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CAPITULO 1

INTRODUCCION



CAPITULG 1.  INTRODUCCION.

€1 dingeniero quimicc siempre estd en la busqueda continua
de nuevos procesos que incorporen los mds promisorios avances
tecnoldgicos, incidiendo sobre los parametros criticos de disefio
y operacion. Conforme crece la complejidad de un proceso,
los cédlculos correspondientes al balance de masa y energia no
bastan y se requiere informacidn adicional mis especializada, re-
ferente a los parametros iddneos para los equipos., tiempos de re-—
sidencia en reactores, numero de etapas en los equipos de sepa-

racidon, etc.

Para obtener informacidn de este tipo, las simples ecuacio-
nes descriptivas del proceso no son suficientes., siendo necesario
agregar ecuaciones de equilibrio de fases, relaciones de presidn-—
volGmen-temperatura, restricciones de operacidn y disefo, etc.:
todo 1o cual d3 forma 2 sistemas del orden de 100,000 ecuaciones,

para procesos industriales tipicos.

Adicionalmente, las modernas tecnologias exigen un uso efi-
ciente de las materias primas y de las fuentes de energia utili-
zadas dentro de un proceso., lo que propicia la existencia de sis-
temas complejos de integracidén de energia y recirculacion de ma-

teriales, dificultando 12 tarea de simulacidn y disefio.



Al abordar estos problemas se hace necesario tener en mente

algunas consideraciones. Primero, deberd existir la posibi-

lidad de manipular los paradmetros y especificaciones de disefo

como si fueran variables con el objeto de iograr la convergencia

funcional del proceso y cumplir con su esgquema de integracidn de

energia y recirculacidn de materiales: en otras palabras, se

busca ampliar las capacidades de una simulacidén para que aborde

el problema de disefic, propiamente dicho. Sequndo, el mane-

jo de parametros y ecuaciones de disefio aumenta la complejidad

de la simulacidn y en ocasiones 1os reasultados tienden a salirse

de los margenes de ocperacidn funcionaimente factibles, incidien-—
do en los costos de disefdc y coeraciin, por lo tanto, es de suma
importancia que 12 cazpacidad d# un simuiador sea expandida para

el adecuado manejo de (2 optimizacidn del proceso. Tercero,
la ampliacidn de las capacidaces de un simulador., conduce también
a la ampliacidn an 21 tamaie de los sistemas de ecuaciones no
lineales y esto se refleja en 21 aumento en el nimero de itera-
ciones necesarias para obtener la convergenc§a. llegando a ser de
mids del doble de las que se necesitan para realizar una simula-
cidn simplae. Cuarto, por todo lo anterior, es ‘imprescindible
la implementacidén de técnicas eficientes para el manejo y solu—
cidn de sistemas de ecuaciones no lineales y matrices dispersas,
253 como innovadores métodos de particidén y reordenamiento, todo
ésto integrado en estructuras fiexibles, que realicen un adecuado

manejo del problema.

Desafortunadamente, en la mayoria de los simuladores actua-



Ves, tanto comerciales como académicos, estas ampliaciones son
dificiles de realizar, puesto que la estructura que presentan es
modular secuencial y que, generalmente, son sistemas muy eficien—
tes para procesos con recirculaciones que no estan fuertemente
relacionadas, pero no son adecuados para esquemas complejos de
recirculacidn; ademas, no pueden manejar los parimetros de dise-

fio como variables de proceso y la cptimizacidn no se aborda como

una extensidn del simulador, es decir. se constituye como un pro-
blema adicional de simulecidn fuertemente restringida., duplicando

el tiempo de cdmputo.

Por tode 10 anterior y ante la creciente complejidad de los
procesos quimicos. el concepte wodulizr zecuencial se ve cada vez
mds disminuidec y se reguierer instrumentos mis eficientes para

la simulacién, disefo y opiimizacs

o

n.

Se han propuesto varigs enfoques para abrir nuevos caminos a

la simulacidén, sin embargo, fuera de los circulos académicos, al-

gunas de esas sendas no reciben mucho interés, La principal

razdn es que se tienen invertidos una gran cantidad de recursos

de todo tipo en el enfogue modular secuencial y no se prevee, al

menos a corto plazo, el total abandono de esta orientacidn.

Es importante resaltar que gran parte de los avances en ma-

teria de simulacibédn y disefio de procesos ha tenido su origen en

investigaciones y proyectos académicos, algunos de ellos finan-

ciados y posteriormente adoptados por ia iniciativa privada.



Un proyecto para la creacidén y puesta a punto de un simula-—
dor exige el empleo de una gran cantidad de recursos de diversa
indole. Principalmente se destaca personal con conocimientos
sobre las ciencias de la Ingenieria Quimica y con capacidad de
traducir estos conocimientos en un disefio factible, tanto en as-

pectos técnicos como econdmicos.

Restringiendonos al &mbito puramente académico, en un pro-
vyecto de este tipo participan elementos con diferentes niveles
de preparacidn: alumnos de pregrado., graduados, de postgrado, asi
como técnicos, profesores, investigadores, etc.: dando forma a
una fuerza creativa dentro de la institucidn en que se desarrolla
el proyecto. lo que rendird& benaficios 2 corto y largo plazos.
destacando la elevacién del nivel académico., una mayor compene-
tracidn en una rama muy promiscoria en la Ingenieria Quimica y la
posibilidad de estructurar provectos de investigacidén y desarro-

11lo compliementarics.

E1 proyecto para la creacidn de un sistema de simulacidn no
estid limitado a la obtencidn de un programa de computadora que
produzce resultados, Debe ser visto como un sistema dinamico,
susceptible de ser mejorado y con capacidad para ampliar sus ca-
pacidades, mediante la incorporacidn de técnicas innovadoras:; sin
olvidar que para su adecuado desarrollo se requiere un firme res-
paldo en diversos campos. destacando el Andlisis Numérico, Mode-
lado Matemético, Programacién Lineal y No Lineal, Ciencias de 1a

Computacibn, Termodindmica, Ingenieria de Procesos, etc.: res-—



palde que no se logrz a corto plazo, sino con un mejoramiento

gradual en el entorno. tanto académico como humano, en el que se

presentar3d el proyecto.

