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INTERODUCCION

Siempre ha sido una tendencia natural en todos los campos de
actividades del hombre, tratar de cbtener los mejores resultados que -
le sean posibles al resolver cualquier problema a que se enfrente, de-—
acuerdo a las circunstancias especiales que rodeen a éste, habiendo —-
utilizado diferentes procedimientos para lograrlo, dependiendo en épo-
cas anteriores de su poder de observacidn o de sus conocimientos en el
presente.

No siempre los problemas son sencillos de analizar y de re—
solver para obtener lo que nosotros necesitamos, y lo cierto es que la
gran rayoria de los casos que representan un problema real o por lo me
nes lo simulan, se complican demasiado para poderlo resolver con armas
elementales o intuitivas. Debido a esto, en los Qltimos afios han sido
ideadas técnicas por matemdticos como Broyden, Powell, Pearson y Flet—
cher entre otros, que permiten una hejor y més rapida solucidén a los -
diferentes problemas y gue se conocen como Métodos de Optimizacidn,

La mente humana puede enfrentar una tarea o problema e idear
més de un plan de accidén para resolverlo, efectuando a continuacidén un
segundo paso, la seleccidn de cual cousidera el mejor plan de accidn,-
o sca el paso de decisién. El ejecutar los dos pasos juntos, reconoci
micnto de alternativas y decisidén constituye la Optimizacidn,

Como se puede entender la Optimizacidn nacié casi con 6l —-
homvre, pues éste siempre ha tenido yue enfrentarse a problemas y re—
solverlos, Teniendo en cuenta esto c¢ suede e:focar a la Optimizacidn
de dos formes, ura que es la Cualitativa proque se realizae por medio -
de la vurs apreciacidén humzca y otra, Cuantitativa que es la que Se rea

lize por medios matemiticos y exactos.



La Industria Quimica ha sido siefpre un gran campo de aplica
cién de la Optimizacidn en cualquiera de sus formas, es por eso que en
la formacién del Ingeniero Quimico se ha ido haciendo cada vez mis y -
mds necesario el conocimiento y estudio de los Métodos de Optimizacidn
propuestos por los matematicos, para poder optar en un momenfo dado —
por su posible aplicacidén a los problemas que se presentan en su area-
de actividades.

El objeto de esta Tesis es brecisamente, basandose en la des
cripcidn que hace#t RobertFletcher de su Método, en el articulo publica
do en "The Computer Journal" Volumen 13, nimero 3 de agosto de 1970, -
obtener éste y comparar su efectividad con la de otros métodos ya pro-
bados, para despues aplicarlo a un problema representativo de un proce
so quimico y ver cuales son las ventajas y desventajas de su aplicacion

Asi pues, el panorama que se intenta presentar es algo gue,-
aunque en otros pafses ya se aplica en algunas actividades en forma --
sistemAtica, en nuestro pais aun tiene un aspecto experimental y se rea
liza en muy pequefia escala, sin embargo, al profundizar un poco en su-
estudio, surge la pregunta de cuanto nos podria ayudar la utilizacién -

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



GENsRALIUJODA&D .S

El proceso de optimizacidn en general es posible dividirlo en -
varios pasos, que comunmente se siguen al tratar de resolver la mayoria -
de los problemas que se nos pueden presentar, De acuerdo a este criterio
en primer lugar tenemosi
a) .- PLANTEAMIENTO DE PROBLEMAS

Es de gran importancia considerar en el planteamiento de un pro
blema que, el modelo que lo represente sea:

- Una aproximacion del prcblema real,

Una representacidén simplificadae

1

- Contiene los aspectos mas relevantes,
-~ El problema planteado puede resolverse.

b) .~ FORMULACION DEL PROBLEMA

El problema general de programacion no lineal se plantea de la-
siguiente manera;
Minimizar £(X)
Sujeto a gi(X) =0 1w 125000 sel]
hj(X)Ez 0 J=1,2,00000,m

Donde X: (x1, x2,....... .xn) es el vector de variables y f,g,h

son funciones de X a valores reales
f 3§ es no linesl
g,h 3 pueden ser lineales o no lineales,

La formulacion de un problema representa en si, una dificultad-
jue en muchos casos requiere de un enorme trabajo analitico para realizar
la, aunque este trabajo es siempre Util no importa que al final de cuen~
tas, no se lleve a cabo la optimizacidn.

Las funciones representativas cemunmente denominadas "funcidn -
objetivo", oueden corresponder a dos clases de problemas: con restriccio=

ses y sin restricciones. Si el problema es sin restricciones se podra —-



resolver con los algeritrus on forma directa, perc si el .rceblema es con -
. . ’ . (4 . .

restricciones se tendra gue lscer uso de tecnicas especlales pare tretarlo

como a continuacidén se explica:

¢) .~ MANEJO DE RESTRICCICHES,

Existen bdsicamente tres tipos de estrategias para el manejo de -
restriccioness
- Transformacién de Variable
- Técnicas de Barrera y Penalizacidn
- Algoritmos especiales que manejan implicitamente las restricciones
Iransformacion de Variable,
En ocasiones las restricciones lineales de cierto tipo pueden —-

transformarse por un cambio de variable y manejarlas sin restriccidn, p ej:

Tipo Transformacidn
Xi_Z 0 X = y%
Osxisl , Xy = sen‘?yi
-1<xi<1 Xj = sen y3

Estas transformaciones no introducen Jptimos locales adiciona —-
les, La optimizacion se efectia con respecto a las nuevas variables sin-
restriccionses y del resultado de la optimizacidn se obtienen los valores-
fptimos de las variables originales mediante la ecuacién de transfcrmacidn.

Técnicas de Penalizacidn y Barrera,

Las técnicas de Penalizacidn y de Barrera son procedimientos pa-
ra aproximar problemas de optimizacidn restringidos por una serie de pro-

blemas irrestrictos.

Técnica de Barrera,

El método més conocido y mis empleado es el SUIT (Sequential --
Unconstrained linimization Technique) que tiene la ceracteristica de que -
todos los puntos mancjados son interiores y oor tanto factibles,

/' mn el
P(X,r) = £{X)+ rj{i 1/0j (%)



r : pardmetro OKr,j<T, ¥ rk-—>0

Se reguiirs de un punto inicial X° factible y se resuelve una -
secucncia de problemas de optimizacién P(X,r) para r = T s Tseeess T =
ficurs 1.

Técnica de Penrlizacidn.

Tambien se conoce como técnica de punto exterior. En este méto
do no se tiene limitacion en la eleccidn del punto inicial pero las solu-

ciones intermedias no _son factibles,

PXr) =100 ¢ £ (300,07

Este caso se ilustra en la figura 2 .

e, B8 o .

)

e ) A

/a*' . /

1 . 2 x x(r) 1 2 “x
figura 1 figura 2

d) .-ELECCICN DEL ALGORITMO

A partir de este punto se tisne lo necesario para poder elegir-
el algoritmo que mAs convenga a los requerimientos de nuestra optimiza---
cidn, asi es como a continnacidn, se da un panorama general de los méto—
dos de optimizacidén, describiendo en forma simple las caracteristicas de-

cada unoe.



METODOS BASICOS D& BESCiiSO

Estas técnizas ofrecea la alternativa mis directa y simple vara
obtener soluciones cuando éstas no se pueden obtener en forma anal{tica.

Se empieza con un punto inicial y de acuerdo con cisrta regla-
fija se establece la direccidn de movimiento y se efectua el movimiento
en la direccidn establecida hacia un minimo relativo de la fuﬁcién objeti
ve. En el nuevo punto se repite el proceso.

Una vez seleccionada la direccidn, todos los algoritmos requig
Ten de un movimiento hacia el punto minimo en la linea correspondi=nte,-

proceso que es llmado comunmente busqueda en la linea (Miniwmizacidn uni-

dimencional) y que constituye la espina dorsal de esta clasz de algorit-
mos de programacién no lineal.

Esta bisqueda unidimencional se puede efectuar con los siguien
tes tipos de estrategia:

I.- Bisgueda secuencial.

Entre los métodos de este tipo se encuenira el de dicotomfa —-
que es el mds simple, pues se basa en la reduccidén del intervalo de incer
tidumbre por medio de solo dos evaluaciones, Existen otros métodos seme-
jantes para el mismo fin y con mayor eficiencia por ejemplo: Fibonacei y=

seccidén dorada.
II.- Bisgueda por ajuste cuadrédtico.

Bste método se basa priacipalmente en nue dados tres puntos co-
necidos y sus correspondientes valores de la funcidn, se puede construir-
una cuadratica que pase por esos tres puntos de acuerdo a la férmulas --

f(x)=a.x20 bx + ¢

De acuerdo a la resolucién del sistema de ecuaciones parz los —-

tres puntos, se puede determinar que el ptimo de esta funcidn se encuen-

tra ens



X = =b/2a

SLTdols YIULITIVART ASLES

Los métodos Cfundamentales de minimizacidn de funciones multiva——
riables sons
- Método del Gradiente.,

- Método de Newton.

Ambos métodos han servide:. de base para el desarrollo de una gran
cantidad de algoritmos los cuales pretenden evitar algunos de los inconve-
nientes de éstos métodos.

Método del Gradiente,

Es el més antiguo y tambien el mejor conocido. Este algoritmo es
iterativo, es decir que dado un punto inicial X, genera una secuencia de -
puntos xl’XE""°"’Xk que converge a la solucién. El proceso iterativo se
defise como sigues

feal = K™ OB
donde o, es un esczlar positivo que minimiza f(Xy -oxgy). Es decir a par-
tir del punto Xy buscamos a lo largo de la direccién del gradiente negati--
vo -g, hasta un punto minimo en la linea; éste punto minimo se toma como --
Xk+ 1 va partir de é1 se evalla nuevamente el gradiente y se repite el —
procedimiento. Es necesario hacer notar que la o se determina con cual——
quiera de los métodos de bisqueda en la linea,

La siguiente interpretacidn geométrica en la figura 3, puede ayu-
dar a entender mejor el métcdo.

El vector de gredientes estd definido comos

of  df af
vf(x) = (ﬁi ’b.TZ 9 ..-..o,b—xﬂ )



\
Py

figura 3 X

Método de Newton.

La idea del Mitodo de Newton es que la funcidn f que se quiere-
minimizar se aproxima localmente conina funcidn cuadratica y a esta se -
le determina el minimo exacto. En la cercanias de X, se aproxima f por-
una serie truncada de Taylor:

£(X) Ne£(Xy) + V() (B-Xg) +1/2 (X-%,) ¥ F(Ky) (X-X)

dondes
F(r,) = [% , 9% , ...
2
ox] dx,0x,
d2¢ , d2F ., .....
Ak, O .
: . d2r
: . ax
y X=X- [?(xkz] -1 §7f(xk)t

En los puntos lejesnos 2 la solucidn el algoritmo debe modificar
se para garastizar la convergencia. La modificacidn ccnsite en intrcdu-
cir un parémetro de blisquedacXy como sigue:

fay = %% [F) ] L)t
donde %, se elige de tal manera que minimice f.

Este método tiene muy buenas propiedades de convergencia perc-



tlere el inconvenicnte de necesitar el calculo y la inversidn de la ma—-
triz (el Hessieno).

METODOS (US NO RUQUIZREN DERIVADAS,

Método de descenso coordenado,

Este tipo de métodos son bastante atractivos ya que son de fé-
¢il implementacidn. Sus oropiedades de convergencia son inferiores a las
del método de gradientes.,

La estrategia propuesta es la siguiente: dado X = (xl,xz,...xn)
el descenso se efectua sobre la coordenada x; es decir:

Minimizer £(X3,X0,.005%p)
A

1

Solo se permite el cambio de uno de los componentes xj en la -
blisqueda.

Método de Powell,

Sus caracteristicas mis importantes son:
- No requicre célculo de derivadas
- Converge a la solucidn en un nimero finito de iteraciones para funcio—
nes cuadraticas.

El algoritmo funciona de la siguiente manera:
1.- Dar un punto X, y un conjunto de n direcciones iguales a los ejes coor
denados. Sy = er41y L=0,4.40.4, n-1; donde ej es el vector cuya compo——
nente j es igual a 1 y las demds son iguales a cero.
2,- Evaluar f(X;) para k=0,...,n-1 y guerdar esta informacién para usar -
la en el paso 8,
3.~ Resolver el problema de minimizacidén en la linea, esto es encontrar -
o<y cue satisfaga:

f(Xk*'CKkSk) = min f(XK¥°‘kSk)

donde oLy puede tomar vslores positivos o negativos.

