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INTRODUCCION



INTRODUCCIGN-

Los sistemas de separaclén tienen una gran importancia dentro
de un proceso quinmico, estén presentes en casi cualquier proceso'
quimico; son obligados, por ejemplo, en preparaclén de
alimentaciones, purificacién de productos, recuperacién de
efluentes, etc. Ademds, es comin que los procesos Incluyan
secuencias de separacién que involucren mis de dos corrientes de
producto,

Hay un gran interés en la sintesis de sistemas de separacién,
debido ello a que son frecuentes y representan una parte
importante del costo total instalado y de operaclén de una gran
variedad de procesos

El problema general de la separacién (Flo(ldas. 1987) podria
expresarse as{: 'Separar un conjunto dado de alimentaciones en
otro conjunto especlficado de productos'. EL enunclado del
problema no incluye ninguna 1llmitacién al tipo o método de
separaclén y solo plde que el sistema propuesto sea 6ptimo, es
declir, realice la separaclén especlficada a un costo minimo . A
pesar de ser general y haber sldo planteado hace mids de 15 afios
(Rudd, 1973, pAg. 169), ha sldo abordado con menor frecuencia que
versiones simplificadas. Mis comin ha sido que el prob;ema
abordado en la literatura (Nishida et al. ,1981; Westerberg, 1985)
sea 'Separar una allmentaci8n dadan en sus componentes puros por
medio de separadores slmples y perfectos'. Los separadores simples
-tienen una corriente de alimentacién y solo dos de productos
(fondos y destilado), y usualmente el método de separacldn es
destilaclén., Por otra parte, un separador es perfecto cuande un

componente que aparece en fondos no aparece en el destilado y



viceversa.

A lo largo de esta tesls se abordé el problema desde el punto
de vista de la Inteligencia Artificial. Ademds solo se considerd
como método de separacién a la destilacién por ser ampllamente
utilizado.

Conslderamos adecuada el uso de separadores simples y
perfectos, por ser el mis sencillo de los enfoques en la sintesis
de sistemas de geparaciém, al mismo tiempo que suficlentemente
representativo como para proporcionar intulciones significatlivas
en torna al problema que sirvieran como base y ejemplo para el
andlisis de situaclones mis generales.

Esta version simplificada del problema general presenta, no
obstante, un espaclo de soluciones muy grande, aunr para un nimero
reducido de componentes, como se deduce de la sigulente férmula
(Thompson y King, 1972):

Niamero de  (2°(N-1) )t X
[ st (1.1)

Secuenclas Ni® (N-1)}

donde N es el nimero de componentes en la alimentacién. Para 3
componentes hay 2 secuencias posibles.' para & son 42, y para 11
componentes el nimero de secuenclas distintas es 16,796.

La wmas econéalca, segura, controlable, etc., de esas
secuenclias es la 6ptima y deseada. Una estrategia simple para
encontrar dicha secuencia serfa buscarla directamente entre todas
las opciones. Sin eabargo, la evaluacién de cada una de las
secuencias puede ser dificil y lenta, por lo que la resolucién del
problema puede llegar a requerir una cantlidad muy grande de

tiempo. Comparativamente, una persona experimentada en la soluclén



de este tipo de problemas puede llegar a dar una réépuesfa
satisfactoria en un tlempo corto. Es muy probable que no sea la»
mejor, pero no debe estar muy lejos de serlo.

Enfocdndose en aspectos que sabe importantes, el experto
humano resuelve el problema haciendo un nimero menor de célculos y
en menos tlempo que utilizando una estrategla exhaustiva. Este
tipo de conoclimiento difuso, incompleto, heuristico, que engloba
experiencla y conoclmientos slgnificativos acerca de un problema,
es la base de los llamados sistemas expertos desarrollados en el
4rea de la Inteligencia Artificial y aplicados extensamente donde
el conocimiento del problema es imperfecto o no hay métodos

rigurosos establecidos para su solucién.

El objetivo fund tal de la pr te tesis es mostrar la
utilidad de la Inteligencia Artificlal en la Ingenieria de
Procesos, como complemento de los métodos convencionales de
cémputo. En particular, en esta tesis se.preunta un sistema
computacional que emplea técnicas de Inteligencia Artiflcial para
asistir a los ingenleros de procesos en la sintesis de secuencias
de destilacién, y en la formulacién automitica de modelos de
éstas, Dicho sistema constituye también una herramfenta para
analizar la importancia de heuristicas de uso mis frecuente en el
disefio de secuenclas de destilacién.

Para mostrar el trabajo realizado en la presente tesis, en el
primer capitulo se introducen algunos conceptos y téralnos
generales del campo de la Inteligencla Artificlal, con el fin de
facilitar la explicacién de su aplicacién posterior en el sistenma.

En el segundo capitulo se hace un planteamlento gener.al del

problema de sintesls de secuencias de destialcién y se introduce



una forma de representarlo. A continuacién, se presenta.n y
Justifican las heuristicas empleadas y se explica la manera en que
fueron aplicadas. Mis adelante se muestra una estrategia evolutiva
que puede considerarse complementaria para la sintesis.

En el ‘tercer capftulo se describe el sistema, su
funcionamiento y sus partlicularidades.

.En el cuarto capitulo se presentan los resultados de la
aplicacién del sistema a algunos problemas propuestos en la
literatura. También se muestra la aplicacién completa del sistema
a un ejlemplo de la llteratura, desde la sintesis de la estructura
y su posterior evolucién, para mejorar la propuesta Inicial, hasta
desembocar en la formulaclén automatica de 1las secuenclas
propuestas.

Finalmente, en el Gltimo capitulo se muestran algunas maneras
poslble de ampliar el presente trabajo y se concluye acerca del

cumplimiento de los obJetivos la tesis,



CAPITULO 1
INTELIGENCIA ARTIFICIAL



INTELIGENCIA ARTIFICIAL

La inteligencia artificial ‘tiene como obJetlvo entender y
simular mediante computadora la inteligencia humana.

Algunas de las 4reas de interés de la Inteligencia Artificial
son: robética, uso de computadoras en visién y percepcién,
aprendizaje automatizado, resolucién de problemas, planeacién,
procesamiento de lenguaje natural, sistemas para disefio y
andlisls, y desarrollo de sistemas expertos (Winston y Pendergast,
1985). En esta tesls, nuestra atenclén se centra en el &rea de

sistemas expertos.

SISTEMAS EXPERTOS

Un experto humano es capaz de resolver solo una gama
relativamente estrecha de problemas. Tiplcamente los expertos
tienen caracteristicas como las sigulentes: resuelven ficllmente
problemas simples; expllcan lo que hacen; juzgan la confiabilldad
de sus conclusiones; saben cuindo no pueden seguir avanzando; se
comunican fluldamente con otros expertos; aprenden de la
experiencia; camblan sus puntos de vista para ajustarse a un
problema; transfleren conocimiento de un problema a otro; razonan
en muchos niveles usando herramlentas como reglas heuristlcas,
modelos matem&ticos y simulaciones detalladas.

Un sistema experto es un programa que se comporta como un
experto humano en algunas maneras utiles. También resuelven
facilmente problemas simples y ocaslonalmente expllcan su trabajo
y dicen algo acerca de su confiabilidad. Algunos hacen anilisis
(como MYCIN que se emplea en dlagnéstico médlco) y otros hacen

sintesis (como XCON que configura computadoras; Winston vy



Pendergast, 1985).

Otro modo mas formal de definir un sistema experto seria: ‘Se
considera un sistema experto a la Inclusidh dentro de una
computadora de una base de conoclimientos, derivada de la habilidad
de un experto, tal que puede ofrecer un consejo Intellgente o
tomar una declisidn intellgente acerca de un problema .Una
caracterstica deseable es hacer que el programa explique su linea
de razonamiento de una manera Iintellgible para el usuario. El
estilo de programacidn mis frecuente es el de reglas de
producciones’ (Forsyth, 1984 capitulo 2.)

En resumen, las princlpales caracteristicas de un sistema
experto pueden ser las sigulentes: ‘
1)Esta limitado a clerto dominio del conocimlento.
2)Razonar con datos inclertos.
3)Explica su linea de razonamlento.
4)El conocimiento y la miquina de inferencias estan claramente
separados.

S)Est4 disefiado para crecer de manera incremental.
6)Tipicamente se basa en reglas de producciones,

7)Aconseja acclones.



ANATOMIA DE UN SISTEMA EXPERTO.
El enfoque basado en conocimientos propone un cambio en la
forma comin de concebir los programas. En lugar de la conoclda

férmula de Wirth:

Estructuras de Datos + Algoritmos = Programas

para.sistemas expertos seria

Base de Maquina de
Conocimientos *  Inferenclas - Sistema
Dos  cony tes fund tales de un slstema experto son la

base de conocimientos y el motor o maquina de inferenclas (ver

figura No.1).
COMPONENTES FUNDAMENTALES de un SISTENA EXPERTO

Entrada do

Informacldn
—————) Hdqulna de

IS —
Inferenclas
Salida de
Resultados Base de
Conocimlentos
Figura No.1

La base de conocimlientos est& compuesta de reglas y de hechos
o aseveraciones. Los aseveraciones son informacién que puede

camblar répldamente durante la seslén o consulta con el programa.



Las reglas son lniormacién mas duradera acerca de como 'generér
nuevas hipdtesis a partir de lo conocido.

Respecto a las reglas, se ha comentado: ° La experiencia ha
demostrado que este conoclimiento es fundamentalmente heurfstico,
experimental, incierto- Intufcidn y prdctlica, en vez de hechos y
rigor' (Felgenbaum, 1977).

Por otra parte, Rudd (Rudd et al., 1973) menciona como
definiclén de heuristica: ‘para guiar, descubrir o revelar:
valloso para la Investlgachfn emp{rica pero indemostrada o {ncapaz
de ser demostrada' .

Una heuristica podria decirse que es una técnlca que ayuda a
encontrar la solucién a un problema, pero no h;;y garantia de que
dirija correctamente la busqueda ni de que encuentre la soluclén
(E. Rich, 1988, pag 71).

La soluclén de un problema se puede conceptualizar (o
enmarcar) como una blsqueda en un espacio de posibilidades: cada
vez que se elige una de estas, la situacién cambia y se abre una
nueva serie de opclones a considerar. A una estrategla de soluclén
podria pedirsele que fuera sistematica y exhaustlva (no dejara de
lado el analisls de ninguna posibilidad); sin embargo muchas veces
este requerimlento ocasiona que el espaclo de busqueda crezca
exponencialmente, siendo imposible el manejo de todas las opcliones
en un tiempo de proceso o espaclo de memoria razonables.

Un ejemplo tipico de esto es el Juego de ajedrez, en el que
numero de posibilidades (i.e. el espaclo de opciones o soluciones)
seria enorme si se tratara de ver todas las posibllidades con tan
solo tres o cuatro Jjugadas de antlcipacién, slendo inatiles la

mayoria de ellas. Por otro lado, un gran maestro de ajedrez
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Gnicamente analiza, tal vez, una centena de posibilidades, pero la
centena correcta, apoyéndose solo en sus heuristicas (dominar las
caslllas centrales, defender las plezas valiosas, etc} (Slmon,
1986).