Este trabajo pretande contribuir al enriquecimiento de ese

entorno presentando las bases tedricas para el desarrollo de un

simulador modular simultdneo, provisto de una estructura flexible

¥y ¢con capacidad para incorporar ideas innovadoras. tanto en mode-

JTos representativos de operaciones unitarias (simples y riguro-
sos), como en técnicas de solucidn de ecuaciones algebraicas no

lineales, en métodos para el manejo y solucidén de matrices linea-
les dispersas y en 1a integra2cidn de mayores opciones termodind-
micas; todo esto con el fin de abordar eficientemente los pro-
blemas de simulacidon simple, simulacidn con restricciones de di-
sefioc y una eventual ampliacidén al tratamiento de problemas de

optimizacion.

Para lograr este propdsito, se plantean los siguientes obje-

tivos parciales:

— Ubicar la posicién de la Simulacidén de Procesos Quimi-
cos en Estado Estacionario en el contexto de la Ingenieria Quimi-

ca en general y en la lngenieria de Procesos en particular.

- Describir las orientaciones y enfoques més representa-~
tivos del desarrollo de la simulacidn de procesos quimicos en

estado estacionario, destacando sus ventajas y desventajas, con



el objeto de justificar la importancia y 12 necesidad de desarro-

1lar sistemas modulares simultineos.

—_— Recopilar y analizar la informacidn existente acerca

de los principales modelos de convergencia bajo el concepto modu-

lar simulténeo., destacando espaciazimente aquellos que muestren

el actual nivel de desarrollo de este enfoque,

- Identificar las estructuras computacionales mis impor-

tantes, susceptibles de ser adoptadas bajo el enfoque modular

simultineo.

Elaborar pianteamientos concretos acarca de las accio-

nes a seguir para el desarrollic de un sistema de simulacion,

adoptando un determinado wmodelo de convergencia modular simulté-

nea y bajo uns adecuada ¢structuras computacional.

- Recopilar infermacidn sobre temas afines al objetivo

central de este trabajo y que pudieran servir de apoyo en 1la

creacién del sistema de simulacidn, incluyendo tanto técnicas y

métodos tradicionalmente empleados. como aguellios que pueden ser

de importancia en el futuro prdximo y que ameriten ser considera-

dos en la planeacidn del proyecto creativo del simulador modu-

lar simulténeo.
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A continvacién se presenta un resimen de los principales

temas que se abordan en cada capitulo de este trabajo, con el

fin de alcanzar los objetivos planteados.

En el Capitulo 2 se describe la relacidédn existente entre la

Ingenieria Quimica y 12 Ingenieria de Procesos, destacando las

etapas de Sintesis, An3lisis y Optimizacidn, dentro del Disefio

de Procesos Quimicos,

En el Capitulo 3 se presenta una introduccidn a la simula-

cidén en Estado Estacionario, incluyendo una descripcidn de sus

principales vertientes: la orientacidn modular y la orientacidn

‘hasada en las ecuaciones (orientacidn no moduiar). Tambidn

se muestra la forma en Qque se estructuran las ecuaciones des-—

criptivas del proceso para formular un problema de simulacidn y

se finaliza con algunas opciones

de

para la evaluacidén del sistema
‘ecuaciones descriptivas, conocimientos que serdn muy Gtiles

en los siguientes capitulos.

E1 Capitulo 4 aborda los conceptos tedricos y la evolucidn
de l1a convergencia moduliar simulténea, incluyendo lo mads repre-
sentativo en modelos lineales y no lineales., finalizando con el
innovador concepto de convergencia independiente en un ciclo in-

terno y en un ciclo externo.
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E1 Capitulo 5 muestra las bases sobre las que se estructura

-un simulador modular en general, haciendolo extensivo al anfoque

modular simultdneo bajo ciertas condiciones, identificando tres

estructuras representativas de esta tendencia.

El Capitulo 6 indica una serie de lineamientos generales que

deben considerarse al disefar un simulador modular simultaneo.

Se inicia con un breve andlisis de los recursos disponiblies y de
la orientacidn que tendrd el sistema de simulacidn., en base a la

informacidn contenida en los Capitulos 4 y 5. A continuacidn

modular secuencial SGP/ZAR
tomado como eje central del

se describe el simulador que sera

nuevo simulador modular simultdneo

recomendacidn de las areas de trabajo para

¥ se concluye con 1la
lograr la implementacidn del sistenma

simultaneo SMS/ZAR.

“E1 Capitulo 7 se destina a exponer algunas conclusiones,

producte de la realizacidén de este trabajo, incluyendo algunas

consideraciones de lo gue se espera de los simuladores que se

estdn disefiando en la actualidad, para que funcionen a partir de
la proxima década.

Se incluyen tres apéndices, que abordan temas de apoyo, tan-

to para este trabajo. como para el desarrollo computacional del

sistema modular simultineo propuesto.
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€1 Apéndice A contiene las mds importantes técnicas de solu-

cidn de sistemas de ecuaciones algebraicas no lineales, incluyen—

do los métodos actualmente en uso en simuladores secuenciales,
as1 como técnicas desarrolladas bajo un enfogque hacia las ecua-

ciones, que serédn de gran utilidad al ser adoptadas bajo el enfo-

que modular simultaneo.

E1 Apéndice B presenta varios temas referentes 2) manejo y

solucidén de matrices lineales dispersas, del tipo que son genera-

das en los problemas de simylacidn y disefio, incluyendo técnicas

propias de 1los simuladores actualmente en uso y otras que, a pesar

de su probada eficiencia en otros campos, aln no se incorporan

a 1a simulacidn de procesos quimicos.

El Apéndice C contiene modelos simples de operaciones unita-

rias. conocidos como Modelos Reducidos, que constituyen innovado-

ras opciones, dignas de <considerarse, especialmente por ser
adaptables al concepto ciclo 1interno - ciclo externo, y con
excelentes propiedades descriptivas y eficiente manejo computa-

cional.