4e= Calcular el paso de descenso

£ = Xy



5.~ Calcular el nueve punto

e 41 =%k AXy
6.-51i k<n-1, hacer k=k+1 y revetir = partir del paso 2; de lo contra—-
rio terminar el ciclo y paszr a 7.
7.~ Si /xi - X2/<£i » i=1,.....yn terminar la iteracidn; de lo con—
trario pasar el paso 8 (éj.es el vector de tolerancia)
8+~ Encontrar una j entera, 1{j<n tal que:

§- E(xi'l)-r(xizl = max f(xi"l)-f(xi_ll

1€isn
9.~ Hacer fy = (X)) ¥ f= £(X,)
Calcular f3= £(2x,-X,)
10.- 81 £5> 87 § (f3- 26, £3)(£7-f, )23 1/2 S(fl—f3)2 usar de nuevo-
el mismo conjunto de direcciones en el nuevo ciclo, haciendo:

Xb = X,, k=0 y repetir a partir del paso 2; de lo contraric pa-
sar a 11,

11.- Calcular S=(X -X ) y &, tal que minimice f(LFeXS) y hacer - - -
X =X t+&s,

12,.~ Determinar el nuevo conjunto de direcciones. Hacer k=0 y repetir a

partir de 2.

Método de Hooke y Jeeves.

Este método efectua dos tipos de movimientos; exploratorios y -
de patrén, Los movimientos de exploracidén se efectuan cambiando una so-
Ja variable a la vez., Se sabe que este procedimiento es bastante inefi-
ciente, por esta razén Hooke y Jeeves proponen que los movimientos de -
exploracién vayen seguidos por movimientos de patrdn, es decir en la di-
reccidén aproximada del gradiente determinado por el movimiento de explo-
racidn.

Este método es una aproximacidn del método del gradiente con -

muchas de sus desventajas; su convergencia es lenta.



Los zsuectes atractives son;
- Fécil de programar
- No requiere derivedas.

CRITERICS Db, TRGMIINACION

La gran mayoria de los =lgoritmos usan como criterios de fin de

blisrueda los siguientes:

a) _f£xktl) _ p(xk) g8
£(xX)

k1 ok
Xkt _ g
w x <€

Normalmente estas dos condicioes deben cumplirse simultaneamen
te para detener el proceso, El utilizar solo uno de los criterios pue
de causar las siguientes dificultades:

a) Aunque los valores sucesivos de la funcidén estén muy cerca-
nos, la fuuciéq puede seguir descendiendo en forma constante como se -

ilustra a continugcidn.

£ f-- -~ -

f(Xkﬂ_) R e e e R




b) La proxinidad de dos ~roumentos suce:ives no podré ser tov: -
4 . . . .’ - - I . .
da como 1ndice pare la terminacion cuando 1la fuscion deseiende resenti-

namente.

£(x,)

£(Xyyy)




METODO DE FLIICHER

En este capftulo se hace una descripcidn del Método que Robert
Fletcher propone en su articulo "A new approach to variable metric algo-
rithms" publicado en The Computer Journal Volumen 13, nimero 3, de agos-
to de 1970, mencionando en forma detsllada las propiedades y caracteris-
ticas que debe cumplir el algoritmo, para obtener de é1 un funcionamien-
to que garantice los fines de nuestra Optimizacidn.

MOTIVACION,-

El art{culo se ocupa del problema de minimizar una funcién —_—
F(X) de n variables X =(X1, X2, X3,........Xn) asumiendo que el vector
de gradientes Y/, F=g(x) estd disponible expl{citamente, pero que el -
Hessiano G no lo esta (Gij= d4F ). Un tipo de método del cual ha-
obtenido considerable éxito para résolver estos problemas es el M§to-
do de Variable Métrica (MVM), cuyo autor es Davidon (1959) y que fué-
simplificado por Fletcher y Powel en 1963, La principal caracterist;
ca del MVM es que se obtiene una aplroximacién de H a (}'1 que es con—

serveda en cada iteracidn usando la fdérmula:

6§67 _ a8 ¥ (1)
sTy Yy

donde H=x* -x y ¥=g* - g son los cambios en X y G hechos en esa —

H* = H+

iteracién y el suscrito ( * ) denota la siguiente iteracién., La co-
rreccidén § es tomada como un miltiplo o< (e<>0) de una direccidn de
bisiueda S=-Hg escogida por analogia con el Método de Newton, de tal
forma que:
8 = XS =-cxXlig
31 miltiplo o< es tomado como la A\ que minimiza —-
F(X+AS), esto es que la funcidn es minimizada localmente en la direc_

cidn de blisqueda., El Métcdo tiene un nimero de importantes propiedades,



por ejemplo si la m.triz de sproximacidn H es escogida de tal forra .ue
sea inieialmente positiva y definida, cntonces esta propiedad es reteni
da en aproximacioncs subsecuentes, Tambien si la funcidn gue serd mini
mizada es de una forma cuadrdtica positiva definida, el algoritmo termi
naré a lo mis en n iteraciones,

El algoritmo tiene, sin embargo, algunos inconvenientes, Kl —
principal es la necesidad de resolver el subproblema de encontrar o<
en cada iteracidén o sea la blisqueda lineal, esta se hace generalmente
por evaluacién de la funcién y gradientes para un nimero de diferentes
valores de :\., interpolando de acuerdo con alguna estrstegia hasta ob
tener un mfhimo suficientemente exacto. La bilsqueda en la linea puede
tambien a menudo ser desventaja cuando hay restricciones presentes, —-
porque entonces el minimo en la linea puede no ser factible. Es impor
tante por lo tanto, considerar como puede dispensarse el subproblema -
de la biisqueda lineal.

El primer punto a examinar por lo tanto, es como se puede pro
bar la terminacién del algoritmo de Variable Métrica, que no requiere
blisqueda lineal, Para esto es necesario contar con otra férmula apar-

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

H sucesivas, una férmula de este tipo es:

(8-1Y%) (8 —nyT (2)
¥T( & - HY)

En la cual la correccién es de Rango I y evita la necesidad -

H* = H+

de hacer bilsquedas en la linea e introduce una serie de efectos secun-
darios, los cuales sons no poder garantizar la reduceién en F por mu-—
cho tiempo, la correccidn es ilimitada aun para funciones cuadraticas,
y por {ltimo, si se toma §=-Hg dentro de la estrategia del algoritmo

entonces, H* es automiticamente singular o indeterminada.



4n le wds.,ucda de un al_oritmo simple y efectivo es necesario -
tener o cuenta yue la reiencién de H positiva y definida es importante
por;ue asesura una reduccién de F en cada iteracidn. La aproximacién ——
que se consideres, es por lo tanto, el hecho de abandcnar la propiedad -
de terminacién cuadratica, para que sea posible reemplazar el proceso -
de blsqueda liieal por uno mas simple y esperadamente mids eficiente pa-
ra reducir la funcidén en cada iteracién. Esto no puede ser realizado -
tan libremente puesto que la terminacidn cuadrética es un hecho que ga-
rantiza la rdpida convergencia de un algoritmo, de acuerdo a que H tien
da a G°L,

En su articulo)Robert Fletcher define como propiedad I, aque——
1la que establece que para funciones cuadréticas, los valores propios -
de H deben tender monotdnicamente a aguellos de G-t. La férmula (1) del
MVM satisface la propiedad I, por lo tanto viene a ser un candidato pa-
ra usarla en la clase de algoritmo gue se ha enfoceado.

Para asegurar la eficiencia de un algoritmo sin bisquedas en la
linea, es necesario que solo una evaluacidén de F y g sea hecha en cada -
iteracidn, excepto en raras ocasiones. Bl cambio AF en F en una itera-
cién de acuerdo a une serie de Taylor, se puede esperar que sea aproxima
darente gTS cuando § es pequeiia, pero es mucho menor que gTS en valor ab
soluto cuando la posicidén del mfnimo a lo largo de la linea es sobrees-

timado. El cambio en F relativo a gT no puede resultar arbitrariamente

pequefio sis

AF <
dondi/L es una cantidad pequena fijada de antemano., De hecho si las -
correcciones son determinadas por Szikﬂg entonces probando valores de

A=1, W, Wy W eiiaies. (C<HQ) producirdn eventualmente una § la cual

satisfaga esta prueba, En la practica se ha hecho la eleccidén de W=0,1 y



/‘4 = 0,0001

Cuando s¢ cenverge hacla el minivo de unn Cfuncidn no cuadrdolo
y cumple la propiedad I, entonces se torara sierpre A=1 y la convergen-
cia serd super lineal. Para asc urar la conver;jencia a una solucidn, es
tambien un reguisito que la longitud de paso XA no tienda a cero,

Otra propiedad que es importante es lz rentencidén de la matriz-
positiva y definida. Aunque esto es consecuencia de la propiedad I cuan
do las funciones son cuadréticas, para funciones no cuadraticas, es nece
sario hacer la estimacidén sobre un intervalo & parz el cual SK>O, de-
hecho aunque §=-AHg donde A =1 puede no satisfacer esta condicién y -
se puede encontrar una & probando valores de pN mayores de l.

Un algoritmo basado en estas ideas fué integrado usando la ori-
ginal férmula (1) del MVM a efecto de evaluar H, de acuerdo a que ésta -
posee la propiedad I. No obstante es necesario usar un medio mis satis-
factorio de evaluar H. que ademds de poseer la propiedad I elimine la -
tendencia a la singularidad, exhibida por la férmula (1) sola.
2.~ LA NUEVA FORMULA,-

La posibilidad de generar una nueva férmula de evaluacién fué -
realizada basdndose en una idea realtivamente simple, La férmula (1) es
una de las cuales forza a que la relacién H*¥=§ se lleve a cabo, Si -

I" es definida como H‘l, entonces las I'y I'¥ correspondientes a H y H¥
de la férmla (1) pueden ser representadas por

¥s' 53" ¥y

o et b b AR A= 2 B i

5% 5°% 5%

upa férmula, la cual naturalrente obliza a I'* §=¥ . as{ ccmo una posi-

(4)

bilidad se obtiene de forzar la transformacién de &en ¥ , ahora 1llevando
a cabo el simple intercambio gl , en (4), se obtiene ura nueva formula

que transforma ¥ en § y que nos sirve para evaluar i, ecsta férmula 853



o7 T T
o= (1887 138, 88
5! . 5% %TE
T T
= H 8§ _ HKTS +( T s ¥ I;X ) STS (5)
'8 5% 8% 8y

La nueva férmula posee la propiedad I, mostrando que puede ser-
uszde para minimizer funciones cuadratices de la manera del Algoritmo —-
descrito en la ssccion previa, 21 mismo requeririento, de que "T8>0 N
grarantiza la retencién de H positiva y definida,

Por supuesto, la nueva férmula tambien puede ser usada en la —
forma convencional con bisiuedes en la linea. En este caso es tambien -
vosible probar la terminacion cuadratica. (Fue probada por Broyden en -
1970).

3.~ IMPORTANCIA DE LA FORMULA DE RANGO 1.

Se puede decir que la clase de férmula que se ha utilizado para

evoluaer H se puede expresar en forma general comos
Hy = (1-p) 1y - ¢y

Para la cual si @ se define como §1% /( §T% - KTHX) resul-
ta ser la férmula de rango 1 (3), que tiene la propiedad de que Si ==———m
§T¥ > ¥ HY entonces g>1 y si 875 <¥TH¥ entonces $<0, es decir que §
cae en el rango [00,-93],

La férmula de rango 1 juega interesente papel, ya que es una —
férmula que no restringe los valores propios de H* en ninguna forma, y -
por lo tanto permite una aproximacién a cualquier G~ 1 tan cerca como sea
posivle. Al reemplazar & por ¢l¥ 1a relacién 578> ¥THY se con—
vierte en XTG-lX > XTHX y si esto es verdad, indica que H es menor -
que 6L asf yue se usara la férmula grande (5) pare la evaluacién de H.
Si por el contrario XTG']'U <yTu¥ , H es mayor que a1 entonces se ——
utilizara la férmula pequeiia (1) para evaluar H, De hecho si se obtiene
la igualdad se ha decidido usar la férmula (5) en razdn de la importan—

cia de eludir la singularidad en H,



4= BEL ALGORITHO.-

Un algoritmo basado en las correcciones d~scritas en la secciln
(1), y usando cualquiera de las férmula% de evaluscion (1) & (5), depen
diendo de la prueba descrita en seccidén 3, ia zido sscrito y probadc e
tensamente. Se han hecho otras 2 adiciones, las cuales no afectsn la —-—
complicacién del programe y si en -cambio contribuyen a la eficienciz de-
éste.

Una es, que si )\:1 no es la adecuada para reducir a F suficien
temente, entonces una X determinada por interpolecidn ciibica pusde ser
calculada y el mayor de este valor y 0.1 se usard en el célculo, Por lo
tanto la posibilidad de obtener un minimo local en la linea es retenida,
cuando por otras razones es necesario hacer mis de una evaluacién de F y
g en una iteracion, Este comportamiento tambien ayuda a dar un elemento
de independencia a las & sucesivas y por lo tanto mejora la aproximacién
de H.