Esto muestra que una forma de aumentar la eficlencia del
método de solucién es gular esa blusqueda por medio de heuristicas.
Algunas heurfsticas pueden ayudar a la bisqueda sin sacrificar la
posibilidad de encontrar la solucién, pero es muy frecuente que
las mejores heurfsticas (es decir las mAs poderosas, las que
ahorran mis tiempo y espacio de bisqueda) pudieran llegar a evitar
una buena ruta de solucién o incluso ser incapaces de encontrar

alguna solucién en abseluto.



REPRESENTACION DEL CONOCIMIENTO HEURISTICO.
Uno de los paradigmas usados para modelar el conocimiento
heuristico son las reglas de producclones, cuya estryctura general

es la sigulente:
{Si <condicién 1>

<condicién 2>
<condiclén 3>

. <condicién N>
Entonces <acclén 1>

<accién 2>

<accién M> )

Si se cumplen las condiclones se ejecutan o recomiendan las
accliones.

Otros paradigmas empleados en Inteligencia Artificial para
representar conocimientos en general son: redes semintlcas,
arboles de decislén, “frames", objetos, y cilculo de predicados.

En lo que respecta a la miquina de inferencias, se puede
decir que es el motor que opera sobre la base de conocimlento; a
fin de probar y establecer hipétesis con base en procedimientos
légicos de inferencia. A partir de la informacién disponible,
dicho motor trata de dar respuesta a las preguntas planteadas por
‘los usuarios. Hay varias estrategias de Inferencla, siendo comunes
las sigulentes: encadenamiento hacia atris {(que trata de encontrar
datos que vallden o Invaliden una hipétesis},y encadenamiento

hacia adelante (que parte de datos para.llegar a una hipétesis).



El sistema desarrollado en la presente tesls parte de datos
de los compuestos para proponer una estructura de separacién; a
medida que avanza la sintesls se limita el numero de posibllidades
de manera definitiva, es decir no es posible reconsiderar opclones

previamente desechadas.

REPRESENTACION DE CONOCIMIENTOS INCIERTOS

Muy frecuentemente los sistemas expertos tienen que funcionar
con datos inclertos, MYCIN fue uno de los primeros sistemas que se
vio forzade a trabajar con algo ya sablido: que el conocimiento del
mundo es lnclerto y que la maquina de inferencias debe trabajar
con incertidumbre.

Se han desarrollade varias formas de tratar con conocimientos
inciertos: conjuntos difusos (fuzzy), enfoque bayesjano, léglca de
Lukaslevlcz, etc. Por ejemplo, Fan (Fan et al., 1987) ha propuesto
el uso de la légica difusa o borrosa para manejar las expresiones
amblguas e Imprecisas en la sintesis de secuencias de separacién

A diferencia de la teoria de conjuntos ordinarlos, donde un
objeto 'x' pertenece (funcién de membresia = 1 o u(x)=1) o ﬁo
(funcién de membresia = 0 o p(x)=0)"a un conjunto, la légica
borrosa propone una transiclén gradual y puede incluir a los
nimeros reales contenidos en el intervalo {(0,1), donde se
establece una funclén de membresia arbitraria. De esta manera, un
objeto puede pertenecer parcialmente a un conjunto, y una

proposicién puede considerarse casi falsa o casl verdadera.
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Formalmente: *

Conjuntos ordinarios Subcon juntos difusos

1, x € A (1.1)
uA(xl— , Vx e E uA(x)= f(x), ¥x e £

0, x ¢ A £(x) € {0,11

donde E es el conjunto de referencia y A un conjunto dado.

Dados A y B, dos subconjuntos difusos del conjunto de
referencia E, los operadores princlpales en 16gica difusa son
(A.Xaufmann, 1982, cap. I):

Membresia al conjunto de referencia E :

He(x) =1 (1.2)
Inclusién A ¢ E :
By (x) = uE(x) (1.3}
_ complementacién :
» “A(X) =1 - uA(x) (1.4)
intersecclén : )
Hp plx) = MIN (y (x) s un(x)) (1.5)
unién :
”Aus(x) = MAX (ul(x) ' ua(x)) (1.6)

En lo referente a sistemas espertos, cada condiclén de una
regla de producclones tiene, usando el lenguaje de 1la lbg.lca
difusa, una clerta membresia. Supongamos ahora que hay varias
reglas que recomiendan distintas acciones con base en las
mencionadas membresias. Como no todas son igualmente fiables, se
les asigna a cada una de ellas un peso que indica la importancia
relativa a las demas. A estos pesos se les suele llamar
coeficientes de confiabilidad; asi se lndica el peso o grado de

conslderacién que se le debe dar a cada accién recomendada por las
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reglas.

Por eJemplo, si "C(X) es la membresla'de x al conjunto de las
condiciones que se cumplen o deben cumplir de una regla de
producciones, HC el coeficlente de confiablilidad y “C(X) la

membresfa de x a las acclones que se recomiendan realizar,

entonces estas se relacionan asi:

uq(x) = VC' "L;(X) .7

Hay casos en que mds de una evidencia o condicién apunta
hacia la misma accién. Para tratar este problema en légica borrosa
se conslidera una unién de membresias, esto es, se toma en cuenta
solo la mayor, lo que equlvale a declr que la razén que mueve a
realizar una accién o tomar una decisién se basa solo en el motivo
mds fuerte, sin importar que haya varios motivos que tamblén la
apoyen,

En esta tesls se pensé que era inadecuade dejar de lado
motlvos o razones menores que apoyaran una acclén en particular,
pues el considerarlas evita empates en la recomendacién de las
acclones. Para tomarlos en cuenta se empleé una sencilla férmula
propuesta por Shortliffe y usada en MYCIN (Forsyth, 1984):

(x)=p (x) +pn

Heop 4 c(x) . (1-p¢(x)) (1.8)

El simbolo "CW(X) representa el valor de la recomendacién o
accién x dadas las evidenclas, recomendacliones o membresias
especificadas por las reglas { y ¢. Las distintas reglas que
apoyen la accién x pueden ir acumuldndose dos a dos, pues el

operador 'n’' es binarlo.
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Esta forma de sumar las contribuciones tlene un par de
venta jas:

1) Tlende asintétlcamente hacia la certeza (p.::q 1) a medida
que se acumula evidencia provenlente de diversas reglas.
2)Es simétrica y el orden de { y ¢ no importa.

En este capitulo se han introducido clertos conceptos del
campo de la inteligencla artificlial y los sistemas expertos; que
luego seran utilizados para tratar con situaclones que involucran
diversos tipos de heuristlicas y contradicclones entre ellas en el
préximo capitulo donde se detallard el problema de sintesis de

secuencias de destllacién.
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CAPITULO 2

SINTESIS DE PROCESOS

17



SINTESIS de PROCESOS

1a sintesis de procesos determina la interconexién éptima de
unidades de proceso, asi como el tipo y disefio 6pt1mo'de éstas
dentro de un proceso en particular (Nishida et ;11..1981). La
interconexi6n entre unidades es la estructura del proceso. Cuando
se fijan requerimlentos a un proceso, la estructura y las unidades
no estin determinadas de manera unica. El objetivo es selecclonar
un sistema en particular de una gran cantidad de alternativas
distintas que cumplen lo especificado.

Los sigulentes pasos constituyen una manera de abordar un
problema de sintesis: ‘
1)Definir los objetivos del proceso.
2)Definir criterios para su evaluacién.
3)Selecclonar la técnica necesaria para cumplir los objJetlvos.
4)Descomponer el problema en un con junto dc; tareas
interrelacionadas.
5)Ejecutar las tareas con la técnica selecclonada.

A esta secuencla de pasos se le puede llamar una jerarquia de
decisién en sintesis de procesos. Una caracteristica comin pero
profundamente importante de este tipo de problemas es el hecho de
que las decisiones secundarias solo pueden ser tomadas hasta haBer
tomado las iniclales o d;a alto nivel, pero no se puede decidir
éptimamente en el nivel superior sin conocer las declsiones a
nivel inferior.

X En el marco de la sintesls de procesos, las decisiones
superiores son las que determinan la estructura en términos de
subsistemas interrelacionados, y las inferlores se refleren a la

ejecucién de las tareas requeridas a los subsistemas,
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SINTESIS DE SECUENCIAS DE SEPARACION.

Casi todos los procesos requieren alguna operaclén de
separacién.

Un proceso tipico consiste en un reactor quimico y un sistema
de purificaclén de los productos de salida. En una situaclén
ldeal, lo procesos serian muy simples en cuanto a su estructura de
separacién, pero la presencia de otros factores como impurezas en
la alimentaclén y reacciones secundarias aumenta la complelidad de
la separacién, pues normalmente hay que separar los preoductos
deseados de los secundarios y a estos ultimos hay que reciclarlos
o transformarlos

Tanto lo anterior como la presencia de multiproductos a
purlficar son solo algunos de 1los factores que aumentan la
complejidad del sistema de separacién y provocan que sea comin que
un solo separador no baste para reallzar el trabajo de separacién
requerldo, y que sea necesarlo emplear varios en secuencia, lo que
resulta frecuentemente mas econdémico que uno solo mds complejo.

Las secuenclas m&s sencillas son aquellas cuyos separadores
son simples (solo dos productos) y separan perfectamente sus
componentes entre si. Sobre éstas se ha desarrollado la mayor
parte del trabajo en sintesls de secuenclas, centrindose en la
destilaclén como método de separacién, por ser éste el método mis
comin.

El primer objetivo de la presente tesis es asistir al usuarto
en la toma de declsiones inlclales en la jJerarquia de sintesis, es
decir, en la eleccién de la estructura de un sistema de
destilacion. Para tal efecto, con base en el conocimiento que se

tlene del problema, se propuso una metodologia que trata de evitar
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que las decisiones Iniclales sean contradichas por las decislones
posteriores; dicho en otros términos se intenta que la estructura
elegida sea la éptima o este cercana a serlo. Su segundo objetivo
es formular automidticamente modelos matemiticos de las secuenclas
recomendadas, a fin de permitir su andllsls formal y,
eventualmente, construlr también automiticamente el simulador de
procesos correspondiente, utilizando herramientas como MP (Carlos
RoJjas, 1989). Finalmente, su tercer objetivo es derivar a partir
del slstema desarrollado a los largo de esta tesis, que ha slido
llamado S3, consideraciones cualitativas acerca de la importancla
de las heuristicas utllizadas
En las secclones posteriores se presentara la forma de
representar los objetos Involucrados en el problema (separadores y
. mezclas), 1“, heur{sticas empleadas y como fueron utilizadas, asi

como el método complementario de evolucién.
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REPRESENTACIONES

En general, al tratar con un problema de sintesis tiene que
haber una manera de representar las etapas de solucién de éste;
una representaclén de todos los objetos Iinvolucrados, que sea
eficiente y util. Lo ideal seria que la propla representacién
permitiera: eliminar opclones 1ilégicas, enfocar facilmente las
partes Importantes del proceso sin perder una visién general,
representar los camblos en el estado del problema sin ambiglledades
y ayudar directamente en la resolucién (Nishida et al., 1981).

Una forma ampllamente utilizada (Hendry et al., 1972)
representa a cada problema de separacién -es decir, cada mezcla
que debe ser separada- como una lista ordenada de los componentes,
una lista de precedencia de los componentes con respecto a una
propiedad de separacién.

Para destilacién, dicha propledad es la volatilidad relativa.
El primer componente, el que estd en la parte superlor de la
lista, es el mas volatil y seri obtenido como producto en el
destilado.