CAPITULD 2

GINERALIDADES
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CAPITULO 2.  GENERALIDADES

2.1. ANTECEDENTES

Tal vez una de las tareas mads complejas y exigentes que tie-
ne que afrontarrun ingeniero quimico es el Disedo de Procesos.
Es la esencia misma de su educacion y el punto en donde convergen
por una parte, sus conocimientosvtécnicos y experiencia indus-—
trial, y por otra, caracteristicas propias de su ser, como son

la intuicidn y el ingenio.

) Contra lo que pudiera pensarse, el Diseio de Procesos como
disciplina formal dentro de la Ingenieria Quimica, es de un desa-—
rrol]o relativamente reciente, alentado por ios cambios estructu—
rales en la economia mundial asi como en los sistemas de pro-
duccidn y comercializacién, los cuales hicieron necesaria la re-
visién de las técnicas relativas a la concepcién de los procesos

quimicos:

Cuando el objetivo de la prqduccién era proporcionar bienes
para una demanda creciente, dentro de economfas de rdpida expan-
sidn y en donde la energia y las materias primas estaban disponi-
bles en cantidades abundantes, los procesos fuéron disgﬁados en

una forma totalmente empirica e intuitiva, situacién que se repi-
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te continuamente desde la Revolucién Industrial hasta finales de

l1a Segunda Guerra Mundial. Al finalizar la guerra se realizd

una revisidn de las importantes aportaciones que el afin bélico

proporciond en cuanto a produccibdn industrial, alentindose su ri—

pida asimilacidn con el objeto de mejorar los procesos ya exis—

tentes; por otra parte, existia un impetu innovador creado por

los anhelos de reconstruccidn econémica. todo lo cual conformaba

un clima propicio para que el empirismo disminuyera y diera paso

al espiritu cientifico dentro del Disedo de Procesos.

Es precisamente en la década d2 los cincuentas, cuzndo se

sientan las bases formales del Disefic de Procesos, logrando altos

niveles de creacidn, creande procesos industriales muy complejos,

cuyo desarrollo y puesta en mercha exigian una gran conjuncidn

de conocimientos referentes o J0s m&s variads ampos de la cien-—

cia y 1a tecnologia.

Es a principios de los sesentas cuando se propone el término

Ingenieria de Procesos, con el objeto de agrupar los campos de 1la

Ingenieria Quimica destinados a indicar c¢dmo planear, disefiar,

operar y controlar 1las diferentes operaciones unitarias de un
proceso quimico. Esta disciplina surge en el campo académico

a partir de la necesidad de reordenar todo el cimuloc de informa-
cidn existente, asi como la de fijar las pautas que habria de se-
guir el Disefio de Procesos., con el objeto de satisfacer los re-

querimientos de la expansidn industrial.
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Sin embargo, el impulso decisivo para 21 desarrollo del Di-

sefio de Procesos fué dado a mediados de los sesentas, a través de

dos sucesos, independientes entre si. Primero, la producti-

vidad industrial muestra serios indicios de descenso en sus ta-—

sas de crecimiento: la estructura productiva existente enfrenta

sus primeras limitaciones en cuanto a l1a disponibilidad de mate-

rias primas y energia, lo que obliga a un estudio a fondo de las

eficiencias y puntos criticos de los procesos prodhctivos. tanto

existentes, como por ser creados. promoviendo la creacidén de di-

sefios que contienen complejos esquemas de recirculacidn de mate-

riales y de integracidén de energia. Segundo, anteriormente

la computacidn, como un auxiliar en a1 disefio racional de proce-

sos, era practicamente desconocida por el ingeniers quimico. sin

embargo, el explosivo desarrollo de las computadoras y la crea-
cibén de lenguajes de alto nivel. abren nuevas y amplias perspec-

tivas a la creacidn de procesos quimicos complejos y eficientes.

Ahora existen los medios para que todo el cumulo de conoci-

mientos generados desde los afios cincuentas sea puesto a prueba,
generando resultados que tuviéron un efecto multiplicador hasta
constituir, en la actualidad, uno de los campos de mayor desarro-
1lo dentro de la Ingenieria Quimica: el Disefic de Procesos
Auxiliado por Computadora.

Los primeraos pasos al respecto estdn representados por pro-—

gramas aislados, aplicables a operaciones unitarias y procesos
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muy especificos, con grandes limitaciones de flexibilidad.

Actualmente, la complejidad de los procesos industriales ha-
ce imperativo el uso de grandes sistemas computacionales, capaces

de manejar un proceso como un todo, pudiéndose afirmar que hoy en

dia ninguna gran piante guimica o petrogquimica podria ser cons-—

truida sin realizar la simulacidn y disefioc del proceso en una

computadora.

Sin embargo. la implementacidn de tales sistemas exige e}

uso de herramientas matemadticas sofisticadas, al grado de promo-

ver la creacidén, desarrollo y perfeccionamiento de técnicas espe-

cializadas para abordar 1los groblemas muy particulares que se

presentan al disefiar procesos quimicos.

2.2. INGENTERIA QUIMICA E INGENIERIA ©DE PROCESOS.

El Disedio de Procesos Quimicos ha sufrido una rapida y muy

significativa evolucidn, tal y como fué planteado en la seccidn

anterior. De ser una actividad netamente empirica y aislada.

fué nutriéndose de los avances de los més diversos campos de la
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ciencia y la té;nica. hasta convertirse en un campo de investiga~-

cién formal por si mismo.

En el seno de la Ingenieria Quimica han madurado nuevas con-
cepciofes y surgido innovadoras tendencias que la enriquecen y la
convierten en una disciplina cada vez mds compleja y en donde el

Diseio de Procesos adquiere una nueva dimensidn.

2.2.1. INGENIERJA DE PROCESOS.

A partir de 1963 se utilizé por primera vez, dentro de ia
.Ingenieria Quimica. la terminologia de Ingenieria de Procesos,
~‘ap¥icada sobre la dindmica y contrtl de algunas operaciones uni-~

~tarias, sin abordar conceptos de optimizacidn de decisiones.