Otro detalle se incluye a cmusa de que el algoritmoc puede ser-
ineficiente si H se escoge inicialmente mucho mayor que la ¢l local, -
entonces cualquier 5‘para reducir F puede ser considerablemente menor-
qu -ﬁg y un gran nimero de evaluaciones extra de la funcidn, pueder ser
requerido en cada iteracién. Se elige H que sea la matriz de identidad
y se toma una longitud de paso PN , derivada del valor usado en la -
iteracidén previa, si esta A es menor que la anterior, se usa de prefe
rencia,.
5.~ TERMINACION

La terminacién para el algoritmo se toma cuando | §| es menor a
un vector de tolerancia, el cual se ha escogido como 0,00005 en todas -
las pruebas, Tarbien hay dos salidas por errores, las cuales pueden —-
ocurrir, ya sea cuando la tolerancia viene a ser demasiado pequeiia relz

tiva al efecto de redondeo o por mala programacién de grandientes. Una



salida es cuando STG> 0 y la otra es una salida cuando para alguna § -

g Tg* <0 y F*>F situacién que es ilustrada en la siguiente figura:

A

STE\ 2

=2
X X% >\

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

racién cercana, o por errores de redondeo en la regidn de la solucidn.
Por (1timo, sera tomada otra salida, en caso de que el nimero

de iteraciones sobrepase a la cantidad n determinada de antemano,



DEFIN1CION
X(1) :
XSIG(I)
H(I,J) 3
HSIG(I}J):
F $
G(I) 3
AMDA :
GAMA(I)
DELTA(I)
DF 3
N :
WI 3
MU $
iL i3 s
LIMITE
TOL :
RESULT :

PROGRAMACION DEL ALGORITMO

DE VARIABLES Y PARAYETROS UTILIZALOS.-
Vector de variabvles

Vector de variables en el vunto X(K+1)
Matriz de identidad

Valor de H en el punto X(K+1)

Valor de la funcidn

Vector de derivadas

Longitud de paso

Vector diferencia de G(K+1)-G

Vector diferencia de X(K+1)-X

Diferencia de F(K+1)-F

Numero de variables

Valor para comparacidén en la interpolacidn cibica
Valor de opcidn para la interpolacidén cibica
Intervalo para impresidn de resultados
Nimero méximo de iteraciones deseado
Tolerancia

Resultado obtenido

Antes de proceder a la explicacidén detallada de cada uno de los -

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

de flujo general, es necesario definir que partes del cdlculo se consideran

como subrutinas debido a su frecuente utilizecidn.

USADAS

SUBRUTINAS
Subrutina INOUT

Esta subrutina es la que se ocupa de la lectura de datos ; ccnstan

T8 y de la impresidn de los resultados, ya sean parciales o el resultado-

final de la optimizacion.



Esta es la subrutina que desarrollan en si el método de optimiza-
cién de Fletcler descrito en el capitulo anterior.

Subruting FUNCT

Es la subrutina que se ocupa del cdlculo de la funcién, pudiendo
incluir tambien el cdleulo de las derivadas de la funcidn.

Subrutina VECTOR

Esta subrutina obtiene el producto de una matriz por un vector, -
siendo éste producto un nuevo vector que ha sido designado como V(I).

Subrutina ESCAL

Bsta subrutina obtiene el producto de un vector transpuesto por -
un vector, obteniéndose un escalar que se ha designado como E.

PROURAMA PRINCIPAL

En el caso que se trata en esta Tesis, es conveniente la creacidn
de un programa principal que maneje al algoritmo y a los cdlculos repetiti
vos de ’ste como subrutinas, pues est6 facilita enormemente su entendimien
to y garantiza que se procede logicamente en la optimizacidén de cualquier-
problema.: -

Este programa principal se ha construfdo lo mds conciso posible,-
y la parte importante por destacar es la utilizacidn del parémetro BB, que
dependiendo del valor entero que tenga asignado, definira la funcidén de la
subrutina INGUT.

De acuerdo a lo anterior tendremoss

EB=1 3 Lectura

BB=2 3 Impresidn periddica

BB=3 : Impresidn al principiar el proceso

Digg 1



SUBRUTINA INOUT

Le subrutina de lectura e impresidn tiene como base de su desa-

rrollo, la opcién que representa el valor asignado al parametro BB, para

elegir su comportamiento,

Diagrama de flujo

WSCRISIRs N, IMP,

\LI"'I1E, W1,
U, TOL




SUBRUTInA MFRI

De acuerdo con un anzlisis realizedo del articulo de Rbert Flet-
cher con el fin de poder prosramarlo, se ha considerado la siguiente se——

. ’ . . s ?

cuencia de pasos como la que mas facilita su programacion, y como una de-
las gue requieren menos tiemgo de cadlculo al realizar la optimizacién. -
Asi pues a continuacidn se enumeran cads uno de estos pasos explicandolos,
para despues presentar el diagrama de flujo general del algoritmo.

Secuencia 18gica porpuesta

1) Alirentacidn de datos y constantes
Por medio de la subrutina INOUT

2) Generacidén de la matriz de identidad

De acuerdo al articulo para principiar el célculo se debe esco-—
zer uue H sea la matriz de identidad, vor lo cual se ha propuesto la si--

gulente ruti.ia para generarla.

H(I,J)=0

®

3) Establecer los controles necesarios

En el desarrollo del calculo con el algoritmo es necesario defi-
nir ciertos pararetros que nos permitan llevar un control de todo lo que
sucede dentro de éste. Los controles establecidos soni (Valor inicial)

Control de iteraciones K=0 l

Evalueciones de funcidn ICONT =0



Intervalo de impresién; WR=IMP (IMP es un dato)
Interpolacién clibicas P=1
Pardmetro para indicar que se ha llegado al optimo: OK=0

4) Cédlculo de la funcidn y derivadas

\CALL FUNCT(X,F,G)/

ICONT = ICONT +

2

5) tencidn de los valores_inciales de F establecer A

De acuerdo al articulo

Inicialmente se toma A= 1

6) i idn escen DELTA 0 n

lerancia

N\GALL VECTOR(H,B,V)/  Por medio de la subrutina

VECTOR se obtiene Hg(V)




DELTA{I) es calculada de scuerdo 2 § = - Allg y acontinuacidn -
se invesitiga si la & encontrada es menor que la tolerancia, Cuando todas-
las & scan < TOL el parametro OK tomard el valor de 1 para indicar que se
llegb 21 recultado y puede detenerse el proceso.

7) Célculo de la derivada direccional y verificar gue gea negativa

La derivada direccional la obtendremos por medio de la subrutina-
ESCAL que nos daré el producto 8Tg (E); el cual siendo negativo nos permi-
tird seguir el calculo, de lo contrerio se tendrd una salida por errores -

de redondeo

\CALL £SCAL(LELTA, B, E)/

&= 6
<

®

8) on _del nuevo vector de variables XSIG (X(K+1

De acuerdo a la férmula & = X#*-X se obtiene quet
*=X+ 8

que es la relaciodn que se utilizard para calcular XSIG.

r—--
|

: [Xs1G(T)=X(I)+ DELTA(T)|

g

9) ca ode F on XSIG, posible terminacidn i S

e F no varie en fo imprevista.

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

valuaciones (ICONT),



FULCION OBJETIVO PARA UN REACTOR QUIMICO

Con el fin de ilustrar esta Tesis, se ha tomado como ejemplo el -
disefio de un rector que se encuentra descrito en el art{culo Chemical Reec
tor Design publicado por G.T. WestBrook y R. Aris en la revista "Industrial
and Engireering Chenistry" Volumen 53, No, 3, de marzo de 1961.

El analisis descrito en este articulo consta de dos partes, la pri
mera es el disefio del sistema para el rector quimico y la segunda es el estu-
dio econdmico para ese sistema, De acuerdo a este analisis, es posible te-
ner una funcién que represente al proceso, es decir la funcidn objetivo a -
la cual, se le aplicara el método de Optimizacidn de R. Fletcher con el fin
de encontrar un posible miximo y compararlo con los resultados presentados-

en el art{culo.

DEFINICION DEL SISTEMA

Se tiene ﬁn sistema de reacciones en el cual las propiedades de —-

los reactantes 1liquidos se asume que sean las mismas del benceno, Hay dos-
reacciones paralelas de las cuales por lo menos una es exotérmica, las reac
ciones son las siguiqnt;sx
1

Al———qu

(o]
3 Alg

k2 )
Arf ‘2-———~¥>A4 ASHZ
Ambas reacciones son de primer orden y sus ecuadiones de velocidad

song

#
k) = kg moles/hr. gal.

rZAE =-ky4, moles/hr. gal,
Donde rlA{ es la velocidad de produccién de 4 en la reaccign 1,-

y rpA} es la velocidad de produccién de 4, en la reaccidn 2.

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



_ . _—Ey/RT!
K = e v

ky = pze“F‘Z/R‘:|

Donde T' es la temperatura en grados °R.

Ecuaciones de Balance de materia

MEZCLADOR
1
2 5
CUERPO DEL @
REACTOR
c®  SALIDA DEL REACTOR
—P<T ——
A$=0.075 T °F

A5=0.,025 @ P PSIG

ENFRIADOR DEL
RECIRCULADO
E-l

[~—"\
7777777777 77777777 BOMBA DE

RECIRCULACION

SISTEMA DEL REACTOR QUIMICO



b - 4 =4 - 8+ (4 - &) (2)

Para &), q(Ag - A+r A¥+r2A2V = V(dAl/dt) y

Para &), q(& - A))+r, 45V = V(dAy/dt) (3)

Pare este problema, Ag y AZ son cero, y Ai y Ag son constantes -
conocidadas. AUn mas para cualcuier conjunto de condiciones del rector -
(T,q) AA’ ky ¥y k, serdn constantes.

ECUACICN DE BALANCE DE ENERGIA

aCp @ (To=T) + r AJV(-aHl) + r ;V(-AHg) - Ua(IMID) = VCp@dT/dt (4)

DIMENSICLAMIENTO DEL RECLCR

En el estado estacionario, las ecuaciones 2,3, y 4 se reducen a4

4 - KB - kA0 =0 (5)
B - by - ok =0 (®)
¥ klAlv(_AHg) + k2A2V(-AHg) = qCp(T - T,) + Ua(LMID) (7)

para las condicicnes iniciales tomadas al principio,

k29 52 = Ag - A2 = AA (8)
& 0 = u/kyhy = 4,/ (p(45 - 8))) (9)

de esta ecuacién el volumen del reactor puede ser obtenido rapidamente.
Las ecuaciones 5 y 8 pueden ser combinadas para formar,
o
A 4 - 4

= —— 10
1 kO +1 taa}

CONDICICILS PaRA ZL DISENO DEL Ca '©IADOK DE CALOR

- La presién ce vapor del benceno estd dada por

- P=3.2x1000 p.seiea (11)



- La presidn de diseio debe ser la rayor de 50 y (25+P) P.s.1.2
Py = 50 T<200 °F

Py =254 3.3 X 10700 15200 °F

- La caida de temperatura a traves del enfriador es 10 oF, ¥y para un valcr
del calor especifico de Cp = 0,50 B.t.u./1b. °F. Un balarce de calor a —-

1

traves del enfriador nos dard

%

We = 0,20Qp

WeCp T

- El agua de enfriamiento va de 75° a 100 °F,
- Se tiene una velocidad constante del agua de enfriamiento de 3 ft./sec.
en los tubos,

Se tiene una masa velocidad de 50 1b./ft.2 sec, para el medic de-
reaccion en el cuerpo del reactor,
- Un factor de ensucianiento del agua de 0,002 (B.t.u./lb. °F.ft.2)-l
- Un féctér de ensuciamiento medio de la reaccidn de 0,005 (B.t.u./lb. °F.

ft.z)_l

Los tubos del czmbiador son standard de 1 in, 16 BWG, de 16 ft. de largo

DIMENSIONAMIENTO DEL C4MBIADOR

- El calor que serd removido por las bomtas al rededor del circuito estd -

dado por la expresidn:

Qp = Ua(LMID) = q(ky k) 6 (-8H]) + 4, (-8H3) - Cp@(T - 1))

- FEvaluacidn del coeficiente de transferencia de calor

dondes Rizpelicula de resistenci- del lado del tuvo 0,00102

R2=:resistcncia de encuciamiente del _ado del tubo 0,00229

Ry

RA= resistencia del snsucianmientc cdel lado cel cuerpo 0,005

= resistencia de la pared del tubo 0,C0022



R.= resistencia de pelfcula del lado de la coraza = L/ho

I

Aqui by es deendiente de la temperatura, y puede ser evaluada —-
por métodos stamdard. Evaluando R5 en términos de temperatura, y sumando-

U =43 + 0.0452T

Calculo de LMID (Temperatura Medie Logaritmica)

(T - 85) = (T - 100) (12)

WD = (T = 85)/(T - 100))

-Os

IMID=T - 94
- Cdlculo del area de enfriamiento.