Por ejemplo, supongamos -que se tlene tres métodos c.ie
separaclén para una mezcla cuyos componentes son a, b y ¢, con las

slguientes propledades:

« , | & @ .
Dostiiacidn Destilacidn Atlurflnn con
extractiva etanolaaina
con fonol.
a S 2 1
b 3 1 S
c 1 3 9
Donde : % etitocidn  ©5 la volatlilidad relativa adyacente entre
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claves'. y para destilacién se define asi:

X Yy /x
_ el _ Tel'Tel .
@ = v (2.1)
cp cp cp

K es la constante de equllibrio entre la fases gaseosa y liquida,
¢l y ¢p se refleren a los claves ligero y pesado, respectivamente.
% entilactdn’ SC define de manera an&loga a la anterior.

t
AR teRolY

43 , es la relacién de distribuciones entre las fases
Absorcidn con
etanolanina

de los productos que se quleren separar. En general se usa 'a'
para denomlnar a los factores de separcién

Consecuentemente, las listas de precedencia son:

1)Destilacién ordinaria: (a b c),

2)Destilacién extractiva con fenol: (c a b),

3)Absorcién con etanolamina: (c b a).

Por otra parte, un separador se rebresenta mediante una linea
o corte entre dos componentes de la mezcla (representada a su vez
por la lista de precedencla), La parte superior de la lista
dividida abandona el separador como destllado y la inferior como
fondos. Ejemplos de algunos separadores y sus productos son los

slguientes:

1Hay dos tipos de claves: ligero y pesado. En el caso de
la destilacién con separadores perfectos, el clave llgero es el
menos voldtil de los componentes que abandona el separador en el
destilado,y el clave pesado es el mas volatll de los productos de
fondos. Los claves en una separacién son un par de componentes,
tipicamente adyacentes en una llsta de precedenclia que determinan
mayormente la dificultad de la separacién,
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a a a] a a a a

™) b _l—[b bi-ls b b

b b = (3 c c|-|e

c c ¢ e c d d

al—olq dj L |d d d z

SN =) Fre
1 I3 128 v

Esta representacién es adecuada para separadores perfectos,
pues ningin componente superior al corte en la lista de
precedencia aparece en fondos y viceversa. Los claves ligero y
pesado de cada separador son, respectivamente, el inmediatamente
superior al corte y el inmedlatamente inferior a él,

De acuerde con lo anterior, una secuencia de separacién con
separadores simples, donde cada uno de ellos tiene una
alimentacién y dos salldas de productos, es muy parecida a un
4rbol binario en que cada nodo estd vacio o tlene dos darboles
binarlos disjuntos. Andlogamente, un secuencla de separadores
simples o blnarios esta compuesta de separadores cuyos dos
posibles productos pueden ser componentes puros u otra secuencia
binarla, Esto puede observarse f4cilmente en la grafica del 4rbol

de posibilidades para una mezcla de cuatro componentes:
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a)—{(a) (o_()

N e

c b B

“ g —(d) R C)
R ity
Iy

—2 _("’) (b)

g Ty

o L0~

Se pueden representar &rboles binarios por medio de listas
compuestas de tres elementos (Stephanopoulos y Westerberg, 1976):
lo. El separador.

20. El producto de fondos, puede ser un componente puro © una
mezcla que debe ser separada, es decir, una subsecuencla de
separacién.

30. El producto destilado, de nuevo, puede ser un componente puro
© una subsecuencla de separaciédn.

Esto se puede ilustrar comparando la grafica de una secuencia

con su representacién simbélica como lista de tres elementos.
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SECUENCIA

. a ()
b e ——p 5 —L( )
c — c, v b
d § x;L(c)
: L
e v
I
REPRESENTACION
(s, e (S” d (8, ¢ (S, b a) 1))
e (5, e(s d tsm c(s,bal)) )
Otro ejemplo:
a . a [e ()
b
I
b b rn—-(b)
c -
b O (T ) ’-'TL‘(")
Qi &t
11
(Sl (S” e d) (Sl“ c (5” b a) )}

En la sigulente seccién se presentardn las heuristicas
empleadas 2 lo largo de la presente tesis, en la sintesis de

secuencias de destiladores.

25



HEUR{STICAS -

En un capitulo anterior se ha - menclonado qué es una
heuristica en el marco de una busqueda en un espacio de opclones.
En el contexto de la sintesis de procesos se utlllzan diversas
heuristicas para evitar examinar todas las posibles estructuras de
proceso. Estas reglas permiten al disefador encontrar répidamente
una o varias soluciones aceptables.

El fundamento de las reglas heuristl'cas suele ser la
experiencia, el resumen de un saber acumulado, goneral o en torno
a un problema especiflico o a situaciones sinilares, el
conocimiento de los fenémenos fisicos y quimicos que ocurren en
las operaciones unitarlas involucradas, etc. Una heuristica puede

considerarse, también, una versién simplificada de una regla o

principlo més general, pero dificll de evaluar, anallzar y

ut{lizar.

Por ejemplo, separar una mezcla de pledras por medio de
mallas incluye consideraciones generales como 'eliminar primero el
mds abundante de los componentes', y mis especificas como
‘eliminar primero los objetos de mayor tamafio para no dafiar las
mallas mds flnas' (Stephanopoulos et al.,1976). En general, para
resolver un problema de separacién, cada método tlene asoclado. un
conjunto de consideraciones, limltaciones, métodos de disefio y de
célculo de costos especificos, y reglas heuristicas. En la
presente tesis se emplean reglas heuristicas aplicables a

destilacién ordinaria.

En los sigulentes parrafos se analizan las heuristicas mis

frecuentemente recomendadas en la literatura, razén por la cual
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fueron utillzadas en la presente tesls. Dichas heuristicas se
Justifican con base en férmulas aproximadas de disefio de utilidad
reconocida (ecuaclones de Fenske, de Underwood, etc.}, y se

muestra su bibllograffa de origen.
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HEURISTICA 1: CES.

Son las siglas en inglés de Coefficient of Ease of Separation
(coeficiente de facilidad de separacién).

'Si la composicidn de los componentes no var{a ampliamente,
se deben favorecer las secuencias que den una relacidn equimolar o
50/50 entre el flujo de fondos y destilado, siempre que la
volatilidad relativa entre claves sea razonable para la
separacidn’ (Ngadir y Llu, 1983).

Su expresién matemética es:

C.ES. =100 ¢ («a - 1)* min({ D/B, B/D ) (2.2)
cl,cp

donde a es la volutilidad relativa entre claves, en tanto que

1,¢cp
B y D son los flujos molares de fondos y destilado,
' respectivamente.

W. R. Paterson {(Paterson, 1987), menciona dos formas de
desarrollar heuristicas:

(1) Resumiendo extensa informacidén computacional provenlente del
andlisis de miltiples casos.

(2} Haclendo una deducclén rigurosa para un caso simplificado y
especifico.

Usando este ultimo método, el autor menclonado demuestra el
fundamento de esta heuristica para el sigulente caso particular:
a)mezecla binaria.
b)Columna isobéirica.

‘c)Todos los calores latentes de los componentes son iguales.
d)Calor de mezclado insignificante.
ella curva de equilibrio no llega a ser tangente al diagrama x-y,

es decir no hay azeétropos.
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f)Volatilidades relativas constantes.
g)Alta pureza de los productos.
h)Reflujo cercano al minimo.
i)Los efectos de los calores sensibles son despreciables con
respecto a los de los calores latentes.

De un diagrama de McCabe-Thiele se puede deducir que los
refilujos minimos para alimentacién 1liquida saturada y gaseosa

saturada (R‘ Yy R- v) estan, respectivamente, dados por:

L
R = ! * 1%, Lat
sl ax-~-1 x 1-% D
F £ (2.3)
3 X 1-x L “
D a,V
R =
a,¥ @ - 1 X 1-x D
F
De la suposiclén (f)
xD =1; * = D/F (2.4)

donde xn y x_. son las composiclones molares de destilado y

F

alimentaclén, en tanto que D y F los flujos molares de destilado y
allmentacién, por lo tanto
1 F a F
a,” & -1 D F{-.v=c:-1_l)— (2.5}

Usando (h) las cargas térmicas del rehervidor y condensador son:
QR,L =QC.L = A(R..L‘l)D (2.6}

Qn.v = Qc.v-FA = A((R..VH)D - F). 2.7)

Substituyendo {2.5) en (2.6) y (2.7)

i
Qn.x. = )‘[ 1 F*0D } (2.8)
Q -Q D
L (2.9)
FA F

De (2.8), para una alimentacién liquida saturada, la carga
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térmica del rehervidor por mol del componente mas volatil es

b R S A (2.10)
D a-1 D
si
D
5 <!
entonces
AL, B {2.11)
«-1 D °

De manera simllar para una separacién dificil con a« = 1, en

el caso de B/D ¢ 1 la carga térmica por mol del componente menos

volatil es
G o, P (2.12)
B a-1 "B~
Reord do términos t

3] DA D

—_—ct = (a-1) —. (2.11b)

B Q“.L B

21 B ien B (2.12b)

D QR L D

La comparacién de {2.11b) y (2.12b) con (2.2) muestra que,
para una destilacién binaria de una alimentacién liqulida, dilulda,
el C.E.S. es esencialmente el inverso del calor del condensador
por mol del componente menos abundante, es decir, el C.E.S. serd
.mayor en tanto menor sean los requerimientos térmicos del

separador.
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HEURISTICA 2: SEPARADORES BALANCEADOS © EQUIMOLARES.

*Elegir separadores que tengan una relacion lo mds balanceada
posible entre flujos de fondos y destflado’.

Esta heuristica ha sido mencionada en {King, 1980), {Thompson
y King, 1972), (Seader y Westerberg, 1977) y (Rudd et al., 1973),
entre otros.

El reflujo de una torre y el flujo de vapor que viene del,
rehervidor no pueden ser fijados ambos independientemente s! los
flujos de fondos y destilados han sido especificados. Si el flujo
molar de destilado fuera menor que el de fondos, el valor de L/V
en la secclén de rectificacién seria mas cercano a la unidad, esto
es, mds cercano al reflujo total, que el valor de V'/L' en la
secclén de recuperacién. En ese caso, la seccion de recuperaciédn
funcionarfa a un reflujo del rehervidor mayor del necesario para
la separaclién. A causa de la alta temperatura y los apreciables
gradientes de temperatura, se desperdiciaria mucho trabajo en la
operacién de esta seccién. De la misma manera, si el producto de
fondos es mucho menor que el de destllado, el razonamiento se
invierte y la operacién en la secclén de rectificaciédn seria muy
ineficiente. Si los productos de fondos y destilado estuvieran
balanceados, los reflujos a su vez lo estarfan y en la operaclén
de 1a torre se desperdiciaria menos energia; consecuentemente, se

reducirian las cargas térmicas.
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HEURISTICA 3: SECUENCIA DIRECTA.

'Separar los componentes uno a uno por la parte superior de
las columnas de la secuencla de separadores’.

Esta heuristlica se reflere a la separacién en secuencia
directa, y ha slido recomendado. Por (Rudd et al, 1973), (King,
1980) y (Seader y Westerberg, 1977).

Para analizar esta heuristlica, partamos de la f{érmula de

Underwood para el flujo de vapor minimo (King, 1980; pagina S70):

< @ X D
v = Z__‘_'_“__ (2.13)
al—¢

i=1

donde ¢ satisface la ecuaclén:
£ «z, o b .
Z R (2.14)
1=1

a es la volatilidad relativa a un componente de referencia,

tipicamente el clave pesado; zl.r es la composicién molar en la
alimentacién, y xl'n es la composicién molar en el destilado.