Su significado y contenido ha cambiado con el tiempo y desde
la fecha en que se cred esta terminologia., buscando recopilar y
ordenar la informacidn que estaba siendo generada en forma abun-
dante, pero desarticulada, actualmente la Ingenieria de Procesos
se ha constituido como un campo académico y tecnolégic6 referente
a las metodologias para 1la tomaAde decisiones en la Ingenieria
Quimica. Tales metodologias son responsables de indicar como
planear, disefiar, operar y cont}oiar cualquier clase de operacidn

‘unitaria, proceso quimico y la industria quimica misma.
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Debe notarse que esta concepcién es muy amplia. Si bien
la Ingenieria Quimica puede partir desde el punto de
vista de una operacidén unitaria,

es cierto,

su objetivo final es la eficien-
cia en el disefio y operacidn de procesos; sin embargo., no debe
ignorarse Qque estos procesos no existen en forma independiente

unos de otros, por lo tanto, es razonable considerarlos como Sub-

sistemas que forman parte de otros sistemas mayores, tal y como
serd descrito mds adelante.

Los procesos quimicos estdn compuestos de un nimero relati-

vamente pequeiio de operaciones unitarias, comparado con el gran

niimero de procesos existantec. Desde este punto de vista to-

dos los procesos deben ser construides razonablemente de acuerdo

a los principios de diseno

poavra o

1)

aw

aciones unitarias, es decir,

cada proceso quimico puede ser c¢onsiderado como un. sistema de

operaciones unitarias en combinacidn, tal y comoc se muestra en

los ejes de OA a 0B en ia Figura 2.1.

Con el objeto de desarroilar nuevas operaciones unitarias y

pérfeccionar las ya existentes, es importante entender.cuantita-
tivamente los fendmenos fundamentales que son generados en 2llas.
De esta concepcidn han surgido 1as 1lamadas Ciencias de 1a Inge-
nieria Quimica, tales como Fendmenos de Transporte, Dindmica de

Fluidos, Termodinamica, Cinética de Reacciones Quimicas, y

otras que han venido desarrollandose desde los afios cincuentas.
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En otras palabras, cada operacidn unitaria puede ser identificada

como un sistema combinadc de fendémenos fundamentales, tal y como

es representado en los ejes de 98 a EE:» en la Figura 2.1.

Hasta aqui se han considerado tres polos fundamentales de
informacidon técnica: Fendmenos Fundamentales - Operaciones
Unitarias =~ Procesos Quimicos. Sin embargo, falta la ma-

nera de relacionar en forms coherente y funcional estos conoci-~
mientos, puesto que la

informacién analitica de Jos fenédmenos

fundamentales puede ser Gtil para tomar decisiones sobre las ope-

raciones unitarias y la informacién de &stas influird sobre los

procesos quimicos.

Ante tal <ituacidn, la Ingenieria de Procesos deberd propor-
cionar metodologias destinadas a cubrir los anteriores requeri—
mientos. Con referencia a la Figura 2.1, el aje 5?: que re-
presanta a la Ingenieria de Procesos, rota a través de todos los
cuadrantes y cumple l1a tarea primordial de relacionar

los ejes
de OC a OB y de 08 a BK.

Recordando el hecho de que los procesos gquimicos no existen

independientemente de su entorno. se debe tener en cuenta la

existencia de sistemas mayores, constituidos a partir de una

“simple empresa, creciendo hasta constituir complejos industriales

y llegando a influir sobre las politicas energéticas y ambienta-

.
les de toda una nacidn, sistemas de los cuales los procesos qui-
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micos son sdlo subsistemas. En la Figura 2.1, todos los pro-
cesos quimicos representados en el eje OA., deben ser responsa-
bles de los grandes sistemas contenidos en el eje OD, es decir,
1a Ingenieria de Procesos debera conlribuir a planear complejos
gquimicos, a resolver problemas ambientales y energéticos. tanto a
nivel regional, como nacional y tomar decisiones de ingenieria

acerca de otros problemas globales.

Ahora es posible entender que la motivacidn de introducir 1la
terminologia de Ingenieria de Procesos dentro de la Ingenieria
Quimica, radica en que el diseno y operacidn de un proceso deberd
cumplir miltiples objetivos, 1a mayoria de ellos fuertemente re-
lacionados.

'

Anteriormente se menciond que une de las tareas de la Inge-
nieria de Procesos era la de proporcionar una metodologia ten-
diente a relacionar eficientemente Fendémenos Fundamentales -
Operaciones Unitarias - Procesos Quimicos, con el objeto de tomar
decisiones acerca de problemas de disefio, operacidén y control,
y para tal efecto se muestra en la Figura 2.2, una estructura ge-
neral de la forma en que se aplica la Ingenieria de Procesos, y

de l1a cual se pueden observar varios rasgos importantes.

‘E1 punto 1 se refiere a la recopilacién de informacidén ana-
1itica con respecto a varias de las Ciencias de la Ingenieria
Quimica (Dindmica de Fluides, Termodinimica, Fendmenos de Trans-—

borte. etc.), y a las QOperaciones Unitarias (reactores, destila-
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cidn, mezclado, etc.).

En el punto 2 se realiza la seleccidn de 1a informacidn que

serd Gtil. Aqui se presenta la dificultad de precisar que

cantidad de informacidn serd utilizada en forma préctica. No

es costumbre emplear la totalidad de 1a informacidn recopi1$da.

puesto que existe, en la mayoria de los casos, un cierto nivel

de precisidn para cada condicidn u objetive a ser satisfechos,

ademds no todos los tipos de informacidn disponibles tienen el

mismo efecto sobre los objetivos y variables de decisién.

Los puntos 3, 4 ¥y § se ref-ieran esencialmente a la identifi-

cacidn del sistema que se wva a manejar. A pesar de existir

extensos trabajos acerca de comg identificar cuantitativamente la

relacidén entre variables y parédmeiros, aln son utilizadas las de-

terminaciones ampiricas e intuitivas, obtenidas a partir de la

investigacidén analitica y represzntadas en forma de reglas heu-

risticas, las que son de capital importancia, principalmente en
la etapa de disefio. Con estos conocimientos se elabora un

procedimiento prdctico que conduzca a obtener un espacio de solu-
cidn, en base a la definicidn cuantitativa de las relaciones en-—
tre las variables de decisidn y de estado, junto con los parame-
tros del sistema.