Para cualquier conjunto de condiciones (T,q)

QP
(43+0.0452T) (T - 94)

a

(13)

ANALISIS DE COSTOS_PARA EL SISTEMA
Costoc del recipient®
La longitud del recipiente del reactor fué fijada anteriormente -
para una relacién 1/d de 1.75. Una camisa del reciviente de 10 ft. de lar
go del mismo espesor y diametro que el cilindro del reactor y se especifi-
¢ una corrosién permisible de 1/8 in. La estimacién del espesor de la 1a
nina ess

te

]

(Ppd/32,000) + 0.C104 (Paredes)

te = (Ppd/64,000) + 0.0104 (tapas)

Se ha usado un valor de 16,000 p.s.i. para el esfuerzo permisible.
Ppy tys 7 tg aunmentan al incrementarse la temperatura del reactor.

El volumen del reactor es v=g6 , teniéndose el 5% de este volu
men en el circuito del sistema, el didmetro del reactor es:

d:\jfm

donde v esta en GPH y V esta en ftB.



El peso total del acerc en el recipi:zute es ver lo tanto:
W = (0.09094%+0.48242)Pp + 36,642 + 100.54
v el costo para el metal serd entonces:

Cy = 3.50 W-782 ¢

Costo del aislamiento.

La temperatura del reactor y el area de la superficie del envase -
determinan la cantidad de aislamiento necesario. El espesor del aislamien
to seras

ty =0 T < 200°F

t; = (T/150) - 1 T = 200°F

El ccsto del aislamiento por unidad de area depende de su espe—-—
sor y el costo total para :ste término es;

Ci = (17.1 40.0133T)d® T > 200°F

Estos dos costos, del racipiente y del aislamiento pueden ser —-
combinados y en forma global se obtendra:
Para T < 200°F,

C1 = 3.5(4.564%+ 60.7d2 +160,5d) 0+ 762
Para T > 200°F

61 =3.5((0.0909a% + 0.482d2) P, + 36.6d% +160.5d)°* 782+ (17.2+0.01331) &

Costos warios del reactor,

Plataformas, cimientos, etc., fueron estimados con esta fdrmula:
C2 = 1000 + 1004 $
Mezclador del reactor,
La base utilizada para determinar este costo ful ura energia ccng
tante de entrada (0.05 hp. por unidad de volumen). As{ se teadrd unz po-
tencia peara el mezclador HP) = 0,05V de la cual obterdremos un costo dado

por la relacidn siguiente:



C3 = 625(1pp)0-30=255(v)0.30 ¢

Bomba de recircu acidn,

El flujo de la recirculacidn fué fijado como W=0.25Q, y un —
incremento razonable para la presién en esta bomba es 40 p.s.i. Asumiendo
une eficlencia ccnstante de 70% se tendré:

HPp = 1.88 X 1075 q,

Dos diferentes costos fueron usados a causa del alto costo de los
empaques para temperaturas arriba de 250°F.
et $ T < 250°F

C4 = 922(HP,)0+467 $ T > 250°F

C4 = 580(HP,)

Bomba de alimentacidn para el reactor,

Esta bomba levanta el gasto del reactor a 50 p,.,si, Asumiendo la-

misma eficiencia para la bomba y usando la ecuacidén 11 para P
HP3= (6.95 X 107%+4.59 X 1071113)q

Como la alimentacidén siempre estara 100°F el costo para esta bomba

seras |
o5 = s80(ipy)°+47 g

Enfriador del recirculado.

El srea de intercambio de calor esta definida en la ecuacidén 13 -
El area por cuerpo fue restringida a 50 a 4000 ftz, con una presidn min;
ma de disefio de 150 p.s.i.a. Esta presidn no es suficiente arriba de ——-—-
330°F y vpara este caso se requiere un factor de correccidn que esté defini
do comos

Pp = 0.962 + 1.68 X 10771
Los costos aproximados para el carbiador song
06 = 193 n,al+546 T<330°F

C6 = 193 nyPpe®* %40 §  1>330°F



Inversion total vera la plunta.

El costo total pars este proceso scra entonces de:
[
i=1

Un margen extra es necesario para financiar tuberias, instrumen-
s 7 . ’, . . . .
tacion, instalacion,construcciones y contingencias, Se recomienda aumen~

tar el costo del equipo por un factor de 5 veces por c:da proceso:

6
I =50 = 5m :{:ici

COSTOS ANUALES DE OPERACION

Cuatro tipos de costos de operacidn fuercn incorporados en este-
modelos

Mano de Obra; &ste proceso fué arbitrcriamente considerado con-
el uso de 4 homhres-hora por turno a un promedio de 2.52% por hora. Con
esta base los comtos por mano de obra, L, pueden ser 11,000 § por aiio.

Deducciones; Para cuantificar estas deducciones se han hecho --
las consideraciones en por ciento de acuerdo a la inversidén totel de la -
planta.

Depreciseién  10%

Impuestos 2%

Seguros 1%

Mantenimiento 4%

Suministros _ 1%

Total. 18%
Por lo tanto las deducciones resultantes se pueden expresar comos
B=0,181
Serviciog; La base utilizeda para evaluar los cuatro costos por-

servicios fue’de 1 centavo por Kw-hr de energ, 2 centaves por 1,000,000 de



galones de agua, y un tiempo de operacion anual de 82,000 hr. Los costos
por servicios serén entoncess

Electricidad.-

Mezcladors C7 = 3.10 V; $/afio/reactor

Bomba de alimentacién; 68 = 61,10 HP5; $/aiio/reactor

Bomba de recirculacién 3 €9 = 1,15 X 10~3 Qp; $/afio/reactor

Agus.-

Cambiador de Calors 610 = 0,79 X 10%2 @; $/hr/reactor

El total de costos por servicio sera:
10
Ut = nl:z :Ci
1=7

Materies primas: Aunque la cantidad de producto 4, producido —
sera constante, solo la cantidad de uno de los reactantes A sera constan
te tambien, la otra materia prima Al se consumira en cantidades variables.
La ecuacién de costos para este factor ess

R = 82000 q Paj (4 - 41) + 164000 Pay
habiendo sido utilizados estos precios (§/mol)

Pa; = 0,05

Pa, = 0.50

Pay =0

PaA =3.00

BENIFICIOS Y RELACION DE GANANCIAS EN EL PROCESO

En principio el valor total de las ventas, S, del producto sera
de 492,000 $ por aiio. Las ganancias netas (1) se toman como el 50% del
producto grueso:

T = 0.50(8 - 0)

donde O corresponde & los costos de operacion.



. .’ ~ . . . .
Finalmente la relacion de gaazncias cazitalizadas en .or cien-

. e o e . .
to se podré expresar por “edio de la siguiente relacidn:

Fo508-0 _i00x I
I I




NOMUwCLalURA US4DA

Cecuceatraciones de entrada. Moles/gal.
Cotcentraciones de szlida. ‘*loles/gel.
4drea de enfrizmiento. ftz.
Deducciones, $/aiio.

Costo del equipo, %.

Costos de servicios, $/afio/reactor.
Inversidén total en equipo, $/aiio.
Costo del recipiente, $

Digmetro del reactor, ft.

Relacidn de ganancias cepitelizadas, %
Potencia del mezclador, hp.

Bomba para el circuito, hp.

Bomba de alimentacign, hp.

Inversion fija para la planta, $.
Longitud del reactor, ft

Costos de mano de obra, #/afio.
Temseratura media logaritmica, °F.
Nimero de procesos (reactores).

Wimero de enfriadores, unidad/proceso.
Costos de operacidn totales por afo.
Presién de operacidn del reactor, P.S.I.A.
Fector de correccidn para presién.
Presidn de disefio para el resctor, P.S.I.A.
Precio del reactante Ay, y/mole.
Genanci-s netas anuales, .
Klimentacidn al reacter, ZePee

Jzstc de la bombe del circuito, g.p.h.

Czlor removide en ¢l si

¥ &one Iy < = 5@ - %
Velocidzd de producclon de a; <n 1o resccion ccrrespondiente,



Costc de Meterias primas, /afio.

Ventas efectuadas, Q/aﬁo.

Temperatura del reactor, °F.

Espesor de la pared del reactor, ft.

Espesor de las tapas, ft.

Espesor del aislamiento, in.

Tiempo de residencia para el reactor, ar,

Coeficiente total de transferecia de calor, B.t.u./hr./oF./ng
Volumen del reactor, ft3.

Volumen del reactor, gal,

Peso del metal en el reactor, 1b.



PROGHAMACION DE L& “UNCION Y DERIVADAS

PLRA EL SISTEMA

Al realizar la programacion del proceso para el reactor quimico,-

es necesario dividirlo en varias partes para facilitar su tratamientc y -=

comprensidn,

Las partes que se han considerado como las principales en eg

te proceso son:

7)

Alirentacidn de datos

Fijar las constantes del proceso

Anglisis quimico del proceso

Dimensionamiento del reactor y enfriador

Analisis de costos

Obteneidén del valor de la funcidn

Célculo de las derivadas

A continuacidén s» desarollard el diagrama de flujo de acuerdo a-

la divisién propuesta anteriormente,

DEFINICION

DE VARIABLES

T,Q H

P4

C1F

C2F H

TF

DH

K1,K2 H

Variables de optimizacidn

Nivel de produccidén por hora
Concentracidn inicial del reactivo 1
Concentracidn inicial del reactivo 2
Temperatura final en el enfriador
Temperatura absoluta

Entalpfa de la reaccidn

Densidad

Calor especifico

Nirmero de procesos

llimero de enfriadores

Constantes de velocided de reaccidn

Concentracién final del reactivo 1



c2 : Concentracidn final del reactivo 2
QP : Calor removido por el enfriador
VOL ¢ Volumen expresado en GPH

v s Volumen expresado en £t3

D ¢ Didmetrc del reactor

a 3 Area de intercambio de calor

COST(I) : Vector de valores de los costos

F s Valor de la funcion para las T y Q correspondientes

ALIMENTACION DE DATOS

La alimentacidn de datos se realizaré por medio de un vector de —
variables X(I), cuyos valores de asignarén sucesivamente a T y Q, de la —
forma que se indica a continuacidn.

-

T=X(1)

Q=X(2)

ESTABLECIMIENTO DE CONSTANTES EN EL PROCESO
Los pardmetros que se enumeran a continuacidén son aquellos que --
mantienen su valor constante a lo largo del calculo.

I.- La produccidén por hora seré:

p, = PRODUCCION ANUAL _ 164,000 _ ,, lb-mol
8,200 hr/aio 8,200 hr

II.- Concentraciones inicialess
De acuerdo al articulo de R, Aris las concentraciones inciales -
. . + ! e
se encuentran definidas como Ag y Ag y para su programacion se ha elegido

C1F y C2F respectivamente para representarlas.

1

C1F 0.075

C2F 0.025



III.- Terperatura méxima y entalpia:

TF = 100°F

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

IV.- Propiedades fisicas (se tomd como referencia el Benceno);
Q = 7.36 1b/g:l.

Cp = 0.5 B.t.u/1b.°F

Q

P, =20

C1F =0.075
C2F =0,025
TF =100
DH =8000
RO =7.36
CP=0.5
N1=1

N2 =i

AnALISIS QUIMICO DEL SISTEMA

Los datos necesarios para la evaluacidén de los costos son los si-
guientes:

I.- Evaluacién de las constantes de velocidad de reaccidén (K1,K2)

II.- Evaluacidn de las concentraciones finales para los reactivos
41 y 4y, expresadas para el fin de la programacidn como Cl y C2,

III,- Cdlculo del calor removido por el enfriador (QP). Si QP -
es nezativo se saldrd del proceso y se probard con un nusvo conjunto de -

~virkles de acuerdo a la estrategls propuesta por el algoritmo.
3% P es positivo se continuara el célculo,

Diagrama de flujo.-



TP=T +460
oo/t
K1 = 100e- 1000/ 4F

K2 =10e-1000/TP
C2=C2F - (PL/q)
V=P,/(K2 X C2)

C1=(q CIF - P4)/(q+V K1)

QP=V DH K1 C1+PL DH+q RO CP(TF - T)

4_“, 3)

DIMENSIONAMIENTO DEL REACTCOR Y ENFRIZDOR

I.- Se determinaré el didmetro del reactor y en caco de ser ma--

yor de 9.66 ft. se dividiréd en partes iguales hasts que sea menor cue esa

cantidad.

II.- Para el area del enfriador se efectuard la misma pruebaz, —-

perc con respecto a 4000 £t?.

De acuerdo a lo anterior se tendré:

@

N.eqﬂ =
N1=N1+1 ]A @&/ (43 +0.0452T) (T - 9%,)]
D=D/N1 T
L _séo\»i«
5 ;
N2=N2+1 |
Poa=a/e xsr>

ANALISIS DE COSTOS

I.- Se determinard la inversién (I) calenléndo los costos del 1 -



7 1 - 7 -
al 6 de acuerdo & las formuilas propuectas y al rango de temperaturas don-

de se trabaje.

