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I N T R G D U C ~ I O N 

Sie:~pre ha s i do uro t endencia na t ural en todos l os campos de 

acti vidades clel hombr e, tratar de obtener l os mejores resultados que -

le sean posi blen al resobrer cualquier problema a que se enfrente, de­

acuer do a las circunstancias especial es que r odeen a ~ste, habiendo -­

uti l izado difer enten procedi~iento s para logr arlo , depe ndiendo en ~po­

c a s anteriores do su poder de observación o de sus conocimientos en el 

presente . 

No sie i~pre los problemas son sencillos de analizar y de re­

solver para obtener lo que nosotros necesitamos, y lo cierto es que la 

gr an r.'ayoría de l os casos que representan un problema real o por lo m2 

nos l o s irr.ulan , se compl ican deMasiado para poderlo resolver con armas 

eleme ntales o intuitivns. Debido a esto , en los ~ltimos años han sido 

ideadas t~cnicas por r.iatem~ticos como Broyden, Powell, Pearson y Flet­

cher entre otr os , que permiten una me jor y rn.?.s r~pida soluci9n a los 

dife r ent e s problemas y que se conocen como !-~todos de Optimización. 

La mente htunana puede enfrentar una tarea o problema e idear 

1n~s de un plan de acci9n para resolverlo, efectuando a continuación un 

seguncio pas o , la selección de cual considera e l mejor plan de acci9n,­

o sea el paso de deci sién. El ejecutar los dos pasos juntos, reconoc,! 

miento de alte:·nati vas y decisi9n constituye la Optimizaci9n. 

Como se ::meda entender la Optim.'. zación naci9 casi con el 

ho·~ure , pue s é s te sier.ipre ha ten.i.do que enfrentarse a problemas y re­

solverlos, Teniendo en cuenta e s t o é'G :Juede e :1 fo car a la Optimizaci9n 

de dos f or mes , ur.a que es la Cual i t ativa proque se realiza por riedio -

<lo lu !Htra apreci ación hu-'.a:.a y otra, Cuantit a ti":a <:J.Ue es la que se re_§ 

lbc por medios mat emát icos y exac t os . 



2 

La Industria Q~mica ha sido sieriJpr e un gr an campo de aplicQ 

ciÓn de la Optimización en cual quier a de sus for ma s , es ·por eso que en 

l a formaci9n del I ngeniero Q\4mico se ha i do haciendo cada vez más y -

~s necesario el conocimiento y estudio de l os Métodos de Optimizaci 9n 

propuest os por los matemáticos, para poder optar en un momento dado -­

por su posible aplicación a los problemas que se presentan en su area­

de actividades. 

El objet o de esta Tesis es precisamente , basandose en la de~ 

cripci9n que hace!f RobertFletcher de su M~todo, en el art~culo publicª 

do en •The Computar JournaI~ Volumen 13, número 3 de agosto de 1970, -

obtener éste y comparar su efectividad con la de otros m~todos ya pro­

bados, para despues aplicarlo a un problema representativo de un proc~ 

so químico y ver cuales son las ventajas y desventajas de su aplicación 

Así pues, el panorama que se int enta presentar es algo que,­

aunque en otros países ya se aplica en algunas actividades en f orma 

siste~tica, en nuestro pa~s aun tiene un aspecto experimental y se reª 

liza en muy pequeña escala, sin embargo, al profundi zar un poco en su­

estudio, surge la pregunta de cuanto nos podr~a ayudar la utilizaci9n -

adecuada de esta tendencia casi natural en el hombre: La Optimizaci9n. 



G E i~ .,, R A L I .; .i J . ~ S 

~l proc e~o de opti"1izaci9n sn general es posible dividirlo en -

varios pasos, que ccmun!llente .se siguen al tratar de resolver la mayoría -

de l os problemas que se nos pueden presentar. De acuerdo a este criterio 

en primer lugar tenemo s1 

a).- PLANTEAMIENTO DE PROBIE·'.AS 

Es de gran importancia considerar en el planteamiento de un pr2 

blema que, el modelo que lo represente sea: 

- Una aproxi rr~ción del prcblema real, 

- Una representación simplificada. 

- Contiene los aspectos más relevantes. 

- El problema planteado puede resolverse. 

b) .- FORMULACION DEL PROBW!A 

El problema general de programación no lineal se plantea de la- · 

siguiente manera: 

Minimizar f(X) 

Sujeto a g1 (X) = O 

hj (X)~ O 

i = 1,2, ••••• ,ml 

j::. l,2, ••••• ,m2 

Donde X: (xl, x2, .......• xn) es el vector de variables y f,g,h 

son funciones de X a valores reales 

f ' es no line~l 

g,h 1 pueden ser lineales o no lineales. 

~ formulación de un problema representa en si, una dificultad­

que en muchos casos requiere de un enorme trabajo analítico para realizar 

l a , aunque este trabajo es siempre Útil no importa que al final de cue~ 

tas, no se lleve a cabo la optimización. 

Las funciones r epresentativas comunmente denominadas •función -

obj etivo", ;Jueden corresponder a dos clases de proble!llas1 con restriccio­

:1es y sin r estricciones. Si el problema es sin restricciones se podrá -



r e::rnlv0r con l os al¡Joritr~.-- s ·.e n f or r.1a Jirecta , perc si el ." r.:; b~or..¡¡ es ce,;; _ 

r estricciones se t endrá que :iacer uso ele técnicas especiales para t r e t.ar lo 

como a continuación se explica : 

c) .- MAi'lEJO DE RESTRICCI C;.IES , 

Exist en b~sicamente tre s tipos de estrategias para el manejo de -

restricciones a 

- Transformaci9n de Variable 

T'cnicas de Barrera y Penalización 

- Algoritmos especiales que manejan implÍcita~ente las restricciones 

Iransformación de Variable. 

En ocasiones las restricciones lineales de cierto tipo pueden --

transformarse por un cambio de variable y manejarlas sin restricción, p ej1 

Transformación 

2 
xi= Yi 

xi= sen2yi 

xi= sen Yi 

Estas transformaciones no introducen 9ptimos locales adiciona --

les. La optimización se efectúa con respecto a las nuevas variables sin­

restricciones y del resultado de la optimización se obtienen los valores-

9ptimos de las variables originales mediante la ecuación de transfcr!'lación. 

Técnicas de Penalización y Barrera, 

Las t~cnicas de Penalizaci9n y de Barrera son procedimientos pa-

ra aproximar problemas de optimización restringidos por una serie de pro-

blernas irrestrictos. 

Técnica de Barrera. 

El ~todo más conocido y m~s empleado es el SUHT (Sequentlal 

Unconstrained 1·'.inhd.zation Technique) que tiene l a caracterí stica de que -

todos los puntos : anej ados son interiores y ,;or tanto facti !::les . 

11. 
P(X,r) : f(X) + r L: l/i: j (X) 

j =1 



P : f u;1ci5n t r :insf ,:w -,·,d:; 

Se requi ., r e de un punto i nicial Xº f ac ti 0l e y se resuelve una -

scccwncla ele iJr o'.ller1:i s de optimización P(X,r) par a r = r
0

, r 1 , ... ,, r 

fl 'iur a l. 

Técnlca de Pen11izaciÓn. 

Tambien se c onoce como técnica de punto exterior. En este ~t2 

do no se tiene limitación en la elección del punto inicial pero las solu-

cione s intermedias no son factibles, 

( -1 
P (X,r) = f X) + r 

Este caso se ilustra en la f igura 2 • 

2 X x(r} 1 2 
figura 1 figura 2 

d) , -EL~CIGN D~ALGo¡grm ' 

A partir de este punto se tiene lo necesario para poder elegir-

el aleoritmo que más convenga a los requerimientos de nuestra optimiza---

ción, así es como a continuación, se da un panora:na generel de los m~to--

do s de optimización, describi endo en forma si~ple las características de-

cada uno. 

X 



METODOS BASICOS DE BpQi:d'§Q_ 

Estas t~c n:::a s ofrecen la alternat iva mas directa y s '..mple :Jara 

obtener soluciones cuando ~stas no se pueden obtene r en f orma analf tica . 

Se empieza con un punto ini cial y de ac uerdo con cierta r egl a­

fij a se establece la dirección de movimiento y se efectua el movimiento 

en la direcci.n establecida hacia un mínimo relativo de la funci9n objeti 

vo. En el nuevo punto se repite el proceso. 

Una vez seleccio~ada l& dirección, t odos los algoritmos requi~ 

Ten de un movimiento hacia el punto míni mo en la linea correspondiente,­

proceso que es llmado comunmente busgueda en la linea (Ydnicización uni­

dimencional) y que constituye la espina dorsal de esta clase de algorit­

mos de programaci9n no lineal. 

Esta búsqueda unidimencional se puede efectuar con los siguieQ 

tes tipos de estrategia : 

I.- BÚsgueda secuencial. 

Entre los métodos de este tipo se encuen:ra el de dicotomÍa -­

que es el ~s simple, pues se basa en la reducción del intervalo de ince! 

tidwnbre por medio de solo dos evaluaciones. Existen otros métodos seme­

jantes para el mismo fin y con mayor eficiencia por ejemplo : Fibonacci y­

secci9n dorada. 

II.- BÚsguecia por ajuste cuadrático. 

Este método se basa pr1:1ci ,.ialmente en ·::ue dados tres puntos co­

nocidos y sus correspondientes valores de la función, se puede construir­

una cuadr.tica que pase por esos tres puntos de acuerdo a l a fórmula : 

f(x) = ax2 +. bx + c 

De acuerdo a l~ resolución del sistema de ecuaciones par b los -­

tres puntos, se puede determinar que el Óptimo de esta función se encuen­

tra ena 



;;J: ) 
ü;: 

X = - b/h 

Los métodos fundE,rce ntales de ?nini:nizaci<?n de funciones multiva-

riables son: 

M~todo del Gradlente , 

- ~!~todo de lievrton. 

Ambos m~todos han servido:. de base para el desarrollo de una gran 

cantidad de al eorftmos los cuales pretenden evitar algunos de l os inconve-

niente s de ~stos métodos. 

Método del Gradiente, 

Es el m~ s antiguo y t ambien el me j or conocido, Este algoritmo es 

iterativo, es decir que dado un punto inicial X0 genera una secuencia de -

puntos x1 ,X2•••·••••Xk que converge a ·la soluci9n. El proceso iterativo se 

defi :1e co~o sigue 1 

donde ock es w1 escalar positivo que minimiza f(Xk -o<~). Es decir a par­

t ir del punto xk buscarnos a lo largo de la direcci9n del gradiente negati-

vo -gk hasta un punto mínimo en la linea; ~ste punto n4nimo se toma como 

xk+l y a partir de él se evalúa nuevamente el ~adiente y se repite el 

procedimiento, Es necesario hacer notar que laO(k se determina con cual­

quiera de los m~todos de b~squeda en la linea, 

La siguiente interpretaci9n geométrica en la figura 3, puede ayu-

dar a entender mejor el m~todo, 

El vector de gradientes está definido comos 
df ~f ' Óf 

Vf(X) = ( ~ ' - , ...... , - ) 
óXl OX2 oXn 



fi gura 3 

Método de Neviton. 

La idea del Método de Newton es <.¡ue l a func ic$n f que se qui ere-

minimizar se aproxima l ocal mente con tilia funcic$n cuadr~tica y a esta se -

le det ermina el mínimo exacto, En la cercan+as de Xk se aproxima f por -

una serie truncada de Taylor: 

donde: 

F( Xk) - ó2r ó2r 

óx~ óxiix2 
ó2r o 2r 

~X1dX2 ózj . 
ó 2r 

ó~ 
y X= 1k- [!(xk)] 

-1 v f(Xk) t 

En l os puntos lej anos a l a sol'J.ción el algorít~o debe modifi car 

se para gara:;tizar la canvergencia . La f'1.odificaciÓn ccnsi~e en i nt r 0Li u-

cir un par~etro de bÚsqueda O(k como sigue: 

Xk+1 -= XJr O<k ~(XkCJ -l'Vf(Xk)t 

donde~ se elige de t al manera que minimice f. 

Este m~todo tiene muy buenas propiedades de convergencia perc-



tce.::e el i ncun';G ni. 1.,;,i,e de nc ces:. ~&r el cálc:Jlo y la inver sión de l a rna--

t ri z (e l ~essi~no) . 

l·!étodo de áe scenso coordenado , 

Este tipo de m~todos son bast ante atractivos ya que son de fá-

ci l impl ementaci ón . Sus 9r opiedades de convergencia son inferiores a ias 

de l rn~todo de gr adi entes, 

La estr at egia ~ropuesta es la siguiente: dado X 

el clescenso se ef ect ua sobre l a coordenada xi es decir: 

búsqueda . 

Mini mize.r f( x1 ,x2,.,. ,xnl 
xi 

Sol o se permite el cambio de uno de l os componentes xi en la -

Método de Powell, 

Sus característ i cas mas irnporta~te s son: 

- No requier e cálcul o de derivadas 

- Converge a la solución en un número finito de iteraciones para funcio--

nes cuadr~ticas , 

El al eorf trno funciona de l a siguiente manera: 

1,- Dnr un punto X0 y un conj unto de n dir ecciones i guales a los ejes coo¡: 

denados . s1 = eL+l• L =o,,., .. ,, n-1; donde ej es el vector cuya compo-­

nente j es i gual a 1 y las demás son i guale s a cero. 

2. - Evaluar f(Xk) para k =O,.,. ,n-1 y guar dar e st a información para usar -

la en el paso 8, 

) ,- Resolver el problema de minimi zac i ón en l a linea, esto es encontrar -

o< k que satisfaga : 

donde o< k puede t ornar val or es positivos o negativos. 

4.- CaJ.cular el paso de descenso 



5.- Calcul ar el nueve punto 

6 .-Si k <n-1, hacer k = k + 1 y r epetir a partir del paso 2; de lo centra--

ria t erminar el ciclo y pasEr a 7. 

7 .• - Si /x~ - xV<E1 i = 1, ••••• ,n terrrü nar la iteración; de lo con-

trario pasar el paso 8 (E. i es el vector de tolerancia) 

8.- Encontrar una j entera , l~j ~n tal que: 

9.- Hacer r1 = f(X0 ) y f 2= f(Xn) 

Calcular r3= f(2~-X0 ) 

10.- Si r3 ~ r1 9 (fr 2f2 f3) (f1-r2-

el mismo conjunto de direcciones en el nuevo ciclo, hac~endo: 

X
0 

= Xzi, k=O y repetir a partir del paso 2; de lo contrario pa-

sar a ll. 

11.- Calcular S -(~-X0 ) y O<, tal que minimice f(iJO<S) y hacer 

X
0 

= 1n +<Xs. 

12.- Determinar el nuevo conjunto de direccione s . Hacer k=O y repetir a 

partir de 2. 

Método de Hooke y Jeeves. 

