCLI

REGISTRO VARIABLE SIGNIFI1CADO
3 KEB Namero de la corriente de entrada.
KSV Numero de la corriente de salida
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que s asigna a la parte vapor.

KSL Nuimero de la corriente de salida
que se asigna a la parte 1tquida.

IMP Control de impresion.
=0 Sdlo escribe 1los rasultados al)
final de las iteraciones.

=1 Escribe los resultados del
equipo en cada iteracion.

3.4 SIMAACION CONTROLADA
Cuando ISIM = SIMCON o ISIM = SIMSINM, debera ser
alimentada 1a siguiente informacidn wutilizando para ello

Formato Libre.

REGISTRO VYARIABLE SIGNIFICADO
1 NESPDI Ndadmerc de especificaciones de di-—
sefio ( es igual al namero de

variableg libres). -

PEREQF Perturbacidn de lags wvarfables 14i-
bres. El1  valor recomendade sera
aquél que convenga a 1la&a variable
libre de menor orden de magnitud
(ver seccidn 2.2.2).

2 VESPDI(I) Valores de 1las especificaciones
I=1,NESFDI de disefo (ver NOTA 2).
3 HMESPDI(X,1) Namero del archivo al que pertene-

ce la variable I.

M=SPDICI,2) Ndmero del equipo o corriente al
que pertenece la variable libre 1.

MESPDI{(I, 3} Posicidn que guarda 1la variable
libre 1 dentro del vector de in-
formacidn del equipo o corriente
(ver NOTA Z).

MESPDIC(I, 4) Ma&ximo nimero de elementos que se
almacenan en el vector de informa-—
cidn del equipe o corriente que
contiene a 1la wvariable libre 1
(ver HNOTA 2).

El registro i(3f se - repite por cada variable libre que haya
(NESPDI) . - T .
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4 MESFDIC(L S Idem que MESPDI(I,1) para la espe-
cificacidn de diseffo (ver NOTA 2).

MESPDI(I &) Idem que MESPDI(1,2) para la espe—
cificacion de diseho.

MESPDIC(I 7)Y Idem que MESPDI(I,3) para la espa—
cificacidn de diseffo (ver NOTA 2).

MESPDI(I B) Idem que MESFDI(I,4) para la sspe-
cificacion de dissfio (Ver NOTA 2).

El registro (4) se repite por cada especificacion de dissfo
que haya (NESPDI).

S IFRECP(X) Indicador del tipo de especi fica—
cidn de disefro
=0 La especificacion es un flujo
molar. R
=1 La especificaciédn es una frac-
cidn mol.
El registro (35) se repite por cada especificacidn de disefo
que se trate de un flujo o0 fraccidn molar. Para cualquier

otro tipo de especificacidn no hay que alimentar nada.

NOTA 2

Las variables libres y las especificaciones de disefo pusden
peartenecer a un equipo O & una caorriente.

Las unidades en las que se alimenten las especi#ii:u:ioﬂos
deben ser las mismas a las que se manejan @n todo el manual
para el tipo de variable que se trate.

Todas las wvariables 1ibres deben ser inicializadas para
acelerar el proceso: si la variable libre pertenece a una
corriente de alisentacidn, el estimado se dard cuando ses
sumini stren las caracterfsticas de la corriente de
alimentacidng si la variable pertenece a un equipo, entonces
s introducird el estimado al alimentar las caracteristicas

de dicho squipo.
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a)

51 la variable libre o la especificacidn de disefMo (tuno
de los dos o ambos), pertenscen a una corriente:

El namero del archivo al que pertenece la variable libre o
espe&i#icacibn de disefio es e! 58, este nimero debera
alimentarse en MESPDI(1,1) o MESPDI(I,S) segon sSea el
caso.

La et;queta de la corriente en MESPDI(I,2) o MESPDI(1,6),
deberd estar de acuerdo ¢ton 1o asignado por el usuario en
la secci®dn de informacién de las corrientes (seccidn 3.2).
La posicidon que guarda 1la variable libre o la
especificacién de disefio dentro del vector de informacién
de la corriente, se alimenta en MESPDI(I,3) o en
MESPDI(1,7) segun sea el casn. En la tabla (3.2) se indica
el npamero que bhay que alimentar de acuerdo al tipo de
parAmetro o la forma en que se puede calcular. Los puntos
referentes a los flujos O fracciongs de los componentes,
en cualquiera de las dos fases, s0lo0 aplica para 1las

especificaci ones de diseffo.

TABLA 3.2 POSICIDNES DE LAS VARIABLES O ESPECIFICACIONES

DENTRO DE LAS CORRIENTES

{VARIABLE LIBRE- 0O ESPECIFICACION DE DISERND POSICION
.

s
. +
! TEMPERATLURA 6 i
!PRESION 7 !
{ENTALPIA 8 !
!FLUJO TOTAL DE LIQUIDO 9 H
1FLUJO TOTAL DE VAPOR 10 !
tFLUJO O FRACC. DEL cOMP. 1 EN EL LIQUIDOD 11 H
IFLUJO O FRACC, DEL COMP. I EN EL LIGUIDD 10 + 1 H
'FLUJO O FRACC. DEL COMP. NCOMP EN EL LIQUIDO 10 + NCOMP !
!FLUJO O FRACC. DEL COMP. 1 EN EL VAFPOR 11 + NCOMP |
tFLUJO D FRACC. DEL COMF. I EN EL VAFOR 10 + 231 H
tFLUJO O + 2&NCOMP ¢

FRACC. DEL COMF. NCOMP EN EL VAPOR 10




b

E!l numero méximo de elementos en el vector de corrientes
es precisamente 10 + 2sNCOMP, alimentandose este valor en

MESPDI(1,4) © bien en MESPDI(I,8).

Si l1a v;riable libre o la especificacidn de disefo, funo
de los dos o ambos) pertenacen a algun equipot

El ndmero del archivo que contiene 1a informacion es el
50, paor 1o que este nuimero deberd ser alimentado en
MESPDI(1,1) o MESPDIC(I,S).

La etiqueta del equipo en MESPDI(I,2) o MESPDI(I,6) debe—
rd estar de acuerdo con la asignada por el usuario en
la seccién de informacion de los equipos (seccian 3.3).
La posicidn que guarda la variable libre o especificacion
de diseMo dentro del vector de informacion dwl equipo, es
particular de cada uno de ellos. En la tabla (3.3) [ 1 ]
presenta un condensado de las variables que podrfan ser
seleccionadas en cada mddulo y los datos a alimentar an
MESPDI(I,3) © MESPDI(I,7).

El maximo ndmero de elementos en los vectores de
informacioén de cada equipo a ser al isentados on
MESPDIC(I,4) o MESPDI(1,8), pueden obtenerse también de 1a

tabla (3.3) que s@ incluye a cont{nuacidn.
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TABLA 3.7

INFORMACION A SUMINISTRAR SI LAS VARIABLES O
ESPECIFICACIONES PERTENECEN A UN EQUIPO

-l

FQUIPD VAR.LIBRE/ DESCRIPCION MESPDI(I,J) 1
ESPEC. DE ]
: DISENG IJ=3 6 7 JI=4 u Bl
i -
1
JMEZCL 1 PRES Presitn en el mezclador 11+NCOR 13+NCOR
| (psia).
|
.'HEZCI.Z FACS (I Fraccidn de la corrien- 10+4LNCS 11+ 28
0 I=1,1LNCS te de entrada asignada +1 LINCS
" a la i—-dsima corriente
de salida.
)
MEZCL - _— — -
{
' .
'FLSRDI PRES Presidn en sl tanque 11+NCOR 13+NCOR
| tpsia).
:FLSISI P Presion en el tanque 12 13
(puia).
[} .
| T Temperatura en el tan- 13 15
i que (°F). :
i CALOR Carga téraica en el —- 153 13
| tanque (Btus/h).
|
'coMeAl  DELPRE Aumento de presion en 11 1S
] la bomba (psia).
| [ 4 Presion de descarga 13 13
| (psia).
1
'CMBC: DPC Caida de presidn de la 13 20
: corrieante calientei(psia)
i DPF Caida de presion de la 14 20
1 corriente frfa (psia).
i
Q Carga ¢térmica (Btush) 13 20
I
] TErWP Temperatura de salida 16 20
] de 1a corriente calien—
t frt °F).
L e o fria §
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DELT

TEMP

CAMBCX TSBER

AT

- A e Am T wn e G e S e

CAMBC4S DPC

i

Acercamiento adxino de
temperatura (®*F). :
Producto del coeficien-
te global de transferen—
cia de calor por el A-
rea del cambiador

(Btush *F),

Carga térmica que ol
servicio adiciona o e—
limina de la corriente
(Btu/h) .

Temperatura de salida
de la corriente de pro-
ceso (°F).

Caida de presidn de la
corriente (psia).

" Temperatura de la co-

rriente de servicio(®F)

Caida de presién de la
corriente de proceso
{(psia).

Area total de transfe—
rencia de calor (ftd),

Coeficiente global de
transferencia de calor
(Btu/h ®F #tt),

Caida de presidn de la
corriente caliente (psial

Caida de presién de la
corriente frfa (psia).

Area de transferencia de
calor (ft%).

Coeficiente global de
transferencia de calor
(Btush °F ft?),

17

11

13

12

11

12

13

14

13

14

13

16

13

13

13

135

13

13

15

19

19

19

19
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DESTI2

o
DESTIS

[or == - = o e . R P WS MR e Gk R TR S AR e S B e G m S e R AR G R A T ML N S S AR R o we am o -

LEXTL(I,4)
I=1,NEXTL

T

LEXTV(1,8)
I=1,NEXTV

QE(1,2)

Carga térmica del cams-—
biador de calaor (Btu/h).

Presidn de salida del
compresor (psia).
Eficiencia adiabatica
(O<EFICL1).

Potencia del compresor
(HP) .

Rel aci on de reflujo

Carga tdérmica del con-—
densador (Btu/h).

Carga térmica del re-
hervidor (Btush).

Flujo de la i-ésima
extraccion l1fquida.

Tesperatura en el
plato I (°F).

Flujo de la i—-ésima
extraccion de vapor.

Carga térmica agre-
gada en el i-ésimo
plato (Btu/h).