E1 punto 6, referente al Disefio de Procesos. es de suma

importancia en el presente trabajo y serd discutido con mayor
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amplitud en las secciones siguientes.

En el punto 7 se estudia el grado de incertidumbre existente

al utilizar la informacién disponible junto con las reglas heu-

risticas, para que en el punto 8 sea evaiuado su efecto sobre e}
disefio obtenido en el punto 6. No se debe pasar por alto que
1a dincertidumbre en la informacidén de un sistema de proceso se
exprese siempre mediante cifras estadisticas y estocdsticas, pero

que las decisiones de ingenieria (disefio del proceso), deben ser

proporcionadas en forma deterministica.

E1 punto 9 se refiere a las condiciones y objetivos que de-
ber? satisfacer el sistema que se va a disefiar y por tanto parti-
cipa practicamente en todas y cada una de las etapas de Ta es-

tructura de la Figura 2.2.

En el punto 10, en base a la.evaluacidén de la incertidumbre,
se deberi decidir si el proceso disefrado cumple o no con las con-
diciones y objetivos iniciales, a fin de promover su realizacibn
o repetir el ciclo creativo, recurriendec a la seleccidédn de mayor

cantidad 'y calidad de informacidn.

Se puede concluir que la creacidn de un proceso quimico es
una tarea interdisciplinaria y que debe responder a miltiples
objetivos, algunos de los cuales pueden estar en conflicto, por

1o tanto, se necesitan establecer con claridad las prioridades,
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ponderaciones y criterios de decisién, a fin de lograr un proceso

que cumpla con las necesidades existentes en una forma adecuada,

minimizando la ‘incertidumbre y eclevando la eficiencia.

en base
a un disefio funcional y flexible.

2.2.2.  DISEND DE_ PROCESOS.

En la seccidn anterior se ubicé a)l Disefio de Procesos dentro
del marco de la Ingenieria Quimica en general y en forma particu-

lar dentro de la Ingenieria de Procesos. También se presentd

una estructura cuyo punto central es la obtencidn de un disefo

dptimizado.

E1 Oisefio de Procesos forma parte de 1las primeras etapas

en el proyecto global para la realizacién de una planta quimica

y para ejemplificar esto en la Figura 2.3 se muestran las princi-

pales Areas que considera el proyecto de creacidn para una planta

quimica tipica, desde la concepcidn del proceso hasta 1a cons-~

truccidédn de las instalaciones.
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[ 3] proyech' comienza con su etapa conceptual, es decir, se
idemtifican las necesidades queé cubrird y una aproximacién Q'Ioba! :

a sw solucidn. cénteniendo estudios de factibilidad tanto t&cnica

como econdmica.

A continuacidm se imnicia la etapa de Ingemieria de Procesos
. propiameante dicha, representada esenciaimente por el disefio del

procesn, generando los diagramas de fFlaujo de proceso. balances

de wasa y energia y especificaciones para Ja construccion del
equipo y tuberfas, integrando una estranctura Ffunciomal de process

Con esta informacidn se pude iniciar J2 etapa de Ingenieria
. de Proyectos. geacrands dAiaaramas de tuberia e instromentacidn,
junto com la secuencia de gperaciones destimadas a la prograna-—

cibén y control de las actividades tendientes a la erecciom Fisi—

ca de la planta. incluyendo Sy arrangue ¥y puesta a pumito.

En las Figuras 2.2 y 2.3 se ha fimclivuido la etapz de Dise—

o de Procesos coma um blogue mis, em relacidn com otras etapas

creativas: sin embargo. el esfuerzo de disefiar am proceso quimi-—

co compreande a2 su ver una serie de swubstistemss -y algwmas actiwi-

dades de apoyo.

Esencizimente se consideram Lras etrpasz Simtesis, Andli-

sis y Optimizacion, las ctaales estan representadas esquematica—

‘wmente g-" A1a Figura 2.4.
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2.2.2.1. SINTESIS

Es l1a etapa inventiva en el disefo, en la cual se deciden
tas unidades de proceso requeridas y su interconexidn. es decir,

se proponen tanto la estructura como los flujos de materia vy

energia, necesarios para obtener los productos deseados.

A partir de una situacidédn existente (esquina inferior iz-
quierda, en la Figura 2.4), estando presentes tanto uma necesidad
social como una oportunidad econdmica, se conciben una serie de
ideas que involucran materias primas y una secuencia de operacio-

nes que logren su transformacidn en les productos deseados.

Usualmente los productos de un sistema son especificados con
claridad, mientras que las materias primas pueden ser especifica-
das con exactitud, o bien, formar parte de un conjunto de condi-

ciones disponibles, como se muestra en la Figura 2.5,

En cualquier caso. el disefador deberi +identificar la natu-
raleza y estructura del bloque desconocido, en una forma en que
los objetivos iniciales sean alcanzados de la mejor manera.

v

En 1a sintesis de nuevos procesos es posible distinguir dos

etapas: la eleccidn de una ruta quimica de proceso, referida a

las transformaciones quimicas que unen materias primas con pro-—
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FIGURA 2.5, ' CONCEPTO FUNDAMENTAL DE LA ETAPA DE SINTESIS.



ductos: y el desarrollo del diagrama de flujo del proceso, que

incluye la secuencias de operaciomnes unitarias, recirculacidn de

materias e integracidén de energia. En cada fase se debe rea-

lizar una eleccidn, dentro de un gran nimero de posibilidades.

algunas de ltas cuales no estan descritas en términos matemdticos.
Nishida, Stephanopoulos y Westerberg (1980), describen amplia-—
mente una forma racional de abordar estas dos etapas, en base a

modelos mecanisticos y a correlaciones empiricas y heuristicas.