Este ~todo efectua dos tipos de movimi entos; exploratorios y -

de patrgn. Los movimientos de exploración se ef ectuan cambiando una so-

h. variable a la vez. Se sabe que '3ste procedimiento es bastante inefi-

ciente, por esta raz9n Hooke y Jeeves proponen que los movimientos de -

exploración vayan seguidos por movimientos de patr9n, es decir en la di-

recci9n aproximada del gradiente determinado por el movimiento de explo-

ración. 

Este m~todo es una aproximación del m~todo del eradiente con -

muchas de sus desventaj as; su convergencia es lenta . 



Los :::s:·;ectos atractivo s son : 

- F~cil de µr q:;ra nar 

!fo rte ~¡uierH derivcdas . 

CRI T.i!JllvS DE_ '.['&i:-'.foACION 

La gran mayoría de los cl goritmos usan como criterios de fin de 

bÚs•;ueda los siguientes: 

a) r(xk+l} _ r(xk} 
~€ 

f(Xk) 

b) xk+l _ xk 
~e xk 

Normalmente estas dos condicioes deben cumplirse simultaneame~ 

te par a detener el proceso. El utilizar solo uno de los criterios pu! 

de causar las siguientes dificultades1 

a) Aunque los valores suce sivos de la funci9n estén muy cerca-

nos, l a funci9n puede seguir descendiendo en forma constante como se -

ilustra a continnaci9n. 



namente. 

1 

-----~-

' 1 



~ZTúDO DE FI2TCn:c:R 

En est e capÍ tulo se hace una descripci i?n del M~todo que Robert 

Flet cher pr opone en su artículo "A new approach t o variable metric algo-

ri thms 11 public ado en The Computar Journal Volumen 13, número 3, de agos-

to de 1970, mencionando en for ma detallada las propiedades y caracteris-

ticas que debe cumplir el algoritmo , para obtener de ~l un funcionamien­

to que gar ant ice l os fines de nuestra Opti mización , 

MOTIVACION .-

El artículo se ocupa del pr oblema de minimizar una funcii?n --

F(X) den variables X=(Xl, X2, X3, •••••••• Xn) asumiendo que el vector 

de gradientes V xF =-g(x) l'lstá disponible expl~citamente, pero que -el -

Hessiano G no lo está (Gij= Ó2F ) , Un tipo de m~todo del cual ha­
()Xi&j 

obtenido consider able ~xito para re solver estos pr oblemas es el ~to-

do de Variable Métrica (HVM) , cuyo autor es Davidon (1959) y que fu~-

simpl ificado por Fletcher y Powel en 1963, La principal caracter~sti 

ca del MVM es que se obtiene una aproximación de H a p-1 que es con--

servada en dada iteracii?n usando la fórmula: 

(1) 

donde 6 =x* - x y ~ :g• - g son los cambios en X y G hechos en esa -­

iteración y el suscrito ( • ) denota la siguiente iteracii?n. La co­

rreccii?n 5 es tomada co!llo un m~_ltiplo o<(°'> O) de una direccii?n de 

b~s '. :ueda S =-Hg escogi da por analogía con el H~todo de Newton, de tal 

f or ".la que; 

b = o<.S = -()( Hg 

Sl :nÚlt i¡:ilo o< es tomado como la A que minimiza 

F(X+f..S), esto es que la func ic$n es minimizada local mente en la direc_ 

cii?n de búsqueda. El M~todo tiene un núne ro de i mportantes propiedades, 



por ej emplo si l a ffi '·.tri z de apr oxi'"'lacic?n n es escogida de tal fcr :"a ~ue 

sea inici al ment e positiva y defi ni da , crnt onces esta pr opiedad es rc ·l,en~ 

da en apr oxi rr.ac i ones subsecuent es . Tarnbien si l a funcl c?n que sen\ mlr.J, 

mizada es de una f or ma cuadr4tica positi va defi nida , el al gor itmo ter:aj, 

nar4 a lo rn4s en n iter aciones. 

El algor itmo t iene, sin embar go , al gunos i nconvenientes. El -

principal es la necesidad de r esolver el subpr oblema de encontrar o<. 

en cada iteración o sea la b~squeda lineal, esta se hace generalmente 

por evaluación de la función y gradiente s para un n~iero de diferentes 

valores de A, interpolando de acuerdo con al guna estrategia hasta o.Q 

tener un mfnimo suficientemente exacto. La b~squeda en la linea puede 

tambien a menudo ser de sventaja cuando hay r estricciones presentes, --

porque entonces el m!nimo en la linea puede no ser factible . Es impo~ 

tanta por lo t anto, considerar como puede dispensar se el subproblema -

de la búsqueda lineal. 

El primer punto a examinar por lo tanto, es como se puede pr~ 

bar la terminaci9n del algoritmo de Variable M~trica, que no r equier e 

búsqueda lineal, Para esto es necesario contar con otra f 9r mula apar-

te de (1) la cual satisfaga la propiedad hereditaria para las matrices 

H sucesivas, una f9rmula de este tipo es: 

H* = H+ 
( 6 - H ~) ( S - H'!) T 

irc 6 - Hi) 

(2) 

En la cual la correcci9n es de Rango I y evita la nece si dad -

de hacer búsquedas en la linea e introduce una serie de efectos secun-

darlos, los cuales son: no poder garantizar la r educci9n en F por mu-­

cho tiempo, la corrección es ili~itada aun para f unciones cuadráticas, 

y por ~timo, si se toma 5=-Hg dentro de la estrategia del algoritmo 

entonces, H* es auto~ticamente singular o i ndeter ;ninada, 



.:;:-: · ' ~' ·. ú:.; .,:.i'-'da d.., ;ir1 al ,_; or itmo simpl e y efect ivo es necesario 

tener ·~ : cuenta q;.ie la recención de H poc>it i va y definida es i mportante 

por ::ue a se ,:;ura una r educciÓ:i de F en cada iter ación . La apr oxil!'.ación -

que se cons i der a , e s por l o t anto, el hecho de abandonar la propiedad -

de t er ;:-.inaci<$n cuadrát i ca , para que sea posi hl e reemplazar el proceso -

de b~Sl[Ue cia l Lleal por uno más simpl e y e speradamente ~s eficiente pa-

r a r educir la fw1ci9n en cada iteración . Esto no puede ser realizado -

tan libremente puest o que la t erminación cuadr~tica es un hecho que ga-

rantiza l a r ápida conve rgencia de un alaoritmo, de acuerdo a que H tien 

da a G- 1 • 

En su artículo, Robert 1'' l e t cher define como propiedad I, aque­

lla que establece que par a funciones cuadr~ticas, los valores propios -

de H deben tender monot9nicamente a aquellos de cr-1 • La f9rmula (1) del 

MVM sati sface la propiedad I, por l o t anto viene a ser un candidato pa-

ra usarla en la clase de algoritmo que se ha enfocado. 

Para asegurar la eficiencia de un al goritmo sin búsquedas en la 

l inea , e s nece sario que solo una evaluaci9n de F y g sea hecha en cada -

i teración , excepto en raras ocasiones. El cambio l:::.F en F en una itera-

ci9n de acuerdo a una serie de Taylor, se puede esperar que sea aproxim.!! 

darnente gT 5 ci..; ando 6 es pequeña, pero es mucho menor que gT é en valor aJ? 

soluto cuando la posici9n del m.l'.nimo a lo largo de la linea es sobrees­

timado. El ca~bio en F relativo a gT no puede resultar arbitrariamente 

pequeño s i1 

6.F ~ u 
gTb :? F-

(3) 

dond~ es una cantidad pequeña fij ada de ant eIP.ano. De hec ho si las -

correcciones son determinadas por 6=-f...Hg entonces probando valores de 

°A=l , VI, w2, w3 • • • •••••• (O<li<l) producir~ eventualmente una ó la cual 

satisfaga esta prueba. En la pr~ctica se ha hecho la elecc19n de l=O,l y 



~ = 0 . 0001 

y cumr l e l a pr opiedad I, entonces s e to ~·,ar~ s ie:".!)r c, \ =l y la convergen-

cia será super lineal. Para ase :urar la con-1er:~ encia a uni:: soluci9n, es 

tambien un requisito que la l ongi tud do paso A no t ienda a cer o . 

Otra propiedad que e s i mportante es la re ntenciÓn de ia ma triz-

positiva y definida . Aunque est o e s consecuencia de la pr opiedad I c~aQ 

do las funciones son cuadrát i cas , para f unc i ones no cuadr~ticas , es necg 

sario hacer la estimación sobre un i nt e rval o 6 para el cual 5~> O, de­

hecho aunque o=-A.Hg donde A= 1 puede no sati s fac e r esta condici9n y -

se puede encontrar una 5 probando valores de )..._ mayores de l. 

Un algoritmo basado en estas ideas fu~ i ntegrado usando l a ori-

gi nal f~a (1) del MVM a efecto de eval uar H, de acuerdo a que ~sta -

posee la propiedad I. No obstante es nec e sar io usar un medio ~s satis-

factorio de evaluar H. que ade~s de p oseer la propiedad I elimine la -

tendencia a la singularidad, exhibida por la fórmula (1) sola. 

2.- LA NUEVA FOfilfJLA.-

La posibilidad de ge nerar una nueva f9rmula de eval uaci 9n fu~ -

realizada basándose en una idea realtivamente sirrple. La f9rmula (1) e s 

una de las cuales f or za a que la r e lación H*1' = 8 se lleve a cabo. Si -

r es definida como ¡.¡-1, e ntonces las !' y !'* correspondiente s a H y H* 

de la fÓrIID.lla (1) pueden ser representadas por 

~ ÓT 8 '(fT 
r't=( I - 5T~ ) r ( I - 5T(¡' ) 

una r9rmula, la cual naturalrr.ente obliga a r• 6=~ 

~~T 
ÓTi 

(4) 

a s~ ccmo una pod-

bilidad se obtiene de forzar la t r ansfor mació n de o en ~ , ahora llevando 

a cabo el simple intercambio 6 ++ ~ , en (4) , se obtiene ur.a nueva f<?rn.ula 

que transforma ~ en 5 y que no s sirve µara evaluar n, esta fc$rmul a es : 



La nuevo. fórmula posee l a propiedad I, mostrando que puede ser-

u,.ada par a min i~i zar f unciones cuadráticas de l a maner a del Algoritmo ~ 

descrito en l a sección previa. ::;]. mismo r equerir.-.i ent o, de que 't T 5 >O , 

gr ar ant La l a r et enci9n de Il positiva y defi nida . 

Por supuest o, la nueva f9rmula tambi en puede ser usada en la ~ 

f or ma convs ncional con b~sr.;uedas en l a linea . En est e caso es t ambien -

posibl e pr obar l a t er mi naci9n cuadr~tica . (Fue probada por Broyden en -

1970) . 

3 .- IMPORTANCI A DE LA FORMULA DE RANGO l. 

Se puede decir que l a clase de f9rmula que se ha utilizado para 

ev~ luar H se puede expresar en f orma general como1 

Hp ;:o ( 1 - ~ ) H~ - ~ HI 

PAr a l a cual si ~ se define como 8 T (S" / ( 5 T ~ - ~ TH ~ ) resul-

t a se r l a f~rmula de rango 1 (J ), que tiene la propiedad de que si~-~ 

5 T~>~ TH ~ entonces ~>l y si 6T~<~TH K entonces ;<o, es decir que~ 

cae en el rango [oo,-~ • 

La f9rmula de rango 1 juega interesante papel, ya que es una ~ 

f ór mula que no restringe l os val ores pr opios de H* en ninguna forma, y -

por lo tanto per mite una aproximaci9n a cual quier G"'1 tan cerca como sea 

posi i.Jle. Al reemplazar 5 por a-1 ~ la relaci9n se con--

y TG-lv ::::_ vTHy vierte en o o ~ o o y si esto es verdad, i ndica que H es menor -

que G- 1 así que se usará la fórmula gr ande (5) para l a evaluaci9n de H. 

Si por el contrario ~TG-l~ </5Tfl ~, H es r:iayor que a-1 entonces se .-

utilizar~ la f9rmula pequeña (1) para eval uar H. De hecho si se obtiene 

l a i gualdad se ha decidido usar la f9rmula (5) en raz9n de la importan~ 

cia de eludir la sin&ularidad en H. 

(5) 



4.- EL ALGORIT:.ro .-

Un algor i t mo ba sado en l as corr ecciones ri~ s c ritas en la seccién 
• 

(1 ), y usando cual qui era de l as f9r~ula s de eva]uación (1) Ó (5) , depc~ 

diendo de l a prueba descrita en sección J , i.a sido esc r ito ·.; prDbaü, e:·:-

t ensamente . Se han hecho ot r as 2 adic i ones , las cuales no afe ct en l a --

complicacic$n del programa y si en ·Cambio cont r i buye n a l a ef i c.i encia de-

~ate. 

Una es, oue si A=l no es l a adecuada Dara r educir a F su!'i cien - . -
t emente, entonces una /.... determinada por i nterpol ación cúbica puede ser 

calculada y el mayor de este valor y 0,1 se usar~ en el c~lculo , Por l o 

tanto l a posibil idad de obtener un n4nimo l ocal en l a l i nea es retenida , 

cuando por otras razones es necesar i o hacer ~s de una eval uación de F y 

g en una iteración, Este comportamiento tambi en ayuda a dar nn el emento 

de independencia a las S sucesi vas y por lo t anto mej or a la apr oximaci ón 

de H. 

Otro detalle se incluye a causa de que el algoritmo puede ser­

ineficiente si H se escoge inicialmente mucho mayor que la G-1 local, -

entonces cualquier 6 para reducir F puede ser considerablemente menor-

qu -Hg y un gran n.µnero de evaluaciones extra de la f unción, pueder ser 

requerido en cada iteraci9n. Se el ige H que sea la matriz de identidad 

y se toma una longitud de paso /\. , derivada del valor usado en la -

iteracic?n previa, si esta A es menor que la anterior, se usa de pref~ 

rancia. 

5.- TERMIN!CION 

La terminacic?n para el algoritmo se t oma cuando 161 es '!!enor a 

un vector de tolerancia, el cual se ha escogido como 0.00005 en t odas -

las pruebas. Ta~bien hay dos salidas por errore s , las cuales pueden --

ocurrir, ya sea cuando la tolerancia viene a ser dema siado pequeña re l~ 

tha al efecto de redondeo o por mala prograrnación de grandientes. Una 



salida es cuando E)TG ~O y la otra es una salida cuando para alguna 6 -

g Tg* <O y F* > F situación que es ilustrada en la siguiente figura: 

F 

X 

,,,,---~~Tg* 
,' ~ 

/ ' 1 
1 
1 

F* 1 

X* 

y puede ser causada por variaciones imprevistas de la tunci9n en una ite-

ración cercana, o por errores de redondeo en la región de la soluci9n. 

Por ~timo, ser~ tomada otra salida, en caso de que el número 

de i teraciones sobrepase a la cantidad n determinada de antemano. 