19 19 ‘.
1
11 ta '
f
'
1
12 14 1
i
1s 14 '
]
[}
]

14  235+28NALIN

+ASNEXTLM
+4ENEXTV¢2
SNOE [}
]
15 25+28NALIN|
+4SNEXTL+H,
+AENEXTV+Z |
_ SNGE .
16 - !
1
]
16428 - 1
NALIN
+451 ]
]
16428 - |
NALIN !
+48
NEXTL |
+1I ]
L}
16428 - i
NALIN '
+48 t
NEXTL
Y | :
16428 - '
NALIM '
+48
NEXTL !
+M+ax [}
NEXTV 1
+281 i
]
|
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PDOMO

PFONDO

Prusion en sl domo
(peiad.

Presidn en el fondo
de la torre (psia).

17428
NAL IM
+48
NEXTL
+M+48
NEXTV
+28NGE

18+28
NAL IM
+4%
NEXTL
+M+48
NEXTV
+28NQE
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3.3 PROPIEDADES TERMDDINANIOAS

La caracterizacién de l1os NCOMP cosponentes y/o pseudo

componentes que interviensn en la siaulacin (20 compuestos

como afiximo), se alimentan utilizando en todo avesnto Formato

libre.

REBISTRO VARIAPLE

1 (IC(1) , I=1,NCOMP)

2 " NOMCDD

L s
FA(I)
FS(1

VM)

TC(I)
PC(I)

A(I)
B(I)
c
D(I)
E(

SIGNIFICADO

Clave de cada uwno de los coma-
ponentes de acusrdo a la si -
guiente convencidnt .

a) 1—-100, las caracterfsticas
del coasponente estdn in-~
cluidas =n 1la base de
datos (ver tabla J.4).

b) 101-500, &1 cosponente no
estd incluido en la base
de datos. En este caso se
deberan suministrar los
datos indicados en l10s re—
gistros 2 y 3.

c) 501-600, se trata de un

P docomp te. En este
caso se deberan suminis —
trar 105 datos gque se des—
criben en los registros 4
y S.

Noabre del caosponente.
Peso Molecul ar
Factor Acéntrico de Pitzer

Parisstro de solubilidad.

Volusen molar 1fguido (ft¥/
LB a 77 *°F).
Teaperatura crftica (°F).

Presidn criftica (psia).

calcular en—
(var NO-

Constantes para
talpia del gas ideal
TA 3 ).



VMOL (I Voluaen eaoclar de lfquido (gal
. /1bmol a &0 °F).

Los datos en 10s registros 2 y 3 se suministran tantas veces
como valores entre 10f y 500 se hayan dado en la variable IC.

Si en IE se indicaron nomeros sayores de 3500, se¢ deberan

suministrar los siguientes datos para caracterizar al
pseudocoaponente. .
REGISTRO COLUMNA VARIABLE S1IGNIFICADO
L2 1-10 NOM(I) Nombre del cosponente.
S5 Formato PM Paso molecular.
tibre
PEBL Punto de ebullicidn cdbico
(°F).
PEBM Punto de wbullicién molar
°F>.
™™ Temperatura de ebullicién -
noraal (°F).
AP1G Gravedad API.
UOPK Factor de caracterizacion de
Watson.

Cuando m®senos debe proporcionarse €1 peso msolecular, algunos .
de los puntos de ebulliciédn PEBC, PEBM o TB y APIS o uoéx.

€En caso de que algun dato no se proporcione, en el archivo de
datos debe incluirse un cero.

La l1ista de componentes incluidos en &1 banco de datos se da
®=n 1a tabla (3.4).

NOTA 33

Las constantes de entalpia se encuentran definidas en el

libro API DATA BOUK, y se usan en la ecuacidn

2 3
H = AU + BIU + CsU + D/U + E
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donde

U= T/7100, T an Brados Rankine.

TABLA 3.4 COMPUESTOS INCLUIDOS EN EL BANCO DE DATOG

11. HIDROGEND . 13. MONOXIDO DE CARBONDG
2. METAND . 16. DIOXIDO DE AZUFRE
13. ETANO 17. ETILENC

14. PROPANOQ 18. PROPILENO

15. N-BUTANO 19. 1-BUTENO

- I-BUTANO 20. 2-METIL-PENTANO
17. N-PENTAND 21. N-HEPTANO

8. I-PENTANO 22. N-OCTANO

19. NEOPENTANOD 23. N-NONANO

110. N-HEXANO i 24. N-DECANO .

i11. DIOXIDO DE CARBOND i 23. N-UNDECAND

112. ACIDO SULFHIDRICO 26. N-DDDECAND

{13, NITROGENO 27. PROPADIENO

114. OXIGENOD 28. 1,3 BUTADIENG

- SR 4u T* pu PP my VO We W% e % ww S

3.6 SECUENCIA ¥ CICLO8

Para cualquiera de las modalidades de SIMALADOR debe

alimentarse an @l archivo de datos la secuencia de calculo,

1os tipos de ciclos gue tienw @l proceso y los equipos que
1os forman.

La swcuencia de cllculc sard g1 orden con =)

que el
programs debe ir resclviendo 1os sddulos de los equipos. Para
wllo, @]l usuario introducird en 1la variable ISEC(1,I) las

etiquetas de 10s equipos en @1 orden de solucidn deseado.

Los ciclos existentes an el procesd se indicardn al

programa etiquetandao en la variable IBEC(2,1), a cada

conjunto de equipos can un nisero diferente, wl cual debera

respetar la siguiente caonvenciodns

© Equipos que no sstdn comprendidos en un ciclo.

1 Equipos comprendidos en ciclos formados s8lo por
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espacificaciones de disefio e ISIM=SIMCON.

2 Equipos comprendidos =n ciclos formados sflo por
especificaciones de diseflo e ISIM=SINSIM.

3 Equipos comprendidos en ciclos formados sS5lo por
corrientes de recirculacidn e ISIM=SIMSIM.

4-N Equipos comprendidos en ciclos formados por
especificacionas de di safo 14 corrientes de
recirculaciéni o cuando los equipos estén comprendidos
en ciclos formados s60lo por corrientes de recircula-

cidn e ISIM=SIMREC.

Pueden definirse tantos ciclos como sean necesarios, y no
importa si con un mismo ndmero se etiquetan dos o mds:. ciclos
di ferentes, siempre y cuando se respete la convencidn
anterior y se delimiten bien los equipos que forsan cada
ciclo.

Cabe recordar que las etiquetas de todos los equipos deben
estar incluidas una sola vez en el vector ISEC(1,1), y en ese
mismo orden se alimentaran las etiquetas de los ciclos a
quienes pertenecen en ISEC(2,I); por lo tanto, 1 namero de
elementos en cada uno de los siguientes registros deberd ser
igual al nuimero total de equipos (NE), y tendrd que

utilizarse en todo momento Formato libre.

REGISTRO VARIABLE SIBNIFICADO
1 ISEC(1,1) Secuencia de cdlculo.
I=1,NE
2 ISEC(2,I) Nomero del ciclo al que
I=1,NE pertenece el equipo ISEC

(1, D.
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CAPITUOLOLO v

APL ICACION DE SINMNULADOR

4.1 IV IDADES DEL PRDBRAMA

SIMNALADOR esta orientado & la solucidn de cuatro tipos de
problemas de simulaciédn de procesos qufmicos en estado
estacionarios
a) Procesos de simulacidn simple.

b) Procesos con corrientes de recirculacion.

c) Procesos con especificaciones de disefro.

d) Procesos con corrientes de recirculacidn y
especificaciones de diseno.

En el presente capftule se estudiarad el funcionasiento del
simuladaor en cada uno de los problemas antes mencionados para
probar las sodificaciones realizadas, ademds de mostrar al
usuario la forma de utilizar a SIMULADOR.

Para ello se seleccionaron tres procesos com@Gnmente
empl eados en esta clase de estudios: la seccidn de separacion
de etano y gas natural de una planta criogénica, el problema
de *los cuatro tanques" de Cavett y una torre de destilacion

para la separacidén de hidrocarburos.

4.1.1 Proceses da pisulacido simply SSIMAAY
Estos procesos son aquellos en 1os que no se tienen
corrientes de recirculacion ni especificaciones de disefio. En

1a figura (4.1) se muestra esquemdticamente 10 que serfa el
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di agr ama de flujo de uno de ellos, representindose a Llos

equipos por medio de cifrculos v a las corrientes como

flechas.
FIGURA 4.1 PROBLEMA DE SIMULACION SIMPLE
En 1la solucidn del sistema, s6lo es necesaric dar las

especificaciones completas de las corrientes de alimentacidn

{temperatura, presisn, flujo b composicidn) y las

caracterfsticas de operacicdn de los equipos (numero de platos

en la torre de destilacidn, incremento de presidn en 1la

bomba, drea de transferencia de calor del casbiador de calor,

etc.)y vy 1 sisulador calcula las caracterfsticas de las

demi#s corrientes de proceso. Un sjemplo de este tipo de

proceso se suestra en el Problema I.

4.1.2 Procesne con corrigntes de recirculaciQo (SIMREL)

Se refiswren a los sistemas que contienen recirculaciones

de materia y/7o energfa. En ellos se pueden identificar tres

tipos de ciclos: (A) simples, (B) anidados y (0) entrelazados
(ver figwra 4.2).

Desde el punto de vista del usuario, a sxcepcidn de las
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estimacianes iniciales, 1as cuales se introducen desde el
archive de datos, las demds resultén transparentes pira é1,
es decir, el programa se encarga de efectuar todas las
estimaciones adicionales que requieren. Para bacerlo el

simulador cuenta con los médtodos de convergencia descritos en

el Capftulo II.

(A)

(8)

()

FIGURA 4.2 PROBLEMAS DE SIMULACION CON CORRIENTES DE
RECIRCULACION

Es importante definir correctasente las circuitos
independientes del proceso, las variables de corte y 1la
secuencia . de soluciodn, de tal forma que impliquen el menor
namero de cdlculos para el simulador.