En esta férmula se puede ver que cuando en el destilado estén
presentes componentes extraclaves, o no claves, aumenta el flujo
minimo entre etapas del separador.

Por otra parte, como la carga de calor es proporcional al
flujo de vapor entre etapas

Qc = A%, (2.18)
" donde XA es la entalpia de vaporizacién molar de el destilado.

Sl se despreclan los efectos de una alimentacién parcialmente
vaporizada, se ve la ventaja de tener el menor numero posible de
productos en el destlilado, pues permitiria que el flujq entre

etapas sea menor. Esto implica un menor didmetro de columna vy,

a2



también, una menor carga térmica. El menor nimero posible es un
solo componente, es decir, una secuencia directa.

Tamblén se puede considerar que, para destilacién, esta
heuristica es un caso especifico de aquella que indica que 'Siendo
todo lo demas Igual, evitar extremos en temperatura y presién,
pero preferirlos altos a bajos’ (Rudd et al., 1973 pagina 183) 1la
cual se basa en el costo que tlene cualquier diferencia en
operacién de las condlclones ambientales, siendo en general mis
costosa la refrigeracién y el vacio que el vapor de alta presién y
las altas presiones de operaclén.

Para explicar cémo se relaciona una heuristica con la otra
consideremos lo siguiente: la separaclién se efectia en parte
gracias al calor agregado en el rehervidor y en parte por el calor
removido en el condensador. Se alimenta calor en el tehervidor a
alta temperatura donde se encuentran los menos volatiles y se
retiran en el domo donde se encuentran lo mds volétlles y a baja
temperatura; por tanto, una forma de eliminar refrigeraclén es
eliminar los productos en el domo uno a uno, disminuyendo el
trabajo de separacién y aumentando 1la temperatura de los
condensadores a medida que se avanza en la secuencla.

La presién del separador en las secuencias directas tlende a
dlsminulr conforme se avanza en ella, pues sucesivamente los
destilados serin menos volatiles y no requeririn presién para ser
condensados.

Hay otra razén por la que es preferlble que algin producto
deseado en especial abandone la torre como destllado: en general
no estard contaminado por impurezas, como seria el caso si se

retirara como fondos.
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HEURISTICA 4: VOLATILIDADES.

'St las volatilldades varfan ampliamente, ordenar Ias‘
separaciones a reallzar de acuerdo con el orden decreciente de
volatilidades relativas adyacentes entre claves’.

Otra forma de expresar esta heuristica es: 'las separaciones
mds dfficiles deben ser hechas al final'. Es menclonada en (Rudd
et al, 1973), (King, 1980) y (Seader y Westerberg, 1977).

En general una separaclén es dlficll si se requlere una gran
pureza y sobre todo si las volatllidades relativas adyacentes de
los claves son cercanas a 1. Ambos casos requieren un numero
elevado de etapas ldeales para una pureza fijJa (por ejemplo, el
98% de geparacién entre claves, clfra empleada a lo largo de esta

tesis) como se puede observar en la ecuacién de Fenske:

log xcl,n xep.B
X X
N - <1,B cp, D (2.16)
ain :
log acl,cp

La exigencla de una pureza elevada provoca un numerador mayor
en la ecuaclén. Volatilidades relatlivas cercanas a uno provocan”un
denominador tendlente a cero, los dos efectos aumentan el numero
de platos ideales necesarlos para lograr la separacién.

La volatilidad también tlene efecto sobre flujo molar entre

etapas. De la ecuaclén (2.3):
y 1

X 1-%
_ b ]
R o= T %, TR (2.17)
g o lmm (2.18)
o, L [)) )
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y posteriormente de la ecuaclén (2.5) que considera productos
puros, se puede ver que los flujos molares entre etapas son

aproximadamente:

=_1_
WL a=1

L = D*R F (2.19)
win )

Al mismo tlempo, las cargas térmicas son proporcionales a este

flujo ( ecuacién 2.6):

A

2 F (2.20)

QC=A (L.In*D)%l

Se puede notar entonces el efecto que la volatilldad relativa
entre claves a, tiene sobre: a)la altura de la torre (i.e. el
nimero de platos determinado mediante la ecuaclén 2.16, b) el
didmetro (que es proporclonal a los flujos molares entre etapas
como se ve en la ecuaclén 2.19), y cl)la carga térmica del
condensador. Dicho en otros térmlnos, las ecuaclones 2.16, 2.19 y
2.20 muestran el efecto de la volatilidad relativa sobre los
costos lnstalados (altura y dlémetro) y de operaclén (cargas
térmlcas).

Ademds, el ordenar los cortes de acuerdo con esta heuristica
permite que la separaclones mids dificiles se hagan con los mem;s
componentes extraclaves posibles, pues lo contrario provocaria un
aumento en los flujos entre etapas al haber una mayor cantidad de

materlal involucrada.
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HEURISTICA 5: COMPOSICION.

-5i todas las condliciones son equivalentes, eliminar el nds
abundante de los componentes lo mds pronto posible'. (Rudd et al,
1973). )

S1 todos los posibles cortes en la lista de composicién son
similarmente diffciles, entonces al separar el componente mis
abundante se reducird el flujo misico en los separadores
siguientes, disminuyendo el tamafio del equipo. La abundancia de un
componente no afecta la.altura de la torre; afecta mayormente el

dlametro por su efecto sobre los flujos entre etapas:

F (2.21)

1
= D* =
L-ln D RI,L -1

v = L +D=D(+R ) (2.22)
., L

min min

Estos son proporclonales al flujo molar de allimentacién. Al
disminuir la alimentacién de destiladores subsecuentes, separando

al te mwds abundante, se disminuyen los flujos entre etapas

P

en los sigulentes separadores.
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HEURISTICA 6: C.D.S.

C.D.S. son en Inglés las inlciales de Coefficlent of
Diffilculty of Separation, propuesto por (Nath y Motard, 1981). Su

expresién es:

log[ Pe1 _sp:p ]
1-sp 1~sp -~
C.D.S, = L2} 2 Ve (YL (2.23)
log « V4L veL
€ %1 ep

donde los subindlces et y cp se refieren al clave ligero y pesado,

respectivamente,
K y /%
@ R LIl (2.24)
cl,ep K y /%
cp cp cp
D.xm
sp, = —F.xn . 1 €cl,ep (2.25)

en tanto que D y F son los flujos molares de destilado y fondos
respectlivanente.

Se recomienda la eleccién del separador con un C.D.S. de
menor valor si hay conflictos entre heuristicas.

Esta se explica de la siguiente manera:

1.El primer término es la ecuacién de Fenske-Underwood, que
permite determinar el numero minimo de platos ldeales necesarios
para lograr la separacién especificada entre claves, se refiere a
la heuristica 4 que favorece las separaciones con mayor
volatilidad relativa adyacente entre claves,

2.El segundo término,
(2.26)

V+L
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es la fraccién destilada , y toma en cuenta la heuristica que

favorece la secuencla directa.

[“

es una penalizacién para separadores no balanceados, y se reflere

3.El tercer término,

V-L

(2.27)
ml |

a la heuristica 2, que favorece flujos balanceados o equimolares
de productos.

Esta férmula considera de una manera semicuantltativa varias
heuristicas, pero la eleccién de un triple producte de términos
con pesos unitarios para cada uno de los factores involucrados es
arbitraria (Malone et al., 1985). En esta tesis se ha pretendido
tratar las contradicciones entre heuristicas de alguna manera mis
natural, por lo que esta regla no se tomd en cuenta en el
programa, a menos que el usuario asi lo desée,

En la slguiente secclén se mostrard la forma en que se
calculd la contribucién o efecto de cada regla en la recomendacién

final de estructura de separacién.
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APLICACION DE LAS HEURISTICAS

Al anallzar una regla heuristica en particular {(por ejemplo:
'Sl las volatf{lldades relativas varfan ampllamente, ordenar las
separaclones en orden decreciente de acuerdo con las
volatillidades® (Seader y Westerberg, 1977) ), se presenta el
problema de determinar el valor o significado de expresiones como:
‘...varfan ampliamente...'. Esta ambiglledad hace diffcil
cuantificar y comparar heuristicas entre s{ de manera objetiva
Fan et al. proponen el uso de la légica difusa (Fan et al., 1967),
para tratar estas expresiones imprecisas. Para este caso concreto
(Huang y Fan, 1988) proponen cuantificar la expresién antes
mencionada calculando la relacién Ra para cada problema o

subproblema de separacién
R = -%._ (2.28)

%X es la volatllidad relatlva adyacente mixima, y a*'" la

donde o™
minima para el mismo problema o subproblema de separaclén.

Esta cantidad indlica el rango de variaclén de la volatllldat{:
si el valor es 1, ambas volatilidades son iguales y no varfan en
absoluto; por lo tanto, 1la negacién o complemento difuso
ua(x)-l—na es el grado en que varfan, es decir, la funcién de
meabresia del separador al conjunto de los separadores que varian
ampliamente en su volatllidad; esto dentro del conjunto de
separadores aplicables a problema especifico de separaclén’.

Esta propuesta solo toma en cuenta los valores extremos de la

'un separador se consldera aplicable a un problema de separacién
sl separa perfectamente los componentes del problema. Para N
conponentes solo son aplicables N-1 separadores;es decir, solo hay
N-1 maneras de separar perfectamente una mezcla de N componentes.
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propiedad involucrada (en este caso la volatilidad relativa), 'y

eso puede no ser representativo. Como la funcién de membresia es

arbitraria, puede elegirse otra que tome en cuenta cada uno de los
separadores aplicables al problema de separacién. Por ejemplo, en
esta tesis se empleé la siguiente funcién para aplicar la regla

No. 4:

x_ _ain

o - a
max

-4

(2.29)

B (x) =

donde «* es la volatilidad relativa entre claves del separador
‘x', y el simbolo ﬁm significa que la funclén de membresia es
incompleta y ha de ser multiplicada por el peso (Ua) asignado a la

regla. Esta funcién coincide con la propuesta por (Huang y Fan,

" 1988) cuando &” es igual a a™**,

Similarmente, para la heuristica .'Separa el componente nds
abundante primero', en vez de "u(X) = I-RH , donde
v-In
mAX
¥

R“-

{2.30)

W*** es el flujo molar méximo y W"'™ es el minimo entre los

componentes de la mezcla a separar, en esta tesis se propuso:

. in
eS| =—""_% (2.31)
donde
. cp cl
¥ = néx(Hx '“x )
siendo Hil y H:p los flujos molares del clave ligero y pesado del

separador ‘x', respectivamente. Esto ultimo se hizo porque se

interpreté 'separar el mds abundante’ como 'el mds abundante a
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separar debe ser un clave'. Si el mas abundante es el més ligero y
volétil o el mas pesado y menos volatil, es poslble separarlo en
un paso, de otra manera se necesitan dos separadores.

Supongamos que 'c’ es el mas abundante:

() el
: []—8 :_r[ —r(s}—(b)
d|fa (@ al_ @@
) 1 = | =
I . I1

en la forma I 'c' es primero clave pesado e inmediatamente el
ligero; en la forma Il ocurre lo contrarlo. En este caso la regla
No.4 podria selecclonar la forma I o la forma II, en forma
arbitraria. Sin embargo en esta tesis se preflrié que dicha
heuristica no haga esa distincién, y que sean las otras
heur{sticas las que decidan: tal vez la forma Il resulte en
separadores mas balanceados © con menos platos, y la forma I
resulte en una secuencla directa.