La sintesis de un proceso gpuede ser considerado desde el

punte de vista de un sistema mayor, 21 cual incluye al sistema a

ser sintetizado como un sub3istema, zoncepto que es ilustrado en

la Figura 2.6. Si las coandicicnes desecacas de entrada. X,

y de salida, Y, scn conocidas, el sicteme S

puede ser sinteti-

zado usando 1a informacidn aneiitica, tal y come se mostrd en la
Figura 2.2. En general, los valores de X y Y no pueden
ser especificados arbiterariamentes, puesto que debieron ser fija-
dos tomando en cuenta que forman parte del sistema S1, el cual
incluye al sistema S como un subsistema. Las condiciones
de X y Y para disefar el sistema S1 pueden también ser res-
tringidas por el hecho de gue el mismo sistema S1 puede ser uh

subsistema de un sistema mayor. el S2.

Desde este punto de vista habria una proyeccidn infinita de
sistemas hasta alcanzar el sistema universo, sin embargo, esto

es esencialmente imposible y deberd elegirse un nivel apropiado
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FIGURA = 2.6, LA E'TAPA DE 'SINTESIS COMO UN SUBSISTEMA.
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y racional de proyeccidn de sistemas.

Es precisamente en el punto 4 de la Figura 2.4, en donde se
elige la estructura de proceso mds prometedora, la cual serd eva-

luada en 1a etapa de Andlisis.

2.2.2.2. ANALISIS

Una vez elegida cierta estructura de proceso, 1a siguiente
etapa es la evaluacidn tanto de su viabilidad técnica, como eco-—
némica. Con referencia a la Figura 2.4, la etapa de Andlisis

~comprende los bloques 5, 6, 7, 8 y 9.

A partir de la estructura de proceso propuesta, se estable—
cen sus bases de diseiio las cuales consisten de la determinacidn
de las variables de disefio, 1a eleccidn de los valores de las va-
riables de disefio fijas o dependientes y la seleccidédn de los mo-—
delos matemdticos para todas y cada una de las operaciones del
proceso, para las correlaciones de propiedades termofisicas y
servicios auxiliares del proceso. A continuacidn se determi-—
na una estrategia de disedo, la cual incluye la estimacidén ini-
cial de los valores para las variables de disefio no fijadas (va-

riables independientes, libres o manipuladas). También se



36

procede & elegir los métodos de cllculo y criterios de convergen-

cia adecuados para desarrollar el balance de materia y energia.

Una vez reunida toda la informacidn anterior se procede a

transformarla a fin de producir un disefo del proceso. Esta

etapa comprende varias actividades, de las cuales, 1z obtencidn

del balance de materia y energla., a través de simulacidn en esta-

do estacionario, es la que reviste importancia capital y serd

objeto de estudio en este trabajo. Otras actividades que

contribuyen al disefio son la obtencidn de informacidn resumida

de cada corriente de proceso, informacidn de las especificaciones

de disefio de cada equipo, informacidén acerca de los requerimien-

tos de servicios auxiliares, presentacidn del diagrama de flujo

de procese, andlisis termodin@micos, etc.

Hasta este nivel de desarrollo se tienen elementos suficien-

tes para realizar un estudio econdmico preeliminar, considerando

aspectos tales como el del capita) requerido, costos de operacidn,

criterios de plausibilidad, etc.

E1 siguiente paso es la confrontacidén de aspectos técnicos

y econémicos mediante la consideracibén de factores tales como la
eficiencia termodinimica, eficiencia de operacidn, riesgos de sa-

Tud, seguridad y ambientales, etc.

La forma en gque el Andlisis opera sobre la estructura del
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proceso propuesta, es aplicando total o parcialmente las Bases

de Disefio en la forma indicada por la Estrategia de Disedo, con

el objeto de definir las condiciones de salida, que antes del

An&lisis eran desconocidas, tal como Se muestra en la Figura 2.7.

Desde el punto de vista de la Ingenieria de Procesos, la

etapa de Analisis consiste en descomponer el sistema objetivo'

{en este caso, la estructura de procesoc propuesta), en varios

subsistemas {operaciones unitarias, corrientes de proceso, c¢iclos

de recirculacidn, etc.), definiendo las relaciones entre cada uno.

Como el hecho de definir las condiciones de cada subsistema,

pucde a su vezr ser considerado como analizar cada subsistema, en-

tonces éste puede ser susceptible de ser descompuesto en algunas

fracciones menores. La Figura 2.8 ilustra la forma en gque

se concibe el Andlisis. A fin de explicar las caracteristi-

cas del sistema S, en forma tan general como sea posible, se

considera compuesto por los subsistemas A, B y C, con sus in-

terconexiones =, < , B y 8,.

. 2 . Ahora, extrayendo el subsis-

tematema B, nuevamente es descompuesto en sus elementos .a, b,

c .y d. De acuerdo a lo anterior, cada sistema podria ser

descompuesto en sus elementos infinitesimales, con el objeto de

obtener una informacién analitica completa del sistema, pero esto

es esencialmente imposible y nuevamente debe ser elegido un nivel

apropiado y racional de introspeccidn del sistema original.
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2.2.2.3. OPTIMIZACION

A partir de la informacidn obtenida en las etapas de Sinte-
sis y Andlisis, se establece una estrategia de Optimizacidn,

aplicada a una funcidn objetivo adecuada.

La Optimizaciébn puede ser realizada tanto en la estructura

como en los pardmetros {(condiciones de operacidn) del proceso.

Cuando se evallan los datos de la etapa de An8lisis, usual-
mente se descubre que ciertos niveles en las condiciones de ope-
racidn (presiones, temperaturas, etc.). pueden influir profunda-
mente en el dimensionamiento del equipo, en su operacidn., etc.:;
por lo tanto, se conserva la estructura propuesta en ia eltapa de
Sintesis y unicamente se varian los valores de los pardmetros de
operacibn y disefio, ajuste que es conocido como Optimizacidn de
Parametros, la cual influye directamente en una reconsideracidn

de la Estrategia de Diseifio, tal como se aprecia en la Figura 2.4.