En la elecciédon de 1os circuitos independientes se
recomienda definir a aquellos ciclos que involucren el menor

.ndmero de equipos camprendidos en 10os circuitos, por ejemplo,

en el esquema (A) de la figura anterior, el plantear un ciclo
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desde el equipo 1 hasta el S implicarfa el calculo
innecesario del equipo 3 cada ver que realice una iteracidn,
édsto se evita planteando dos ciclos: el primero con los
equipos 1 y 2y el segundo con los equipos 4 vy 55 en e}
esquema (B), definir dos ciclos 2-3-49 y 1-2-3-4-35 serfa
inadecuado dado que con 1a definicion del segundo circuito es
suficientes b4 en el dlttno. esquema podrfan definirse
erroneamente los ciclos 1-2-3-4 y 3-4-5 en lugar de uno sdlo:z
1-2-3-4-5,

Una vez establecidos los circuitos se deben definir las
corrientes de corte, por ejemplo, para (A), identificando los
ciclos 1-2 y 4-5, podrfan seletcionarse las corrientes (g) o
(b)Y y (@) o (h) respectivamente; para el ciclo 1-2-3-4-5 de
(B}, las corrientes a elegir serfam la corriente (¢) o 1la
corriente d) o las. corrientes (h) y ()3 Yy @n L{2%} 1a
corriente (d) o las corrientes (h) y (g).

Dentro de las corrientes de corte deben seleccicnarse
aquellas wvariables a las gue sef les pueda suministrar busnos
estimados iniciales, o0 utilizar sdlo las variables que
aseguren la convergencia completa del sistema, pues de 1lo
contrario, se consumira sas tiempo de computo en la solucion
del sistema.

De 1o anterior se observa que el tiempo de procesamsiento,
y con ello el costo de una simulacion, depende de la
experiencia que tenga el usuario en los puntos antes
mencionados. Como tal experiencia no es usual, en el
FProblema Il se hard el estudio comparativo entre los ssdtodos

de convergencia (Sustituciones Sucesivas, Wegstein Acotad?,
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Relajacitn Acotado y Broyden), partiendo en todos los casos
con valores de cero en las variables de corte, lo cual
permitird un andlisis mds objetivo. En el estudio no se
incluirdn los métodos de Wegstein Modificado y Relajacidn
Modi ficado debido a que en ellos hay que alimentar parametros

que impedirfan compararlos con los otros métodos.

4.1.3 Procegos con =gpecificaciones dw dJdiseho (SINCON)

En esta categorfa se encuentran aguellos sistemas cuya
solucién consiste en encontrar a las variables de operacién
de equipos o corrieﬁtes (variables libres), que satisfagan un
pardmetro especificado en un equipo o corriente del proceso
(especificaciones de diseto), y que nac tengan ninguna
corriente de recircul acién.

Se pusden agrupar en cinco casos 3
@) La variable libre pertenece a la corriente de alimentacion

y 1la especificacidn de diseffo a una corriento. intermedia o

final.

b) La variable libre pertenece a la corriente de alimentacién

y 1la especificacidn a un equipo.

c) La variable libre pertenece a un equipo y la
especificacidn a una corriente intermedia e final.

d) La variable 11libre pertenece a un equipo ' la
especificacion a otro equipo.

e) La variable libre y la ecspecificacion pertenecen al mismo
equipo.

En la figura (4.3) se esquematizan los cinco casos, siendo

simbolizados por cfrculos las variables libres y por cuadros
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las especificaciones de diseffo.

» Estos ijenplos muestran a las variables y especificaciones
en equipos contiguos para simpltfica;idn de los esquemas,
perc ellos pueden estar tan alejados en el diagrama de

proceso cemo se requiera.

® 2 et }—
© (o —+ =
) {.}4@ -

FIGURA 4.3 PROBLEMAS DE SIMULACION CONTROLADA SIN
CORRIENTES DE RECIRCULACION

Los equipos y corrientes comprendidos entre aquellos que
contengan a las variables libres y especificaciones de
di seMo, forman los denominados circuitos de control. Estos
circuitos se pueden encontrar combinados de la misma forma
que 1los circuitos de las corrientes de recirculacidn, es
decir, en forma simple, anidados o entrelazados (ver figura

4.4).
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FIGURA 4.4 fIPDS DE CIRCUITOS DE CONTROL

El circuito de solucifdn en estos casos se establece desde

el equipo que contenga a la primera variable libre, o que

reciba a la corriente de alimentacidn que contiene a 1la

variables y como Jdltimo equipo al que contenga a la dltima

especificacidn, o del que salga la corriente con la Jdltima

espec!f!&acldn. En los ejemplos de la figura (4.4), el ciclo

serfa en todos los casos el 1-2-3-4-5 debido a que: en (A) y

(C) 1la primera variable libre se encuentra en la corriente de
alimentacidn al equipo t y la Jdltima especificacidn de diseffo

estd contenida en el equipo 53 y en (B) la primera variable

libre esta en el equipo 1! y la tltima especificacion en la

corriente de salida del equipo 3.

La +flexibilidad que se tiene para elegir cualquier

caracterfstica de una corriente o equipo como variable libre,

facilita el caer en planteamientos irreales como serfan:

utilizar una variable libre de una corriente o equipo que s
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encuentre despuds del que contiene a la especificacidn en la
secusncia de iolucidn. 10 que no respeta la funcionalidad
entre elloss elegir como variable libre a alguna de las
caracterfsticas de una corriente intermedia, pues esto
significarfa que esta faltando e! equipo y/0 corriente que
produce el cambio} o especificar un parametro que no  pueda
alcanzarse en este proceso.

Por 10 tanto, &8s necesario tomar en cuenta las siguientes
consideraciones en el planteamiento del problemat seleccionar
variables que verdaderamente influyan sobre la especificacion
de diseﬂb; elegir variables libres que puedan sSar
modi ficadas en la realidad para generar resultados practicos,
estudiar la posibilidad de que el valor fijado de 1la
especi ficacion pueda ser obtenido con el ‘pro:eso Y
proporcionar las mejores estimaciones iniciales posibles para
las variables libres.

Con el Problema IX se ejemplifica el uso de la wsodalidad
SIMCON, remarcdndose la importancia que representa el tener

esta alternpativa dentro de SIMULADOR.

4.1.4 Erocesos COrcisnias ds cecirculacion b 4
MLIEISLQDII d9 dissho(SIMSIMD

Este grupo de problemas comprende a aquellos Sistemas en
cuyo diagrasa de flujo se tienen por lo menos una corriente
de recirculacioth y una especificacidn de disefo (figura 4.3).

En el esquema se pueden apreciar los tres casos que suelen
encontrarse en este tipo de problemas:

a) Procesos con los ciclos de control y recirculacidn
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aislados.

by Procesos con 1los ciclos de control vy r.circulactoﬁ
anidados.

€) Procesos con los ciclos de control y recirculacién
entrelazados.

Todos estos sistemas son resuslitos en la sodalidad SIMSIM,
para lo cual e} usuario debe plantear aquellos circuitos que
comprendan a los ciclos de recirculacitn y control con el
menor nminero de equipos posible sin isportar el que queden
ambos tipos de ciclos inclufdos en un mismo circuitos por
ejemplo, ®n el caso (A) de la figura anterior se tedrfa que
establecer &1 circuito formado por 108 equipos 1 y 2, para el
ciclo de control, vy e! 3-4-5 para el ciclo impuesto por 1la
corriente de recirculacidn; a diferencia del caso (B) en
donde el circuito serfa el 1-2-3-4-5, y para (C) el circuito .

1-2-3-4.

((4 ]

FIGURA 4.5 PROBLEMAS DE SIMULACION CONTROL.ADA CON
CORRIENTES DE RECIRCULACION
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Al contarse con corrientes de rcci?culacldn en @1 sistesa
s® abre una nueva posibilidad para la sisulacidn controlada,
y @3 @&l hecho de poder elegfr variables libres que sa
encuentren en algdn equipo posterior a labcarrilnt! © equipo
en el que este la especificacién de disefo, existiendo una
dependencia entre ellos por la presencia de la recirculacidon
(caso B anterior).

En l1os problemas de esta s.cciﬁn; se requieren suministrar
las estimaciones iniciales de las variables de corte vy
variables libres para poder construir la satriz jacobianas

‘empleada en el métodn de solucidn de PBroyden. Para las
variables de corte, &n caso Je no contar cor estimaciones
adecuadas, existe la posibilicad de producirlas mediante
cualquiersa de 1los .ndtodos de aceleracion 1lineal o no
acelerados disponibles en SIMILADOR, quedando a criterio del
usuaric la seleccion del nomerc de iteraciones utilizadas
para su generacidn. Este ndmero de itsraciones se recomienda
entre 3JI y 5, pues un nOmsero menor todavia no genera valores
confiables Yy uno mayor es innecesario dada la potencialidad
que tiene el mdtodo de aceleracidn multivariable. Mids adn, si
resultara insuficiente el nimeroc de iteraciones, el programa
tiene 1la facultad de aumentarlio hasta producir dichos
valores, ©o en un momento dado, si el sistema se resuelve
durante las  iteraciones iniciales, el programa
automaticamente detiene su proceso para presentar los
resul tados.

Se recomienda utilizar como método de inicializacion de

variables al de Sustituciones Sucesivas por su estabilidad
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durante la convergencia (13), ademids de que cualquiera de los

octros métodos involucra la ejecucisn de por lo senos tres
sustituciones antes de aplicar la primera aceleracion (ver

seccion 2.1.2). ‘

El suministro de buenos estimados iniciales para las
variables libreg no debe representar gran dificultad ‘al
usuario, puesto que &1 estar usando estd modalidad dentro de
un sistema, implica ya cierta familiaridad de dste hacia el
proceso.

La comprobacitn de convergencia del sistema se hace con 1la
comparaciétn entre la norma euclidiana de las funciones error,
y la tolerancia suministrada por el usuario (ver seccién
2.2.2). Esta tolerancia se recomienda sea fijada de un 0.1 a
un 0.01 %4 de la magnitdd de la mayor de las especificaciones
de disaMo o variables de corte, de tal forma que no presente
problemas de convergencia pero que al msisso tiempo el error
sea mfnimo.

Los porcentajes que se fijen para la perturbacidn se
recomiendan sean menores o cuando sucho iguales a los valores
establecidos para 1la tolerancia (11). Esto se hace con el
propdsito de que las aproximaciones del Jacobiano sean las
mejores posibles, y que verdaderamente direccionen 1 sistema
hacia la convergencia con el senor nusero de cdlculos.