.782]

[ep =25 £33 X 10613] [ cosT(1) = 3.5(4.56a3+ 60.7d2 +160.54)°

[cosT(1) = 3.5((0.0909d3 + O.ABZdZ)PD*'Bf.Gdz-i- 160,54)0782 4 (17,2 +0,0133T)d?

COST(2) = 1000 +1004

CosT(3) = 255 (V)03

= >

cost(4) = 580(}22)0'4@] Lcost(4) z922(HP2)0'467]

[£P3 = (695 X 10%+4.59 X 10-L113)q |
i

|cost(5) = 580(1P3)0+457 |
b A 973
<T:330>fpor = 0.962+1.68 X 10-913]
2 ¥
lcosT(6) = 193 N2 &°

+546| " [cost(6) =193 N2 poF a0+546]

II.- Se determinerén los costos de operacidén (0), de acuerdo a —

lss relaciones provuestas y a los costecs del 7 al 10 correspondientes a —

&

LC =11000

los servicios,.

B=0,181

é*—i



C0ST(7)=3.10 V
COST(8)=61.1 HP3

COST(9)=1.15 X 10~2 P®

COST(10)=0.79 X 10~3 @P |

R =410q(C1F - C1) +8200

0=IC+B +UT+R

III.- Con los datos anteriores y el valor de las ventas se podré

determinar el valor de la funcidn

.

S =492000
F= M
I

CAICULO DE LAS DERIVADAS.

El cdlculo de las derivedas de la funcién se ha hecho por medic de
. . + 7 s
un método de derivacién numérica, ya que la funcidén del reactor es demasia-
do. complicada para poder efectuar con ella una derivacidon exacta.

La subrutira que se ha usado para efectuar la derivacién numérica,
requiere de tres o mas valores de la variable a derivar igualmente essacia
dos, y de los respectivos valores de la fiucién para estos puntos, por lo-

3 . S % s ? ’
cual es necesario tener un programa anterior al uso de la derivacion aune-
rica, para crear los vectores de valores de arg.rentous y de valores de la-

4
funeion necesarios.

Programa inicial para la derivacidn.

Esta rutina que ha sido denominada DER, tendrd la siguiente funaién._



I.- Tomar una de las variables, manteniendo la otra constante y -
darle un incremento positivo y otro negativo de la misma magnitud, para ob
t_ner tres puntos igualmente espaciados de esta variable, siendo éste el -
vector de argumentos XX(I) .

II.- Eveluar la funcidn con la variable que mantiene su valor ori
ginal y cada uno de los puntos obtenidos anteriormente para la otra varia-
ble, para obtener asi el vector de valores de la funcién correspondiente -
¥(1).

III.- Con los vectores XX(I) y Y(I) se llama el método de deriva
cién numérica, el cual nos dard un vector de derivadas Z(I) que correspon
derédn a cada uno de los puntos de la variable con respecto a la cual se -
esta derivando.

IV.- Se repite el proceso para la otra variablse.

Por las caracteristicas de este programa, es necesario que éste
y los programas para calcular la funcidén y para la derivacidén numérica,-
sean subrutinas independientes para facilitar su manejo.

METODO DE DERIVACICN NUMERICA

Se ha utilizado la subrutina DGT3 de manual de programas, sec--
cién Mathematics-Numerical Differentiation, que tiene el siguiente fun—

cionamientos

Subrutina DGT3.

Esta subrutina calcula un vector Z=(2y,...2n) de valores de de
rivadas, dados los vectores X=(X;,...Xn) de valores de argumentos y ——-
= (Yl,..,Yn) de correspondientes valorcs de la funcidn.

Comportemiento.

Bsta subrutina calcula Zi de acuerdo a la realacidn siguiente: -

Yh-¥n1  In-Ypp Yp3 -¥p2

2 = :
Iy -Xp1 Xn-Z%50 X3 -X0




.’ ;
compicaclon ;7 Gl il

I:= 81 n<3; ne

mara el valor de -1.

xj-l’ X, son idéntices, ———

Il,- S{ 2 de los 3 argumentcs Xj-?’

(2

j=3,0-.n la derivacién se suspende y el ;aré
valor j. Sin embaro Zl,n.,Zj_l es resresade ol j>3. Bo ssie caso 4, .
es derivado tratande a Xj 1 come el punto Tinazl c¢el Tado derecho de la

L.
relacion,

III.- Si nco hay error, IER toma el valor de Cerc al final de la

. o ‘¥
derivecion,



PRUIBaS ¥ RauSULIADCS
Al 1levar a cabo la optimizacién de un reactor quimico con el —
Método de Flotcher (M'FRI), se han obtenido una serie de resultados, que —-
pueden corsiderarse como buenos aunque no son totalmente satisfactorios.
A continuacién se explicarén los inconvenientes que se presenta-
ron en este trabajo, 1z forma en que se ha actuado sobre ellos y finalmen
te la interpretacién que se le ha dado a los resultados, de acuerdo a la -~ .

utilidad que pueda tener este Método en casos similares,

DESCRIPCION DE LA FUNCION.-

La funcién objetivo que representa al sistema tiene varios aspeg
tos problemdticos para cualquier método de optimizacidén y en especial para
un método como el de Fletcher que aunque es efectivo, tambien es muy minu-
cioso.

El primer problema que presenta la funcidn, es su forma multimo-
dal, con varios $ptimos locales cercanos al Jptimo verdadero, lo cual difi
culte 1a aceidn del Método de Fletcher.

Otro problems para el método, es que la funcidn tal y como esté-
planteada es discontinua en verios puntos, que corresponden a las tempera-
turas de 200, 250 y 330°F, La causa de las discontinuidades es que en es-
tos puntos se elize entre dos ecuaciones para determinar los costos 1,4 yb
respectivemente, De estos puntos donde la curva es discontinua el que mas
afectas el que se encuentra en 200°F § sea el del costo 1, puesto que se-
lccaliza justo antes de llegar a le zona del dptimo, y al detectar el méto
do la discontinuidad, toma le selida de variaciones imprevistas en la fun-
cibn deteniendo en este punto el proceso de optimizacidn.

Otra dificnltad que presenta la funcidn es que aproximadamente a

partir de la temperatura de 254 a 256°F no estd definida siemdo esto consg



cuencia de que el calor rerovido en el sistema ({p) resulte ser negativo, -
lo cual impicde el obtener valcres pars ciertos costos gue involucran 2 O -
en funciones exponenciales,

En resumen la funcidn, resulta bastente diffcil de optimizer cues
ademés de que carece de valores a partir de la temperatura antes indicada,-
el $ptimo estéd muy cercano a este limite, provocando que los métodos de op-
timizacidn caigan en la zona indefinida de la funcién afectando su comporta
miento normal.

INFLUENCIA DE LAS VARIABLES,-

De las dos variables de la funcién, la temperatura es la que mis-
influye en el valor obtenido. El factor mids importante para determinar la-
influencia de cada variable en este tipo de métodos, es la derivsda de fun—
cidn con respecto a cada una de ellas, y en este caso la derivada con res—-
pecto a la temperatura es aproximadamente 100 veces mayor que la del gasto,
caracteristica que es constante a lo largo de casi toda la funcidn, asi que
al calcular el método el incremento (&) para los nuevos puntos, el valor -
correspondiente a la tem@eratura serd consideraolemente mayor que el corrag
pondiente al gasto.

Esta influencia tan marceda en la temperatura, es determinante --
para el comportamiento del algoritmo, como se_veré en los ejemplos que se -
presentan mis adelante,

COMPORTAMIENTO DEL ALGORITMO,-

El método de Fletcher detecta todas las irregularidades que tiene
la funcidn, que ya se han descrito, responde en una forma especifica para -
cada caso y se detiene,

En primer luger el MFRI avanze rapidamente en la zona donde la —-
funcién aumenta en forme continua, moviéndose en unz relacién aoroximada de

100 a 1 de las temperzturas contre los gastos, es deeir que se mveve casi -



&

sxelusivotonte on direceidn de las temperaturas y puesto que este método -
crleuln leos luacremeantos nara cada variable en forme implicita, toma la relg
ciln exacta entre ellas parz determinarlos.

Misnires el métedo obtenga mejores valores de la funcién en eva—

. . . ’ . . »
luacionecs sucesivas, seguira adelante en el proceso de optimizacion, mante-

ndo la misma longitud de paso con la que empezé, y asi para el caso que-
se trata, en pocas evaluaciones llegard a la zona donde no estd definida la
funcién, lo cual no tiene previsto el método. Al llegar a esta zona se ha-
asignado a la funcidn un valor de cero, que en cualquier caso viene a ser -
mayor que el obtenido anteriormente, puesto que estamos minimizando, 1o —-—-
cual hace que el método retenga el valor anterior y tome una longitud de pg
so menor ya sea por interpolacién cibica o por convergencia superlineal.

A pesar de que con el valor de F - 0, se logra regresar a la zona
donde ¢f existen valorcs de la funcidn, no se tendra ﬁn comportamiento nor-
mal del algoritmo puesto que este paso no se realizd a partir de un valor -
real, sino de uno designado apriori, y.al final de cuentas se tomaré una sg
lida ya sea por errores de redondeo § por variaciones imprevistas de la fun
cién antes de llegar al ¢ptimo.

En genersl este es el comportamiento del algoritmo en todas las -
corridas que se hicieron y aunque el punto donde se interrumpe el proceso -

es bastante bueno, no fué sosible llegar al Gptimo.

RISTULTADGS o~

De acverdo a los sroblemas que fueron descritos en los pérrafos -
znteriores, se ha tenido que actvar de diferentes maneras, para poder eva——
luar ea Jormz real el funcionamiento del algoritmo dentro de las limitacio-
nes que vresenta 21 ejemplo utilizado.

BEn primer luser se adostd que el punto donde se detenga el proce-

so nor XSUL=/, se hz tomado como una Huena aproximacidn al Sptimo en esa-

v



linea de gasto, debido que cumo ya se¢ dijo las curszctericilezs de 1o funie—

. ” . . - . _a -
cion; solo permiten varizelones upreciables en la bLerpursivra, p.rn

do el gasto casi invariable.

Lz segunda medida que se tond, fué el swrimir la disco binuidad
que se tenia para la temperatura ds 200°F, elininando le oneida de clecir-
entre las dos ecuaciones que determinan el costol, que son las sigiientes:

€OST(1) = 3.5(4.56a° + 60.7d% + 150,54)°+792

g
COST(1) = 3,5((0.09094° + 0.482d%)FD + 36.6d% + 160.58)°°782 4 (17.2 + 0.01337)4°
y de las cuales, se utilizaré unicamente la segunda ecvacidn, en la que —
estd considerada la presidén de disefio (PD), puesto que en.caso de que la -
terperatura sea menor de 200°F el costo quedard un noco sobrado, nero de -
esta temperatura en adelante no habrd ningin problema, siendo esta zona don
de principalmente se desarrollaré todo el proceso de optimizecién.

Teniendo en cuenta las medidas antes citadas, se procedid a efeg
tuar la optimizacidn de este ejemplo obteniendo los resultados que = conti
nuacidén se presentan.

I.-CORRIDA NORMAL

Utilizando el algoritmo como originslmente estd descrito por ——-
Fletcher se obtuvieron los siguientes resultadoss

Punto de arranques T = 1500F, Q = 160C0GPH

RESULT =
ICONT =

{[ I}
o

0 K
0
VECTOR DE VARIABLES X(I)

(1) = .15000E +03

X(2) +16000E + 0



N = 2
EP= 1
LLIT: =
W= 0,1
W = 0,0001
TOL = 0,00005

200

1

RESTLT =0 K=
=2 F = -,356245+ 03

ICCNT

VZCTOR Dii VARTARLES X(I)

X(1) = .15245E+03
X(2) = L15999E+04
PARA LOS PUNTOS T =333 Q = 15% @ ES (-)
RESULT = 0 K =2
ICOUT = 4 F = -,39876E +03

VECTOR DE VARIABLES X(I)
X(1) =  .17055E+03
X(2) = .15995E+04
PARA LOS PUNTOS T = 607 Q = 1590 QP ES (-)

RESULT = 0 K = 3

ICONT = 6 F = =.46555E+ 03
VSCTOR DE VARIABLES K(I)

(1) = L21417E+03

X(2) = +15985E + 04

RESULT = O K= 4

OCOiT = 6 F = ~.48724E+03
VTCTCOR DE VARIABLES X(I)

X(1) =  .23482E+03

X(2) = 159815404

RESULT = 4 K = 4

ICOAT = 7 F = =.48725+4+03

VZCUCR D VARIAJL:S X(I)
X(1) = ,23582E+03
X(2) = 159812404

I.. DI PROCESO



De .acuerdo a los resultados de la urivcra corride prescatados -
anteriormente, se pueden destacar en lurma irportanie los sizulentes puii—-—
toss

I,~ Los incrementos en la temperatura aumentan grzdualrmente en -
cada iteracién, rebasando rapidamente el 1inite de temperztura establecido,
mientras que el gasto tiene variaciones de un 0,037 en gromedio; lo cual -
restringe el método a hacer la optimizacidn jara una solae variable,

II.- El incremento en la temperatura crece tanto que en segunda
iteracién T queda afuera del limite permitido, haciendo que el método re—-
grese y reduzca b por interpolacidn cibica.