En algunas ocasiones se puede decidir alterar el ndmero y
tipo de equipos, asf{ como su interconexidn, a fin de mejorar el
proceso o porque el anterior arreglo resulta ser muy costoso, en-
tonces se realiza una Optimizacidn Estructural, 1a cual tiene
una influencia directa en la etapa de Sintesis del proceso y por

extensidn también modifica la etapa de Anadlisis.
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En la Figura 2.4 se puede apreciar que la Estrategia de
Optimizacidn consta de dos ciclos iterativos anidados, uno para
Ta Optimizaci8n de Parlmetros y otro para la Optimizacidn de Es-
tructura, Sin embargo, como se vera mas adelante, se estan .
desarrollando algunos métodos para optimizar un proceso en forma
simultanea tanto para la estructura como para los parémetros, y
adn mas, se pretende lograr la convergencia del balance de mate~-

ria y energia simultineamente con la Optimizacidn.

De modo general, las bases tedricas para el desarrollo de
1a Optimizacidn de Pardmetros estan mis avanzadas que las teorias

para la Optimizacién de la Estructura.

Una vez obtenido el diseiio 6ptimo del proceso, se emite un
reporte conteniendo la informacidn generada en todas y cada una
de ias etapas de su concepcidn, asi como detalles adicionales del

diseiio de equipo, (tiles para la fase de construccidn.

De lo citado anteriormente, es posible entender que el desa-
rrollo de un proceso, desde su idea original hasta su edificacidn

exige una participacidn interdisciplinaria.

La descripcidén del proceso crece rapidamente, a partir del

enunciado de objetivos, hasta reunir un vasto conjunto de datos
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numéricos y estadisticos de diversa procedencia, y a pesar de que
las actividades mostradas en a Figura 2.4 son esencialmente se-
cuenciales, visto en detalle existen varias actividades paralelas
e intimamente relacionadas, 1o cual exige uniformidad en la pre-~
;entacién de Jos resultados, con el objeto de que sean transferi-

dos eficientemcntce de una etapa a otra,

Anteriormente, cuando no se disponia del soporte computacio-
nal adecuado, todas 1as etapas mostradas en la Figura 2.4 eran
reaiizadas mediante c8lculos manuales y con l1a aplicacidn de mo-
delos muy simples, principalmente basados en reglas emnpiricas e
intuitivas.

Actualmente, 1a gran mayoria de esas etapas son realizadas
“en- forma computarizadz, mediante la aplicacidén de programas de
computadora de diversa estructura y compliejidad, Por lo tan~
to. el punto de vista con respecto al Diseifio de Procesos ha su-
frido modificaciones y hoy en dta se pretende desarrollar proce- ~
sos con el m&s alto grado de optimizacidn posible, en base al
‘ empleo justificado de los m8s sofisticados modelos y herramientas

computacionales que se tengan disponibles.
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2.2.3. EL__DISERO DE PROCESOS _BAJO UN ENFOQUE _EVOLUTIVO.

Antes de penetrar formalmente al niicleo de este trabajo, es
necesario tener un panorama general acerca del espacio en Qque se
desenvuelve un disenador con el objeto de dar forma a un esquema

de solucidn 8 un problema dado.

Seria ingenuo pensar que un ingeniero capta un problema y
lo resuelve directamente, es decir, que a partir de la formula-

cidn del problema inmediatamente se conciba su solucidén final,

[
-

-
[¢N
-
3]

parte de una informacidén minima o muy simple
acerca del proceso y paso a pase va aumentando el nimero de blo-
ques funcionales asi como sus interconexiones, esto significa que
el disefio va evolucionando en forma cualitativa y cuantitativa.
De ninguna manera se debe entender que el disefio progresa en for-
ma desordenada o aleatoria; su evolucion estd sujeta a ciertas
reglas especificas para cada etapa y siguiendo una tendencia

previamente definida.

No es el propbdsitec de este trabajo el andlisis de estos pro-
cedimientos, ya de por si sumamente complejo, sin embargo, ce
pueden consideroer tres areas de evolucidn principales:

.
Inicialmente, el disefio no contiene ningin modelo del proce-

so; deberd construirse partiendo de aproximaciones simples, adi-
cionando complejidad en forma sistemédtica y progresiva, una vez

que ha explotado teodas 1las posibilidades del comportamients del
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modelo mis simple.

La segunda evolucidn se refiere a la naturaleza de los cal-
culos que se pueden realizar con cada uno de los modelos cons-
fruidos. Los cdlculos m3s simples comprenderdn aguellos casos
en que la intuicidn del disefiador es mds predominante, en el sen-
tido en que €1 tiene la posibilidad de identificar los grados de
libertad para el problema, e intuye el comportamiento de los mo-
delos. Visto de este modo, esto es similar al problema de si-
mulacidn, en donde, a2l ser conocidas las entradas y‘1os parame-
tros de disefio de una unidad, entonces el comportamiento>y las
salidas de su modelo también se conoceréan. Una vez que la si-
mulacion funciona, se puede evolucionar a lograr el disefio, mo-
dificando el caso anterior, ahora se especifican las sali#es. to-~
tal o parcialmente y se emplea el mismo modelo para obtener las
especificaciones del equipo y/o sus entradas, manipulando algu-
nas variables adecuadamente. Una evolucidén posterior serfia

1a introduccidn de algoritmos para la optimizacidn.

La tercera evolucidn se caracteriza por la definicidén de 1las
etapas y actividades necesarias para el desarrcllo de los célcu-
los. El disefiador puede elegir entre controlar directamente
1os calculos en mayor o menor grado, es decir, existe ta posibi-
lidad de que la etapa numérica se realice en forma automdtica de
principio a fin con minima intervencidén del usuario, o que el di-
sefiador guie activamente los calculos pasc a paso, seleccionando

variables y criterios de convergencia en cada etapa, por ejemplo.
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En la Figura 2.9 se muestra un diagrama que muestra tres
ejes qué guian la evolucidn de los cédlculos en el disefio y simu-
lacidn de procesos. £1 enfoque evolutivo implica que el di-
sefiador se desenvuelve en el espacio constituido por estos tres

ejes, a partir del origen.

El disefiador de procesos continuamente se mueve a lo largo
de cada eje, buscando un adecuado equilibrio entre el tipo de mo-
delo que representa adecuadamente su problema de acuerdo a la
complejidad de los cidlculos que desea realizar y el menor o mayor
control que desea sobre ellos. Esta situacidn serd continua-

mente expuesta durante el desarrscllo dc este trabajo.
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CAPITULD 3

LA SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS



CAPITULO 3. LA SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS.