Las recosendaciones hechas en esta seccidon para ia
modalidad SIMSIM, son en general vdlidas para las otras
modalidades.

En «l Problema IV se ejemplifican algunos casos

desarrollados para facilitar el entendimiento de su uso vy
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potencialidad.

4.2 PLANTEANIENTD DE LOS PROBLEMAS

Antes de enuserar 108 pasos a seguir en el planteamiento
de un probleaa espec‘lfh:o. cabe recnr&ar al usuario tener
siempre en sente el éentido f2sico del proceso, puess el1lo le
ayudard a extraer 1la mayor informacién posible de 1los
resultados, y le permitira mar:mjar el programa de formsa mis
efici ente.

. Primerasente, el usuario debe discernir culAl es la
modalidad del sisulador que se d=be aplicar al problema
espectfico en cuestién. Para ello tiene que realizar el

siguiente anllisis:

\_DIAGRAMA DE FLUJO DEL PROCESO

CORRIENTE DE RECIRCULACION_ Y SINSIN

EXISTE POR LO MENOS UNA s1
UNA ESPECIFICACION DE DISENO?

NO

EEXISTE POR LD MENOS UNA s1
CORRIENTE DE RECIRCULACION? m

[CEXISTE POR LD MENDS UNA sI
ESPECIFICACION DE D1SERD? mﬂj

NO
l SIMULA ’

FIGURA 4.6 DIAGRAMA DE FLUJO PARA LA SELECCION DE LA
MODAL IDAD

Una wvez elegida 1la modalidad, hay que dirigirse a 1l1la

seccicdn de este capftulo en donde se discuta sobre ella, con
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el objeto de cbservar las recossndaciaones pertinsntes.

En seguida se debe referir el usuario al Capftulo 111 para
proceder a prepsrar el archivo de datos, y finalsente,
iniciar el proceso de cdlculo.

A continuacidn se presentan los cuatro problesas que
fueron seleccionados para sostrar el uso de SIMUWLADOR. En

. cada uno de ellos s incluye @1 diagrama de proceso, archivo
de entrada y tablas de los resultados mis representativos.

Todas las corridas del sisulador se hicieron en ‘una
conputaddra BURRDUGHS sodelo 7800. Los tiempos de
procesamiento consumidos en la solucidn de 1os problesas son
reprasentativos del comportasiento del prograsa, pero la
factibilidad de reproducirlos dependerd de algunos aspectos
ajenos al usuario. Es por ®llo que se decidid realizar cada
corrida varias veces y reportar sdlo los tiespos promedio
obtenidos. .

Los archivos de salida del programa contisnen una gran
cantidad de informacidn que ®s3 innecesaria para los fines de
este trabajo, por lo que no se considerd convenisnte
incluirlos.

En el t_rabajo de M. Hidalgo y G. Ortega (7) pusden verse
otros ejesplos del uso de SIMAADOR.

4.2.1 Problesa I - Aalicacidn de 1a cocion SIMAA
Este problesa tiene por objsto ilustrar 1 planteasiento

basico para la simulacién de un proceso;, ejemplificar el uso
de la modalidad SIMALA y mostrar la forma de alisentar datos

a una gran parte de los equipos con los Qque cuenta el
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prograna.

Descrincion

En 1la figura (4.7) as muestra el diagrasa de proceso
simplificado de una uhidad recuperadora de etano y licuables

para la obtencién de gas natural y etano & hidrocarburos sas

pesados, utilizando el proceso crioghico con turbo
expansidn.
k]
=84.2
[ =X

=950
=930

= nmnnrm EN °F
»= PRESION [

FIGURA 4.7 D1AGRAMA DE PROCESO DE UNA UNIDAD RECUPERADORA DE
ETANO Y BAS NATURAL.

Durante &l proceso, ®l1 gas es sometido a enfriamientos vy

expansiones sucesivas, hasta alcanzar la temperatura
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necesaria que permita la separacidn de la aezcla de
hidrocarburos.

El gQas s& enfria en dos traenes de intercambioc térsico con
gas residual y propileno refrigerante, completando su
enfriamiento por expansidn a travéds de dos éurboaxpnnsor“.
Ademis sé tienen intercalados en los trenes de enfriamiento,
tanques ssparadores para eliminar 1los 1liquidos que se
producen por el enfriamiento progresivo. Al final de los
trenes se obtienen cuatro corrientes 1l1fquidas que [T )
alimentan a 1los platos 1, &, 8 y 18 des 1a torre
demetanizadora. Como productos se obtienen el gas natural por
el domo de la torre, vy por el fondo 1os licuables (etano vy
mas pesédos), con una relacién de 0.49 con respecto a lo
alimentado en 1la torre.

Planteasiento

Una vez entendicdo el proceso, es recomendable elaborar un
diagrama en bloques del sistema, con el fin de vaciar en «¢1
s8lo la informacidn necesaria a alimentar al asimulador
(numeracidn de las corrizntes y equipos, especificaciones de
1os equipos, estimaciones iniciales y datos de las corrientes
de alimentacidn), como s muestra en la figura (4.8).

Este tipo de diagramas permiten visualizar mas facilsente
la existencia de corrientes de recirculacion, las variables
libres que pueden ser modificadas para alcanzar alguna
especi ficacitn de diseho, ademds de facilitar la definicion

de 1la secuencia de cdlculo.
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FIGURA 4.8 DIAGRAMA SIMPLIFICADD DE PROCESO DEL PROBLEMA 1

El1 proceso bajo estudio no presenta ninguna corriente de
recirculacidn ni contiene especificaciones de disefilo, por lo
que serd resuelto bajo la modalidad SIMULA.

El archivo de alimentacién de datos al simulador para este

problema se muestra en la tabla (4.1).

107



TABLA 4.1 ARCHIVO DE DATOS DEL. PROBLEMA I.

PRP 1 ABR 67 2412, 93,1
‘::: : ':‘ ,:;wd vansue rA=102
“AtzeL
s Oll fi 08,88049,P476. 35,3484, 1234,546,402,398,740.5 te¢ Taleers Tanene re-tos
M bt . ‘ - - 5.8 ." vanaue fA=108
33 12° ‘nfzas
o o ansve rA-106
'i’ " 9° 13- aiels TANtEE ra=107
'i! . 8 o 12 altels ranawe rA=183
. .. 10,31
. 2. |.n '9 ‘;"'3 EEPANSSR CC-101
Fieines R TR
o137 ?th 13.00263,9.0-0, ,yLEFANIOR  GC=102
E ’; <f TR RRNE CONPRESOR €B-101
Hasli conrrgsOR €3-102
310 a 5 18-20¢3REp3-0- 8- ! camrs
" ’;. 33- 2% 2ited--" comragson ca-10
g:£§ { 18-29238,1 sensa =101
. - 1
caulcz VORRE SEMETANEZABORA DA-101
'g'-°¢ln=Ez‘-"3‘3’“""'° sc 31-2 i:!‘s!“t P 9,13, 44
‘ _‘! 'glil‘Aﬂllliﬂ oL &4 =~ 3 6‘ sq’ ‘2 !0.0 ,0.0
FRIANIENTD PE 12 - 13 =11 3, 100
|z,|3 ‘i e-".z “ ' ' vALYULA

1,0.1,.84.
152

‘t'“vhhf"’ !
!? ieﬁt 337

23.32‘ .:i'-

s.s!l‘lfl!lfn ®E 17 - 21

3"2 gxi’is 3 Tei-33, 36207518:00018;8:87018- 20215010

grentento se 26 - 28 0,6.020

l;(‘l!ﬂl 20 ¢ 28% 27
’l‘kllol 22 ¢ 72a23
ALICLADOR 8+ 10= 12

Resuliados

La solucién de este problema consume 168.42 s de tiempo
de proceso, obteniéndose todas las propisdades de las
corrientes vy las siguientes caractertsticas de lox equipos
involucrados.

El gas natural sale de la unidad a 293.0 °F y 939.0 psia
con una composicidn en metano de 97.467% en mol tcorriente 28).
La corriente liquida producida {(corriente 25), tiene 47.9% en
mol de etano y se encuentra a B86.3 °F y 36B8.8 psia. En 1la

tabla (4.3) pueden verse las caracterfsticas completas de las
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dos corrientes de producto.

TABLA 4.2 RESULTADOS DE LOS EQUIPOS DEL PROBLEMA 1

| EQUIPO CARACTERISTICA VALOR 3
!EA-1012 CARGA TERMICA (Btu/h) -1.1103E+08 $
IEA-102 CARGA TERMICA (Btu/h) ~4,3139E+07 !
{EA-103 CARGA TERMICA (Btush) ~1.6205E+07 H
lEA-104 CARGA TERMICA (Btush) 5.7993E+07 H
tEA-103 CARGA TERMICA (Btu/h) 2.9921E+07 :
iGC-101 POTENCIA (HP) -3. PB6TE+O3 i
{IGC-102 POTENCIA (HP) ~-3.1767E+03 '
16GB-101 FOTENCIA (HP) 1.89&44E+03 !
:GB-102 POTENCIA (HP) 2.8141E4+03 H
1GA-101 PRESION DE DESCARGA (psia)l 2.3500E+02 H
{DA-101 FLUWJO DE METANO (1bmol/h) 1.3728E+04 4

TABLA 4.3 CORRIENTES DE PRODUCTO DEXL PROBLEMA I.

C FasE LIANIM)

CaloR TOVAL = <T7S62823E+08 BTU/NRA.

PARSION = . 3(08808¢+83 PSIA TENFERATURA = 84,27 Gf
‘ conrencnie I im moesmas VI o sama U Le necsmes AT Lesnea
1A i = 43 i diiasces M =
! ni;j. Pl i%égé i f | E
I-BuTne - e ¢ :‘ 43358l - 5 i 5
! -NEPY ! - ! M igzi‘jgg ! N i .
T T et L T T i - e H 5.
l; FLUJO valLuNETRILO 4 -l-"m"‘.’ BARRE E3/BIA z ':—"' FS!—I.I‘ e,

=T 'F_’_!Q-”t't. o
[T
C Fase varm 2

CAloR TOTAL = » - 27050192009 sTWwaea.