Se prefirié que sean las interacclones entre las heuristicas
las que propongan la mejor secuencl:-; en funcién de sus pesos
asignados por medio de la 'maquina de inferencias', es decir, que
al acumular las ‘membresias’ o razones a favor del uso de
separador, por medlo de 1‘a férmula propuesta por Shortliffe, se
decldir4 la forma I o II, como serd explicado mis adelante.

La membresia de la heuristica No.4 que recomienda 1la

secuencia directa, serd simplemente:
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1, st el separador 'x' es directo
fi oo = (2.32).

0, s§ no lo es.

pues que un separador sea directo o no, no es algo que pueda Ser
Inclerto.
En el caso de la heuristica No.2,que favorece a los

separadores balanceados, la funclén de membresia es:

A D B
pB“(x) = nin [T . T] \ (2.33)

donde D y B son, respectlvamente, los flujos molares de destllado
y fondos.

Por Gltimo, para el uso del C.E.S o heuristica No.l se
utilizé la sigulente férmula:

ces*- ces™®

=in (2.24)
CES

A
pCES ba =

No se empleé la heuristica que recomienda mimimizar el CDS
para determinar los cortes en la lista de precedencia, dado que
podria considerarse una agrupacién de heuristicas ya consideradas.
sin tomar en cuenta la importancia relativa de cada una.

A nilvel éel programa, cada vez que se invoca una regla
devuelve el valor de la funcién de membresia, multiplicada por el
peso aslgnado. Si la regla no es aplicable el valor de la funclién

.es cero.
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ACUMULACION DE HEURISTICAS

Supongamos que exista un caso en que la regla de
volatilldades y de composiclén propongan, cada una en clerta
medida, un mismo corte en la lista de precedencla {(i.e., un nismo
separador) y que gqueremos Saber en qué medida se fortalece la
recomendaclén de ese corte © separador a causa de las dos reglas
que favorecen lo mismo, en otras palabras, cuil es la membresia
total dadas las membresias de las dos reglas.

Cada regla tlene aslgnado un peso que indica su importancia
relativa (sean estos, repectivanmente, va y \l“, para un separador
's').

De acuerdo con la férmula (1.8) propuesta por Shertliffe:

pcw(x) = uc(x) + ué(x)'(hu((x))(l.s)

aplicada a nuestro ejemplo se tendria:
i (S) = f (SIW + R (SIW (1 ~ R (S)W ) (2.35)
anw « « W [ « «

S1 se quisiera agregar la contribuclén de la regla de

separadores balanceados se aplicaria (S}, y asi

¥ egwrobat
sucesivamente hasta agotar las reglas consideradas, de modo que se

tomen en cuenta las contribuciones de todas las heuristicas.
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METODO ALTERNATIVO : EVOLUCION

En general pueden considerarse tres modos, no mutuamente'
excluyentes,de resolver el problema de sintetlzar un-proceso:
1)Heuristlco
2}Algoritmico
3)Evolutivo.

Ejemplos de métodos algoritmlcos se encuentran descritos en:
(Rodrigo y Seader, 1975) y ({Gomez y Seader, 1976), Métodos
heuristicos se describen en: (Rudd, Powers y Siirola, 1973),
{Cheng y Liu, 1988), ({(Bamopoulos y Nath, 1988} y 1la presente
tesis. Ejemplos de métodos evolutivos se encuentran en (Seader y
Westerberg, 1977) y (MNath y Motard, 19B1). Asimismo a manera de
jlustracién y aplicado especi{ficamente a la sintesls de secuenclas
de separacién, esta seccién contlene un ejemplo de evoluclién de
estructuras, que mids que un método es un paradigma de dlsefio.

Dicha evolucién requiere la evaluaclén de cada situacién o
estructura encontrada durante la bisqueda o desarrollo de la
estrategiz de solucién, con el fin de dirigir y controlar dlcha
basqueda. Esta evaluacién es una necesidad lamportante dentro de la
sintesis, ain cuando se debe establecer un equilibrio entre_ el
tlempo y la exactitud en la determinacién del estado de ésta.

En el caso de sintesis de secuenclas, lo que distingue la
me Jor de dos estructuras o secuencias es una funcidn aproximada de
costo, pues es deseable una secuencia econdmica,

Para determlnar el costo de una secuencla se considerd que el
costo de un separador es independiente de Jos demids en 1la
secuencla, y que ellos determinan completamente el costo total de

ésta; asl se calcula el costo de la gecuencia como la suma del
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costo de los separadores presentes en ella.

En el presente trabajo se consideraron solamente torres a
presién atmosférica, y el A’I‘_m de intercamblio térmlqo fue de
10°C. Las ecuaciones y datos para determinar el costo aproximado
de cada separador se tomaron de (Rathore et al,, 1974a y 1974b),
también fueron usadas las modificacicnes a este cdlculo propuestas
por (Muraki y Hayakawa, 1981). Se eligleron éstas con fines
comparativos, por ser utilizadas por varios autores al abordar la

sintesis de secuencias de destilacién.
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EVOLUCION

Se considera este método como uno de los més usado por lcs'
dlsefiadores. Se parte de una confliguraclén o estructura iniclal y
por medlo de pequefios camblos se Intenta mejorarla. Las
modificaciones continlan en tanto haya forma de wejorar la
estructura. Esta estrategla permite conservar las caracteristicas
deseables de la configuracién inicial, al mismo tlempo que las
indeseables son modiflicadas con la intencién de mejorar el proceso
en general.

Este método se parece en cierta manera a los wmétodos de
pendiente maxima usados en la optimizacién de funciones de
variables continuas (Stephanopoulos y Westerberg 1976). No
garantiza enconitrar el G6ptimo global del problema sino solo un

© 6ptlmo local, como en los problemas de optimizaclén clasicos, y
unicamente se garantiza encontrar el 6ptimo global si la funcién
es de alguna manera 'unimodal’.

S{ no es as{, se podria partir de varlas estructuras
distintas con la esperanza de encontrar varios Gptimos locales y
poder elegir entre ellos el mejor.

Una nocién fundamental en el desarrollo de una cstrate.gla
evolutiva es la de estructura vecina (Stephanopoulos y Westerberg,
1976). Dos estructuras son vecinas sl se puede pasar de una a otra
con el minimo posible de cambios utlles, que tengan sentido. De
esa manera una estructura dada estid rodeada de vecinos obtenldos
‘haciendo cambios minimos en ella. También se considera que una
estructura puede ser vecina de si misma.

Las reglas que permiten generar las estructuras vecinas se

denominan reglas evolutivas e ideales si satisfacen las sigulentes
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condiciones (Stephanopoulos y Westerberg 1976}:
1)Eficlencla. Debe generar estructuras plausibles y no solo
estructuras erréneas.
2)Completitud. Poder pasar de una estructura a otra por aplicaclén
repetida de las reglas.
3)Reversibilidad. S1 A es vecina de B entonces B lo es de A.
4)Intuitividad. Las reglas deben generar estructuras vecinas que
un disefiador experlimentado también considerarfa vecinas.

Una sencilla regla evolutiva para secuenclas de
destilacién,que cumple todo lo anterior, es:

*SI hay dos separadores adyacentes en una secuencla,
intercambiar el orden de la separacidn que reallzan’.

Por ejemplo:

L

En este problema, representado por la lista de componentes
(a,b,c), hay dos poslbles tareas de separacién: (1) a/b que es
reallzado por los separadores I y III, y (2) b/c que es realizado
por los separadores II y IV. En la primera de las secuencias o
configuraciones, los separadores II y III son adyacentes, y la
regla evolutiva Indica que hay que intercambiar el orden de las
tareas de separaclén reallzadas: en vez de primero b/c y luego a/b
a Inicialmente a/b y luego b/c.

En esta tesls se empleé la estrategia propuesta por

{Stephanopoulos y Westerberg, 1976) para gular la evolucién de las
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estructuras b secuenclias:
1)Partiendo de una estructura o secuencia base, encontrar todos,
sus vecinos.
2)Elegir la mejor estructura de entre ellas.
3)S1 la estructura elegida es distinta de la base, tomarla como
base y regresar a (1). Sl son iguales, termilnar, pues se ha
llegado a un éptimo local.

Un ejemplo concreto de la estrategia se presenta en el cuarto
capitulo, Junto con un ejemplo completo de utilizacién del

sistema.
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CAPITULG 3

§3: Un SISTEMA para la SINTESIS de SECUENCIAS de DESTILACION.
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INTRODUCCIGN:

El objetivo del sistema S3 es aslstir al Ingeniero de
procesos en la sintesis de secuencias de destilacién. Dicho
sistema se basa en heuristicas cuya justificacién y utilizaclén se
mostraron en el segundo capitulo de esta tesls. Para el desarrollo
de S3 se han empleado algunas técnicas y conceptos de Inteligencia
Artificial mencionados en el primer capitulo. En los sigulentes
parrafos se muestra el lugar que podria tener el sistewa en una
sltuacidn real de sintesis de procesos.

Supongamos que sSe nos plde separar una mezcla de componentes
de la mejor manera posible. El primer paso es proponer varias
secuencias capaces de separar la mezcla. Cada una de estas
propuestas se somete a un anilisis detallado, que incluye
simulaclones dindmicas y en estado estaclonario con el fin de
detectar alguna limitaclén intrinseca del sistema, como poca
controlabllidad y seguridad, excesivo dldmetro o altura, etc. Si
el sistema no presenta algin impedimento intrinseco, se procede al
disefio mecidnico de la torre: dismetro de oriflcio, célculo de
soportes, espesor de placa, tipo de empaque, etc.

En cualquler momento del anadlisls y disefio, por el efecto que
tienen las decislones secundarias o posteriores sobre las
primarias o de estructura, se puede presentar la necesidad de
desechar la secuencla propuesta a causa de situaciones que van
desde limitaclones puramente mecdnicas hasta la inestabilidad
Tesultante de una baja controlabilidad, y un excesivo costo de
serviclos y operacidn inferido del anilisis dindmico y en estado
estaclonario del sistema.

El proceso detallado de an&lisls y diseflo consume mucho
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tiempo y recursos, ademds muchas consideraciones (p.ej. las
relativas a seguridad) solo-pueden ser hechas por gente con amplia
experiencla en el campo. Para minimizar el tlempo dedlcado a este
proceso un experto puede proponer varlas secuenclas que considera
factibles, con base en su experiencla, muy posiblemente estas
secuenclas serdn adecuadas y satisfardn los requerimlentos de
separacioén.

En este contexto, el uso y desarrollo de heuristicas para la
sintesls es muy atractivo, ya que permiten obtener recomendaclones
raplda y simplemente, con un grado de conflablilidad aceptable y en
muchos casos comparable al de una persona con amplia experlencla
fun experto en el campo), ellmlnando el anilisls detallado de
opclones descallificables en etapas mis tempranas.

53 se pensd como una ayuda en etapas tempranas del proceso
antes menclonado, proponiendo estructuras basadas en
consideraclones simples, del tipo que estarian al alcance de un
experto humano, tratando de reflejar su intuiclén y experiencia.