PROGRAMACIOi'; DEL ALGORITHO 

DEFINlCION DE VARliBLES Y PARA:·!ETROS UTILIZADOS . -

X(!) Vector de variaoles 

XSI<,:r (I) 1 Vector de variables en el µunto X(K + l) 

H(I,J) 1 Matriz de identidad 

HSIG(I}J) 1 Valor de H en el punto X(K + 1) 

F 1 Valor de la fUnci<?n 

G(I) 1 Vector de derivadas 

»IDA 1 Longitud de paso 

GAMA(!) 1 Vector diferencia de G(K + 1)- G 

DELTA(!} 1 Vector diferencia de X(K + 1)-X 

DF 1 Diferencia de F(K+l)-F 

N 1 Número de variables 

II 1 Valor para comparación en la i nterpolaci<?n cúbica 

MU 1 Valor de opción para la interpolaci ón cúuica 

DIP 1 Intervalo para impresión de r esult ados 

LIMITE 1 Número ~mo de iteraciones deseado 

TOL e Tolerancia 

RESULT 1 Resultado obtenido 

Antes de proceder a la explicaci<?n detallada de cada uno de los -

pasos que se han seguido para programar el algoritmo y obtener su diagrama 

de flujo general, es necesario definir que partes del c~lculo se consideran 

como subrqtinas debido a su frecuente utilizeci<?n. 

SUBRUTINA§ USADAS 

Subr.itina INOUT 

Esta subrutina es la que se ocupa de la lectura de datos / constan 

té•~· y de la impresión de los resultados, ya sean parciales o el resultado­

final de la optimización, 



Subrutina r.!FRI 

Est a es la subrutina 4ue desarroll an en si el método de optimiza­

ción de FJ.etc i,er descrito en el capítul o anter ior. 

Subrutina FUNCT 

Es l a subr utina que se ocupa del cá l culo de l a func i9n, pudiendo 

i nclui r tamb ~en el c~lculo de las derivadas de la función. 

Subrut ina VECTOR 

Esta subrutina obti ene el pr oducto de una matriz por un vector, -

sl~ndo éste product o un nuevo vector que ha si do designado como V(I). 

Subr utina .C:SCAL 

Esta subrutina obtiene el producto de un vector transpuesto por -

un vect or, obteni~ndose un escalar que se ha designado como E . 

PROLiRAMA ?RIHCIPAL 

En el caso 4ue se trata en esta Tesis, es conveniente la creación 

de un pr ograma principal que manej e al algoritmo y a los c~lculos repetit1 

vos de ~ ste como subrutinas, pues esto facilita enormemente su entendimieB 

to y garantiza que se procede logicamente en la optimización de cualquier­

problema •· 

Este programa principal se ha constru.!do lo más conciso posible,­

y la parte importante por destacar es la utilización del par~metro BB, que 

dependiendo del valor entero que tenga asignado, definir~ la función de la 

subrutina INOUT . 

De acuerdo a lo an terior tendremo s: 

BB=-1 

BB=2 

BB= 3 

Lectura 

I mpresi9n periódica 

I mpresión al principiar el proceso 

Diagrama de flu jo . 



SUBR'.JTINA INOUT 

La subrutina de l ectur a e i mpr esi9n tiene como base de su desa-

rrollo, la opción que repr esent a el valor asi~nado al parámetro BB , para 

el egi r su comportamiento. 

Diagrama de flujo 

2 

3 

L ____ _ 



De acuerdo con un analisis r ealizado del art fo ul o de Rbert Flet­

cher con el fin de poder pr osramarlo , se ha considerado l a siguiente se-­

cucncia de pasos c o~o l a que rr~s facili t a su pr ozr amación, y como una de­

las que r Aqui eren menos t ienpo de cálculo al r ealizar la optimización. 

Así pues a continuac ión se enumeran cada uno de e stos pasos explicándolos , 

par a despues presentar el diagr ama de flujo general del algoritmo . 

Secctencia lógica Dor pue sta 

1) Ali~entaciÓn de datos y constantes 

Por medio de la subrutina I NOUT 

2) Generación de la matriz de ident idad 

De ac uer do al art~culo para pr incipiar ~l c~lculo se debe esco-­

ger :.JUe H sea la matr iz de identidad, por lo cual se ha propuesto la si­

guiente r ntLia para generarla. 

3) Establecer los controles necesarios 

En el desarrollo del c~lculo con el algoritmo es necesario defi­

nir ciertos parár:etros que nos per mitan llevar un cont r ol de todo lo que 

sucede dentro de ~ ste. Los control es e stablecidos son: (Valor i nicial) 

Control de iteraciones K =O 

Eval ueclones de función ICONT =O 



le rancie. 

Intervalo de impresién ; \'IR = H'.P (IMP es un dato) 

Interpolación cúbica: P = 1 

Par~etro para indicar que se ha llegado al optimo ; OK =- O 

4) Cálculo de la f unción y derivadas 

5) Retención de los valores inciales de F y G y estable cer A 

r-
1 
1 
1 
1 
L __ _ 

De ac uerdo al artículo 

Inicialmente se toma )\: 1 

6) Cl.lcu1ar la direcci§n de desce nso (DE1TA) y gomparar con la t2 

' L-----

Por medio de la subrutina 

VEX:: ':i'OR se obtiene Hg(V) 



Dt:LTA( I ) es calculada de e cuerdo a 5 ::. - '\Hg y acont imwciÓn -

se im'cs!,iga si la 8 encont r c.da es menor que la tolerancia , Cuando todas-

l él. s 5 sean < TOL el parár:e t ro OK t onará el val or de 1 par a indicar e;ue se 

llegó al r esultado y puede detenerse el pr oceso . 

7) Cálculo de la der i vada direccional y verificar que sea negatiya 

La derivada direccional l a obt endremos por medio de la subrutina­

ESCAL que nos dar~ el pr oducto sTg (E); el cual siendo negativo nos permi-

tir~ seguir el cálculo, de lo contr ario se tendr~ una salida por errores -

de redondeo 

4 

CALL ?.SCAL( DELTA B E) 

> }'-----~ 6 

8) Qbtenoión del nuevo vector de variables XSIG (X(K-+l)) 

De acuerdo a la fórmula li = X•-X se obtiene que 1 

X*= X + 6 

que es la r elación que se utilizar~ para calcular XSIG, 

r---
1 
1 XSIG I 
1 
L ____ -

9) Cálculo de F y G con XSIG. posible terminación y yerificaci9n 

de QBe F no varfe en f orma impreyista. 

I.- Se calculan F y G con XSIG y se incrementa el contador de e-

valuaciones (ICONT), 



Fü:·iCION OoJETIVO PARJ. UN REACTOR ~UD'.ICO 

Con el fi n de i l ustrar est a Tesis , se ha t omado como ejeMpl o el -

diseño de un r ector que se encuentra descrito en el art ículo Chemical RsaQ 

t or Design publicado por G •. T. WestBrook y R. Aris en la revista "Industrial 

and Engi r.eer ing Cher.ú stry" Vol umen 53, No , 3, de marzo de 1961. 

El anal i sis descrito en este articulo consta de dos partes, la pr! 

mera es el diseño del sistema para el rec t or quinuco y la segunda es el est~ -

dio económico para ese sistena. De acuerdo a este anali sis, es posible te-

ner una f unci9n que repre sent e al proceso, es decir la función objetivo a -

la cual, se le aplicar~ el m~todo de Optimización de R. Fletcher con el fin 

de encont rar un posible ~imo y compararlo con los resultados presentados-

en el art¡culo. 

DEFINICID1l DEL SISTEMA 

Se tiene un sistema de reacciones en el cual las propiedades de ~ 

los reactant es l~quidos se as:.i me que sean las mismas del benceno. Hay dos-

reacc i ones parale l as de las cuales por lo menos una es exot~rmica, las reas 

ciones son las siguiente si 
. kl 
~-AJ 

k2 
~+'2--A4 

Ambas reacciones son de primer orden y sus ecuadiones de velocidad 

son~ 

* rl Al = -kl A_i moles/hr. gal. 

r2'2 = -k2A2 moles/hr. gal. 

Donde r1Ai es l a velocidad de producción de A_i en la reacci4n 1,-

y r 2'2 es la velocidad de producción de '2 en la reacci9n 2. 

De acuerdo a la fórmula de Arrhenius las constantes de velocidad -



Donde T' es l a temperatura en gr ados ºR . 

Ecuaciones de Balance de mate ria 

MEZCLADOR 

.CUERPO DEL 
REACTOR 

.A~=0.075 

~=-0.025 

DIB.A D& 
.ALIMENT.AC IOI; 

P-1 
q GPll 

SALIDA DEL REACTOR 

BOMBA DE 
RECIRCULACION 

p - 2 
~ GPH 

SISTEMl DEL REACTOR QUIMICO 



o 
Aº "-¿ A2 = A4 4 

Aº 1 - Al = (A 3 - Aj) + (A4 - .a.z) (2) 

Para "1' q(~ - A1)+rlA~lZ+r2A;v = V(dA1/dt.) y 

Para A:2' q(~ - ~) + r 2A2V = V(<iJ.t'dt) (3) 

Para este pr oblema, A) y A4 son cero, y ~ y A~ son cons t antes -

conocidadas , Aún más para cual~uier conjunto de condiciones del rec t or -

(T, q) A
4

, k1 y k2 serán constantes. 

Er: UACION DE BALANCE DE ENERGIA 

DP '.ENS ICHJLVIEiJTO DEL RECTOR 

En el estado estacionario, las ecuaciones 2,3 , y 4 se reducen a• 
Aº 1 

p~ra l as condiciones iniciales tomadas al principio , 

k 9 A =Aº - A =A 
2 2 2 2 4 

, 
C? 

(5) 

(6) 

(7) 

(8) 

(9) 

de esta ecuación al volumen del react or puede ser obtenido rápidamente. 

La s ecuaciones 5 y 8 pueden ser coMbinadas para fo rmar, 

A~ - A4 
k16+ 1 

C6NDIC! CiJL.S PARA E:L DI Si:::.W DEL ClC3IADOR DE CALOR 

- La pr esión de vapor del benceno está dada por 

p. s .i.a 

(10) 

(11) 



- La prec•iÓn C.e dise,fo debe ser l a :o.a::ur de ) 0 y (25 + P) p, s ,i, a 

PD = 50 T < 200 ºF 

P0 = 25 + 3. 3 X lo-
6r 3 T > 200 ºF 

- La caida de tel".pera ti.;.r a a t r av'e é; de l enf r i ador e s 10 ºF , y para un valor 

de l calor específico de Cp = 0 , 50 B. t . u ./lb, °F. Un calar.ce de calor a --

traves del enfriador nos dar~ 

Qp = WcCp T 

Wc = 0.20Qp 

- El agua de enfriamiento va de 75º a 100 ºF' , 

- Se t iene una velocidad c.ous tante del a gua de enfr iamiento de 3 ft./sec. 

e n l os tubos . 

Se tiene una masa velocidad de 50 lb,/ft.
2 

seo, para el medio C.e-

reacción en el cuerpo del reactor , 

- Un fac t or de ensuciani e11to del agua de 0,0102 (B.t,u,/lb. ºF.ft, 2)-l 

- Un fáctbr de ensuciamiento nedio de la reacción de 0,005 (B.t. u ,/lb. ºF . 

ft.2)-1 

Los tubos del c~mbiador son standard de 1 iu, 16 BWG, de 16 ft. de l argo 

QD-'ENSIONAl·!IENTO DEL CAMBI ADOR 

- El calor que ser~ r emovido por l a s bo!'lbas a l rededor del circuito está -

- F.-;aluación del coefi ciente de t r ansferencia de calor 

5 
l/U = L Ri 

i 1 

dondes ~:pelfrula de re sistenci · de l_ lado de l tciüo 0 , 00103 

R
2 
= resi s t cncie. de ensuciamiento del :_ad o del tt; bo O. C0229 

R
3 

=resistencia de la parad del tubo O,C0022 

R4 =resis t e ncia del ensuciamie nto del l ado c'.e l cuer ¡,o 0 ,005 



R"= r esistencia de pe1!cula del l ado de la coraza = l/h 
J ' o 

!..q:d h0 es de . 'endiente de la temperat ura, y puede ser el'aluada 

por métodos sta11dard. Evaluando R5 en t érminos de temperatura, y su;ando-

U = 43 + 0,0452T 

- Cálculo de LMTD (Temperatura Medi a Logar!trrica) 

ó 

Ll''.TD = ~T - 85) - (T - 100) 
1n (T - 85)/(T - 100)) 

LMTD = T - 94 

- C~lculo del area de enfriamiento. 

Para cualquier conjunto de condic i ones (T, q) 

Qp 
a = ....-----"T""T---

(43 + o.0452T) (T - 94) 

ANALI SIS DE COSTOS PARA EL SISTEl'-!A 

Costo del recipiente 

(12) 

(13) 

La longitud del recipi ente del reactor fu~ fijada anteriormente -

para una relación l/d de 1.75. Una camisa del reci~iente de 10 ft. de la¡: 

go del mismo espesor y diámetro que el cilindro del reactor y se especifi­

có una corrosión permisible de 1/8 in. La estimación del espesor de la 1§ 

mina es a 

t r. = (P¡¡d/32,000) + 0, C·l04 

t e = (Pnd/64,000) + 0.0104 

(Parede s ) 

(tapas) 

Se :;a !.lsado un valor de 16,000 p. s .i. para el esf uerzo permisible. 

PD, te, y te aunmentan al i ncrementarse la temperatura del reactor. 

El vol umen del r eactor es v = q9 , t eniéndose el 5% de este voly 

men en el ci rcui t o del si stema, el diámetro del react or es: 
3 __ _ 

d~V/1.70 

clo i;cle v esta en GPH y V esta en f t3. 



El peso total del acer o en el reci¡.ii 2r1te es ;..ic r lo t anto : 

VI:: (0,0909d3+ 0. 482d2)Po + 36 .6d2 + lÜ0 . 5d 

y el costo para el metal será entonces : 

Cv = 3.50 y[J.782 $ 

Costo del aislamiento. 

La temperatura del reactor y el areade la superficie del envase -

determinan la cantidad de aislamiento necesario. El espesor del aisla~ien 

to ser~1 

ti= o 

ti= (T/150) - 1 

T :::;:; 200ºF 

T > 200ºF 

El cest o del aislamiento por unidad de area depende de su espe-­

sor y el costo total para .) ste t~rmino es : 

01= (17.l+0.0133T)d2 T > 2ooºF 

Estos dos costos, del r acipiente y del aisla~iento pueden ser --

combinados y en forma global se obtendrá: 

Para T ~ 200°F. 

Cl = 3.5(4.56d3-t- 60. 7d2 +160. 5d) 0.7S2 

Para T > 20oflF 

Cl = 3.5 ( (0.0909d3 + 0.482d2)P0+ 36.6d2+160.5d)O. 782 + (17 . 2 + 0. 0133T) d2 

Costos JllEios del reactor. 

Plataformas, cimientos, etc., fueron estimados con esta fÓr~ula : 

02 = 1000 + lOOd $ 

Mezclador del reactor. 