PRISION = .939000BEeR3 . PRIA TERPEIATORA »  293.02 oF
E ConPoNENTS i s wnrman LEOP% Lesnms H us meysnea  TAEO® wesuRa ) !
: : S 14341 Suiies
i ; fr“s ! 5 Z H i :¥’§ ¥ ;mt! : !
{ i ¢ ik R 14 B ! i
!..!.....:.1.:,',,... i L SO 1711 S 111
I TOTAL x 0. 1 0. 3 40783076405 3 -688594984+0¢4 1
,__¥Lu30 valuwstaits 13 .. SAMRILES/PIA 1 30949495409  PCS/RIA 1
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4.2.2 Probhleas 11 = Aelicacidn da la gocido SIMCON
De los sgquipos empleados en procesos quimicos, las torres

de destilacidn ocupan uno de los lugares mds iaportantes

dentro de l1a simulacidn debido a 1la frecuencia con 1la que

aparecen en los diferentes sistemas, Yy a la gran
su  estudio.

var iedad

de situaciones interesantes que puede presentar
la modalidad SIMCON

Par ello se idilustrard el uso de

utilizando uno de estos equipaos.
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FIGURA 4.9 DIAGRAMA DE UNA TORRE DEETANI1ZADORA



Descripcion

La torre deetanizadora consta de 18 platos ideales, un
condensador y un rehesrvidor parciales. Tiene una sola
alimentacién, 1la cual es introducida en el plato 10 a 4533
péia y ~29.8°F como se indica en la figura (4.9). El producto
del domo (corriente 2), aes vapor y corresponde al 64.2% de la
alimentacion. El producto del fondo (corriente 3), es 1fquido
y corresponde al I5.8% de la alimentacidn. La presion en el
domo es de 440 psia y en el fondo de 4535 psia.

La simulaciodn controlada se presenta comanmente cuando se
requiere investigar si un equipo existente pusde ser
utilizado para una operacion determinada. Con este proceso se
mostrardh dos casos en los cuales se verd ¢c6mo se comporta el
programa cuando se le suministran a las variables libres

estimados iniciales cercanos o alejados .de la solucidn.

Elantsasisoto CASQ A

Se requiere saber si modi ficando la relacion de reflujo,
la torre de destilacidn existente es capaz de separar el
97.7% del etano alimentado, es decir, obtener 17433
lbmol/h de etano en la corriente 2. Por lo tanto, el reflujo
de la torre serd la variable libre y ®1 flujo de etano en la
corriente 2 la especificacidn de diseho.

El archivo de datos para la primera corrida se indica en
la tabla (4.4), vy 1los datos para las otras corridas de este
caso difieren tan s0lo enh ] tercer elemento de la 1l1linea
1900, de acuerdo al estimado inicial del reflujo que se

suministre.
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Tm 4.4 ARCHIVO DE DATOS DEL PROBLEMA II — CASO A
maun

’bﬂ‘.‘.lf.w’ 31,970.47,.171.89, !'.“, 47248, 95.12,10.44,26.64,07.9

{1
bestiz SESTILACION SlarLe

3,2.%,4.4.5,8,7,10,21

Besultados CAD0 O
Los tiempos de procesamiento, el ndsero total de
iteraciones en cada corrida y el rlflujo final encontrado se

registran en 1la tabla (4.5).

TABLA 4.3 RESULTADDS DEL PROBLEMA 11 — CASO A

i CORRIDA REFLUJO NUMERO DE: T1EMPO DE !
: . INICIAL  FINAL JACOB. ITER. PROCESO (. S )!
! 1 0.1 — —— - - !
H 2 0.4 0.3349 1 3 149.47 H
3 3 0.5 0.5355 1 2 126.41 H
4 . 0.6 0.5358 1 4 167.46 H
H S5 0.9 6. 9829 1 3 199.43 :
' & 3.0 &5.9833 1 3 193.27 !
H 7 6.0 6.9825 1 2 130.10 i
4 =] 8.0 6.9835 1 3 1735.35 i

Como puede .VIPSE. @l primer valor supuesto resultd ser un
estimado mesuy malo puss ni siquiera permitid resolver el
mddulo de la torre de destilacidn. Sin embargo, en las otras
corridas sf se obtuvieron resultados finales, las que
inclusive pueden agruparse en dos conjuntost: los resul tados

del primer grupo giran alrededor de un reflujo final igual a
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0.3533%, el

entre 0.4 y O.63

probaron reflujos iniciales entre 0.9 v 8.0 para llegar a un

cual se obtuvo parti-ndo de estimados

mientras que en @1 segundo

valor final de 6.983.

Aunque el

conjuntos, sus

en las corrientes de salida

reflujo final es muy diferente
perfiles de composicidn dentro de la torre y
se par.c-n.llut:ho, por 10 que las

de las corrientes de producto mostradas en

conjunto se

entre

iniciales

ambos

€ rase LaewIea]

TERPERATURA =

234.06 w7

CALOR TOTAL =

caracteristicas
1a tabla (4.86) son represantativas de cualquiera de las
corridas anteriores.
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Es de notarse que los intervalos fusron ispusstos

por

limitaciones en las funciones del addulo de la torre para

manejar los otros valores de operacidn, como fud el caso de
la primera corrida, y no por problesas en el aStodo de
splucidn ya que en las zonas en donde la torre trabajo de
forma adecuada, 1 prograsa convirgid rdpidasente hacia un
mismd valor de reflujo final, con @l cdlculo de una sola
matriz jacobiana y diferentes nmimeros de aproximsaciones del
Jacobjiano mediante la +formula de Houssholder (numero de

iteraciones) .
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FIGURA 4.10 SOLUCION CUALITATIVA DEL PROBLEMA II -~ CASO A

CON LA MODAL IDAD SIMURA
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Si s® hubjiera deseado resclver este asismo problema
utilizando e} simulador original, se tendrian qui haber
realizado una serie de corridas individuales en la modalidad
SIMULA con diferentes valores de reflujo. Cada corrida
arrojarfa un valor de flujo de etanc que despuds de ser
organizados © graficados como se muestra en la figura <(4.10),
permitirfan al usuario seleccionar los valores a introducir
en la siguiente iteracidtn hasta encontrar el valor de reflujo
que cumpliera con el flujo de estano deseado.

Elantessiento CASQ B

Se desea conocer la temperatura a la cual se tiemne que
alimentar la corriente 1, vy la rcla:idﬁ de reflujo necesaria
en la torre para lograr una pureza en el destilado del 30.2%
en mol de etano sin haber mads del 0.41% en mol de propano.

En 1a tabla (4.7) se muestra el archivo de datos para 1la
primera corrida de este caso, cambiando el primer y tercer
elemento de las lineas 1000 y 2000 respectivamente cuando se
alimentan los otros estimados iniciales.

TABLA 4.7 ARCHIVO DE DATOS DEL PROBLEMA Il - CASO B

Eo KOS
o, o, : : )
f ga'.o-!f,lo‘.“,".-.':‘7'-.‘,l'.ﬁﬁf“.40.";".'.-‘.;“-“;'7.1

1 sesraz
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Bt 000
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Bamultados GCASQ B

Se probaron varias condicionss iniciales que peraitieran
I;.IDIVIF ®] sistesa, encontrindose para las estisaciones del
r"eflujo un intervalode 0.4 a 0.6 y en la tesperatura de
alimentacion de 20 a —-40 F; siendo las cotas nuevasente
impuestas por lisitaciones en el médulo de la torre de
destilacidn. Los resultados fueron vaciados en 1a tabla

(4.8).

TABLA 4.8 RESULTANGS DEL PROBLEMA II -~ CASO B

1CORRIDA REFLAWIO TEMP. ¢ °F) NUMERO DE TIEMPO DE !
! INIC. FINAL INIC. FINAL JAC. ITER. PROCESO( S )?

H 1 o.4 0.333 20 —33.1 1 8 354.80 !
! 2 0.4 0.531 -4%0 ~36.8 2 4 306. 95 ]
! 3 0.6 0.333 20 -34.2 1 3 230.37 ]
! L 2 2 274.71 :

0.6 0.331 -40 —36.7

Puede notarse que la introduccidn de una especificacion
mds al ‘proble-a. representd un aumento proporcional en el
tiempo de cdaputo por el incremento en el nmisero de
iteraciones.

Los valores finales a los Que llegaron las variables
libres en todas las corridas son muy parscidos,.aunque no son
exactasente 10s que se esperaban (0.545 y -29.8°%). Esto se
debe a que nuadricasente es posible encontrar_ varias
condiciones de operacidtn que satisfagan la especificacion,
pero no puede asegurarse que todos ellos sirvan, por 10 que
sdlo hay que tomarlos como buenas aproximaciones de 1la

realidad.
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El> resolver o] sisso sistema nediante las corridas
individuales con la .odn!ldgd SIHLI.A, implicaria el plantear
un sistema de cilculo similar al descrito para w1 caso A,
pero ahora construyendo esta gr'lfica para cada temperatura
supuesta hasta cumplir con las dos especificaciones

simul téneasente (ver figuras 4.11a y 4.11h).
[t

{4 am
am
4 o®»
*.
»

0.302

FIGURA 4.11n SOLUCION CUI:;LI'%AT!VA SEL PROBLEMA II — CASO B
CON LA MODALIDAD SIMULA.

Si se toma en cuenta @] grado de dificultad que adquiere
el problema al trabajar con dos o mds especificaciones de
diseffo, manejar variables 1libres como la temperatura que
tienen un rango suy asplio de valores que pueden suponerse,
0 una alta sensibilidad del proceso a las modificaciones de
estas variables, es dificil pensar que un usuario a base de

experiencia pudiera obtener mejores resultados en aenor

tiempo} ello hace patente la importancia que tiene 1la
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modal idad SIMCON en 81 Nnusvo programa.

L
- An
am
on
.
>
[ FOEUP I PR L ——— (SRR
i
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r T c 1

3 1 2 aran
FIGURA 4.11b SOLUCION CUALITATIVA DEL PROBLEMA II - CASO B
CON LA MODALIDAD SIMIAA.

4.2.3 Problesa 111 - Aplicacian de la oncion SIMREC

El problera de "los cuatro tanques” propuesto por Cavett
en 1963 fue seleccionado para ilustrar el uso de las
modalidades SIMREC y SIMSIM, debido a que adn siendo un
sistema relativamente sencillo, cuenta con un nimero grande
de corrientes de recirculacion que permiten extrapolar sus
resultados a procesos mds complejos.