La diferencia fundamental entre un experto y un sistema
experto es de informacién, de conacln!e‘ntc: los métodos de
inferencla y el tratamlento de 1la Incertidumbre pueden ser
distintos, pero sus resultades no demasiado diferentes.El presente
sistema no pretende substituir a un experto, sino ayudar a

enfrentar el problema a alguien que no lo es,
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ESTRUCTURA FUNCIONAL DE S3

£l sistema S3 recorre varias fases en lo gque podria ser
llanada una congulta, estas fases van desde recabar informacisn
hasta escribir los modelos, todo esto con la intencién de lograr

lo anteriormente descrito:

1:Captura de informacion
El sistema inlcialmente acerca de las caracteristicas de la
mezcla, hay dos opciones: leer de disco la informacién o que el

usuario la {ntroduzca directamente.

2:Generaclén de separadores

En slguiente paso, la funcién inicia-separadores ordena los
éomponentes de -acuerdo al valor decreciente de las volatilidades
de cada componente, y calcula las coeficlentes de la ecuacién de
presién de vapor para cada componente. fost.erlorncnte, genera
todos los posibles productos y alimentaclones sigulendo el

procedimiento recomendado por (Hendry y Hughes, 1972).

3:M&quina de Lnferencias

En la sigulente fase se propone una secuencla que separe la
mezcla 1 en sus componentes puros y es realizada por la funcién
separa.

Se parte de un problema de separacion (i.e. una lista de
coimponentes a separar) 1 y un con_lfmto de reglas rgl, cada una de
ellas tiene asoclado un peso que Indica la lmportancia rejatliva de
una regla con respecto a las demis, éstos son propuestos por el

usuario u obtenidos de alguna manera. . °*
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Iniclalmente la funcién verifica sl 1la lista 1 solo contlene
un elemento, si es asi no hay necesidad de elegir un separador, el
resultado es el componente puro. En casc de que l1a lista 1 sea una
mezcla, a continuacién la funclién elige los separadores capaces de
separarla.

De estos separadores la 'miquina de inferencias’ recomienda
un separador con base en la suma de las contribuciones de cada una
de las reglas a' cada separador. Como, los productos de un
separador (si no son componentes puros}, son a su vez problemas de
separacién o mezclas a separar, el mismo procedimlento (separa) es
aplicado recursivamente a los productos del separador elegido y a
los subsecuentes hasta que se separan totalmente los componentes
de la mezcla.

En cada momento, se le nmuestra al usuario el valor de las
recomendaciones; si, desea mds informaclén, el sistema puede dar
una somera explicacién del origen de sus recomendaciones. El
usuario puede obtener del sistema la contribucldn de cada regla a
un separador en particular, las contribuciones de upa regla a
todos los separadores apllicables a la mezcla y puede proponer unb
distinto del recomendado por el programa en cada paso de la

sintesis.

4:Calculo del costo aproximado de los separadores

Lo realiza la funcién costo-sep, que calcula las propiedades
caracteristicas de un separador de manera aproximada: ndmero de
platos, reflujo minlmo, cargas térmicas, costos fijos y de
operaci6n, por medio de métodos simplificados para el calculo de

propledades termodinidmicas (Reld et al, 77) y las ecuaclones
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propuestas por (Muraki et al., 1981). El costo total de una
secuencia se considera jigual a la suma de los costos de los.

separadores que lo componen.

S:Evoluclén de estructuras

La sigulente fase consiste en 1la modificacién de 1la
estructuras propuesta anterlormente por medio de intercamblios de
tareas de separaclén. Se aplica la estrategla de evolucién
presentada en el segundo capitulo y qué serd detallada en un
ejemplo en el proximo capitulo, esta funcién es desempefiada por
evoluciona . El resultado de este proceso es una secuenclas
‘mejor' que la propuesta por la maquina de inferencias, que sea

mejor o no depende de la exactitud de la funcién de costo.

6:Formulacién automitica

La ultima etapa del proceso conslste en la' formulacién
automética de modelos matemAticos de las secuencias. Lo reallza la
funcién conecta-seq, que se encarga de escribir la ecuaciones de
los separadores y de conexlén entre ellos que constituyen el
modelo de la secuencia, llama a otras funciones a su vez que, se
encargan de formular el mnodelo de los separadores y de las
conexiones, para luego ser escritas a disco.

Todas las dlstintas fases del procescs anterior son
conjuntadas por la funcién sintesls desde la captura de

informacién hasta la escritura en disco.
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S3 tiene la estructura funclonal 1ilustrada en la figura

siguiente:

0. tes
componen Nucleo del

Sintetlzador

lslntesls]-—)lseparal--—)lsecuencla inicial|~—————m——

evoluciona|——|secuencia -
por evolucidn

modelos
matemdt Icos
de las
secuenclas

Relaclonando el anterlor esquema del primer capitulo con e_l
sistema S3 se puede decir que la miquina de inferenclas estéd
compuesta mayormente por la x‘unclén.separa que {mplementa la
tercera etapa. Esta funclén envia a las reglas heurlsticas, para,
a su vez, obtener conoclmlento sobre el cual basar sus
recomendacliones.

Llama una a una a todas las reglas involucradas y las apllca
a todos los separadores eleglbles para reallzar la separacion,
resultando en una propuesta de estructura, inflere la estructura
recomendada a partir de la informaclén contenlda en la base de

conoclmientos, que estd compuesta por las funciones explicadas en
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el segundo capitulo que implementan las reglas heuristicas, la
informacién acerca de los separadores y componentes, y las:
funciones auxillares de calculo de costos.. propiedades
termodinamicas, etc.

Habria que afladir que la base de conocimientos y el motor de
inferencias estin contenidos completamente en unidades separadas e
independientes y esta modularidad permite ampliar sin dificultades
el sistema.

En S3 hay también un clerto numero de funclones de apoyo que
manejan los archivos, la entrada de informacién y la interacclién

con el usuario, que no se describen en esta tesis.
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MODULO de FORMULACICN AUTOMATICA

Este mddulo requlere una descripcién mas detallada del modelo
utilizado; su objetivo es escribir las ecuacicnes matemdticas que
describen una secuencla de separadores, de forma tal que puedan
ser utllizadas por programas como MP (Carlos Rojas, 1989)
desarrollado dentro del proyecto DIPAC (Disefio de Procesos
Asistido por Computadora) de esta Facultad de Quimica.

Un modelo de una secuencia incluye un modelo de los
separadores o destiladores y las conexiones entre ellos. Se ellgié
el modelo propuesto por Smith y Brinkeley (Smith y Brinkley,
1960), dado que es posible su aplicacién directa y de modo
uniforme para sistemas multlcomponentes. Es directa su aplicacién
porque se puede considerar como una férmula que calcula la
composicién de salida de un separador en funcién de las entradas y
pardmetros como el reflujo, el numero de platos totales, el nimero
de platos a la allmentacién y las propiedades de equillbrio. Es
uniforme porque no hace distincliones entre componentes claves o no
claves.

Baslcamente el modelo de destilador de Smith y Brinkley estéd

compuesto por la sigulente ecuaclén:
(1-8"") + Ro(1~s )
n, 1 n,

¢, = o ‘M - (3.1)
(1-s"") + Re(1-s  )+h *s"H(1-5™1)
n n, 1 1 n,i ()
B*x
1B
¢ R

donde N es el numero de platos total de la torre, M es el numero

del plato de allmetacién, Sn , es el factor absorclén en la parte

superior de la columna y se determina medlante la férmula:
. 172
Sn.1= (Kn.x KF") Vn/Ln

tal que 'n* se refiere a la seccién superior al plato de
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alimentacién, KD 11 es la constante de equilibrio a las

condiclones del destilado, Kr.: es la constante de equillbrio a-
las condlc_iunes de la alimentaclén. De manera ané!oéa, S.'l es el
factor de absorcién para la zona Inferior de la columna y se
determina asfi:
s-,f (K!,l. Kr. l)l/zv-”'-

donde » se refiere a la seccién inferlor, Xa.l es la constante de
equllibrio a las condiciones del producto de fondos.

En (3.1), R es el reflujo L/D y h‘ se define mediante la
férmula:

L x k)
h = _L_n_ b (1og) Bl E
(] (KD.I. Kr.l)

172
donde ¥ es la fraccién da vapor en la alimentaclén, ¢ = V/F. A lo
largo de esta tesis se consideraron slempre, productos vy
alimentacliones en fase liqulda saturada, por lo tanto ¢ = 0.
La siguiente ecuacién comprende el balance de materia por
componente:
L] - . - .
Fx”_ Exm Dxmao
Las propledades termodinimlcas se calculan por medio de la
~

ley de Raoult:

0 &
ln(K" P) = In (Px/Pc)E PV ~PV /T = pvaln(Tr) +pv"Tr

donde
T = T/T
r <
yD 1
1 K et
La constante de equillbrio se define as{: Dot *p '
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Py, = 5.92714 + 15.2518'91
pv,= 1.28862 + 13,4721'&.\‘
pv,= 6.09648 + 15.6875‘0‘
pve= 0.16955 + 0. 43577-“1

para las secciones de alimentacién, superior e inferior:
K., =f(P Tr )

Fot
KD.‘ =f( P, Tn )
Ka.x =f(P, Ty )

También se tlenen las ecuaciones que comprenden el punto de

burbuja para fondos y destilado,
. -1 =
ZKB.\ 51 1=0

. -
ZKD,I xﬂ.i 1=0

la suma de composiciones de ambos productos,
1= am 150

Ix. ,-t=0
D, 1

y los siguientes balances de materla, que consideran

alimentacf{ones liquidas saturadas:
vm - V“ =0
L +F=1L
n a
D+B=F
L +D=V
n n
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CONEXIONES: .

Hay dos tipos de conexiones entre separadores: (1) el
destilado de un separador es la alimentacién del sigulente, (2) el
producto de fondos es la alimentaclén del siguiente. En ambos
casos la composlicién, flujo molar y temperatura del producto es
igual a la de la alimentacién. Formalmente:

conexiédn tipo (1):

conexlén tips (2):

donde 1 debe ser uno de los componentes presentes en la mezcla, F
,8 ¥y p se refieren a la alimentacién fondos y destilado,
respectivamente, D, B y F son los flujos molares de destilado,
fondos y alimentacién; el superindice 2 se reflere al separador
que tlene come alimentacién un producto del separador a que se

refiere el superindice 1.
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CAPITULO 4
DETERMINACION DE PESOS
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DETERMINACISN DE PESOS.

Suponganos que algulen decide utllizar un sistema basado en
heuristicas para resolver clerto problema. Normalmente hay un
conjunto de pesos asociados a las reglas heuristicas. Estos pesos
determinan la importancia relativa de cada regla con respecto a
las demis reglas. Cominmente estos pesos son proporcionados por el
usuario, si éste ha utilizado las heuristicas es muy probable que
con base en su experiencia les aslgne valores de manera aproplada,
pero si carece de experlencia en el problema es muy probable que
se vea en problemas para eleglr los valores de los pesos
adecuadamente,

Esta dificultad ha sldo la base de critlcas en contra de los
sistemas heuristicos (Malone et al., 1985), pues hay ambigilledad en
1a determinacién de los pesos; ademis se supone la existencia de

5ﬁn experto que los asigna, cuando se supone que el sistema trata
de simular el comportamiento del experto y reallzar en clerta
medida su trabajo.