III.- El algoritmo funciona normalmente en la siguiente itera---
cidén pero inmediatamente vuelve a salirse, teniendo que reducir nuevamente
la longitud de paso, ahora por convergencia suverlineal a A=0.1.

IV.- Con este nuevo valor de :\ , el método mejora una vez mis -
la funcidén y toma finalmente la salida RESULT = 4 correspondiente a erro-
res de redondeo.

El punto de arranque para esta corrida, T = 150 y Q = 1600 fue -
elegido deliberadamente asi para voder comparar el resultado con el Sptimo
que reporta el articulo de Aris y que sc encuestra en T =250 y Q= 1600,~
La comparacidn se ilustra en la siguiente tabla:

TABLA No, I

ARRANQUE | PUWTO OBT:UILO | OPTIMO

F 350.28 41742 5256
T 150 235.3 250
q 1600 15%8.1 1400




Como se ve, el punto obtenido tiene bucna aproximacidn por lo -
que respecta a las variables (T,Q), pero no en el valor de la funcién, —

sunque ésta haya sido mejorada en forma notable,

COiiSIDERACIONTS PARA MEJORAR KL OPTIMO OBTENIDO

Normalmente en cualquier problema real de optimizacign, no es -
posible conocer la grifica de funcidn, por resultar demasiado costoso ade
mis de que esta grafica solo podria obtenerse para problemas de una o dos
veriables. En nuestrc ceso, y con el fin de poder ilustrar este trabzjo, -
se cuenta con la gréfica de la funcidn (Figura I) y se conoce el punto con
siderado como éptimo, lo cual nos permite ver que el punto presentado en -
la tabla uno, al cual llega el método, no es satisfactorio.

Asi pues, se pensé en la posibilidad de introducir algin cambio-
que pudiera dar un mejor resultado sin modificar la mecénica original del-
algoritmo. El dnico lugar en el gue se puede hacer esta modificacién te—
niendo la seguridsd de que ‘sera significativzs y no cambiara al algoritmo -
sustancialments, ssri en la forma de considsrar la longitud de paso y con-
esta base se han propuesto dos opciones que se explican a continuacién, —
presentando los resultados obtenidos en cada caso.

Primers Opcidn.-

La primera posibilidad que se considerd, fué la de principiar —
el cilculo con una longitud de paso menor a la que propone Fletcher, para-
evitar que se determinen incrementos demezsizdo grandes y mantener a las vz
rizbles dentro del rango en el que puede traczjar con ellas, aunque esto -
irmplique que el método se acerque mis lentamente a la zona del dptimo., —
41 hacer esta corrids se efectud tambien otra con el algoritmo en forma —-
original para poder comparsr los resultados. 4 continuacion se presentan~

lcs cuadros obtenidos para este casc,



\

(°F)

TEMPERATURA



1) Longitud de paso inicial = 1.0

K|[ICONT | A | @ T Q F * RESULT
of o |10+ | 100 1100 ' 0
2| 3 1,0 | + | 119.86 | 1099.9 |287.35 |" ©
L] 5 | 1.0 | + | 1885 | 1099.7 | 447.48 0
| = 1.0 | - | 469 1099 * X
6] 8 0.58| + | 237.84 | 1099.8 | 456,54 4

II) Longitud de paso inicial = 0.1

] eoxty A\ |@ | T Q- F RESULT
ol o |oa| ¢+ |10 1100 0
2| 3 o] 4+ {20191 | 1200 191.06 |. ©
41 5 ]o0a | + |203.80 | 1100 206,99 0
6| 7 ]o0a |+ [106.29 |1099.9 |223.5 .0
8|l 9 | 0.1 4+ [209.11 |12099.9 |=240.71 0
10l 12 | 01| + |112.75 | 1099.8 | 258.79 0
12 13 | 01| + |117.35 | 1099.7 | 278.05 0
1| 15 | 0.1 | + [123.28 | 1099.6 | 299.02 0
16 17 | 0.1 | « |131.27 | 1099.5 | 322.69 0
18 19 | 0.1 | ¢ |142.32 | 1099.4 | 351.15 0
20 20 | 0.1 | + |160.29 | 1099.2 | 390.66 0
2| 23 | 0.1 | + |215.83 | 2098.9 | 443.72 0
23 24 | 0.1 | & |217.05 | 1099, | 444.3 4

(*) Interpolacidn cibica.

Los datos presentados anteriormente se pueden resumir de la --



siguiente msnera; en la corrida normal ( A =1.0), aunqué se excedid en
une ocasidén el rango real de velores pera la funcidn, se obtuvo,un valor
de F = 456.54 efeciuandose 8 evaluaciones en total, mientras que en la -
corrida de pruebe (A=0.1) no obstante haber evitado el salirss del ——-
rengo de la funcién, el valor obtenido fué F = 444.3 efectudndose 24 ——
eveluaciones.,

El enalisis de resultados anterior nos indice que por el cami
no escogido de reducir el valor inicial de A s a cambio de haber evita
do que la funcidén saliera del rango permisible de valores, no se obtuvo
mejorfa en F y si en cambio se elevé al triple el nimero de evaluacio--
nes de la funcién, lo cual nos hace desechar inmediztarmente esta opcidn,

Segunda Opcidn,-

La segunds posibilided que se considerd, fue el reducir la‘-
longitud de paso en forma inversa, cuando la A original genere un in-
cremento & demesiado grande y el método selga de la regi¢n factible.

Le forma en que se efectua esta reduccidn es lz siguiente:

I).- Se principia el cédlculo con la longitud de paso originel
(:\ = 1.0) y se continua el proceso hasta que con alguné & se obtenga-
un valor de Qp negativo (fuera de la zona factible).

II).- Al ocurrir esto, se conserva el punto enterior y se cal
cula una A menor, multiplicendo el velor actual de este por 0.9.

III).- Con el valor de A obtenido se deterﬁinaré nuevanente~

& y el vector XSIG y a partir de este nuevo pupto se evalua la funcidn
otra vesz.

Si con estos nuevos puntos se obtiene un velor positivo para

Q se contimaréd el célculo; en caso contrario se useré el mismo crite



rio para reducir A nuevamente hasta obtener un valor positivo de Q. -
A partir de este punto se continuard el cdlculo en forma normal,

El cambio antes descrito se representa en el diagrama de flujo

siguientes

vm, FUNCT(¥SIG,RESULT, &, F) /

@ SN Y ey TR

>

[CALL DER(XSIG,F,G)]

La etiqueta 800 representa la seccidn donde se calculan
y X5IG é partir de .

La codificacidn correspondiente seré:

DO Y4 I=1,N

XSIG(I)=X(I)+DELTA(I)

1/, CONTINUE
CALL FUNCT(XSIG,RESULT,QP,F)

IF(QP.GE,0)GO TO 9
ADA=ADA*0,9
GO TO 800
9 CALL DER(XSIG,F,G)
ICONT=ICONT+1
ete,
Los resultados de las pruebas que se hicieron se representan -

en la tabla nimero 2.



TABLA No, 2

PUNTO OBTENIDO
VARIABLE | ARRANQUE | CORRIDA HORAL | CORRIDA MODIFICADA
A= 1.0 (REDUCCION I#VZRSA)
T 150 188,55 255.61
Q 1200 1199.7 1199.2
F ‘ 368.7 451.84 491,66
X 0 3 2
ICONT 0 6 3
RESULT 0 4 4

De acuerdo a los resultados presentados en la tabla anterior,-
se observa que la modificacidén adoptada mejora en forma notable el resul
tado obtenido, puesto que en cada una de las variablesconsideradas como
bisicas para hacer la comparacién se obtienen resultados.mucho mejores -
que en la corrida normal y especificamente en el valor de la funcidn, que
se mejora de 451.8 a 491.66 efectudndose menos evaluaciones e iteracio—
nes,

Despues de estas pruebas, se eligié finalmente el método con -
la modificacidén explicada en la segunda opcidn para optimizar la funcidn,
vzriando en forma externs y progresive los velores de los gastos, ya que
co~o la funcidn es multimodel, de la serie de corridas que se obtengan -
nodré ezcogerse el mejor punto considerindole como una buena aproxima——
cién 21 Sptimo verdadero.

Lz forme en gue se realizeri esta serile de corridas, es posible

aterminarla gracias a que se cuenta con la gréfica de la funcidn, pues-

fol

solarente asi spbremos con seguridad que se estd trabajando en la zona -
indicada,.

A continuacidn se presentan en la tabla No, 3 los resultados.



TABLA NO, 3

PUNTO DE ARRANQUEL|VALOR FINAL | K ICONT

T Q F T Q | :F
150 1000 361.6 254.511007.3|435.0 2 3
n 1100 368,7 249.3|1101.3|467.6 3 8
" 1200 368.7 255,611199,2(491.6 2 3
" 1300 365.6 251.3|1298.3|485.3 2 3
" 1400 361,0 253.411397.9(516.7 3 8
" 1500 355.1 251.4,(1497,7|313.6 3 8
X 1600 350.3 248.6|1597.7|516.4 2 3
" 1700 34d,a7 244,.5|1697,8(506.8 2 3
" 1800 339.1 240.,8|1798.0{499.4 2 3
" 1900 333.7 245.7/1897.9|526.5 3 8
" 2000 328.5 243.6[1998,0|518,8 2 3
" 2100 323.4 240.7|2098.2|507,7 2 3
" 2200 318.6 238.3(2198.3|500,7 2 3
" 2300 313.9 236.4(2298,4(495.9 2 3
. 2400 | 309.4 235.1(2398.5|493.3 2 3
" 2500 305.1 234.5|2498.5{493.7 2 3
" 2600 300.1 234.7/2598.6{499.9 2 3
] 2700 297.0 227.6(2698.8{472,0 2 3
" 2800 293.2 230,0|2798.8|481,6 2 3
n 2900 289.6 226,0(2898,9(468.2 2 3
n 3000 286.1 224,.3|2999.0{463.4 2 3
n 3100 282.8 225.7/3099.0(469.6 2 3
" 3200 279.6 22/,.5(3199.0(466.6 2 3
" 3300 | 276.5 225,3(3299,1|473.3 2 3
" 3400 | 273.5 220,6(3399,2|454.2 2 3
" 3500 270,7 152.43500,0{276.6 1 2
" 3600 267.9 152.43600.0{273.9. | 1 2
" 3700 365.3 ® ' (3700,0|271.2 1 2
" 3800 262.7 " 13800.0(268.7 1 2
" 3900 260.3 " 13900,0{266,3 1 2
n 4000 258.0 n  14000,0(263.9 1 2
TOTAL.- 59 107

En resumen los resultados finales song
Punto nque

T = 150

Q 1000

F 361.6

OPTINMO;
F = 526.5




T = 245.7
§ = 1897.9
Niuerc de evaluaciones 107
dlmero de iteraciones 59

De acuerdo a estos resultados y a pesar de los problemas que se
presentaron con la funcidn, ha sido mejorado el optimo que se reporta en

el articulo de Aris.



CULCLUSIO..LS

4 lo largo del desazrrollo cde este trabsjo se nan :resentado si-
tuaciones tanto a favor como en contra del comportaniento que se habfa ——
considerado inicialmente como probable para el algoritmo, lo cual anatural
mente ha provocado el interds en analizar cstas situaciounes, obteniéndo——
se' conclusiones irportantes para cada uno de los cazsos, las cusles se enu
meran a continuacidn,

I).-En primer lugzr y en forma muy irmpori-nte, se nuede concluir
que todo proceso de optimizacidh debe iniciarse investizando cual es el-
tipo de le funcidn con la que se va g trabajar y de acuerdo 2 esta, selec_
cionar el algoritmo mis indicado.

En nuestro caso, la funcidén elegida nos limita en cierto modo -
el conocer en forma real la capacidad del algoritmc de Fletcher, puesto -
que como ya se ha dicho en@mpitulos anteriores, su forma multirmodal y —-
el hecho de tener discontinuidades no permitid en ninguno de los c2sos ——
que el método finalice el proceso con Ru3ULT = 1, =s decir que llegue al-
Sptimo, tomando siempre la salida RESULT = 4, con lo que se demuestra que
no fué el método adecuado para optinmizar este funcion,

Se efectud la optimizacidn de esta funcidén con un método apro—-
piado pzra ells, que es el método de Hookey Jeeves, y se obtuvieron los-

siguientes resultados;

PULTC DE AR:ANQUE QPTTC ]
T < F L Q F K ICCLT
100  1C00 245 1973.8 53805 3? 124
1060  20C0 252,58 M84L.5 5372 36 12%
200  150C 245.0 1573.8 353346 33 109
Los Tie—




gue el Hockey Jeeves sca mejor que el Fleteher, sino-
qie en aste etco es més adectado parz trebsjar con la funeidn que se to--
wé cono ajerwlo.