Ademas, el sistema se presta para estudiar [ 33
comportamiento de los métodos de convergencia disponibles en

SIMULADDOR, £in que ésto represente un alto consumo de tiempo

de computo.

Descrivcion
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Este . problema ha sido dmpliamente usado en estudios
comparativos de métodos de aceleracion y en el anslisis de l1a
influencia de la seleccidn de las corrientes de corte sobre
la convergencia.

El proceso contiene cuatro unidades isotéraicas de
separacidn subita, entrelazadas con tres corrientes de
recirculacion y dos puntos de unidon de corrientes. En 1la
figura (4.12) se puede ver el sistema, ast como sus

condiciones de operacidn.

1-85.7
Pp.os

n-COHB 0.23289 NOIAS:

n-CN28 021073 Temperatua en  “F
n-CHR 0.16501 Presich en psia
n-C18R4 8.15333

FIGURA 4.12 DIAGRAMA DE PROCESO DEL PRGBLEMA CAVETT
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Elanteasignte

En esta seccién se utilizard el problema de Cavett para
seleccionar <] sétodo de convergencia que mejor se comporte
en el presente caso, considerando diferentes grupos de
corrient;s y variables de corte.

Las conclusiones obtenidas seran particulares del sistama
estudiado, sin embargo, si @l usuario carece de l1a
experiencia suficiente para seleccionar un método, éstas
pueden ayudarle.

Analizando el proceso se encuentran tres conjuntos
diterentes de corrientes de corte: ({7,9,11), (4,82 y {4,11).
Dentro de estas corrientes pueden distingQuirse dos clases,
las que provienen de un mezclador de corrientes, y las que
provienen de los tanques de separacion.

En 1a primera clase pueden elegirse como variables de
corte solamente a la carga térmica y el flujo de 1fquido,
puesto que la temperatura en la corriente es constante y las
condiciones de mezclado no permiten la existencia de 1a fase
vapor. Las corrientes pertenencientes a 1la segunda clase
aceptan como variables de corte a la carga tdrmica y el flujo
de 1fquido o vapor; la temperatura queda descartada por ser
corrientes que provienen de equipos isotérmicos y no pueden
utilizarse ambos +flujos por tratarse de corrientes de una
s0la fase.

Se realizardn corridas en la computadora utilizando 1los
tres conjuntos de corrientes de'COrte, con los métodos de
Sustituciones Sucesivas, Wegstein Acotado, Relajacidn Acotado

y Broyden (inicializado con Sustituciones Sucesivas), para
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lele&:lanar @l mejor conjunto de corrientes de corte vy

descartar a los métodos que resuelvan con menor eficacia el

problema.

El estudio comprenderd ademads la observacién de 1a
influencia que tiene sobre el tiempo de procesasiento el
emplear diferentes numeros y tipos de variables de corte.

Para poder lcomparar los metédos de convergencia =0
establecieron las siguientes bases:

1. El error final serd la norma euclidiana de las diferencias
entre 1los valores estimados y 1los calculados de las
variables de corte en gsu Jdltima iteracion.

2. Se obtendrd un nimero equivalente de xteracion-s>para [ )
método nu}tivariable. a partir del tiempo total consumido
por é#sta y la evaluacion de un tiempo de cOmputo promedio

por iteracion de los métndos lineales.

Tiempo de proceso del método multivariable

No. ITER. EQUIV.=
Tiempo de proceso promedio por iteracidn de
los métodos lineales

El archivo de datos para la simulacién realizada
aplicando Sustituciones Sdcesiva! (L. -] msétodo de
convergencia, y cuyas variables de corte sean el flujo de
1fquido de 1la corriente 7 y el flujo de vapor de las
corrientes 9 y 11, se muestra en la tabla (4.9). Cuando se
utilicen otros métodos univariables, la Unica 1fnea que
cambia 5 1la 300. Al emplear otros conjuntos de variab;.s de
corte pueden verse modificadas las lfineas comprendidas entre

1a 1200 y 1la 2400, en funcidn del tipo de variable vy
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corriente seleccionada.

TABLA 4.9 ARCHIVO DE DATOS DEL PROBLEMA IXI UTILIZANDO UN
METODO LINEAL

n‘lnonir
ﬁ! 1,58 .

20 N R R B IR BN T M T L P

1o en o
-»

H

Saae

f'f';"

siz.vimﬂ.tm
4g3.6,28%,71 11 % x3

.‘-.’1’(3!"":Iifgl.l°!!°1'llll¢. 910
'!""Eﬂe'“:h’:"‘lo"(lll“ 10=11+3

TELANOR ABIABATICO 147¢9e4
sgtvacr 2Bl

'Nn”°7lm¢0 S=2e?

ISOTEANICO 4=3+é

CLABOR ABLABATICO 4ef1=8
S'Ii!l!‘f'!.’:’:s,u.',ln.al.zz.ts.zc.zs
i’i: £ £ 4

Si el método de convergencia es el de Broyden, las
variables de corte son el flujo de lfquido de la corriente 4
y el de vapor de la corriente 11, y se aplica Sustituciones
Sucesivas para inicializar las variables, entonces el archivo
de datos a suministrar serd el de 1a tabla (4,10). La
seleccidn de otro método de inicializacidn, implicarfa

modificar 1a 1fnea 400 exclusivamente.
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TABLA 4.10 ARCHIVO DE DATOS DEL PROUBLEMA IXI1 UTILIZANDO EL
METODO DE BROYDEN

AER 87

' ' ;’-'“‘ﬁn"“n"“ Sa2er
"l;;gi; ATHARRIseTEENICO  4uses

o,o,  FiA R IseTEamce 8a7s10
‘l; Ilgg’f::;'.’g' ‘QQ'IEUI“ 10=14+3

,‘." L‘..I ADIABATICE (+7+9=y
. "“‘ t OR ADLADATICH &0171=8
!! '!'It 3 !.0,0,!-..?.10.:1.!:.23-10_25

Besultadeos

Los resultados de las primeras corridas se condensan &n la

tabla (4.11), en donde los subfndices de las wvariables de

corte se refieren a las corrientes a quienes pertenecen, FL
signiftica flujo de 1fquido de la corriente y FV el flujo de
vapor.

Broyden

De acuerdo a los valores ocbtenidos, el método de

es notablemente mis eficiente que 103 demds pues consume el

maenor tiempo de proceso, el nunero de {teraciones al que

equivaldrifa no 1legs a ser ni la mitad del requerido en los

otros casos, y 10s errores a su vez son 1os mas pequehos.

El método que le sigue en rapidez es el Wegstein Acotado,

e]l cual sin embargo produce un error ligeramente mayor a los

del Broyden vy Sustituciones Sucesivas. El método de
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Relajacitn presentd® 1los peores resultados en todos los

aspectos.

TABLA 4.11 RESILTADOS DEL FPROBLEMA I1I PARA DIFERENTES
METODOS DE CONVERGENCIA Y VARIABLES DE CORYE

!CORRIDA METODO DE VARIABLES NUM.DE TIEMPO DE ERROR H
H CONVERG. DE CORTE ITERAC. PROC. (8) H

4 1 SUSTDI FL7,FV9,Fvil 38 107.01 4. 641304}
¢ 2 NEGSTE - 24 86.36 7. 1093E-04!
4 3 RELAJA - S50 195.72 8. 3378E~04 1
J 4 BROYDE . 12 41.69 1. 1234E-04!
4 S SUSTDI FL4,FLB 37 113.13 4.422TE-03}
4 & WEGSTE . 33 124.11 3. 8402E-033
! 7 RELAJA " 204.00 1.89861E-021!
t a BROYDE " 15 S50.74 9. 990E-06 ¢
H 4 SUSTD1 FL4,FV11 32 94.12 1.6S46E-03:
! 10 WEGSTE " 23 86.413 4.2102E-03!
T 11 RELAJA " 40 127.93 1. 4849E-03}
12 BROYDE - 10 33.70 6. 2667E-04

& Después de 50O iteraciones no alcanzd la convergencia

En la figura (4.13) puade apreciarse el comportasiento de
los métodos durante las corridas 9, 10y 11, siendo ésta
representativa de cualquiera de los otros casos.

De la figura se observa que los msdtodos acelsrados
alcanzan 1a soluéidn en forma oscilante, a diferencia del
método de Sustituciones Sucesiva; que 1o hace en foraa
continuas Yy se corrobora el hecho de que cuando el sétodo de
Wegstein funciona, &1 de Relajacion es mds ineficiente.

Las corrientes de corte que presentan 1os mejores tiespos
de procesasmiento fueron la 4 y 11 con todos los sétodos, por
lo que exclusivamente con este conjunto se proseguird el
estudio; asf A-tsno, ;:lado que el Broyden y Wegstein agstraron
las mayores ventajas, se descartaron los otros dos sétodos

para el resto del trabajo.
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HRERS IE ITRERCIGNES
FIGURA 4.13 COMPORTAMIENTO DE LOS METODOS UNIVARIAPLES

En las corridas de 1la tabla (4.12) s utilizaron
diferentes niseros de variables de corte.

TABLA 4.12 INFLUENCIA DEL NUMERO DE VARIABLES DE CORTE

! CORRIDA METODO DE VARIABLES TIEMPO DE 3
! CONVERGENCIA DE CORTE PROCESO (¢ S )}
H 10 WEGSTE FL4, Fvii 86.41 H
! 12 BROYDE - 33.70 H
! 13 WEGSTE H4, FL4, FVI11 150.13 H
! 14 BROYDE " : 035.34 H
! 13 WEGSTE H4,FL4,H11,FV1t 235.42 H
! 16 BROYDE " 57.24 :
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Estos resultados demuestran que al aumentar el nimero de
variables aurenta tambidn el ti'empo consumido, debido a que
se tienen que realizar mds calculost en los miétodos lineales
durante la comprobacién de la convergencia y actualizacion de
las corrientess y en el multivariable principalmente cuando
se construye @ invierte la matriz jacobiana.