Ante esto, las estructuras de separaclén propuestas o
existentes se podrian considerar como resultados experimentales de
12 aplicacién del saber heuristico y, por lo tanto, ser utllizqgns
en la determinacién de los pesos, buscando aquellos que produzcan
las estructuras reportadas

Para el trabajo de esta tesls se tomaron 6 ejemplos de
problemas de separacién de la literatura sobre sintesls de
‘secuencias de destilacién. En la bibllografia se inclufan, ademés,
las estructuras de separaclén recomendadas por los autores

Para cada ejemplo empleado se encontraron por prueba y error
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! que generaban la secuencia recomendada. Una

los Juegos de pesos
vez obtenidos, se procedid a compararlos entre si, eliminando
todos aquellos que no fueran comunes a todos los elemplos. Los
Juegos de pesos resultantes eran capaces, por lo tanto, de generar
todas las secuenclas propuestas en la literatura para los ejemplos
considerados,

Adem&s se obtuvo un promedio ponderado de los Jjuegos de pesos
obtenlidos para cada ejemplo de acuerdo con la sigulente férmula:

JeP

. ,]EPk.IGR
cP

<w‘;> =

donde P* es el conjunto de juegos de pesos obtenidos para el
eJemplo x-ésimo, C P" es el nimero de elementos de ese conjunto,
R es el conjunto de reglas conslderadas, “l,j es el valor del peso
para la regla 1-ésima en el juego de pesos j-ésimo. La lista de

pesos promedio seria:
ok X, % X x
< <
W o> o= ( <u‘>, H2>, <u:>, cee <un> )

En otras palabras, se obtuvo el promedio para cada regla 'y
para cada peso. Se llegb a un juego de pesos para cada estructura
tomada de ia literatura, y se vio que el promedio de estos pesos
generaba la secuencla propuesta para cada ejemplo. Asimismo el
promedio de los Juegos de pesos comunes a todos los ejemplos,
generaba todas las secuencias.

Esto llevo a pensar que sl se considerara a £ como un

*un Juego de pesos es un vector o una lista de nimeros, cada uno
asignado a clerta regla. Si, se consideran n reglas, la lista
tendra n elementos.
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conjunto de puntos en un espaclo n-dimensional (n es el nimero de
reglas consideradas) este seria convexo; en otras palabras, que.
los puntos de la llnea recta que une dos puntos cualesquiera del
conjunto tamblén estdn contenidos en el, es decir también generan
la secuencia propuesta.

Esto explicaria porque los promedios de los ejemplos también
generan la secuencia pedida., El hecho de que la intersecclén de
cualquier nimero de conjutos convexos es a su vez un conjunto
convexo, expllca porqué el promedio de los puntos comunes a todos
los ejemplos (i.e. su- Interseccién) también genera todas las
secuenclas de los ejemplos.Este anilisis intultivo nos permiten
referirnos solo al promedio de los jJuegos de pesos.

No se pretende derivar de los promedios de los pesos
obtenidos valores absolutos y cuantitativos de éstos, sino usarlos
como base de un anallsis cualitativo en torno a la lmportancla

relativa de las distintas reglas.

64



DESCRIPCION DE LOS EJEMPLOS
A continuaciébn se presentan las caracteristicas de los
problemas considerados y las estructuras recomendadas para su

separacién, para luego mostrar los resultados:

Ejemplo No.1

Separacién de parafinas por destilacién ordinaria

Componente Fraccién Volatilidad
molar relativa

Propano t A 0.05 2.0

Butano : B 0.15

n-Butano c 0.25 1.33

i-Butano D 0.2 2.4

n-Pentano E 0.35 1.25

Este problema fue analizado por primera vez por (Heaven,
1969), la secuencia propuesta como solucién por (Ngadir y Liu,
1983) y (Seader y Westerberg, 1977) es:

E]J- (%)“:8

oI o))
§ (@)
e
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Ejemplo No.2

Separaclén de productos de termorrompimiento

(Craking)

Componente Flujo Volatilidad
molar, mol/h relativa

Hidrégeno : A 18 13.0
Metano : B 5
Etileno 1 C 24 22.8
Etano : D 15 2.5
Propileno : E 14 14.865
Propano : F 6 1.37
Pesados 1 G 8 18,35

La estructura usada en la practica para este problema ha sido
tomada de (Rudd et al.,1973) p&g 185, y (King, 1980; pig 718) y es

la sigulente:

e

d x d

==t ()

&ly £ ——"[?] o _r—(f)
5. o H—w
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EJemplo No.3

Separacién de parafinas y olefinas

por destilacién ordinaria

Componente Fracclén Volatilidad
molar relativa

Etano t A 0.20 3.5
Propileno : B 0.15

Propanao : C 0.20 t.2

Buteno : D 0.15 2.7
n~Butano :+ E 0.15 1.2t
n-Pentano :+ F 0.15, 3.0

Este problema de separaclén fue presentado inicialmente por

(Thompson y King, 1972). La estructura propuesta por (Ngadir y

Liu, 1983) y (Seader y Westerberg, 1977) es:
a2

ey

__[9]—@)
el fe)—(e)
(f);L(f)

0 alo o

a
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Elemplo No.4

Separaclién de del producto de una planta de gas

Componente Flujo Volatilidad
molar, mol/h relativa

Etano t A 35.55 4.04

Propano : B 124.22

1-Butano [of 58.98 3.948

n-Butano : D 116.54 1.736

Este ejemplo fue provino de (Watkins, 1979) pagina 151. Ah{

se propone la sigulente soluclén:

(2)
a1 :[__i——-(b)
S0
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EjJemplo No.5
Separacién de una mezcla de hldrocarburos

con cinco componentes

Componente Fraccién Volatilidad
molar relativa

n-Pentano A 0.15 2.855

n-Hexano : B 0.20

n-Heptano c 0.30 2.761

1-Octano D) 0.20 2.M8

n-Decano : E 0.15 7.18

Este ejemplo fue tomado de (Gémez-Huficz y Seader,1985) la
siguiente estructura es la que resulta de aplicar el algoritmo que
se propone en la referencla antes cltada:

—@

2 b
)=

c)}——(c
__LH ©)

e 3__[9]—-(4)

Ela(e)

@ Q0o N

[3
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Ejemplo No.6

Separacién de una mezcla ternaria

Componente Flujo Volatilidad
molar, mol/h relativa
n-Hexano A 35.55 7.51
n-Octano : B 124.22
7.18
n-Decano : C 58.98

Este eJemplo también fue tomado de (Gémez-Muficz vy

Seader, 1985}, 1a estructura recc dada es la ia directa:

RESULTADOS OBTENIDOS
A continuacién se muestran los valores resultante para cada

uno de los ejemplos:

Ejemplo Valores
Volat Comp Direc Balan CES
1 0.5006 0.5019 0.267 0.6222 0.6069
2 0.5178 0. 4649 0.273 0.3198  0.7896
3 0.506 0.5 0.239 0.5788 0.7
4 0.4975 0.5 0.288 0.5848 0.5848
5 0.2775 0.6755 0.241 0.696 0.5257
6 0.5 0.5 0.5 0.5 0.5
Global 0.1667 0.7153 0.2157 0.4314 0.8104

Se pueden observar varias tendencias, por ejemplo, "en el

ejemplo No.6 ninguna heuristica es’ maS Importante que otra, el
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unico Juego de pesos que no generé la secuencia propuesta fue
aquel que no tomaba en cuanta ninguna regl:;. El solo hecho de
tomar en cuenta alguna heuristica generaba la secuencia pedida.

También se observa del ejemplo No.1 al No.4 que los pesos
promedio no varian mucho. Casi son los mismos puntos comunes de un
elJemplo a otro. Contrasta con ellos fuertemente el ejemplo No.5,
que es determinante para el promedio global. El problema tiene
como caracteristica m&s notorta clerta abundancia de un producte
lntermédlo. capaz de particlpar en dos separaclones casi
fgualmente dificiles (an= 2.761 y L 2.718).

En la referencia del ejemplo No.5 (Gomez-Mufioz y Seader,
1985) se recomienda el uso de un prefraccionador cuyos productos
sean equllibrados (de 4ah1 la importancla que se le da a las
heuristicas balan y CES), en vez de una secuencla convencional
como la usada en el ejemplo.

Puede decirse, entonces, que las reglas Volat Comp y Balan
son aproxlmadamente equivalentes, con una clerta tendencla de
Balan a ser mayor. La regla CES, al conjuntar a dos reglas parece
ser mas Importante que las demds, cuando se explicéd est.a
heur{stica en el segundo capitulo se mostré que estd relacionada
con la carga térmica, que es una parte importante del costo total. ~

Casl sorprendentemente las reglas relaclonadas con los
serviclos (balan y CES) son relativamente mis {importantes que
aquellas que toman en cuentas de manera mas directa el costo
instalado (volat y comp). Esto habla de la importancla de los
serviclos en el costo total. '

La regla de secuencla directa aparenta ser la menos

importante, en promedioc, en la determinacién de las estructuras de
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separacién. La abundancia de secuencias directas en ‘'los dligramés
de proceso se explica quizids en funclén de otras caracteristicas y‘
consideraciones en torno a las mezclas invélucradas‘ y al proceso
en general,

A continuacién mostramos un ejemplo en el que se usan estos

pesos obtenidos para sintetizar una estructura de separacién para

un problema particular.
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EJEMPLO COMPLETO de UTILIZACION del PROGRAMA
Este elemplo esta basado en el problema propuesto por

(Gomez-Hufioz y Seader, 1985):

Componente Flujo Molar mol/n
At Propano 4.55
5.5
B: 1-Buteno ‘
185.0
.Cin-Butanoe
48.6
D:Trans-2-Buteno
E:Cle-2-Buteno 36.8
F:n-Pentano i8.2

Se eligié este ejemplo por su dificultad, la volatiliad
relativa entre n-butano y trans-2-buteno es de 1.03, tan pequefia
que se recomlenda utilizar destilacién extractiva con furfural,
ast se pone a prueba el sistema S3, pues éstc estd limitado a la
destilaclén como método de separacién.

En el siguiente ejemplo se describe una consulta al sistema
S3 de manera somera, se ha detallado mis la descripcién de la
estrategla evolutiva por haber quedado la explicacién de ést'a
pendiente. R )

Para inlclar el sistema hély que cargar dentro del interprete
GCLISP el archive "SEP.LSP*, una vez hecho esto se llama a la
funcién sfntesis, que conjunta las distintas funclones del
sistema.