II).- Otro aspecto irportante para comentar, es el hecho de que
el método de Fletcher haya confimado su comportamiento en relacién a efeg
tuar muy pocas evaluaciones de funcidn por corrida, como lo demuestran ——
los resultedos prescatados en el cuadro del inciso esnterior, pues a pesar
de haberse hecho una optimizacidn forzada provocando la variacidén de los-
g stos por Tuerz del método en un rango bastsnte amplio (100-400GPH), el-
nimero total de evaluaciones de funcidn noexcede en ningdn caso a cual-—-
qaiera de lss corridas hechas con el método de Hookey Jeeves, lo cual ha-
ce muy etrzctivo 21 método de Fletcher parz el caso de trajar con funcio-
nes gue ocupen mucho tiempo de méduina al evaluarlas, pero que por supueg
to ssan factibles de opti~izarse con este método.

III).- Final-ente y en resu~en, podemos concluir que se ha tra-
bajado con un alzoritmo que al reunir las caracteristicas principales de-
un buen método de optimizacidn y ademds poseer notables ventzjas sobre —
2lruios métodos comunmente usados, constituyen un instrumento de optimizg
cidn muy qtil oera atacar problemas ya sea en el campo téenico, econémico,
social o cuvalyuier otro que lo amerite, si se utiliza con conocimiento y-
en forme adecuada,

Asi oues, al concluir este trabajo, se tiene la certeza de ha—-
ber obtenido resuitados positives, & vesar de los problemas que se presen—
tercn, Dero gle & sit vez proveearoa el deseo de tener un mayor conocimien-
to dzl capo ea el gque se treh2jd vy dedicar un estudio més profundo a la -

CFILNT&aCICH,
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S UBRUTINA MFRI

DEL ARTICULO:;
"A NEW APPROACH TO VARIABLE METRIC ALGORITHMS"
R. FLETCHER
THE COMPUTER JOURNAL, VOL. 13, NUM. 3, AGOSTO DE 1970

SUBROUTINE MFRI(X,N,IMP,LIMITE,WI,MU,TOL,RESULT,K,ICONT,F)
DIMENSION X(10),XSIG(10),G(10),B(10),DELTA(10),GAMA(10),V(10),

1 VT(10)

DIMENSION H(10,10),HSIG(10,10),M(10,10),2(10,10),2T(10,10),

1 POR(10,10),¢(10,10) ,V2(10,10)

DOUBLE PRECISION X,XSIG,F,4,G,B,M,H,HSIG,DELTA,GAMA,Z ,2T ,POR,
c,vz,v,vt,DF,DY,W,T,D,DV,R ,DVM,E

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

DO 11 J=1.N

IF(I.2Q.J5G0 TO 100

H(I,7)=0.0

0 10 11

H(I,J)=1.0

CONTINUE

CONTINUE

ESTABLECIMIENTC DE CONTROLES PARA ITERACIONES, EVALUACIONES DE
FUNCION, INTERVALO DE IMPRESION E INTERPOLACION CUBICA

K=0

ICONT=0

WR=INP

P=1

0K=0

CALCULO DE LA FUNCION Y DERIVADAS
CALL FUNCT(X,F,G)
ICONT=ICONT+1

RETENCICN DE LOS VALORES INICIALES DEF Y G
DO 12 I=1,N

B(I)=G(I)

CONTIXUE

A=F

AMDA=]1,0

CALCULO DE LA DIRECCION DE DECENSO (DELTA) Y COMPARACION CON LA
TOLERANCIA

CALL VECTOR(H,B,V)

¥=0

DO 12 I=1,N

DELTA(I)==V (I)*AMDA

Ii'(DABS (DELTA(I)) .GT.TOL)GO TO 13

Y=Y+1

IF (Y.EQ.N)CK=1

CONTTHUE

CALCULO D& L& DERIVADA DIRECCIC:AL Y VERIFICAGION DE QUE SEA (-)

3ALL ESCAL(DELTA,B,E)

130

140
150
160

170

190
210
230
250

260
270

300
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15

150
130

28
27

IF(E.GT.0)GO TO 300

OBTENCION DEL NUEVO VECTOR DE VARIASLES X(K+1)
DO 14 I=1,N

XSIG(I)=X(I)4DELTA(I)

CONTINUE

CALCULO DE F Y G CON XSIG Y DE DF Y GAMA Y VERIFICACION DE UE
NO HAYA VARIACIONES IMPREVISTAS DE LA FUNCICN EN LA ITERACION
CORRESPONDIENTE

CALL FUNCT(XSIG,F,G)

ICONT=ICONT+1

IF(OK.EQ.1)GO TO 650

CALL ESCAL(DELTA,G,E)

DF=F-A

IF(DF,.GT.0.AND,E,LT.0)GO TO 400

DO 15 I=1,N

GAMA(I)=G(I)-B(I)

CONTINUE

COMPROBACION DE QUE LA REDUCCION EN F SEA SIGNIFICATIVA Y ELEC=
CION ENTRE LA INTERPOLACION CUBICA O LA CONVERGENCIA SUPERLINEAL
CALL ESCAL(B,DELTA,E)

Q=DF/E

IF(Q.GT.MU)GO TO 120

IF(P.EQ.0)GO TO 130

INTERPOLACION CUBICA
DY=E

CALL ESCAL(G,DELA,E)

0Z=3% (A~F) /AMDA+E+DY
W=0Z%%2-E¥DY

W=DSQRT(W)

ALFA=AMDA* (1 (E+W-0Z)/ (E-DY+2%W) )
AMDA=ALFA

IF (AMDA,.GT.WI)GO TO 800

P=0

CONVERGENCIA SUPERLINEAL
S=1

AMDA=WI**S

GO TO 800

S=5+1

GO TO 150

CALCULO DE PARAMETROS COMUNES 4 L4S ECUACIORES 1 Y 5 PARA CALCU-
LAR HSIG

CALL ESCAL(DELTA,GAMA,E)
T<E

DO 27 I=1,N

VT(I)=0.0

DO 28 J=1,N
VT(I)=VT(I)+GAMA(J)*H(J,I)
CONTINUE

COHTINUE

CALL ESCAL(VT,GAMA,E)

D=E

MRI
Mrd
MFRI
MFRI
YFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI
MFRI

570
600
€10
620
630
640
6350
660
670
680
630
700
710
720
730
740
750
760
770
780
790
800
810
820
830
840
850
860
870
380
890
900
910
920
930
940
950
960
970
980
990

MFRI1000
MFRI1010
MFRI1020
MFRI1030
MFRI1040
MFRI1050
MFRI1060
IYFRI1070
MFRI1080
MPRI10%0
MFRI1100
"FrI1110
MIRI1120
TFRI1130
HFRITIA0
TwRI1150



17
16

19
18

500

BR

50

30

23

22

600

DV=D/T

D0 16 I=1,N

DO 17 J=1,N
2T(1,J)=DELTA(I)*DELTA(J)
2T(1,3)=21(1,d)/T
CONTINUE

CONTIAUE

CALL VECTCK(H,GAMA,V)

ELECCTCN DE LA ECUACION
IF(T.GE.D)GO TO 500

CALCULO CON LA ECUACION 1
R=1,0/D

DO 18 I=1,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)+2T(I,J)=POR(I,J)
CONTINUE

CONTINUE

GO TO 600

CATCULO CON LA ECUACION 5
DO 21 I=1,N

DO 21 J=1,N
z(I,Jg=DELTA(I)*GAMA(J)
M(I,J)=V(I)*DELA(J)
CONTINUE

CONTINUE

DO 30 L=1,N

DO 40 I=1,N

¢(L,1)=0.0

D0 50 J=1,N
c(L,I)=C(L,I)+2(L,J)*H(J,I)
CONTINUE

CONTINUE

CONTINUE

DVM=1,0+DV

R=1,0/T

DO 22 I=1,N

DO 23 J=1,N
%(1,J)=C(I,J)*R
POR(I,J)=M(I,J)*R
Vz(I,J)=2T(I,J)*DVM

HSIG(I,J)=H(I,J)=Z(I,J)=POR(I,J)+VZ(I,J)

CONTINUE
CONTINUE

INCHEMENTO EN LA ITERACION Y COMPARACION CON EL LIMITE

K=K+1
IF (K JEQ.LIMITE)GO TO 900
S=0

RE/ENCICK DE LOS NUEVOS VALORES DE X Y H PARA CONTINUAR EL CALCULO

DO 24 I=1,N
DO 25 J=1,N
H(I,J)=RESIG(I,J)

IFRI1160
MrI1170
MFRI1180
MFRI1190
MFRI1200
MFRI1210
MFRI1220
MFRI1230

MFRI1240
MFRI1250
MFRI1260
MFRI1270
MFRI1280
MFRI1290
MFRI1300
MFRI1310
MFRI1320
MFRI1330
MFRI1340
MFRI1350
MFRI1360
MFRI1370
MFRI1380
MFRI1390
MFRI1400
MFRI1410
MFRI1420
MFRI1430
MFRI1440
MFRI1450
MFRI1460
MFRI1470
MFRI1480
MFRI1490
MFRI1500
MFRI1510
MFRI1520
MFRI1530
MFRI1540
MFRI1560
MFRI1570
MFRI1580.
MFRI1590
MFRI1600
MFRI1610
MFRI1620
MFRI1630
MFRI1640
MFRI1650
MFRI1660
MFRI1670
MFRI1680
MFRI1690
MFRI1700
MFRI1710
MFRI1720
MFRI1730
MFRI1740



25

COLTINUE

24 CONTINUE

650
26

200
300
400

900
999

20
10

10

DO 26 I=1,N
X(I)=XSIG(I)
CONTINUE
IF(0K.EQ.1)GO TO 200

COMPARACION CON EL INTERVALO PARA ESCRIBIR AESULTADOS
IF(K.NE.WR)GO TO 700

WR=WR+IMP

BB=2

CALL INOUT(BB,N,IMP,LDMITE,WI,MU,T0L,X,RESULT K ,ICONT,F)
GO TO 700

ESTABLECIMIENTO DEL RESULTADO OBTENIDO E IMPRESION
RESULT=1

GO TO 999

RESULT=4

GO TO 999

RESULT=3

GO TO 999

RESULT=2

RETURN

END

SUBRUTINA VECTOR

SUBROUTINE VECTOR(4,B,V)
DIMENSION 4(10,10),B(10),V(10)
DOUBLE PRECISION A,B,V
COMMON N

DO 10 I=1,N

V(I)=0.0

DO 20 J=1,N
V(I)=V(I)+A(I,T)*B(J)
CONTINUE

CONTINUE

RETURN

END

SUBRUTINA ESCAL

SUBROUTINE ESCAL(A,B,E)
DIMENSION A(10),B(10}
DOUBLE PRECISICN 4,B,E
COMMON N

E=0,0

DO 10 I=1,N
E=E+A(I)*B(I)

CONTINUE

RETURN

EIND

FMFRI1750
VMFRI17¢0
MFRI1770
MFRI1780
MFRI1790
MFRI1I800
MFRI1810
1TFRI1820
MFRI1&30
VFRI1840
MFRI1850
MFRI1860
MFRI1870
MFRI1880
MFRI1890
MFRI1900
MFRI1910
MFRI1920
MFRI1930
MFRI1940
MFRI1950
MFRI1960
MFRI1970
MFRI1980

VECT 10
VECT 20
VECT 30
VECT 40
VECT 50
VECT 60
VECT 70
VECT 80
VECT 90
VECT 100
VECT 110
VECT 120
VECT 130

ESCa 10
ESCA 20
ESC4A 30
SSCA 40
ESCA 50
ESCA 60
B3Ca 70
ESCA 80
83CA W
1SCA 100
ESCA 110
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SUBRUTINA ~UNCT PARA GL PROCESO

SUBROUTINE FUNCT(X,F,VOL,D,A,N1,N2)
DI BUSION X(10),COST(10)

DOUBLE PRECISION X,T,3,COST,F,A,D
REAL X1,K2,I,0

ALIMENTACION DE DATOS
T=X(1)
Q=X (2)

ESTABLECTMIENTO DE CONSTANTES DEL PROCESO
P4=20

C1F=0,075

C2F=0,025

TF=100

DH=8000

R0=7,36

N1=1

N2=1

CP=0,50

ANALISIS QUIMUCO DEL SISTEMA
TP=T+460

K1=100#*EXP (-1000/TP)

K2=10#*EXP (-1000/TP)

C2=C2F=~(P,/Q)