La base utilizada para deter:ninar este costo fuf ur.a energ~a con_§ 

t ante de entrada (0.05 hjl. por unidad de vol wnen). Así se tentlrá ur. i:: po-

t encia para el mezclador HP1 = 0.05V de la cual obter:dreMos un costo dado 

por la relación siguiente : 



CJ = 625(HP1)0,JO;:: 255(V)O. JO i 

Bomba de r ecircu' aciÓn. 

El f lujo de la recirculoción fué fi jado como Wp= 0.25 ~' y un ~ 

increment o r azonabl e para la presión en esta bomba es 40 p.s.i, Asumiendo 

une ef i cienci a ccnstant e de 70% se tendrá : 

HP2 = 1.88 X lo-5 ~ 

Dos difer entes costos fueron usados a causa del alto costo de los 

empaques para temperaturas arriba de 250°F . 

C4 = 580(HP2)º
0467 

$ T ~250ºF 

C4 = 922 (HP2)D.4b? $ T >250ºF 

Bomba de alimentación para el reactor. 

Esta bomba levanta el gasto del r eactor a 50 p,si, Asumiendo la-

misma eficienci a para la bomba y usando la ecuaci9n 11 para P1 

HP3= (6.95 X 10-4 + 4.59 X 1D-11T3)q 

Como la alimentación siempr e estará lOOºF el costo para esta bomba 

ser~ : 

Enfriedor del recirculado. 

El P.·r ea de intercambi o de calor est~ definida en la ecuación 13 -

El area por cuerpo fue r estringida a 50 a 4000 ft2, con una presi9n ~n1 

ma de diseño de 150 p.s.i.a. Est a presión no es suficiente arriba de -~-

JJOºF y ~ara este caso se r equiere un factor de corrección que e st~ defin1 

do como1 

PcF = 0.962 + l, 68 X lo-9r3 

Los costos aproxi~ados para el ca~biador son1 

T~JJOºF 

T>JJOºF 



Inver sión total oE.ra l a pl1mta . 

El costo t ot al par a este proceso 
, 

ser¿;¡ entonces de : 

Un margen extr a es necesario para financiar tuberfas, instrumen­

tación, instalación,construcciones y contingenci as. Se r ec omienda aumen-

tar el costo del equipo por un f actor de 5 veces por c:,da proceso : 

modelo1 

6 
I = 5CD = 5n1 L::c. 

i=l l. 

COSTOS ANUALES DE OPERACION 

Cuatro tipos de co st os de operación fue r on incorporados en este-

Mano de Obra¡ Este ¿r oceso fué arbit r cr iamente considerado con-

el uso de 4 horn!:Ires-hora por turno a un pr omedi o de 2. 52;j¡) por hor a . Con 

esta base los costos por mano de obra, L, pueden ser 11,000 $ por auo . 

Deducciones; Para cuantificar estas deducc i ones se han hecho 

las consideraciones en por ciento de acuerdo a la inversión total de la -

planta. 

Depreciaeión 10% 

Impuestos 2% 

Seguros 1% 

Mantenimiento 4% 

Suministros --1!_ 

Total. 18% 

Por lo tanto las deducciones re sultantes se pueden expresar como: 

B = 0.18 I 

Servicios1 La base utilizada para evaluar los cuatro costos por-

servicios fue~de 1 centavo por Kw-hr de energo 2 centavos por 1, 000 ,000 de 



galones de agua, y un tiempo de operación anual de 82,000 hr. Los costos 

por servicios ser~n entonces¡ 

Electricidad.-

Mezclador¡ C7= J.10 V; $/año/reactor 

Bomba de alimentación1 68 = 61.10 HP3; $/año/reactor 

Bomba de recirculación 1 C9 = 1.15 I 10-J Qp; $/aiio/reactor 

Agua.-

Cambiador de Calor& 610 = 0.79 I icroJ Qp; $/hr/reactor 

El total de costos por servicio será1 

Materias primas1 Aunque la cantidad de producto A4 producido ~ 

será constante, solo la cantidad de uno de los reactantes Ai será const&B 

te ta~bien , la otra materia prima A1 se consumir~ en cantidades variables. 

La ecuación de costos para este fact or es1 

R = 82000 q Pa1 (A~ - A1) + 164000 Pa2 

habi endo sido utilizados estos pr ecios ($/mol) 

Pa1 = 0.05 

Pa2 = 0.50 

Pa3 = O 

Pa4 = J.00 

BENIFICIOS Y RELACION DE GANANCIAS EN EL PROCESO 

En princip io el valor total de las ventas, S, del producto será 

de 492 ,000 $ por año. Las ganancias netas (n-) se toman como el 50% del 

producto grueso : 

TI -= 0.50(S - O) 

do nde O corresponde a los cost os de operación. 



Finalmente la r e l RciÓn de 5anancia s ca .J it<>lizadas en ,or cien-

to se podr~ expresar por "edio de l:l si¿¡'Üente re lación: 

F = 50(S - O) : 100 x _g_ 
I I 



.. o 
"l' Aº 

A2, ••• /¡4 

a 

3 

C1, ••• C6 

C7 , • .Clo 

CD 

Cv 

d 

F 

HP1 

HP2 

HP3 

I 

1 

L 

LMTD 

nl 

n;, 

o 

p 

PcF 

P •. 
J.; 

l-' r:.1k 

IT 

·.· 

CcucecitrE.ciones de entrada . !·!oles/gal. 

Co ,1centre.c io•1es de s~lida . '·!ol es/ gal. 

Area de enfriamiento . f t 2 . 

Ded::cciones, $/año. 

Costo del equipo , $. 

Co stos de servicios, $/año/reactor. 

Inversión total en equipo, ~/año. 

Costo del recipiente, $ 

Di~metro del reactor , ~. 

Relación de ganancias capitalizadas, % 

Potencia del mezclador, hp. 

Bo~be para el circuito, hp. 

Bomba de alimentaci9n, hp . 

Inversión fija 9ara la planta, $. 

Longitud del reactor, ft 

Costos de mano de obra, ~/año. 

Tem:>eratura media logarítmica , °F. 

NÚ11oro de proce sos (re?.ctores). 

Número de enfriadores, uni dad/ proceso. 

Costos de operación totales por a~o. 

Presión de operación del reac t or , P .S.I. A. 

Fector de corrección pare presión. 

Presión de diseño pa ra el re<.w t.or , P .S.I.A. 

J: 'r eclo del re octante Ak, ,;;/mole . 

:}2nanci:' S netas ::>.!'l.cie les, ;;. 

::.e st e de k bo"!O'- del circuito, g .p. h. 

Velc::: i d'C'. 0. ü.c proclucc.i.Ón cic A_; : n .u: r ee.cciÓ:J. ccrre sponciiente. 



R Costo de ?-·'ateri a s pri!T!a s , -:1/año . 

s Ventás efectu¡¡das , .~/año . 

T Temperatura del reactor, ºF . 

Espesor de l a par ed del r eactor, f t. 

Espesor de las tapas , ft. 

Espesor del a i slamiento, in. 

Tiempo de re sidencia par a el r eactor, hr . 
\ ,. 

u Coeficiente total de transferecia de calor , B .t. u ,/hr./ºF ./ft~ 

V Volumen del r eactor, rt3 . 

V Volumen del r eactor , gal . 

w Peso del metal en el reactor, l b . 



PROGRAf.~ACION DE .!.A :~UNC ION Y DEIUV ADAS 
P .l.RA fil. SIS TEMA 

Al realizar la µrogr amación del pr oce so para el reactor químico,-

es necesario dividir lo en varias partes para facilitar su tratamiento y__. 

compr ensión . Las partes que se han considerado como las principales en e~ 

te pr oceso son: 

1) Ali~entación de datos 

2) Fijar las constantes del pr oceso 

3) Analisis qu~rrdco del proceso 

4) Dimensionamiento del r eact or y enfriador 

5) Analisis de costos 

6) Obtenei9n del valor de la función 

7) Cálculo de las derivadas 

A continuación s~ desarollará el diagrama de flujo de acuerdo a-

la divisi9n propuesta anteriormente. 

DEFINICION DE VARIABLES 

T,Q Variables de optimización 

P4 1 Nivel de producci9n por hora 

ClF Concentración inicial del reactivo 1 

C2F 1 Concentraci9n inicial del reactivo 2 

TF 1 Temperatura final en el enfriador 

TP : Temperatura absoluta 

DH 1 Entalpra de la reacción 

RO Densidad 

CP Calor especí fi co 

Nl NÚ~ero de proce sos 

N2 Númer o de enfriadores 

KJ , K2 Constantes de velocidad de reacci9n 

Cl 1 ConcentraciÓ11 final del reactivo 1 



C2 Concentración final del r eactivo 2 

QP Calor r emovido por el enfriador 

VOL Volume n expresado en GPH 

V 1 Volumen expresado en ft3 

D Di~metro del reactor 

A 1 Area de intercambio de calor 

COST(I) 1 Vector de valores de los costos 

F Valor de la función para las T y Q correspondientes 

ALIMENTACION DE DATOS 

La alimentaci9n de datos se realizará por medio de ·un vector de -

variables X(I), cuyos valores de asignar~n sucesivamente a T y Q, de la -­

forma que se indica a continuaci9n. 

Q -=X(2) 

1 

ESTABLFX;IMIENTO DE CONSTANTES EN EL PROCESO 

Los parámetros que se enumeran a continuación son aquellos que --

mantienen su valor constante a lo largo del cálculo. 

r.- La producción por hora ser~: 

P4 = PRODUCCION ANUAL : 164,000 
8,200 hrfaño 8 ,200 

II.- Concentraciones iniciales: 

= 20 lb-mol 
hr 

De acuerdo al artfculo de R. Aris las concentraciones inciales -

se encuentrancdefinidas como A~ y A2 y para su programación se ha elegido 

ClF y C2F respectivamente para representarlas. 

ClF 0.075 

C2F = 0,025 



guientes: 

III.- Teq:¡eratura mi:íxima y entalp{a : 

TF = lOOº F 

H = - 8 , 000 B. T. u/ mol 

I V.- Propiedades fisicas ( se tom<? como refer encia el Benceno): 

e = 1 . 36 l bhJ. . 

Cp = D.5 B.t.u/lb.ºF 

1 

P;\ = 20 

ClF = 0.075 

C2F = 0.025 

TF =100 

DH = 8000 

RO =7. 36 

CP = 0 .5 

Nl = 1 

N2 =-1 

2 

Ar, ALISIS QUIMICO DEL SISTEMA 

Lo s datos necesarios para la evaluación de los costos son los si-

I.- Evaluaci<?n de las constantes de velocidad de reacción (Kl,K2) 

II.- Evaluación de las concentracione s finales para los reactivos 

A1 y A2 , expresadas para el fin de la progra!!lación co~o Cl y C2. 

III.- Cálculo del c alor re!'.lov ido ;ior e l enfriador (QP). Si QP -

es n~¿ -.:ti.vo se saldrá del ?l'oceso y se pro'Jar~ con un nue''º conjunto de -

"': •: i:::.tlcs de' acuerdo a lF. estrategia pr opuesta por el algoritmo. 

Si ·~P es positivo se continuará el cálculo. 

Diar;ral'la de flu j o.-



t TP= T +460 

Kl = l OCe-lCOO/.!:'P 

K2 = loe-1000/TP 

C2 =C2F - (P4/q) 

V -"'P4/(K2 X C2) 

Cl = (q ClF - Pl,)/( q + V Kl ) 
1 ') 

QP=V DH Kl Cl+P4 DH+q RO CP(TF - T) 

>-<-'--------"-J 3 

DIMENSIONAMIENTO DEL REAC TOR Y ENF'iUi.DOR 

I.- Se determinar4 el di~metro del r eactor y en caso de ser ma--

yor de 9.66 ft. se dividirá en partes i Guales h11 sta que sea menor c;ue esa 

cantidad. 

II.- Para el area del enfriador se efect uará la misma prueba, -­

pero con respecto a 4000 rt2. 

De acuerdo a lo ant erior se tendr4: 

< 
Nl= Nl+l 1 

D= D/Nl 

ANALISIS DE COSTOS 

I.- Se determinará la inversi~n (I) cd c•-tlándo l c: s cost.os O.el l -



a2. 6 de acue r do a l a s f Ór !TI'.Üas pr o¡ •ues tas y al r ango de t emper aturas don-

de sé t r aba j e . 

COST 1 = 3.5 

< -~-- ----

COST(l) = 3.5 (4.56d3-r 60. 7d2 +160.5d O. 782 

COST( 2) = 1000 +lOOd 

COST(3) = 255(V)0. 3 

> 

2+ 17.2+0.0133T d 

COST(4 = 580 HP2 o .46~J 

COST 6 COST 6 = 193 N2 PCF a0.546 

.­
'~----'--~ 
1 CD= CD+C OST(L) 
1 
L __ 

II.- Se determinarán los costos de operación (O), de acuerdo a -

l e s r elaciones propue stas y a l os coste s del 7 al 10 correspondientes a -

l os ser vicios. 

6 

LC = 11000 

B =O 181 

~ 



COST (7) = 3 .10 V 

COST (8 ) = 61.1 HP3 

COST (9):: 1.15 X 10- 3 QP 

r- -

1 
1 

L - ---

R =410q(C1F - Cl) + 8200 

O=LC+B+UT+R 

7 

III.- Con l os datos ant eriore s y el va l or de l as ventas se podrá 

de t e rminar el valor de l a func i9n 

7 

s =492000 

F: 50(S - O) 
I 

CALCULO DE LAS DERIVADAS. 

El c.lculo de l as derivada s de la f unc i ón se ha he cho por medio de 

un m~todo de derivac i 9n nUl!lérica, ya que la f unci9n de l reactor es dernas i a-

do. complicada para poder ef ectuar con ella una derivac ión exact a . 

La subrutir:a que se ha usado para e f e ctuar la der i vación munérica , 

r equi ere de tres o ~s valor es de l a variable a derivar i gua l'.l'ente es.:•ac i~ 

dos, y de los r e spectivos val ores de l a fL:.nc i Ón par a e stos puntos , por lo-

cual es necesario t ener un progr ama a nter i or a l uso de l ::i de r i Vúc i.;í n rlLl'.. 1~-

rica , para c r ear l os vecto r es de va l ores de :::r¡:; .:.::ent us y de val ores da l a-

f '.l!lci9n necesarios . 

Programa i nicial oara la der i vac i ón . 

Esta r ut i na ::iue ha sido denot!'inada DER , te ndrá l a sig·;¡ient e í'ur1ciÓn . 



!,- Toe!ar una de l as variables , manteni endo la otra constant e y -

dar le un incre~ento positivo y otr o negativo de la misma magnitud, para o~ 

t _ner t r es puntos igualmente espaciados de est a variable, siendo ~ste el -

vector de ar gunent os XX(!) 

II.- Evaluar la función con l a variable que mantiene su valor or1 

gi nal y cada uno de l os puntos obtenidos anteriormente para la otra varia-

ble , par a obtener así el vect or de valor es de la funci9n correspondiente -

Y( I). 