La tabla (4.13) se obtiene al cambiar el tipo de variable
de corte,

TABLA 4.13 INFLUENCIA DEL TIPO DE VARIABLE DE CORTE

! CORRIDA METODO DE VARIABLES TIEMPO DE !
! CONVERGENCIA DE CORTE PROCESD ¢« S !
! 10 WEGSTE FL4, FVil 864.41 :
[ 12 BROYDE " 33.70 :
H 17 WEGSTE Ha , FV11 147.79 !
! i8 BROYDE " 57.57 !
' 19 WEGSTE FL4, H11 115.59 H
! 20 BROYDE " 78.83 !
H 21 WEGSTE H4 , H11 230.38 !
H 22 BROYDE " 49. 66 H

Como puede verse, cuando s® utilize a la entalpia como
‘variable, los tiempos de cdmputo tanto en @1 método lineal
como en el multivariable se vieron incrementados. Esto gse
debe a Que cada nueva estimacidn de las entalpias involucra
1a ejecucidbn de una vaporizaciédn adiabdtica durante 1la
a:tualiéacibﬂ de las corrientes de corte, 1o cual no es
necesario para el flujo de liquido o vapor.

Si se pudiera emplear a la temperatura como variable,
consumirfa un tiempo similar al que presentan los flujos pues
durante la actualizacitn de 1las corrientes se realiza
exclusivamente una vaporizacidn isotérmica.

Del estudio anterior puede concluirse que el método que
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present® las mayores ventajas fue el de Broyden; en primera
instancia por ser aproximadamente tres veces mlds ripido que
el resto de los mdtaodos, ademds de verse msnhos afectado por
la seleccidn del nmimero y tipo de variables, 1o cual pusde
ayudar a un usuario que esté poco familiarizado con 1a
simulaciadn.

Entre los edtodos univariables el de Wegstein Acotado fué
el maAs rapido, aunque no presenta tanta estabilidad como el
de Sustituciones Sucesivas, y Ffinalmente 1los resultados
colocan al médtodo de Relajacion Acotado comp el menos

eficiente para este problema.

4.2.4 Probless IV = fAolicacion de la gocidn SIMGIN

Se plantearon tres cases utilizando el problema de "los..
cuatro tangques®™ de Cavett en 1los que se involucran ademids de
lag variables de corte, las especificaciones de disefflo, con
el fin de mostrar la utilidad de la simulacidn simultdnea
modul ar.

El conjunto de variables de corte que serd usado, esta
compuesto por el flujo de 1fquido de la corriente 7 y el de
vapor de las corrientes 2 y 11, siendo la tolerancia méxima
permitida de 1.0E-04.

Plantsasisnto CASO A

utilizando el sistesa mostrado en la figura (4.12), se
buscard 1la presidn conveniente en el tanque de separacion 4
para obtener una composicidn en el 1fquido de salida de 19.23
% en mol de n-heptano. Por 1o tanto, la variable libre es la

Pa y la especificacidon de diseflo a satisfacer serd 1la
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fraccion anl del n~-heptano en la corriente 3, tenidndose el
archivo de datos mostrado en la tabla (4.14).
LLos di ferentes estimados iniciales de 1a prasion

modi ficardn el cuarto elemento de la 1fnea 4000.

TABLA 4.14 ARCHIVO DE DATDS DEL PROBLEMA IV — CASO A

R/
i

1 n.;lﬂ &t
32,7 N80
.::."?‘;::"‘“wououuuo 4u3+8

.""'(:fir.“ﬂ:o"""'.““ 829410

8
::::::g::uy_ta’ﬂ ADIABATICO 1e7ePny
,;.n,l.ao‘-‘“f&"_u As1anTICE 6o11e8
L2

'I ISOVERNICO Sade?
0

yf”ulll'ﬂl ICO  10=91¢3

;igf"ti 1,4,8,5,8.7.10,21,22,23,24.23

Besultados CABD B _

Probando diferentes estimados iniciales para la presion,
se determind el r-ahgu maximo dentro del cual el prograaa
alcanza 1a solucién. Este intervalo ' fud ispuesto por
limitaciones de operacidén en los equipos, y los resultados de
cuatro de las corridas son indicados en la tabla (4.17).

Como s&= puede ver, no se obtuvo un dnico valor final para
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la presiotn; ello es comprensible ya que al trabajer con un
sistema de ecuaciones tan grande como es el sisulador, es
factible encontrar diferentes Ioilu:lm.s numdricas

dependiendo de los valores de partida.

TABLA 4.15 RESWL TADOS DEL. PROBLEMA IV — CASO A

{CORRIDA PRESION (PSIA) NUMERO DE TIEMPO DE :
H INICIAL FINAL JACOB. ITERAC. 'PROCESO (S ) !
! 1 3 11.9 b 3 8 95.70 H
! 2 10 12.3 1 3 117.81 H
' 3 20 14.3 1 3 ' 73.45 i
! 4 25 i8.8 1 a 113.09 H

Sin embargo, 1la diferencia entre los resultados no eé auy
grande si se tomsa -en cuenta el grado de presicidn que poarfa
obtenerse al resolver el miseo problesa con un simulador
secuencial modular , en el que se tendria que alcanzar 1la
solucidn completa del sistema iterativo ispuesto por las
variables de corte, para cada valar lsti-aq:: de la presion, y

despuds corroborar si se cusplid con la composicion deseada.

Blaoteamiento CASO B

Se desea 1llevar a cabo la separacidn de una mezecla de
hidrlocarburos. de tai forma que se cumspla con una composicidn
en la corriente gaseosa producida de 232 en mol de metano vy
en el producto 1iquido de 3.33X% en msol de propaino. Para ello
se tomaramn como variables libres las temperaturas de los

tanques 1 y 4.
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TABLA 4.156 ARCHIVD DE DATOS DEL PROBLEMA 1V - CASO B

v,
st

SLisg 1reTiamcs sezer
:t:-"&’z:‘&r‘.xu‘u-ﬂ" anges
”.ﬂ .' , §S2§gseTIMICO S=sete
“.-'h",“a!’w- ADIABATICS SoPs9ug
2.9.10. 6,40 3T 0 0% AS140ATICS So11=8

; ;iaa;*3.¢.‘,’.l.'.1..!':!?;2!,26.15

Los datos a alimentar al programa son los mostrados en la
tabla (4.16), en donde 1los valores iniciales de las
temperaturas se localizan en la quinta posicion de las 1fineas

3100 y 4000.

Resultadow CABD B

Al uvtilizar a las temperaturas como variables libres, 1los
intervalos ispuestos por 1os equipos no fueron tan pequefios
como en el caso de la presion, es decir, el proceso se mostro

mis flexible a las variaciones de 1la temperatura.
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TABLA 4.17 RESULTADOS DEL PRDBLéHA Iv - CASC B

{CORRIDA TEMPERATURA (°F) NUMERO DE TI1IEMFPO DE . :
H INICIAL FINAL JAC. ITER. PROCESD ¢ S )
H T T4 T1 T4 H
i1 50.1 35.7 80.6 85.5 1S5 ] S19.33 H
i 2 130.1 3I[.7 123.3 B86.8 1 -} 102.66 H
3 130.1 - 115.7 112.3 83.0 1 8 83.74 :
P 4 S0.% 115.7 102.8 82.9 1 10 83.76 H

He&iante una simulacidn simple del problema Cavett se sabe
Que para un valor de TiI y T4 de 100.1 y 65.7 of
respectivasente, se tienen las composiciones deseadas en este
caso, por 1o gque si se ctomparan con los obtenidos en las
corridas anteriores puede verse que T4 fue encontrada con muy
buena aproximacitng en ta&to que T1 mostréd un comportamiento
mAs inestable, desvié&ndose 20 °F aproximadamente, 1o cual es
todavia aceptable.

No obstante haber sido intraducidps estimados iniciales de
S50 F alejados de la solucidn, el programa fué capaz de
alcanzar resultados razonables, aunque dato le implics un
mayor esfuerzo, es decir, requirid de un tiempo de cdmputo
mds grande.

A excepcitn de ia prisera corrida, el incremento de tiempo
que implicd el introducir uha especificacibn mids de disefo,
es wminimo en relacifn al aumento de comhlejida&,—-pues can
s8lo imaginar el trabajo que sighificarfa el resolver dos
ecircuitos externos al impuesto por las corrientes de corte,

salta a la vista 1la potencialidad del sistema de solucidn.
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TABLA #.18 ARCHIVD DE DATOS DEL PROBLEMA IV - CASO C

’t"’m’ o We

7 “l." IOTERIES 4=S+¢

5,6
.:"'k’a:“‘h ‘Mﬁlm =940

"'“dd&‘m,“nw THatlte3
3, “" d d(w ADIABATION JeTeyns

:‘“ APIABATICO §°1128

§g-{1-0-400,

23879.40,~1927.89,344 1485

AT T T

Ny

$.8,5,5,0.7,90,24.28. 23,2025

Rt AR S

Blanteasisnte CAGO C

Se estableceran los valores de las cargas térmicas en los-
Cuatro tanques de separacion como especificaciones de diseho,
y las tesperaturas de ellos como variables libres. En este
caso se buscard aumsentar ia complejidad del problema para ver

como afoccta en el desenvolvimiento de SIMURADOR, aunque este

planteasiento no tenga una aplicacidn pridctica.

El archivo de datos para la primera corrida, estd

contenido en 1la tabla (4.18).

Resuliados £630 C©

Se probaron tesperaturas iniciales de los tanques
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separadores en una vecindad de 30 F alrededor de la solucién
(T1 = 100.1, T2 = 119.9, T3 = 96.5, T4 = 85.7 ®F).

Los resultados difieren de los valores esperados en 20
°fF, mostrando ademds una cierta proporcionalidad con respecto
a los estimados iniciales. Esto debe ser considerado como una
casualidad, pues como puede verse en los casos y problesas

anteriores, no se presentd este comportamiento.