* A continuacién pide informacién acerca de la mezcla, Hay dos
maneras de proporcionarsela: 1) indicindole el archivo donde se

encuentra o 2) introduclendo la informaclén directamente.
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Después de la captura, se procede a la generacién de todbs
los separadores posibles. Antes de Iniciar la sintesis se le
pregunta al usuario los valores de los pesos, en este ejemplo se
eliglé la sigulente asignacién:

Regla i, C.E.S. = 0.7
Regla 2, S. Balanceados = 0.6
Regla 3, Secuencla Directa = 0.25
Regla 4, Volatllidades = 0.5
Regla 5, Composicién = 0.5

La funclén separa muestra la lista de separadores, cada uno
de ellos con los componentes de allmentacién y de productos, y el
valor de la recomendacién; por ejemplo para el primer caso, la
mezcla de alimentacién fué:

(abcdef)

y los separadores elegibles:

S5
Destilado = (a b c d e) Fondos = (f)
Recomendaclén = 0.785
s2
» Destilado = (a b) Fondos = (c d e f)
Recomendacién = 0.647-
Ss3
Destilado = (a b ¢) Fondos = (d e f)°
Recomendacién = 0.64
St

Destilado = (a}) Fondos = (bcd e f)

Recomendacién = 0.613
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sS4
Destilads = (a b ¢ d) Fondos = (e f)
Recomendacién = 0.358
Se pregunta sl desea ver las contribuciones de cada regla a
algun separador, o de una regla a todos los separadores; después
se pregunta si desea elegir un separador de entre los posibles, si
se responde negativamente, se continua el desarrollo de 1la
sintesis con el separador con una mayor recomendacién.
Para el ejemplo los slgulentes separadores fueron elegldos

para formar parte de la secuencla:

Si1
Alimentacién'= (a bcde) Recomendacién = 0.821
Destilado = (a b) Fondos = (c d e )

525 )
Alimentaclén = {c d e) Rec'omendacibn = 0,688
Destilado = (c) Fondos = (d e )

§32
Alimentacién = (d e) Recomendaclén = 0.821
Destlilado = (d) Fondos = (e)

835
Alimentaclén = (a b) Recomendacién = 0.612
Destilado = (a) . Fondos = (b)
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Resultando en la secuencla:

(SS £ (S11 (S25 (S32 e d) ¢) (S35 b a) ) )

- [%] (3

a a 70

b - 2

a : —L_[E]'J—(c) "
e 11 d {4
¢ Sl € }(2],—;(2)

A contlnuacién se procede a la fase de cdlculo aproximado de
separadores, que luego degemboca en la fase complementaria de
evolucién, cuya estrategia se describer en las sigulentes
secciones.

En la  descripcién de 1la estrategia evolutiva solo
iniclalmente se mostraridn las gr.éflcas de todas las secuenclas
implicadas. Llas listas anidadas con que se las representa se
muestran siempre, pues se quiere mostrar la estrategia seguida y
no el wuso de la regla evolutiva. No se distingue entre
separadores, solo se les representara por medio de una letra
‘ot
Problema de separacién.

(abecdef)
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1.1. Secuencia inicial propuesta por S3, el sistema desarrollado
en esta tesis,es:

(x f (e fd (e ed) c) («ba}))

56

5

: e

H N S N
(3

?-[%]::(e)

Estructuras vecinas' (en orden de costo decreciente),

(x f {a (e ed) (ec (eba))))

Iy

3 b —J—[ 6
E 3 -—L_(g]_(d)
f A ()

)

Costo 3 563 770.0

1
se considera que una estructura es vecina de si misma.



Vtm(aftu(ued)c))(aba))

a]_r—(a)

_l—(s —0
) Ty
S ity

()

~e oo e

T__.l
—_—
o

e
f

Costa 3 567 940.0
(@ f (@ (¢ (xed)c) (ebal)))

a1—(3)

_rBre

e

I

o 0 O P
¢ &0l e

T
L ) (e
Costo 3 573 950.0

(cflaf{aefaxde) ) {(aba)))

_r[é]l—rgg
¢ (9
;—L_[;]r(a],—-(d)

()

I

0 0.0 O
o acloe

“1(r)
Costo 3 635 710

2.1. Se elige la mejor estructura de entre las vecinas.

(xflafaed (@acf{ebal}}))
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3.1. Se compara esta con la estructura base, para saber sl es
igual.

la £ {afafx e d) cl{e b a))) # (« fle (e e d){a ¢ (e« b a))))

1.2, Como son diferentes se toma la estructura‘_ggmq nueva ,Pa.se. o ,f :
@fleed @e@baljyl L In s
Se generan todas las estructuras vecinas de la nueva base.
(e {af (eaed) ) {(ac{xba)))
Costo 3 538 750.0
(e f (@ (efe){aclaba))))
Costo 3 563 770.0
(e f (xe{edleaclaba)))))
Costo 3 635 940.0
(e f (¢ {afe)(x(xcb)a)ld)

Costo 3 816 250.0

2.2. Nuevamente se elige la mejor estructura.

(@ (af (@aed) ) (ec{xba)))

3.2. Se averigua si es lgual a la base de que se partié,

(ala f(x e d})(ax cla b a))) * (a flala e di(x cla b a))))

1.3. Dado que es distinta se le considera la nueva base.

(¢ (@ f (ded) ) {eclaba)))
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Se generan sus estructuras vecinas
(¢ ( (¢ f e) d) {@ac (aba)))
(¢ (¢« f {x ed)) (¢c (aba)))
(eff{afexed (ec (edba))))

(x (¢ f (x e d)‘) (¢ (z c b) a))

2.3"52 elige la estructura mis econémica.
(¢ (& (@ £ e)d) (e (eba)))
Costo 3 418 340.0
3.3. Se compara con la estructura base.
(afafa £ e) d)(e cla b a))) # (alx f(x e d) )}« ela b a)))
© 1.4, Como es distinta se convierte en la primera nueva base.
(x(af (xed ) (@ac (aba)))
Estructuras vecinas
(e (e« f (xed)) (ec {xba) )
(@ (e fe)(edf(axclaba))})
(¢ (e f (eed)) (ec(xba)))
(@ (@ (@ f e) d) (a (e cb)a))
2.5 Se elige la estructura mis econdmica
 alefleed ) (ac(eba)))
3.5. Se compara con la base de evolucién.
(ala fla e d))(a cle b a))) = (afa flx e d))(a cla b a)))
La estrategia llega a su fin, pues son lguales ambas
estructuras. El costo de la mis ecénomica fué de 3 418 340.08.
El procedimiento puede parecer laborioso, pero la eficiencia
con que LISP maneja listas permlt.e hacerlo rapidamente,
La ultima fase consiste en la formulacién de los modelos de

las secuencias, que resulta en un nimero elevado de lineas de
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cédigo ( 25 Kbites para este caso), por ejemplo, la ecuacién de
lgualdad entre temperaturas de alimentacién del separador S23 y
de producto de fondos del separador S3 (pues la alimentacién de
uno es el producto de otro es:
( CBS3S23F69

{ VARIABLES S3TB S23TF )

( FORMULA ( S3TB - S23TF ))}

A pesar de ser una férmula sencilla, es larga su expresién,
de ahi que no se muestre, por elemplo, la ecuaclén completa que

medela un separador.
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CAPITULO 5

AMPLIACIONES Y CONCLUSIONES
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AMPLIACIONES.

1.0tros Métodos de separacién.

Una posible extensién seria eliminar solo la restriccién que
limita la eleccién de separadores a un solo método de separacion
es sencillo, en algin momento se menciondé que cada método de
separaclén tenfa sus reglas heuristicas, sus procedimientos de
cdlculo y excepciones.

La modificaclén consistiria en generar todos los separadores
posibles a partir de la lista de precedencia del nuevo método a

considerar pues esta seria diferente, por lo general.

2. Integracién de calor.

El problema de integrar térmicamente entre si una secuencla
de separadores, y de integrar térmicamente el sistema de
separacién y el proceso que lo incluye ha sido abordado maycrmente
con métodos algoritmicos (Rathore et al., 19742 y 1974b ), (Morarl
y Falth, 1980), (Andrecovich y Westerberg, 1985b) , (Meszaros y
Fonyo, 1988), etc., y generalmente destiladores pues la energia es
su medio de separacién. El problema tiene clerta complejidad
debldo a la retroalimentaclén entre la estructura de separaclén y
la estructura de Integracién térmica.

Un enfoque distinto es presentado por (Islas y Cerd4, 1988).
Aprovechando los resultados obtenldos por métodos algoritmicos los
autores han derivado heuristicas que permiten integrar entre s!
una secuencia rdapidamente, medlante cé&lculos y consideraciones
senclllas acerce de caracteristlicas de la secuencia como: la

magnitud de la carga térmica, el rango de temperaturas en que

83



operan los séparadores, limltaclones de presién, etc., apo)V'Andos'e
en métodos aproximados de disefio y wusando anmpliamente 1la
representacién T vs. Q propuesta por (Andrecovich y Westerberg,
1985a y 1985c).

Como todo método heuristico, no garantiza que la soluclién sea
éptima. Si se integran con este método varlas secuencias
promisorias se aumentan las posibllidades de encontrar una
solucién éptima sin necesitar un tiempo conslderable de célculo.
Se podria conjuntar este método y 1la estrategia evolutiva
presentada en le segundo capitulo:
1)Partir de una estructura iniclal y sus estructuras vecinas e
integrarlas de acuerdo con el método de Islas y Cerda.
2)elegir la mejor o mds econémica, esa serd la nueva estructura

.inictal.
3)repetir los pasos anteriores hasta que la evolucién no mejore

las estructuras,

3.Codiflcacién automdtica de reglas.

Una posible ampliaclén  seria  que 53 constuyera
automiticamente las funclones que Iimplementan las reglas
heuristicas, a partir de. su especificacién no algoritmica, de la
misma manera que MP (Carlos RoJas, 1989) construye simuladores a

partir de su especificacién matemitica.

4. Otras ampliacliones.
Algunas posibilidades mas de ampliar el presente trabajo
podrian ser: adicién de algunas reglas evolutivas, estructuras de

separacién complejas (Tedder y Rudd, 1978), productos no
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necesariamente puros (Murak! et al., 1986), (Floudas, 1987},
(Floudas y Anastasiadls, 1988) y separadores no perfectos (Muraki
y Hayakawa, 1988), (Bamopoulos et al., 1988) y (Cheng y Liu,

1988).
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CONCLUSIONES

El objetivo primordial de esta tesis fue mostrar la utilidad
de la aplicacién de la Inteligencia Artificlal en la ingenleria de
procesos, producto de este esfuerzo es un sistema que asiste al
usuario en la sintesis de secuencias de destllaclén y genera
automiticamente modelos matemdticos de las secuenclas sintetlzadas.
Operando de manera Iinversa, el sistema permlte ademas, evaluar la
importancia de las heuristicas utilizadas en 1la sinteslis de
secuencias de destilacién, tomando como base estructuras vya
existentes, Todo esto fue posible apoyadndose en conceptos vy
técnicas de la Inteligencla Artificial.

Al automatizar una fase del disefio y an&lisis el presente
sistema pretende liberar de alguna carga al usuario que, entonces,

' puede dedicar m4s recursos y tlempo a partes que sean was
comple jas o requieran mis imaginacién y creatividad,

El sistema permite sintetizar muchas secuenclas y generar sus
modelos en poco tiempo. Con estos modelos es posible generar de
manera automadtica simuladores de las secuenclas sintetlzadas,
valléndose de herramientas de codificacién automitica como MP
(Carlos Rojas, 1989), acortando rapidamente el intervalo que pay
entre la sintesis y su simulacién. Esto permite un andllisis mis
amplio y exhaustivo de 1las posibles estructuras de proceso,
facilitando la eleccién de una estructura adecuada, en menos
tiempo y con menor margen de error
) Al evaluar la importancia relativa de las heuristicas, el
sistema posibilita, la identificacién de las reglas mis utiles y
poderosas, es decir, aquellas a las que se debe prestar mis

atencién para la sintesis de estructuras y el posterior desarrollo
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de nuevas heuristicas. Investigaciones posteriores a esta tesis
podrian tener como objetivo el explicar formalmente 1la razén por
la que algunas heuristica resultaron mis importante que otras.
Algunas consideraciones preliminares a este respecto fueron
presentadas en el capitulo 4.

Una posible ampliacién seria que S3 constuyera
automdticamente las funcliones que implementan las reglas
heuristicas, a partir de su especificacién no algoritmlica, de la
misma manera que MP (Carlos Rojas, 1989) construye simuladores a

partir de su especificacién matemdtica.
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