III,- Con los vectores XX{!) y Y(I) se llama el ~todo de deriv~ 

ci9n nurn~ric a , el cual nos dar~ un vector de derivadas Z{I) que correspoB 

der~n a cada uno de l os punt os de la variable con re specto a la cual se -

est\Í, derivando, 

IV.- Se repite el proceso para l a otra variable. 

Por las caracterí sticas de este pr ograma, es necesario que éste 

y los programas para calcular la f unci9n y para la derivaci9n num~rica,-

sean subruti r1as independientes para facilitar su manejo. 

MEI'ODO DE DERIVACICN NUMERICA 

Se ha utilizado la subrutina DGTJ de manual de programas, sec-

ciÓn Hat hematics-Numerica.l Differentiation, que tiene el siguiente fun-

cionarniento1 

Subrutina DGT3. 

Esta subrutina calcula un vector Z = (Z1, ••• Zn) de valores de d~ 

rivadas, dados lo s vectores X= (X1 , ••• Xn) de valores de argumentos y -­

y = {Yl' .. .In) de correspondientes valor8s de la funci9n. 

Co '.l'portamiento. 

Esta subr :..:tina calcula Zi de acue rdo a la r ealación siguientes -

Zi = Yn - Yn-1 t Yn - Yn-2 _ Yn-1 - Yn-2 

Xn - Xn-1 Xn - Xn-2 ln-1 - Xo-2 



l,- si n <3, e l : : ~· ~- -·._; ':, r e- :i e errc•r I~1. t o-

mará el val or de -l. 

II .- Sf 2 de l os J a r gUJ'1entos xj - 2 ' i{j - 1 ' i{j S01l id~ r1tic o s , - -­

j = J , ., . n la deri vnciÓn se s •_tspendc :I el ~aráTI:otro de errcr tor.ari'.. el 

valor j . Sin embaro :tl , • • • z. 
1 

os r o :-re sado s i J"-:> 3. En °3c,e case: Z J- _, . . ·~ ~ j-1 

e s derivr,do t r atando a X. 
1 

como el :)un t o fi nf..l t:r;J I ado d.erecho de la 
J -

relación. 

III. -' Si no hay error, IER toma el va l or de Ce ro al fi nal de l a 

deriv2ciónº 



PRU:'.d3a.:> Y 18.5UL.l'ADOS 

Al llevar a ca~o la opti:ni zaci9n de un r eactor quí mi co con el 

;.!étotlo de Flct c:ier C'FRI) , se ;ian obtenido una serie de resultados, que 

pueden cocsider arse cowo buenos aunque no son total mente satisfactorios. 

A continuac i9n se ex-plicar~n los inconvenientes que se presenta­

r on en est e t r abajo , l e forma en que se ha actuado sobre ellos 1 finalme~ 

te la int erpr et ac ión que se le ha dado a los re sultados, de acuerdo a la -­

utilidad que pueda tener este M~todo en casos similares. 

DESCRIPCION DE LA FUilCION.-

La f unci9n objetivo que representa al sistema tiene varios aspes¿ 

to s probl emáticos par a cualquier ~todo de optimizaci9n y en especial para 

un método como el de Fletcher que aunque es efectivo, tambien es mu7 minu­

cioso . 

El primer problema que presenta la funci9n, es su forma multimo­

dal , con vnrios Ópti mos local es cereano·s al 9ptil!lo verdadero, lo cual dif,! 

cul k l n acci<?n del M~todo de Fletcher. 

Otro probl ema para el m~todo, es que la funci9n tal 1 como est4-

pl anteada es discontinua en varios puntos, ~ue corresponden a las tel!lpera­

tur as de 200, 250 y 330ºF. La causa de las discontinuidades es que en es­

tos !Juntos se elize entre dos ecuaciones para determinar los costos 1,4 'fÓ 

r Rspcctivame nte. De est os puntos donde la curve. es discontinua el que mq.s 

afecta a> el que se encuentra en 200°F 9 sea el del costo 1, puesto que se­

l ccaliza justo antes de llegar a l a zona del 9ptimo, y al detectar el ~t2 

do l a di scontinuidad, toma l e sal ida de variaci ones i mprevistas en la fun­

ción deteniendo en este punto el proceso de optirnizaci9n. 

Ot r a difi cultad que pr esent a l a función es que aproximada~ente a 

partir de l a temper at ur a de 254 a 256°F no est~ definida siendo esto cona~ 



cuencia de quo el cal or r or<ovido en el siste'"r. (Qp) r c-,sultc. ser negr:ti vo , 

l o cual i npide el obt ener valc::-es _o arc. ciertos costos que i nvoli:.cr an e .;.;_) -

en funciones eA'¡Jonenciales, 

En resumen l a f uncic?n, r esulta bastante dif~cil de opti:llzar pues 

ade~s de que carece de valores a partir de l a t emperatura antes indicada,­

el 9ptimo est~ muy cercano a este l~mite , provccando que l os n~todos de op­

timizacic?n caigan en la zona i ndefinida de l a f unción afectando su comport~ 

miento normal. 

INFLUENCIA DE LAS VARIAB~.-

De las dos variables de la funcic?n, la temperatura es la que ~s­

influye en el valor obtenido. El fact or m~s i mportante para determinar l a­

influencia de cada variable en este tipo de m~todos , es la derivada de fun­

cic?n con respecto a cada una de ellas, y en este caso la derivada con res-­

pecto a la temperatura es aproxi~adamente 100 veces mayor que l~ del gasto, 

caracter~stica que es constante a lo l argo de casi toda la funci9n, asi que 

al calcular el ~todo el increnento ( 6) par a los nuevos puntos, el valor -

correspondient.e a la temperat.ura ser~ considerablement.e ;;iayor que el corre.a 

pondient.e al gasto. 

Esta influencia tan marcada en la temperatura, es determinante -­

para el corrportamiento del algoritmo, cono se ver~ en los ejemplos que se -

presentan ~s adelante. 

COMPORTA!'.IENTO DEL ALGORITMO.-

El m~todo de Fletcher detecta todas l as irregul aridades que tiene 

la función, que ya se han descrito, r esponde en una for ma específica para -

cada caso y se detiene. 

En primer lugar el l!FRI avanza r~piuarcente en l E: zona donde la 

funci9n au.'llenta en foCT:Ja continua , movi~ndose en una r elacic?n a_nroxb~da de 

JC10 a 1 de l as temperet;.).ras contra l os gast-os , os decir que se "'1ueve casi -



:::;~c l : .i. sl.v .:: ~. ~:~ t.e .;:i n d"Lr t::- cc:ó:J. cio l ::..~; t e ::H] rut ~a·a s y puesto LiUe este m~ todo -

c• .: c ': l .~ :'.os J . <1crcn.~ :~ tos ;i i; ra c<:.da v:-,r la ble en for1r2 i rr.plici ta, toma la r el.!J. 

clÓn exacta entr e ellas µa r e. determinarlos . 

!:forrcr c.s el nétodo obtenGa !:!e j or es val ores de l a funci9n en eva­

l uaciones sncesivas , seguir~ adel ante en el pr oce so de optimizaci<?n, mant e­

n! e:·ido la ri sma l ongitud de paso con l a que empez<?, y a s~ para el caso que­

se trata , er. pocas eval uaciones llegar~ a, l a zona donde no est~ definida la 

función , l o cual no tiene previsto el ~todo. Al llegar a e sta zona se ha­

asiGnado a la f unci <? n µn valor de cero, que en cualquier caso viene a ser -

mayor que el obtenido anteriormente , puesto que estarao s minimizando, l o --­

cual hace que el m~todo r etenga el valor anterior y tome una longitud de p~ 

so me nor ya sea por interpolación cúbica o por convergencia superlineal. 

A pe sar de que con el valor de F ::... O, se l ogra regr esar a la zona 

donde s í existen valores de l a f unci9n, no se tendr~ un comportamiento nor­

mal del algoritmo puesto que este paso no se realiz<? a partir de un valor -

r eal, sino de uno designado apriori, y al final de cuentas se tomar~ una S§ 

lida ya sea por errores de redondeo 9 por variaciones imprevistas de la fUg 

ción antes de llegar al 9ptimo. 

En gener al este es el comportariiento del algoritmo en todas las 

corr idas que se hicieron y aunque el punto donde se interrumpe el proceso 

es bastante bueno, no fu~ JOsible llegar al 9ptimo. 

RL:.:3 "JL'i' ADO.S • -

De acuerdo a l os ~ · roblemas que fueron descritos en los piµ.rafos -

anteriores , se ha t enido que actuar de diferent es maneras, para poder eva­

J.uar en .'.'or méc real el f·.mciona~üento del al ¿;oritmo dentro de l as limitacio­

nes qne 0Jre ;,anta el e je::iplo ut.ili :;:ado. 

En :) ri~itn- l·..i•;c: r se ado:}t9 c.¡ue el punto donde se detenga el proce­

so oor ~t:::S '.'L = 4 , se h;. to:-i~do co"'.o ~ma ·nena apr oximaci<?n al Ópti::io en esa-



do el gas t o casi i nvariabl e . 

LG. segunda medida qC!e se ton9 , fué e l s ~,1rL1ir 13. disco -,t:Lnui ci.1:.d 

que se ten~a para l e, te!!lper at ura de 200°F , eli :á nando 12. o;:¡ ciÓa de c l e::ir-

e nt r e las dos ecuaciones que deter ninan el costal , que son l as sig;;i .entes : 

COST(l) : J.5(4.56dJ + 60.7d2 + l é,0 . 5d)0 . 7é52 

y 

COST(l) : J,5( (0.0909d3 + 0.482d2 )PD + J 6 . 6d2 + 160.5d)Oº 782 + (17 . 2 + O.Ol'.3JT)a2 

y de l as cuales, se utilizar~ uni camente l a seg1mda ecuaci9n, en l a que --

est~ considerada la pr esi9n de di seño (PD), puesto que en caso do que l a -

t enper atura sea menor de 200° F e l cost o qued !lr~ un ;joco sobrado , Der o de -

e sta iBmperatura en adelante no habr á ningiµi pr oblel'la , siendo esta zona dof! 

de principalmente se desarrollará t odo e l pr oceso de optimizaci9n . 

Teniendo en cuenta l as medidas antes citada s , se µr ocediÓ a efeg_ 

tuar la optimizaci9n de este ejemplo obteniendo l os i'esultados qae e: conti 

nuación se presentan. 

! 0 -CORRIDA llORHAL 

Utilizando el algoritmo c or~o ori g:in 1: l :,,ente est~ clescrito por 

fletcher se obtuvieron los s.i guientes r e sclltados: 

Punto de arranque¡ 

RESULT =O 
ICONT =O 

T = 150ºF, Q: l óOOGPH 

K = O 
F = -.J5028E 03 

VECTOR DE VARIABLES X(I) 

X(l) 

X(2) = 

.15000E +03 

.16000E +04 



r1' = 1 
LI: T n = 200 
;n = 0.1 
lPc/ w 0 . 0001 
TOL = O, 00005 

K = 1 rtJi.:.S :;r:r = o 
I CCi'i'i' = 2 F = -.35624E +03 

E CTOR D~ V /.u1IA!?LlS X(I) 

X(l) = 

X( 2) = 
.15245E+03 

.15999E+04 

PARA LOS PUiiTOS T = 333 Q : 1596 

K = 2 

QP ES (-) 

RF..SULT =O 
ICOilT = 4 F = -.39876E+03 

VECTOR DE V A."'iIABLr-;5 X( I) 

X(l) = .17055E+03 

X(2) = .15995E-t-04 

PARA LOS PUl;TQS T = 607 Q ~ 1590 QP ES (-) 

?.ESULT :. O 
rco:1T = 6 

K = 3 
F = -.46555E+ 03 

V~CTOR DE VARIASLES X(I) 

X(l) = .21417E+03 

X(2) = .15985E+ 04 

R.r1ELT :. o K = 4 
OCOilT = 6 F : - .48724E + 03 

V:::CTOR DE Vh?.IABI..J?.S :c (r) 

X(l) = .23482E+OJ 

X( 2) :. .15981S+04 

R2S cJLT = 4 K = 4 
ICCJ. ;T = 7 F = -.48724E +03 

'f2C'_'(;R n:; ·ua IA.lL s X(I) 

X(l) = . 23582E +03 

X(2) = .1598J]; +04 



De _acuer do a l bs n~s ctltr.dos de le. _.; r i ··, :; rc. co;-rida µrAso.iL:iC:os -

ant er iormente , se pueden d0st ac .:;.r en for~;'la i ri¡_:. o r L.:..n~ .c los si¿uienti~ s 9un--

t os : 

I.- Lo s i:1cre;;ientos en la t er.19er a L:rra r,,ur,1en tan gr .s.dual:~e:.te en -

cada i t e r aciqn , rebasando rápidarc.ente el l Í:-:üte de temperatura esta:lleci.clo , 

mientras que e l gas t o tiene va riaciones de un O, OJ» en ,;r emedio , lo cual -

r estringe el m~todo a hacer la optimi zaciqn ;;a:·a una sol a variable. 

II.- El i ncr emento en l a temper at ur a crece ta~to que en segw1da 

iteraciqn T queda afuer a del l .µute pernitido , haciendo que el m~todo r e-­

grese y r eduz ca A por inter pol acic$n c~bica . 

III.- El algoritmo funciona nor mal mente en l a s i guiente itera--­

ciqn per o inmediatamente vue l ve a salirse , teniendo que r educ i r nue-;G.rn_ente 

l a longitud de paso , a hora por convergencia su:Jerlineal a ).. = 0.1. 

IV.- Con este nuevo valor de A , e l m~todo mejora una ve z ~s -

la funciqn y toma finalmente l a sal ida .HESU-LT :: 4 correspondiente a erro­

r e s de redondeo. 

El punto de arranque par a esta cor r i da , T : 150 y Q : 1600 fue -

elegido deliberadamente as~ para uoder compa rar el resultado con el qpt i r;:o 

que reporta el artículo de Aris y que se enc L!e c.t r a en T = 250 y Q = 1600.­

La comparacic$n se ilust ra en l a sigui ente tabla : 

TABLA No . I 

ARRANQU'B Pfü!TO OBT ·:.ll IDO OPTil'.O 

F 350.28 417.2 525. c, 

T 150 235 . 32 250 

Q 1600 1578 .1 lé-00 



Co!'!O se ve, el punto obtenido tiene buena aproximaci9n por lo -

que respecta a las variables (T,Q), pero no en el valor de la funciqn, ~ 

aunque ~sta haya sido mejorada en forma notable. 

COilSIDE:..UCIOi<:.S PA.."'lA !-rr:JORAR EL OPTIMO OBT~HDO 

Normalmente en cualquier problema real de optimizaciqn, no es -

posible conocer ~ gr~fica de función, por resultar demasiado costoso ad~ 

m?s de que esta gr~ica solo podr!a obtenerse para problemas de una o dos 

v~riables. En nuestro caso, y con el fin de poder ilustrar este t rabaj o, -

se cuenta con la gráfica de la función (Figura I) y se conoce el punto COB 

siderado como 9ptimo, lo cual nos pennite yer que el punto presentado en -

la tabla uno, al cual llega el ~todo, no es satisfactorio. 