TABLA 4.19 RESULTADDS DEL PROBLEMA IV - CASO C

tCOR} TEMPERATURA (*F) iNUM. DE :!TIEMFO DE
H H 3 ' ' :
H H INICIAL H FINAL {JACIITERIPROC.( S )i
! ! T1! T2 TI! T4 | Ti! T2! T3: T4 ¢ H H :
! 1} [0 70 47} 36 | 831108 77t 74 | 1! 81! 94,11 ¢
! H H ! : ! 1 ! : ! H H !
1 2! 801100 77! 66 | 931115 88 80 | 1 ¢ 6 90.40 |
! H ! ! H ! ! ! ! H 4 H !
P 3! 9031110; 87! 76 |} 971117 92! 83 11 &6 1 102.33
4 ! ' : 4 H ! ! H : 3 H H
! 4 1130:1150:1271116 111011281111 96 11 1 6 3 298.88 !
! ! H . ! ! ! : : i H H
t 5 113501170:147:136 1117:1135:1221105 1 1t 7 ! 84.22 !

A lo largo del problema se intentd mostrar la capacidad
del programa para aceptar diferentes estimados iniciales,
puntualizando Qque 1las limitaciones se presentaron por
restricciones de operacidn en los squipos y no por el .étodé
de solucidn de ecuaciones a nivel proceso.

El tiempo de coémputo para resclver un praoblema de
simulacion controlada con corrientes de recirculacién,
utilizando 1l1la modalidad SIMSIM, se ve muy poco afectado al
incrementar su complejidad, es decir, al manejar un mayor
nimero de especificaciones de diseMo. Contrariamente a ésto,

el intentar resolver problemas de la misma envergadura ccon
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simul adores secuenciales modulares, involucrard un esfusrio
excesivo para @1 usuario y un consumo de tiempo notoriasente
mayor . )

Finalmsente, el grado de exactitud que se alcanza en 1o0s
valores finales de las variables libres, [ ¢ 3 lo
csuficientesente bueno como para llevar a cabo la traduccién
de 1los resultados matemdticos a la aplicacidn prdctica en

laboratorios, plantas piloto o inclusive a nivel industrial.
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CAPITULD v

€ 0D NC L U S I 0 NN E 8B

Se 1le dif el noabre de SIMULADDR al programa originado en

el presente trabajo, el cual representa los balances de

materia y energfa de un proceso en estado estacionario an el

que Se involucran corrientes de recirculacién v/0

especificaciones de diseflo.

Este programa se obtuvo al modificar un sieul ador
secuencial sodular, ®1 cual mostraba altos consumos de tisspo
de coOmputo al resolver procesos con corrientes de
recirculacidn o problemas dg simulaci &n controlada, notandose
una mayor ineficiencia a medida que los prablli.l crecian en
complejidad.

Considerando las ventajas que tiene la técnica sisultinea
modul ar sobre la secuencial al resolver en un aisso nivel de
convaergencia los ciclos impuestos por las corrientes de
recircuiacidn, especificaciones de diseffo vy funciones
ob jetivos aprovechando la gran cantidad de p-qu;terfn

disponible a nivel modular, se decidid orientar wl
funcionasiento del nuevo pPrograma hacia 1a técnica
simultinea modular.

Las dificultades encontradas durante la construccién del
simul ador sisultinec modular se debieron principalasnte a 1a

necesidad de entender la estructura y <funciaonaaiento del

programa original antes de poderlo wmodificar.
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El cambio mids importante consistid en la introduccidn de
un método multivariable (Mitodo de Broyden), que permite
resolver las ecuaciones impuestas por las variables de corte
y especificaciones de los nquipoi al mismo tiempo.

Se resolvieron algunos &#jemplos con &1 fin de probar el
comportamiento de SIMULADOR, esncontrandose que el método de
Broyden es por 1o menos tres veces mids rdpido que 1los
métodos univariables del simulador ;n los problesas con
cérrientes de recirculacion y es menos .sensible al nimero,
tipo de variables de corte y topologfa que se seleccione del
sistema, lo cual puede ayudar a un usuario poco
fa@iliarizndo con 1a simul acién.

Entre los métodos univariables, el de Wegstein Acotado fud
el mAs rapido, aungue Nno presenta tanta estabilidad comso el
de Sustituciones Sucesivas.

As?! mismo, en la solucién de problemas de sisulacidn
controlada, el aumentar el nimero de especificaciones dms

.disefo, es decir, al elevar la complejidad del sistema se
afecta en grado mfnimo el tiempo de computo de un simsul ador
simultln-n- modular, comparado con el que se consumiria
empleando uno secuencial modular. Los resultados que se
alcanzan con el simulador presentan una exactitud aceptable
para ser utilizados como puntos de partida en aplicaciones i
plantas industriales.

Por dltimo, l1a evolucion del programa deberd orientarse hacia
el campo de la optimizacién, por lo que es conveniente que el
investigador interesado en mejorar a SIMULADOR, cuente con la

suficiente experiencia en esta drea y esté familiarizado con
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los métodos de solucién dar(vadni de 1la programsacion

cuadratica.
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APENDICE

METODO DE WEOSTEIN

El método de Wegstein es un método de aceleracién lineal
cuyo objetivo es generar un nuevo estimado de la variable de
iteracion (Xtk+1d), utilizando dos puntos obtenidos
previamente (IX(k—1),Y(k=131, [X(Kk),¥Y(k)})D}). A continuacitn se
hace la deduccidn de la formula que dd directamente el nuevo
valor.

"fe La ecuacién de la recta que pasa por los puntos k-1, k y
k+1 es:
Yik+1) — VY(k) = m (X(k+1) - X(k)) (i)r
donde o puesde exprlsarsi como

Yk) - Yik-1)

X(k) - Xck=1)
y Y¢(k=1), VYtk), Y(k+1) son los valores calculados de X(k-1),
Xtk) y XC¢k+1) respectivamente.

2. La condicidn para alcanzar la convergencia consiste en

hacer
XCk+1) = Y(k+1)
S. Sustituyendo esta condicidn en (a)

Xtk+1) = Yik) = m (X(k+1) = X(k))

rearreglando
m 1
A(k+1) = ———ammn (k) - ———w——— Y (k) (b)
- -1 m-1
4. Definiendo
]
Q= ——————
m -1



sumando y restando @ Y(k) en el segundo miembro de (b)), se
tiene
1 m
X(k+1) = @ X¢k) — —————— ¥Y(K) 4 ————— ¥Y(k) — @ Y(k)
A~ 1 - -1 .

y finalmsente

X(k+1) = Y(K) + @ (X (k) — Y(K))}
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METODD DE BROYDEN

El método de Broyden puede verse coso una modificacion del
método de Newton-Raphson para r!;oiv-r sistemas de n
ecuaciones independientes en n variables. En este caso, la
ecuacidn G para la obtencidn de los nuevos estimsados no es
tan explfcita como cuando se aplicaron métodos lineales.

Ahora estos valores son obtenidos al satisfacer
J(k) AX(k) = — F(lk)

en donde J(k) ®s la matriz jacobiana de orden n de la k-

ésima iteracién, siendo sus elementoss

1 1
% (k) IPx (k)

t n

J(k) = . .
VE )+ .o P )

n n
dx 5 Ax (k)

1 n

AX(k) e un vector columna de diferencias entre X(k+1) y-‘

X (k) sxpresadas comot

AXCk) = X(k+1) - X({k)

XChk) = Ex (k) C(Kk),...px (k)1
1 2 n

F(k) es el vector columna de las funciones evaluadas en X(k),

es decir:
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F (k) = [F (X C(kIIf (X (Kk)dyeoasnf (x (K))I
: 1 1 2 2 n N
El matado de Broyden estd basado en el uso de

aproximaciones numéricas de las derivadas 'parcialcs que

aparecen en la matriz jacobiana, y de una aproximacion de la

‘inversa del Jacobiano H(k) utilizando la fdormula de
Householders; asf, generalmente es necesario invertir el

Jacobiano solamente una vez, 10 que conduce a un consuao de

tiempo de proceso menor al que se tendrfa si se hiciera una

evaluacidn rigurosa de H(k) en cada iteracidn.

Los pasos del algoritmo propuesto por Broyden son los

siguientes(4)t

PASO 1. Estfmese un conjunto de valores iniciales para las

variables X(0), y calcule
F(O) = F({X(0))

PASO 2. Evaluar 1los slementos aproximados de la wmsatriz

jacobiana J(0), utilizando las siguientes farmulas

para cada derivada parcial.

. h:gx
3 J
?f f (x +h ) - Ff (x)
i i J J i j
dx
J J

en donde § es un nuamero fraccionario (generalmente

0.001) .
PASO 3. Calcular H(0) mediante la expresidén?
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-1
H(O) = ~J(O)

PASO 4. Con 1los Altimos valores de H yv F, es decir H(k) Y-

Ftk), calcular
AXCRk) = Hk) Fik)
PASO 3. Encuentre un valor para s(k) tal que la norma
euclidiana de F(X(k) + s(k) AX(k)) sea menor que
la de F(X(k)). Pruebe primero con stk)=1 y si

se satisface 1la siguiente desigualdad

o 2 1/2 i 2 1/2
:: ¥ (x (k) + s(k) Ax (k)) 2 < rﬁ; tx ¢(kJ> 3

ELL U S i IE S §

proceder con el pasoc 6. De otra forma, calcul ar

- s(tk) medi ante las siguientes formul as

desarrolladas por Broyden

: : 172
T 8dCk) = (1 + 6?) - 1) /37
donde
) 2
tf (x (k) + s¢k) ax (k))
«k i i i
7= .
Jn 2
élf (x (k))
i i

Si la norma no se reduce despuds de haber probado
con varios valores de s(k) calculados con estas
f6rmul as, se debe regresar al paso 2 para
reevaluar las derivadas parciales de J(k) tomando

como punto base a Xck).
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Frobar si ya se l1legd a la convergencia del sistema

PASO o.
n -2 172
tﬁ: f (x (k) + s(k) Ax ¢k)) ] < error marx.permitido
FCTR | i i

si no es asf, continuar con el algoritmo

PASD 7. Durante . el paso 5, ya se deben haber evaluado los

siguientes vectores

X¢hk + 1) = X(k) + s(k) AXC(K)
Ftk + 1) = F(X(k + 1))

por lo que se puede calcular la nueva aproximacion

del inverso del Jacobiano usando la fdrmula de

Househelder.
Y(k) = Ftk + 1) - Ftk)
: , . T
(HkIY (k) + s(k) AX(k)) X(k) HCk)

Htk+1) = H(k) -
. s T
i XCtk) M(kIY(k)

y?rég?ésu al paso 4.
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