VOL=P4/ (K2*C2)
C1=(Q#C1F-P,)/(Q+VOL*K1)
QP=VOL¥DH*K1%C1+P,*DH+Q*RO*CP* (TF-T)
IF(QP.GE.ogGo TO 40

WRITE(6,55)T,Q

55 FORMAT(iH ,15x,20HPARA LOS PUNTOS T = ,I4,3X,4HQ = ,14,3X,

1 9HQP ES (=)//)

GO TO 5

DIMENSIONAMIENTO DEL REACTOR Y ENFRIADOR
40 V=VOL¥0,13368
D=(V/1,70)%%0,333
50 IF(D.LT.9,66)GO TO 60
NisN1+1
DmD/N1
GO TO 50
60 A=QP/((43+0,0452%T)*(T-94))
70 IF(A.LT.4000)GO TO 80
N2=N2 1
A=L/N2
GO TO 70
80 IF(A.LT.50)A=50

ANALISIS DE COSTOS
PD=25+(T##3)#3,3E-6
COST(1)=345% (((04C909¥D¥¥ 340,482 D**2 ) ¥PD436 , 6¥D¥ #4160 , 54D ##
il 06782)4(17,2+0,0133%T) * (D**2)
GO TO 100
90 COST(1)=2o5% ((4o56%D¥% 3460, 7*D*#2+160 ,5%D ) #%0 ,782)
100 COST(2)=1000+100%D

FUNC 10
FUNC 20
FUNC 30
FUNC 40
FUNC 50
FUNC 60
FUNC 170
FUNC 80
FUNC 90
FUNC 100
FUNC 110
FUNC 120 °
FUNC 130
FUNC 140
FUNC 150
FUNC 160
FUNC 170
FUNC 180
FUNC 190
FUNC 200
FUNC 210
FUNC 220
FUNC 230
FUNC 240
FUNC 250
FUNC 260
FUNC 270
FUNC 280
FUNC 290
FUNC 300
FUNC 310
FUNC 320
FUNC 330
FUNG 340
FUNC 350
FUNC 360
FUNC 370
FUNC 380
FUNC 390
FUNG 400
FUMCG 410
FUNC 420
FUNC 430
FUNC 440
FUNC 450
FUNC 460
FUAC 470
FUNC 480
FUNC 490
FUKC 500
FUNC 510
FUNC 520
FUNC 530
FUNC 540
FUNC 550
FUNG 560



COST(3)=255% (V#%0,3)
HP2m=QP¥*] ,38E-5
IF(T.LE.250)GO TO 110
COST(4)=922% (HP2¥%*0,467)
GO TO 120

110 COST(4)=530% (HP2##0,467)
120 HP3=Q¥ (6,95E=4+(T*#3)*/,4595-11)

COST (5)=580% (HP3%%0,467)
IF(TL.LE.330)GO 130
PCM..962+(T**3)*1.68L9
COST(6)=193%N2#PCF* (A**0,546)
GO TO 140

130 COST(6)=193%N2% (A%*0,5.6)
1/0 CD=0

DO 6 L=1,6
CD=CD+COST (L)

6 CONTINUE
I=5%1T1%CD
LC=11000
B=0,18%1
COST(7)=3,10%V
COST(8)=61,10%HP3
COST (9)m=0,00115%QP
COST (10)=QP*0,79E~3
UT=0
DO 7 La7,10
UT=UT*COST (L)

7 CONTINUE
R=/10%Q¥ (C1F-C1 4+8200
O=LC+B+UT+R

OBTENCION DEL VALOR DE LA FUNCION

5=492000
PI=0,50%(S-0)
F=100%P1/I

5 RETURN
END

FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUKC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
TFunic
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FURC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC
FUNC

570
580
590
600
610
620
630
640
550
660
670
680
690
700
710
720
730
740
750
760
770
780
790
800
810
820
830
840
850
860
870
880
890
900
910
920
930
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DURIVACIC.: WUILaRITA

A»nObLI i5 DER(X,F ",G)

ENSION x(1o),s(1o) ,¥X(10) ,¥(10) ,Z2(10) ,G(10)

DOUBLn PRECISION X,A,F,G,D
H=0,01

NDIM=3

¥(2)=F

D0 5 J=1,2

£ (2)=X(J)

X(J3)=8(J)=H

CALL FUNCT(X,F,VOL,D,4,N1,N2)
XX(1)=X(J)

Y(1)=F

X(J)=s(J)+H

CALL FUNCT(X,F,VOL,D,A,N1,k2)
XX (3)=X(J)

Y(3)=F

X(J)=s(J)

CALL DGT3(XX,Y,Z,NDIM,IER)
G(J)=2(2)

CONTINUE

F=Y(2)

RETURN

END

SUBROUTINE DGT3(X,Y,2,NDIM
DIMENSION X(10) Y(lO) z(105

IER=~1

IF(NDIM-3)8,1,1

A=X(1)

B=Y(1)

I=3

DY2=X(2)-A

IF(DY2)2,9,2

Dy2=(Y (2} B) /D2

DO 6 I=3,NDIM

A=X(I)-A
1F(4)3,9,3

A=(x(1)-B)/A

B=X(I)-X(I-1)
IF(B)4y 9k

DY1=DY2

DY2=(¥(I)-¥(I-1))/B

DY3=A

A=X(I-1)

B=Y (I-1)

17 (I-3)5,5,6

Z(1)=DY1#DY3-DY2

Z(I-1)=DY1+Dy2-DY¥3
IER=0

I=NDL

Z(I)=DY2+Dr3-D¥1

RSTURN

15R=T

I=I-1

Ir(I-2)8,8,7

END

IER)

DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
DGT3
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DGT3 320
DGT3 330



II.- Los valorss de F, G y ASIG s ran =1 resultado zn ¢ so de cse
tar en el Sptimo, por lo tanto si OK=1 se ter~inard el proceso.
III.- Por medio de la subr.tina ESCAL se uetermina STg (B) y se
encuentra la diferencia de F# y F (DF) si estos dos valores no c:mplens -
8§Tgx<0; DF>0
se podré seguir el cdlculo, de lo contrario se tendrd una sslida por error
en la programacién de gradientes.

IV.- Se calcula por ultimo la diferencia de gradientes (GAMA)

\CALL FUNCT(XSIG,F,G)/

}——— I=1
: (gaMA(T) =G(T) - B(T)]
| WTPEYey
10) Verificacidn de a uccidn en F sea significati

Se calcularé con la subrutina ESCAL el producto gTS (E) y de —-
acuerdo a la relaci?,'m Q =AF/gT5 s si Q>/(( la reduccidén s ra aceptada y si
Q$/\(, se ird a una reduccidn del valor de A ya sea, por interpolacidn cii
bica o por convergencia superlineal (para reducir XA mis de una vez).

(Diagrama de flujo en la siguiente pégina)



11) Interpolacidn clbica

La siguiente secuencia para la interpolacidén clbica, fue extrai
da del articulo "4 rapidly convergent descent method for minimization®™ -
publicado en 1963 en el Comp. J.

022288 465 465

W=\]oz-°~ - (¥Tg) (T 5)!
o = 7\ {L=e*'8 +H+0z)
e*ls - eTe+aw
donde ¢X sera el valor propuesto.

En el paso anterior ya se ha determinado gTE; s de modo que utili
zando de nueva cuente la subrutina ESCAL se determinard g*TS y a partir de
estos valores se podra efectuar la interpolacidn.

Por iltimo, si el valor propuesto por la interpolacidén ciibica no
es mayor que 0.1 entonces se utilizaré 0.1 ¢ la convergencia superiineal-

para continuar el célculo.

N\CALL ESCAL(G,DELTA,E)/
0Z _ _3DF Y
*Ima vt

. -




ara=nmax (1 - EXN-02 )
E - Di+2w

ALFA = AMDA

>

12) Convergencia superlineal

La convergencia superlinegl consistira en probar para W=0.1, --
valores de >\=W,I2,W3,...., hasta encontrar una ->\que reduzca F satis——

factoriamente,

Los siguientes factores son necesarios en ambas ecuaciones, 1 y 5
y por lo tanto se determinardn antes para evitar repetir su célculos
I.,~ Con la subrutina ESCAL se determina STK
II.- Se construye una rutina para determinar XTH que es un vector
trenspuesto.
" III.- Con la subrutina ESCAL y el producto anterior se obtiene --
¥y,
IV.- Con los productos de I y III se obtiene ¥TH¥/§TY.
V.- Se construye una rutins para calcular SST y con el producto

de I se obtiene SST/sTU.



VI.=- Ccn ia subrutinc V.cTux se calcula Hx "

T

\CALL ESCAL(DELT4,GAMA,E)/

-
o

. |21(1,J) = DELTA(I) X DELTA(J)] : :
BT(I,J)=ZT(I,‘LQ/3]_ -

S

N\CALL VECTOR(H,GAMA,V)/

14) Eleccidén de la ecuacidn

La eleccidén de la ecuacidén depende de la siguiente relacidns
6T = ¥Tu¥
Si se cumple, se userd la ecuacidén grande(5), de lo contrarior -

se usara la ecuacién 1.




15) Célculo con la ecuacidn 1

m /

I.- Con el producto obtenido en 13III se obtiens 1/ ¥z 0.

II.- Se ccnstruye una rulina, per medio de la cuzl cen los DYO—-
ductos de 13II y 13IV se obtiene H BaTd y este preducto se multiplica ——
por 1/ ¥ THY.

III.~ Se aplica la férmula 1:

POR(I,J) =V(I) X VT(J)

POR(I,J) = POR(I,J) X R

HS1G(I,J) =H(I,J)+2T(I,J) - POR(I,J)

T
!
]

e
r~
i
i
'
[

I
I
!
|
!
|

16) Célculo con la ecuacidn 5

Para realizar el calculo con la ecuacidén 5 se desarrollaran los -
siguientes pasos,

I.- Creacidh de una rutina para obtener con 8y K el producto --
8% vy con 13VI y & obtener HYST.

II.- Con la matriz SKT y H obtener por medio de otra rutina espe
cial el producto de ambas matrices SKTH.

III.- Con sl producto de 13IV se obtiene 1+¥TH¥/8TY.

IV.- Con el producto de 13I se obtiene 1/§T¥.

V.- Se crea una rutina para obtener:

El producto de IIy Iv &Y T/ 8T¥.



El producto de I y IV HKST/ST3 "
Z1 producto de III y 13V (1+¥Tu¥/6T¥) x (65T/87¥)

y se aplica la ecuacidn 5,

ern - _ 58TH _ p¥sT ¥TyE \ 88T
dSIG—H ST 8 STX +(1+ STK S-T"x'

POR(I,J)=M(I,J) X R

2(1,3)=c(I,J) X R
VvZ(1,J)=21(I,J) X DVM

HSIG(I,d)=H(I,J) - Z(I,J) - POR(I,J)+Vz(I,J)




17) Incremento en la iteracidn y comparacidn con el 1irite

Se incrementa el contador de iteraciones (K) y se compara con el
limite fijado; en caso de llegar al 1{mite se tendrd una salida indican—
do que no se obtuvo la convergencia antes de §ste,

Se fija 5=0 para que al volver a utilizar la convergencia super-

lineal se comience con exponente igual a 1.

18) Retencidn de los nuevos valores de X y H para contin
sdlculo

Por medio de dos rutinas se igualan H a HSIG y X a XSIG y si el -
parametro OK es igual a 1 se toma una salida para indicar la convergencia

y termingcidn del proceso.




19) Impresidn periddica de resultados

Se hace una comperacién de la iteracidnes acumuladas con el inter
valo previamente fijado para escribir resultados parciales (WR), con el —
fin de observar el desarrollo del cdlculo antes de llegar al resultado fi-

nal.

20) Establecimiento del resultado obtenido e in_lgresién final -
Se ha escogido la siguiente simbologié para expresar el resultado
del procesos

RESULT = 1 3 Se obtuvo la convergencia

RESULT = 2 : No se obtuvo la convergencia antes del limite
RESULT = 3 s Error en la programacidn de gradientes

RESJULT = 4 s Errores de redondeo

. £ ¢

[Resitr 1] [REsurt 2] [ResurT 3] [RESULT 4]




SUBRUTIKA VECTOR

La subrutina ViCIOR reslizs la multiplicacidn de una matriz por
un vector, obteniendo como resultado otro vector de la manera gue lo ---

muestra el siguiente ejemplo:

4 B v
by higt o (B Mg T B iy B3
Ay Ay B, (81 X Bl) + (425 X Bp)

De acuverdo a esto, el diagrama de flujo para esta subrutina se-

| (D=7 M3 50

o s e m=

l
|
|
|
|
|
|
|

SUBRUTINA ESCAL

La subrutina ESCAL realiza la multiplicacidén de un vector trang
pusesto por otro vector, obteniéndose como resultado un escaler, de la for
ma que se muestra en el siguiente ejemplos

A B
Ao i) x[3] = EAlXBl)-r(Az}:BZzI = E
B2

De acuerde a esto, el diagr:ma de flujo seras

: [E=E+ a(1)*3(1)
Lispesgors oy oo
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