Así pues, se pensó en la posibilidad de introducir ~ cambio­

que pudiera dar un mejor resultado sin modificar la mec~nica original del­

algoritmo. El ~co lugar en el que se puede hacer esta .modificacign te-­

nlendo la seguridad de que 'será significativa y no cambiar~ al algorit:I!O -

sustancialmente , s~r~ en la forma de considerar la longitud de paso y con­

esta base se han propuesto dos opciones que se explican a continuacign, -­

presentai;ido los resultados obtenidos en cada caso. 

Pri.~era Opción.-

La primera posibilidad que se ºconsideró, rué la de principiar 

el cál culo con una longitud de paso menor a la qüe propone Fletcher, para­

evitar que se detaI'I!!inen incrementos de::iasiado ~andes y mantener a las v~ 

rü.bles dentro del rango en el que pu.ede -:.rac~ j ar con ellas, aunque esto -

Lr:I?lique que el ~todo se acerque ~s lentame:-,r,e a la zona del <?ptimo • 

.tl hacer esta corrida se efectuó ta.~ien otra con el algoritmo en forma 

original para poder co!!l?arar l os resultados . A continuaci9n se presentan.­

los cuaáros obtenidos para este caso. 
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1) Longitud de paso inicial :: 1.0 

; 

K ICONT . 'A Qp T Q F ;.-. R&5ULT 

o o 1.0 + 100 1100 o 

2 3 1.0 + ll9.86 1099. 9 287.35 .. o 

4 5 1.0 + 188.5 1099.7 447 .48 o 

* * 1.0 - 469 1099 * * 
6 8 0.58 + 237.84 1099.8 456.54 4 

II) Longitud de paso inicial = 0.1 

K ICDi'<T "A Qp T Q F RESULT 

o o 0.1 t 100 llOO o 

2 3 0.1 + 101. 91 llOO 191.06 , o 

4 5 0.1 + 103.SO llOO 206. 99 o 

ó 7 0.1 + 106 .19 1099.9 223.5 o 

8 9 0.1 + 109.ll 1099.9 240. 71 o 

10 ll 0.1 + 112.75 1099.8 258.79 o 

12 13 O. l t 117.35 1099.7 278.05 o 

14 15 0.1 + 123.28 1099 .6 299.02 o 

16 17 0.1 + 131.17 1099.5 322.69 o 

18 19 0.1 + 142.32 1099.4 351.15 o 

20 21 0.1 + 160.29 1099.2 390.66 o 

22 23 0.1 + 215.83 1098.9 443.72 o 

23 24 0.1 + 217.05 1099. 444.3 4 

(*) . Interpolaci9n c~bica. 

Los datos presentados anteriormente· se pueden resumir de la --



siguiente manera s en la corrida normal ( A= 1.0), aunque se excedii$ en 

une ocasi9n el rango real de _valores pera la funcii$n, se obtuvo ,un valor 

de F : 456.54 efectuandose 8 evaluaciones en total, mientras que en l a -

corrida de prueba (/\~0.1) no obstante haber evitado el salirse del --­

r ango de la funcii$n, el valor obtenido fu~ F : 444.J efect~ndose 24 -­

evaluaciones-. 

El analisis de resultados anterior nos indica que por el c 2~.J, 

no escogido de r educir el valor inicial de "'A. , a cambio de haber evit~ 

do que la funci9n saliera del rango permisi ble de valores, no se obt uvo 

mejor~a en F y si en cambio se elevó .al triple el n~ero de evaluacio-­

nes de l e funci«$n , lo cual nos hace desechar i~diataw.ente esta opción. 

Segunda Opción.-

La segunda posibilidad que se consider9, fue el reducir l a -

longitud de peso en forma inversa, cuando la ). ori~inal gener e un i n­

cremento S demasiado grande y el m~todo salga de la r egii$n f actible. 

La forma en que se efectua esta r educcii$n es l a siguiente ¡ 

I).- Se principia el c~lculo con l a l ongitud de paso origi nal 

().: 1.0) y se continua el proceso hasta que con alguna/; se obtenga­

un valor de!;¡¡) negativo (fuera del~ zona f actible). 

II).- Al ocurrir esto, se conserva el punto anterior y se ca1 

cula una ).. 1'.le nor, multiplicando el valor actual de e st e por 0. 9. 

III) .- Con el valor de ).. obtenido se deterini.nar~ nueva:::en-te­

~ y el vector XSIG y a partir de este nuevo pupto se evalua la funci9n 

otra vez. 

Si con estos nuevos puntos se obtiene un valor positivo par a 

Qp se. continuará el c~lculo; en caso . contrario se usar? el mismo cri-tQ 



río para reducir ">-.. nuevanente hasta obtener un valor positivo de Qp . 

A partir de este punto se c ontinuar~ el c~lculo en f orma nor mal, 

El cambio antes descrito se r epr esenta en el~diagrama de fluj o' 

siguiente a 

CALL FillWT(XSIG,RESULT ,QP ,F) 

AMDA:. AMDA*O, 9 

CALL DER(XSIG ,F ,G) 

La etiqueta 800 representa la secci9n donde se calculan 

y XSIG a partir de 

La codificaci9n correspondiente ser~: 

DO 14 ~l, N 
XSIG( I)=X(I)+DELTA(I) 

14 CONTINUE 
CALL FUNCT(XSIG,RESULT,QP,F) 

IF(QP,GE,O)GO TO 9 
AHDA•A;,lDA*O, 9 
GO TO 800 

9 CALL DER(XSIG,F ,G) 
ICONTcICONT+l 
etc, 

Los r esultados de las pruebas que se hicieron se representan -

en la tabla número Z .• 



TABLA No . 2 

P H:~ TO O B T E N T D O 
Vfu\IABIZ ARRA.t'IQUE COR..UDA ifü i'C !AL COR.ltIDA MODIFICADA 

")...:: 1.0 (REDUCCION IiNZHSA) 

T 150 188 . 55 255 .61 

Q 1200 1199.7 1199 .2 
1 

F 368 .7 451.84 491. 66 

K o 3 2 

ICOHT o 6 3 

RESULT o 4 4 

De acuerdo a l os r esultados presentados en la tabla anterior, -

se observa que la modificac i9n adoptada mejora en forma notable el resuJ. 

t ado obtenido , puesto que en ceda une. de las varieblesconsideradas como 

b~sices par a hacer la comparaci9n se obtienen r esultados mucho mejores -

que en la corrida normal y espe c~icaMente en el valor de la funci9n, que 

se mejora de 451 .8 a 491.66 efe ctu~ndose menos evaluaciones e iteracio~ 

nes . 

Despues de estas pruebes, se eligi9 finalmente el método con -

la :.:odifi caci9n explicada en la segunda opci9n para optimizar la función, 

v~ rie.ndo en forma externa y progresiva los valores de los gastos, ya que 

co-.o la f;ir:ción es multimode.l , de la serie de corridas que se obtengan -

podr~ escogerse el mejor pwito consider~~dolo como una buena aproxima~ 

c~én ~l 9Pt ~~o verdadero . 

La for:!le. e.n que se realizar~ esta serie de corridas, es posible 

dete r::i:ie.rla gracias a que se cuente con la gráfica da la funcii$n, pues-

solar.,ente asf s5 bre r;ios con seguridad que se es,t~ t r abajando en l a zona -

ir.dic e.da . 

A continuación se ?resentan en la tabla No. 3 los r esultadoi>r-



TABLA NO. 3 

PU N TO DE ARRANQ U E V AL O R F I i~ A L 

T Q F T Q cF 

150 1000 361.6 254.5 1007 ,3 435.0 
11 1100 368 ,7 249 .3 1101.J 467.6 
11 1200 368 .7 255.6 1199.2 491.6 
11 1300 365.6 251.3 1298.3 485 .3 
" 1400 361.0 253 .4 1397.9 516.7 
" 1500 355.1 251.4 1497.7 313.6 
11 1600 350.3 248 ,6 1597 .7 516.4 
11 1700 344,7 244,5 1697 ,8 506,8 
" 1800 339.1 240,8 1798 .0 499,4 
" 1900 333.7 245.7 1897 .9 526.5 
n 2000 328.5 243,6 1998 ,0 518.8 
" 2100 323,4 240,7 2098.2 507.7 
11 2200 318.6 238.3 2198 .3 500 ,7 
" 2300 313.9 236.4 2298.4 495.9 
" 2400 309.4 235.1 2398.5 493.3 
" 2500 305.1 234.5 2498 .5 493.7 
11 2600 300.1 234.7 2598 . 6 499.9 
1! 2700 297.0 227.6 2698 .8 472.0 
" 2800 293 . 2 230,0 2798 ,8 481.6 
" 2900 289.6 226,0 2898,9 468.2 
" 3000 286,l 224,3 2999 .0 463 .4 
" 3100 282.8 225.7 3099 .0 469.6 
• 3200 Z79. 6 224,5 3199.0 466 .6 
" 3300 - - Zl_6.5 225,3 3299.1 473.3 
" 3400 273.5 220.6 3399 .2 454,2 
" 3500 270.7 152,4 3500 ,0 276.6 
• 3600 267.9 152.4 3600.0 273 . 9. 
" 3700 365.3 " 3700,0 271.2 
" 3800 262.7 n 3800,0 268 ,7 
11 3900 260.3 n 3900,0 266 .3 
" 4000 258.0 " 4000.0 263 . 9 

T O T A L.-

En resumen los resultados finales son1 

Punto de arranguea 

T = 150 

Q = 1000 

F : 361.6 

OPTD10: 

F : 526 .5 

K ICONT 

2 3 
2 8 
2 3 
2 3 
3 8 
3 8 
2 3 
2 3 
2 3 
3 8 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
2 3 
1 2 
1 2 
1 2 
1 2 
1 2 
1 2 

59 107 



T :: 245 . 7 

~ :. 1897 . 9 

N:i-.~ero de evaluecior.es 107 

l'lÚmero de iterac:'..ones 59 

De acuerdo a estos r esultados y a pesar de los problemas que se 

presentar on con la función , ha sido mejorado el optimo que se reporta en 

el art~culo de Aris. 



cu;.:cLUSIO .. SS 

A lo l &r go dol d8sarrollo de este tra'.Ja jc Sf! han ~ :·e se rik.do s i.-

tuacione s t anto a fav or cc~o en contr a del c o~pcrta!llento que :.;e !mbÍ a --

considerado inici almente cof.'.o probable par a el algoritmo , lo cual natu:·o1 

ment e ha pr ovocado el inter és en analizar osta s situacio,ies , obtenié ndo--

se · concl us i ones i nports ntes p¡i r a c ada ¡¡no de l os C2. sos , l as cual e s se eng 

mer an a cont i nuaci ón. 

I) .-En primer l ugar y en forma muy irqJor L" nte , se ;Juede concl c:.ir 

qcie todo pr oceso de optimizacic$h debe iniciarse i nvostiga:1do cual e s el-

t ipo · de l & funcic$n con la que se va a t r aba,iar y de acc;erdo a esta , selec_ 

cionar el algoritmo rn4s indicado . 

En nuestro caso, l a funcic$n elegida nos l imita en cier to modo -

e l conocer e n forma r eal la capacidad del al¡:;oritmo de Fl etcher, puest o -

que como ya se ha dicho enmp~tulos anteri ores , su fo r ma multimodal y 

el hecho de t ener disc ontinuidades no permiti<? en ningu:io de los casos 

que e l m~todo f inalice e] proceso con RL.3 líLT = 1 , es de cJ.r que llegue al-

<$pt imo, t ornando siel'l;Jre la salida RESULT : 4 , con lo que se de':luest r a que 

no fué e l m~todo adecuado para optirü zar est a funcic$n . 

Se efect uó la optirr.iz e.ciÓn de est e. f t>.nciÓn con un m~todo apro--

piado para ella , que es el m~todo de Hockey Jeeves , y se obtuvi er or1 l os-

sigui e ;1_te s resul t ado s 1 

P'.LTC DE Afü'lAK';¡UE OPTI''O 

T i;¡ F T t¡ F K IC~ ... T 

100 l COO 112 . 5 245 1 ()''}') ~~ 
-/ . ,.) . L. 5J8 .(. 37 124 

100 ?.000 132 . 91 252. 5 14:04.S 537,2 36 122 
200 1500 45J .4S .21,5 ·º B7J,S 53 :; 0(:. JJ 109 



ci.'.c¡;; iluccs ro. rif':··c ::tc qcw el ifockc;r J ccvc n s ea ~1c: jor que el Flotciwr, sino-

adé'c1;ado ycra tra ~)~. jar con J.a funci<?n que s e to--

II) . - Otro as:,ccto i "·;ior tante pa ra co:nentar, es el heci10 de que 

el método de Fletc ller haya confb1ado su comporte.miento en relaci9n a efe9_ 

tuar muy pocos e'.raluacio:1e s de fu.n c i Ón por corrida, cor.10 lo demuestran -

l os resultc. 'ios pr us<" rJ tados en el cuadro del i nciso ante rior, pues a pesar 

de harx:r se he cho una opti•dzaci<?n for zada provocando la variaci9n de los-

g·· stos ,:ior fue re. del método en un rango baste.nte amplio (100-400GPH), el-

número t ot al de ev:üuaciones de función noexcede en ning~ caso a cual--

:¡~ie ra de l e. s corri das he chas c on e l m~todo de Hookey Jeeves, lo cual ha-

ce rmy atr 2ctivo t'. l método de Fletcher para e l caso de trajar eón f uncio-

nes qcie ocupen :iiucho t ier:ipo de ~quina al evaluarlas, pero que por supue_¡¡ 

to s ·:;ail factibles de opti -·.izar se con e ste m~todo. 

III) .- Final~ente y en re s~1-,e n, poden"os concluir que se ha tra-

bnj ado con 1rn d ¿oritqo que a l r ecuür l as características principales de-

un ;Juen método do opt i "1i zaci9n y ade ·~ás ;:>0see r notables ventaj a s sobre -

e. l zun0::; m~todos comurunente usados, constituyen un instrur.1ento de optirl'ÍZ!!r, 

ciÓn ';!UY ~til ;> 1!r a a tacar ::iroole:iia s ya sea en e l ce.r::po técnico, econ<?cico, 

1wci~.l o cual quier otro que lo ar:ieri te, si se utiliza con conoci:tlento y-

Así pue s, al co11cluir este trabaj o, se tiene la certeza de ha-

ber obt enido res11; tados positivos , a uesar de l os probleíllús que se pre sen-

t '· r·r. ¡1 , '.J<J r o •:r-.te a Si'. vez. :~ 1rovcc ~! · o~1 e l de seo de t ener un mayor c onocirr.ien-
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S ..i5RUTINA MFRI 

DEL ARTIC :.iLO: 
"A NEW APPROAC ii TO VARIABLE ~TRIC ALGORITIDfi" 
R. FLETC HER 
THE COl-IP UTER JOURNAL. VOL. 13, NUM. 3 1 AGOSTO DE 1970 

SUBROUTINE MFRI (X,N ,IMP ,LI"·'.ITE1 iVI 1MU, TOL,RESULT ,K,ICONT ,F) 
DIMENSION X(lO),XSIG(10),G(lO),B(lO),DF.LTA(lO),GAJliA(lO),V(10), 

1 VT(lO) 
DIMENSION H(10,10),HSIG(lo,10),M(lo,10),z(10,10),ZT(lo,10), 

1 POR(10,10),c(10,10),VZ(lo,10) 
DOUBLf.; PR.EX:ISION X,XSIG,F,A,G,B,M,H,HSIG,DELTA,GAMA,Z,ZT,POR, 

1 c,vz,V,VT,DF,DY,w,T,D,DV,R,DVM,E 
REAL M,MU 

C GENERACION DE LA MATRIZ DE IDENTIDAD 
DO 10 I=-1,N 

c 

DO 11 J=-1 N 
IF (I.EQ.J~GO TO 100 
H( I,J)=O.O 
GO TO 11 

100 H(I,J )=l.O 
11 CONTINUE 
10 CONTINUE 

C ESTABLECIMIENTO DE CONTROLES PARA ITERACIONES, EVALUACIONES DE 
C FUNCION, INTERVALO DE IMPRESION E INTERPOLACION CUBICA 

K=O 
ICONT=O 
WR=INP 
P=l 
OK=O 

c 
C CALCULO DE LA FUNCION Y DERIVADAS 

CALL FUNCT(X,F,G) 
ICONT=ICONT+l 

c 
C RETENCIGN DE LOS VALORES INICIALES DE F Y G 

700 DO 12 I=l,N 
B(I)=G(I) 

12 CONTfoUE 
A=F 
AMDA=l.O 

c 
C CALCULO DE LA DIRECCION DE DECENSO (DELTA) Y COMPARACION CON LA 
C TOLERANCIA 

e 

CALL VECTOR(H,B,V) 
300 Y=O 

DO 13 I=l,N 
DELTA(I)=-'l (I) *AMDA 
IF( DABS(DELTA(I)).GT.TOL) GO TO 13 
Y=YH 
IF (Y.EQ.N)OK=l 

13 CONTINUE 

C CALCULO DC: LA DERIVADA DIRECCIO;.AL Y VERIFICACION DE i,jUE SEA (-) 
~ALL S.SC,U.(DELTA,B ,E) 

MFRI 10 
MFRI 20 
MFRI JO 
MFRI 40 
MFRI 50 
MFRI 60 
MF!U 70 
MFRI 80 
MFRI 90 
MFRI 100 
MFRI 110 
MFRI l20 
MFRI 130 
MFRI 140 
MFRI 150 
MFRI 160 
MFRI170 
MFRI 180 
MFRI 190 
MFRI 200 
MFRI 210 
MFRI 220 
MFRI 230 
MFRI 240 
MFRI 250 
MFRI 260 
MFRI 270 
MFRI 280 
MFRI 290 
MFRI 300 
MFRI 310 
MFRI 320 
MFRI 330 
MFRI 340 
MFRI 350 
MFRI 360 
MFRl .370 
MFRI 380 
MFRI 390 
MFR1 400 
MFRI 4l0 
MFRI 420 
MFRI 430 
MFRI 440 
MFRI 450 
MFRI 460 
MFRI 470 
MFRI 480 
l'.FRI 490 
MFRI 500 
M1''!U 510 
MFRI 520 
~PRI 530 
r.F'RI 540 
MFRI 550 
MFRI 560 
MFRI . 570 
MFRI 580 



IF(E.GT.O)GO TO 300 
e 
C OBTENCION DEL NUEVO VECTOR DE VARIADIBS X( K+l) 

DO 14 I=l,N 
XSIG(I):X(I)tDELTA( I ) 

14 CONTINUE 
6 
C CALCULO DE F Y G CON XSIG Y DE DF Y GAMA Y VERIFICACION DE ~UE 
C NO HAYA VARIACIONES IMPREVISTAS DE LA FUNCIGN EN LA ITERACION 
C CORRESPONDIENTE 

e 

CALL FUNCT(XSIG,F,G) 
ICONT=ICONT+l 
IF(OK.EQ.l)GO TO 650 
CALL ESCAL(DELTA,G,E) 
DF=F-A 
IF(DF.GT.O.AND.E,LT.O)GO TO 400 
DO 15 I=l,N 
GAMA(I)=G(I)-B(I) 

15 CONTINUE 

C COMPROBACION DE QUE LA REDUCCION EN F SEA SIGNIFICATIVA Y EL.EX;.. 

C CION ENTRE LA INTERPOLACION CUBICA O LA CONVERGENCIA SUPERLINEAL 
CALL ESCAL(B,DELTA,E) 

e 

Q=DF/E 
IF(Q.GT.MU)GO TO 120 
IF(P .EQ.O)GO TO 130 

C INTERPOLACION CUBICA 
DY=E 

e 

CALL ESCAL(G 1DELA,E) 
OZ=3*(.A.-F)/AMDA+E+DY 
W;OZ**.<>-E*DY 
W=DSQRT(I) 
ALFA=AMDA*(l-(E+W..OZ)/(E-DY+2*W)) 
AMDA=ALFA 
IF(AMDA.GT.WI)GO TO 800 
P=O 

C CONVERGENCIA SUPERLINEAL 
S=l 

e 

150 AMDA=WI**S 
GO TO 800 

130 S~+l 
GO TO 150 

C CALC liLO DE PARAMETROS COHUNES A U..S ECUACIONES 1 Y 5 PARA CALCU-
C LAR HSIG 

120 CALL ESCA.L(DELTA 1 GA!fi.A,E) 
T:E 
DO 27 I=l,N 
Vl'( I}=O.O 
DO 28 J=l,N 
VT(I}=-VT(I)+GANA(J)*H(J ,I) 

28 CONTINUE 
27 CONTIHUE 

CALL E.SCAL(VT,GAMA 1E) 
D=i!: 

!'..?RI 590 
r·~?: t.I 600 
HFRI 610 
MFiU 620 
~'.FRI 630 
HFJ:U 640 
HF'RI 650 
ViFRI 660 
MFH.I 670 
MFRI 680 
MFRI 610 
V.E'RI 700 
MFRI 710 
MFRI 720 
MFRI 730 
MFRI 740 
~!FRI 750 
MFRI 760 
MFrtI 770 
HFRI 780 
~RI 790 
MFRI 800 
MFRI 810 
MFRI 820 
MFRI 830 
MFRI 840 
l·lFRI 850 
llFRI 860 
MFRI 870 
MFRI 880 
MFRI 890 
HFRI 900 
MFRI 910 
MFRI 920 
MFRI 930 
MFRI 940 
MFRI 950 
MFRI 960 
!'.FRI 970 
!•1FRI 980 
HFRI 990 
HFRilOOO 
NFRI1010 
MFlU1020 
MFRI1030 
l·1FRI1040 
}1FiU1050 
HFRI1060 
l'.FiU1070 
l!FRI1080 
M?RI1090 
1·lFRillOO 
' 'Frtl lllO 
l'.FRI1120 
'.:PRI1130 
:·íFltlll40 
:J.1RI1150 



e 
c 

c 
c 

e 

Dí!=D/T 
:JO 16 I =l,N 
DO 17 J=l,N 
ZT(I,J )=D¡;;l,TA(I)*DBLTA(J ) 
zr(I,J)=ZT(I,J )/T 

17 CO!JTiiHJE 
16 CONTI1WE 

CALL VECTOR(ii ,GAMA,V) 

E:LECC :::C: :J DE LA EC UACION 
IF(T.GE.D) GO TO 500 

CALCULO CON LA ECUACION 1 
R=l.O/D 
DO 18 I=l,N 
DO 19 J=-1,N 
POR(I ,J)=V(I)*VT(J) 
POR(I ,J)=POR(I,J)*R 
HSIG(I,J)=H(I,J)+ZT(I,J)-POR(I,J) 

19 CONTINUE 
18 CONTINUE 

GO TO 600 

C CALCULO CON LA ECUACION 5 

!:t'RI1160 
}l}'iU1170 
MFRI1180 
MFRI1190 
HFRI1200 
MFRI1210 
MFRI1220 
NFRI12JO 
MFRil.240 
MFRI1250 
MFRI1260 
MFRI1270 
MFRI12SO 
MFRI1290 
MFRllJOO 
MFRllJlO 
MFRllJ.20 
MF'RllJJO 
MFRI1J40 
MFRI1J50 
MF'Rll360 
MFR.Il.370 
MFRllJ80 
MFR.Il.J90 
MF'Rll400 
MFRil410 
MFRil420 
MFRI1430 
M1''RI1440 
MFRIJ.450 
MFRI1460 
MFRI1470 
MFRI1480 
MF'RI1490 
MFRD.500 
MFRI1510 
MFR.Il.520 
MFR.Il.530 
MFRD.540 
MFRI1560 
MFRI1570 
MFRilSe!> . 
MFRI1590 
MFR.Il.6oo 
MFR.Il.610 
MFR.Il.620 
MFRI16JO 
MFRI1640 
MFRI1650 
MFR.Il.660. 
MFRI1670 
MF'Rll680 
MF'Rll690 
MFRI1700 

e 

500 DO 21 l=l,N 
DO 21 J=l,N 
Z(I,J)=D¡;;¡,TA(I)*G!MA(J) 
M(I,J)=V(I)*DELA(J) 

21 CONTINUE 
22 CONTINUE 

DO 30 L=l,N 
DO 40 I=l,N 
C(L,I)=O.O 
DO 50 J;-1,N 
C(L,I)=C(L,I)+Z(L,J)*H(J,I) 

50 CONTINUE 
40 CONTiifüE 
30 CONTrnUE 

DVM=l.O+DV 
R=l.O/T 
DO 22 I=l,N 
DO 23 J=l,N 
Z(I,J)=C(I,J)*R 
POR(l,J)=M(I,J)*R 
VZ (I,J)=ZT(I,J)*DVM 
HSIG(I,J)=H(I,J)-Z(I,J)-POR(l,J)+VZ(I,J) 

23 CONTINUE 
22 CONTINUE 

e INGREHEtnO EN LA ITERACIOl: y COMl'ARACIOi~ CON EL LIMITE 

e 
e 

600 K=K+l 
IF(K . E(C.LIMITE) ~O TO 900 
S=O 

RS1'ENCICN DE LOS NUEVOS VALORES DE X Y H PARA CONTiifüAR EL CALCULO MFRI1710 
DO 24 l=l,N HFRI1720 
DO 25 J=l,N MFRI17JO 
H(l, J )=HSIG(l,J) MFRI1740 



c 

25 co;;n iWE 
24 CONTI NUE 

650 DO 26 I =l, N 
X(I)=XSIG(I) 

26 CONTINUE 
IF(OK.EQ.l)GO TO 200 

C COMPARACION CON EL INTERVALO PARA .ESCRIBIR RES lJLTADOS 
I F(K. NE.WR)GO TO 700 

c 

WR=WR+IMP 
BB=2 
CALL INOUT(BB ,N ,IMP ,Lr.-!ITE, í'II,MU , TOL,X,RES ULT , K, I CONT ,F) 
GO TO 700 

C ESTABLEX;IMIENTO DEL RESULTADO OBTENIDO E IMPRESION 

c 

c 

200 RESULT=l 
GO TO 999 

300 RES ULT=4 
G0 TO 999 

400 RESUL'l'=J 
GO TO 999 

900 RESULT =2 
999 RETURN 

END 

SUBRUTINA n c roR 

SUBROUTINE VEX:TOR(A,B,V) 
DIMENSION A(l0,10) ,B(lO) ,V(lO) 
DOUBLE PRECISION A,B,V 
COMMON N 
DO 10 I=l,N 
V(I)=O.O 
DO 20 J=l,N 
V(I)=V(I)+A(I,J)*B(J) 

20 CONTINUE 
10 CONTINUE 

RETURN 
END 

SUBRUTINA ESCAL 

SUBROUTINE .ESCAL(A,B E) 
DI}!EllSION A(lO),B(lo) 
DOUBLE PRECISION A,B,E 
COMHON N 
E=o.o 
DO 10 I=l,N 
E=E+A (I)*B(I) 

10 COHTINUE 
Ii.ETURN 
END 

l·:F'RI1?50 
1-'.FRil'/ tO 
MFRI1770 
MFRI1780 
HFRI1790 
MF!Ul800 
MFRI1810 
l'.FRI1820 
MFRI1830 
'. '.FRI1840 
MFRI1850 
MFRI1860 
MFRI1870 
MFRI1880 
MFRI1890 
MFRI1900 
MFRI1910 
MFRI1920 
HFRI1930 
MFRI1940 
MFRI1950 
MFRI1960 
HFnI1970 
HFnI1980 

VECT 10 
VECT 20 
VECT 30 
VECT 40 
VECT 50 
VECT 60 
VECT 70 
VECT 80 
VECT 90 
VECT 100 
VECT 110 
VECT 120 
vm:r 130 

ESCA 10 
ESCA 20 
ESCA 30 
¿<)CA 40 
ESCA 50 
ESCA 60 
i!'SCA 70 
ESCA 80 
t:SCA 9J 
&SCA 100 
ESCA llO 



e 

e 

SUB?.O:JTIHE FUNCT(X,F, VOL,D ,A,Nl,N2) 
DI: '&~SION X(lO) ,COST(lO) 
DOUBLE PRECISION X,T,Q,COST ,F,A,D 
RI!:AL Kl,K2,I,O 

C ALIMENTACION DE DATOS 
T=X( l ) 
Q=X( 2) 

e 
C ESTABLECDIIENTO DE CONSTANTES DEL PROCESO 

P4=20 
ClF=0 .075 
C2F=0 0 025 
TF=lOO 
DH=8000 
R0=7 0 J6 
IU=l 
N2=1 
CP=0.50 

e 
C ANALISIS QUIMUCO DEL SISTEMA 

TP=T+460 

e 

Kl=lOO*EXP(-1000/TP) 
K2=10*EXP(-1000/TP) 
C2=C2F-(P4/Q) 
VOL=P4/(K2*C2) 
Cl=(Q*C1F-P4)/(Q+VOL*Kl) 
QP=VOL*DH*Kl*Cl+P4*DH+Q*RQl<CP*(TF-T) 
IF(QP.GE.O)GO TO 40 
WRITE(6,55)T,Q 

55 FOP.MAT(lH ,1ox,20HPARA LOS PUNTOS T = ,14,3x,4HQ = ,I4,JX, 
1 9HQP ES (-)//) 

GO TO 5 

C DUlE!ISIONJ~'UENTO DEL REACTOR Y ENFRIADOR 

e 

40 VaVOL*0.13368 
D;:(V/l.70)**0.333 

50 IF(D.LT.9 0 66)GO TO 60 
NJ.lllll+l 
D-D/Nl 
GO TO 50 

60 A=QP/((4J+0.0452*T)*(T-94)) 
70 IF(A.LT.4000)GO TO 80 

N~N2 l 
ll11A/N2 
GO TO 70 

80 IF(A.LT.50).A.:50 

C ANALISIS DE COSTOS 
PD=25+(T**3)*3.JE-6 
COST(l)=3.5*(((0.0909*D**3+o 0 4.82*D**2)*PD+J60 6*D**2+1600 5*D)** 

1 0.782)+(17.2+0.0l3J*T)*(D**2) 
GO TO 100 

90 COST(l):J.5*((40 56*D**3+6o.7*D**2+160.5*D)**0 0 782) 
100 CQST(2):1000+1oo•D 

FUNC 10 
FUNC 20 
FUNC JO 
FUNC 40 
FUNC 50 
FUNC 6o 
FUNC 70 
FUNC 80 
FUNC 90 
FUNC 100 
FUNC 110 
FUNC 120 . 
FUNC 130 
FUNC 14D 
FUNC 150 
FUNC 160 
FUNC 170 
FUNC 180 
FUNC 190 
FUNC 200 
FUNC 210 
FUNC 220 
FUNC 230 
FUNC 240 
FUNC 250 
FUNC 26o 
FUNC no 
FUNC 280 
FUNC 290 
FUNC 300 
FUNC 310 
FUNC J20 
FUNC 330 
FUNC 340 
FUNC 350 
FUNC 360 
FUNC 370 
FUNC 380 
FUNC 390 
FUNC 400 
FUi>C 410 
FUNC 420 
FUNC 430 
FUNC 4J¡fJ 
FUNC 450 
FUNC 460 
FUi.JC 470 
FUNC 480 
FUNC 490 
FUNC 500 
FUNC 510 
FUNC 520 
FUNC 530 
FUNC 540 
FUNC 550 
FUNC 560 



e 

COST(3 ):255u(V**0.3) 
HP2Ji&QP*l.88E-5 
IF(T.LE.250)GO XO 110 
COST(4)=922*(HP2**0. 467) 
GO TO 120 

llO COST (4):530*(HP2**0 0 '.67) 
120 llP)::Q* (6.95E-4+(T**3) *4.59E-11) 

COST(5):5BQ•(HPJ**Oo467) 
IF(T.LE.JJO)GO [ 30 
PCF'll0.962+(T**3)*lo68E-9 
Ca>T(6)=19J*N2*PCF*(A**0.546) 
GO TO 140 

130 Ca>T(6):193*N2*(A**0.546) 
140 CLCO 

DO 6 r.::::1,6 
CD=CDtCa>T(L) 

6 CONTINUE 
D:5*Nl*CD 
U:::llOOO 
.S::0.18*I 
Ca>T(7)=3.10*V 
COST(8):61.10*HP3 
COST(9)-0.00115*QP 
Ca>T(lo):QP!t0.79E-3 
U'l"--0 
DO 7 La7,10 
UT::UT+COST (L) 

7 CONTINUE 
R:.4.lO*Q*(ClF..Cl)+-8200 
o.LC+B+UT+ft 

C OBTENCION DEL VALOR DE LA FUNC ION 
5=492000 
l':úiiO .50* (S..O) 
F:lOO*PI/I 

5 RETURN 
END 

FUNC 570 
?UNC 580 
FUJJC 590 
FUNC 600 
FUNC 610 
FUUC ó20 
FUNC 630 
FUNC 640 
FUNC 650 
FUNC 660 
FUHC 670 
F'UNC 680 
FUilC 690 
Firnc 100 
FUNC 71J 
FUNC 720 
FUNC 730 
F:iHG 7/,0 
FUNC 750 
FUNC 760 
FUNC 770 
FUNC 780 
FUNC 790 
FUNC 800 
FUHC 810 
FUNC 820 
FUNC 8JO 
FUNC 840 
FUNC 850 
FUNC 860 
FUNC 870 
FUNC 880 
FUNC 890 
FUNC 900 
FUNC 910 
FUNC 920 
FUNC 930 



e 

S!BrlOUTI,¡s DIB(X, 1" ,G) 
DHS:,JSION X(lO) ,S(lO) ,XX(lO) ,Y( lO) ,Z(lO) ,G(lO) 
DOUOLE PRECISION X,A,F,G,D 
H=0. 01 
NDIM=J 
Y(2)=F 
DO 5 J=l 1 2 
.a(2)=X(J) 
X(J)=S (J)-H 
CALL FUNCT(X,F, VOL,D ,A,tU,N2) 
XX(l )=X(J ) 
Y(l )=F 
X(J)=S(J)+H 
CALL FUNCT(X,F,VOL ,D,A,Nl,N2 ) 
XX(J )=X(J) 
Y(J )=F 
X(J) =S(J ) 
CALL DGTJ (XX, Y,Z,NDIM,IER) 
G(J )=Z(2) 

5 CONTINUE 
F=Y(2) 
i:lETURN 
END 

SUBROUTINE DGTJ (X,Y,Z,NDIM!IER) 
DIMENSION X(lO) ,Y( lO) ,Z(lOJ 
IER=-1 
IF(NDIM-J)8,l,1 

1 A=X(l) 
B-=Y (1) 
1::2 
IiY2=X(2)-A 
IF(DY.2)2 9,2 

2 DY2=(Y(2)-B)/DY2 
DO 6 I=J,NDIM 
A=X(I)-A 
IF(A)J 9,3 

3 A=(Y(I)-B)/A 
B=X(I)-X(I...l) 
IF( B)4,9,4 

4 Dil=DY2 
DY2=(Y(I)-Y(I...1))/B 
DYJ=A 
A=X(I...1) 
B=Y(I-1) 
!F(I...J)5,5,6 

5 Z( l)=DYl+DYJ-DY2 
6 Z( I-l)=DY1+DY2-DYJ 

IS.'l=O 
I=NDlií 

7 Z(I)=DY2 +DYJ-DY1 
8 iü:'l' [Jml 
9 Ilili=I 

I=I-1 
IF(I-2)8,8 17 
END 

DER 10 
DER 20 
DER JO 
DER 4D 
DER 50 
DER 60 
DER 70 
DER 80 
DER 90 
DER 100 
DER 110 
DER 120 
DER 130 
DER 140 
DER 150 
DER 160 
DER 170 
DER 180 
DER 190 
DER 200 
DER 210 
DER 220 
DER 230 
DER 24D 

DGTJ 10 
DGTJ 20 
DGTJ JO 
DGTJ 40 
DGTJ 50 
DGTJ 60 
DGTJ 70 
DGTJ 80 
DGTJ 90 
DGTJ 100 
DGTJ 110 
DGT3 120 
DGT3 lJO 
DGT3 14D 
DGT3 150 
DGT3 160 
DGT3 170 
DGT3 180 
DGT3 190 
DGT3 200 
DGT3 210 
DGTJ 220 
DGT3 230 
DGTJ 24D 
DGT3 250 
DGTJ 260 
DGTJ 270 
lJGTJ 280 
DGTJ 290 
DGTJ 300 
DGT3 310 
DGT3 320 
DGT3 330 



II ,- Los valor ¡; s tlc F, G J XSIG s r~n el resultado Gn e· so C.e es-

taren el 9ptimo , por l o t anto si OK=l se ter--,.inurá el pr oceso. 

T III ,- Por riedio de la subr ·. ti na ESCAL se cleter:nina 6 g (E:) y se 

encuentra la diferencia de F* y F (DF) si est os dos valor es no c · ~ mplen: -

6 Tgtt < Oj DF > O 

se podr~ seguir el c~lculo, de lo contrario se tendr~ una salide por error 

en la programaci9n de gradi entes, 

IV.- Se calcula por Últil'IO la difer encia de gr adientes (Gill-:A) 

10) verificación de que la reducción en F sea significativa 

Se calcular4 con la subrutina ESCAL el producto gTó {E) y de 

acuerdo a la relaci9n Q =oF/gT6 , si Q~ la reducción s ,r~ aceptada y si 

Q~, se ir~ a una reducción del valor de ".>..ya sea, por interpolación cy 

bica o por convergencia superlineal (para r educir?\. más de una vez). 

(Diagrama de flu jo en la siguiente p4gina) 



11) I nterpolación cúbica 

La siguiente secuenci a para la interpolaci9n cúbica, fue extrai 

da del. artículo "A r apidl y ccnvergent descent method fer minimizat i on" -

publicado en 1963 en el Comp. J. 

W :~oz2 - (g*T5)(gT 5) 1 

o< =A (1 -!i*T6 +w+oz) 
g*T8 - gT5+2w 

donde o<. será el valor propuesto. 

En el paso anterior ya se ha determinado gT~ , de modo que util1 

zando de nueva cuenta la subrutina ESCAL se determinar~ g*T 6 y a partir de 

estos valores se podr~ efectuar la interpolaci9n. 

Por Último, si el valor propuesto por la interpolación c~bica no 

es mayor que O.l entonces se utilizará O.l ó la convergencia superlineal-

para continuar el c~lculo. 



ALFA=AMDA x ( 1 - E+W -OZ ) 
E - DY+ 2W 

12) Convergencia superlineal 

La convergencia superlineal consistir~ en probar para W:.O,l, -­

valores de l\.=w,w2,wJ, •••• , hasta encontrar una A que reduzca F sati s--

factoriamente. 

l•=tll $ 
'~ )j AMDA : ifIS l >@ 1 

13) C@lculo de Parámetros conµnes a las ecuaciones para cAlcu1ar 

Los siguientes ~actores son necesarios en ambas ecuaciones, 1 y 5 

y por lo tanto se deterrninar~n antes para evitar repetir su c~lculos 

I.- Con la subrutina ESCAL se determina 5 Ti 

II.- Se construye una rutina para determinar iTH que es un vector 

transpuesto. 

- III.- Con la subrutina ESCAL y el producto anterior se obtiene --

IV.- Con los productos de I y III se obtiene 1 TH ~ / f, T ~. 

V.- Se construye una rutina para calcular 6 6 T y con el pr oducto 

de I se obtiene 55T¡5Tl. 



VI.- Gen :i.a subr;;tinc V .~.;rJrt .;a calcula H ~. 

'--"T"'-'-' - - - - - - -- - --, 

-- -- ---, 
1 

1 
1 

1 
ZT(l J) = DELTA(I) X DELTA(J) 1 

1 1 

1 1 

_ _J_J 
ZT(I,J) = ZT(I,Jlf.!_ 

14) Elección de la ecuación 

La elecci9n de la ecuación depende de la siguiente relacióna 

Si se cumple, se usar~ la ecuación grande(5), de lo contrarior -

se usar~ la ecuaci9n l. 

> 



15) C&l culo ccn la e c~ación 1 

I.- Con el ,; reduc t o obtenido en lJIII .:;e obtlenc 1/ 6 1\ 6. 
II . - Se construye una r;.it i na , pc r ~.~edio de la c·1c:l ccn los pro--

duetos de 13II y 13IV se obtiene H ~ ~ TH y este µreducto se :nult iplica 

por l/1S TH ~. 

III.- Se aplica la fórmula 1: 

HSIG :: H~ - H ~~TH 
Ó lf ~ TH 6 

r- ---
1 
1 r --· 

POR( I,J) = v[ITx- vT(J)~-·:J ... ---- - -

POR( I , J) = POR(I , J) X R 

HSIG(I , J) = H(I,J)+ZT(I,J ) - PüR (I, J) 
1 
l - - -- - ·-- - .. 

L ____ _ _ 

16) C'1culo con la ecuación 5 

Para realizar el c~lculo co n la ecuación 5 se desarrollar~n l os -

siguientes pasos. 

I.- Creaci9n de una rutina para obtener con 6 y ~ el producto -­

~ ~ T y con 13VI y Ó obtener H~6T. 

II.- Con la matriz 61S'T y H obtener por medio de otra rutina esp~ 

cial el producto de ambas matrices S ~TH. 

III.- Con sl producto de 13IV se obtiene l+~TH~/ÓT~. 

IV.- Con el producto de 13I se obtiene 1/ ó T ~ • 

V.- Se crea una rutina para obtener: 

El producto de II y IV 



El µr oducto de I y IV 

y se aplica la ecuación 50 

,-----
1 
1 r----
1 1 
! 1 Z(I,J) =DELTA(I) X GAMA(J) 

1 
i 
1 

M(I,J):V(I) X DELTA(J) 

L----
li--- --- - -

r-- - - - - - - -
1 

' 1 

1 

1 

1 

1 

1 

r- - - - - ---

' 1 

1 
1 

POR(I,J) = M(I,J) X R 

Z(I,J)=C(I,J) X R 

VZ(I,J)=ZT(I,J) X DVM 

HSIG(I,J) = H(I,J) - Z(I,J) - POR(I,J) +VZ(I,J) 

1 L _______ _ 

L - - - - - - -- - -



17) Incre:r.ento en la iterac ión y conpar ación con el l:Í.d t,e 

Se incrementa el contador de iteraciones (K) y se compara con el 

límite fijado¡ en caso de llegar al l~mite se tendr~ una salida indican­

do que no se obtuvo la convergencia antes de ~ste . 

Se fija S =O para que al volver a utilizar la convergencia super ­

lineal se comience con exponente igual a l. 

18) Retención de los nueyos valores de X y H para continuar el 

cÁlculo 

Por medio de dos r utinas se igualan H a HSIG y X a XSIG y si el -

par~metro OK es igual a 1 se toma una salida para indicar la convergencia 

y terminaci<?n del proceso. 



19) Impresión veriÓdica de resultados 

Se hace una comparaci9n de la iteraciónes acumuladas con el int<JI: 

val o previamente f ijado para escribir ne sultado s parciales (IR), con el~ 

fin de observar el desarrollo del c~lculo antes de llegar al resultado fi~ 

nal. 

20) Establecimiento del resultado obtenido e impresión fina! · 

Se ha escogido la siguiente simbolog~á para expresar el resultado 

del procesos 

RESULT 

RESULT 

RESULT 

RLS JLT 

1 

= 1 

= 2 

= J 

;:;. 4 

Se obtuvo la convergencia 

No se obtuvo la convergencia antes del límite 

Error en la programación qe gradientes 

Errores de redondeo 

J 



SUi3RUTil'A VECTOR 

La subr uti na V C:Cl'OR r wüiz& la rr.ul tip ..!. i cación de :.rna rn.a t. riz po1· 

un vector, obteniendo cor·i_o resultado otro vect or de la l'lane ra qu¡, l o 

muestra el si gui ent e eje~plo : 

A B V 

De acuerdo a esto, el diagra!'la de f l ujo par a esta subrutina se-

X B I 

SUBRUTINA F.SCAL 

La subrutina F.SCAL r ealiza la multiplicación de un vector trati_§ 

puesto por otro vector, obteni~ndose como resultado un esca l ar, de l a f o_!'. 

ma que se muestra en el siguiente ejerr.plo1 

A B 

= E 

De acuerdo a esto , el diagrc:ma de f luj o sera: 
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