La Simulacidn de Procesos es la actividad que permite la

representacién del comportamiento de un proceso mediante la apli-

cacién de modelos adecuados, bajo ciertas condiciones y alcances,

previamente definidos.

Fundamentalmente existen dos grandes vertientes dentro de

1a Simulacidn de Procesos: Simulacién en Estado Estacionario y
Simulacidédn Dindmica.

o

La Simulacidn en Estado Estacionario estd dirigida,  primor-

dialmente, a1 estudio del comportamiento de un proceso a régimen
permanente, contemplando situaciones dentro de los 1imites consi-

“derados como normales en su disefio y operacidn. Su tarea

principal es el c&lculo detallado del balance de masa y energia

del proceso, en base al cual se realizard el dimensionamiento del

equipo y una posterior evaluacidn econdmica.

La Simulacién Dinamica representa el comportamiento tran-
siente de un proceso, considerando situaciones de arranque y paro
operacidn bajo condiciones de emergencia, operacidn fuera de di-

sefio, evaluacidn de la influencia de las fluctuaciones en las
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corrientes de alimentacidn, etc., ademds de ser ampliamente uti-

'lizada.como auxiliar en el entrenamiento del personal técnico.

Dada 1a complejidad de la mayoria de los procesos quimicos,

se¢ hace imperativo que la simulacidn sea realizada con la ayuda

de una computadora. Actualmente se ha superado Jla etapa cn

1a que era posible emplear programas aislados o poco flexibles,

para dar paso 81 uso de grandas cistemas computacionales, capaces

de manejar un proceso en forma total, conocidos come Sistemas

de Simulacidén de Procesos (Process Flowsheetings).

3.1. SISTEMAS DE SIMULACION DE PROCESOS EN ESTADD ESTACIONARIOQ.

Un Sistema de Simulacidn es un programs de computadora que,

utilizando informacidn sobre un proceso quimico a un nivel de

detalle de diagrama de flujo, es capaz de realizar analisis Gti-

les en su disefio y operacidn. Los tipos de andlisis Gtiles

se refieren, basicamente, al balance de materia y energia, al

dimensionamiento del equipa, a 1a estimacidn de costos y a 1la

evaluacidn econdmica; aunque existen otros tipos de andlisis

que podrian resultar importantes en el futuro, tales como los

referentes a la eficiencia energética, a la segur'&_dad industrial,
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al cdlculo de la secuencia de operaciones, etc. La Figura 3.1

»muestra el flujo de informacidn dentro de un Sistema de Simula-

cidn orientado a realizar los andlisis Gtiles.

La gran ventaja de emplear Sistemas de Simulacidn en el Di-
sefio de Procesos es, ante todo, el considerable ahorro de tiempo
y recursos de ingenieria, es decir. se pueden considerar mayores
alternativas de disefio y el proceso creado puede ser mds complejo
amplio y eficiente, en términos de costo de operacidn, consumo

de energia y materias primas, calidad del producto. etc.

Un Sistema de Simulacidn en Estado Estacionario, principal-

mente aborda la solucién de dos tipos de problemas:

1.—- Problema de Simulacidn.- En este ~ase, las variables

asociadas a las corrientes de alimentacidédn y los parimetros que
definen el funcionamiento de cierto equipo son especificados y
Tos perfiles de las variables dependieﬁtes yl/o '1a informacibn
de las corrientes de salida son calculadas. Esencialmente
se dirige a la evaluacidn del comportamiento de un proceso de

disefio ya conocido.

2.~ Problema de Simulacidn Controlada o Disefio.~- Ahora, al-

gunas variables de las corrientes de alimentacidn y/o algunos
par&metros de equipo deberdn ser ajustados con el objeto de sa-

tisfacer las especificaciones de disefio, por tanto, el nimeroc de
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variables a ser ajustadas serd igual al nimero de especificacio-

nes de diseno impuestas. En este caso, se obtendrd el diseiio

de un proceso bajo un cierto comportamiento deseable.

Para cumplir estas tareas, un Sistema de Simulacibén debe

contar con ciertos elementos esenciales, como son: modelos, al-

goritmos, soporte computacional (soporte 16gico ("software") del

sistema y soporte fisico ("hardware") de la computadora) y 1la

interface con el usuario. En la Figura 3.2 se muestran estos elementos

en una estructura de bloques.

tos modelos son el fundamento del sistema y conforman la ba-

se del andlisis. Los modelos do un proceso quimico usados

por un Sistema de Simulacidn son relaciones matemdticas derivadas

de las leyes de conservacidn, correlaciones de propiedades termo-

fisicas, relaciones de conexidn y restricciones de disefio y con-

trol. Los modelos adquieren la forma de ccuaciones a15e—

braicas y ecuaciones diferenciales, todas ellas descriptivas de

los fendbmenos que ocurren en el proceso. E1l mas importante

requerimiento del modelo es qQue sea apropiado a su uso en térmi-

nos de rigor, descripcién., nivel de detalle, precisidn, validez

y generalidad. Lo anterior implica que lo realmente impor-

tante en un modelo es su estructura matemdtica y su capacidad

descriptiva, mds que su caracter lineal o no lineal, puesto que

la distincidn cualitativa entre estos tipos de modelos afin es

aplicable, pero ha perdido su importancia original, siendo 1la
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diferencia en los tiempos de computo el criterio mds relevante.

El nicleo de un Sistema de Simulacién esta constitufdo por 1los
modelos de las operaciones unitarias, cuya estructura general es

mostrada en la Figura 3.3, y en la cual se puede observar el tipo

y el flujo de la informacidn requerida: las variables de 1las
corrientes de entrada y los pardmetros del modelo (variables re-
queridas para describir el funcionamiento de esa operacién unita-
ria), variables de las corrientes de salida y las variables re-
sultantes (tales como el requerimiento de potencia de una bomba,
carga térmica en un rehervidor, etc.), y variables internas y
de retencidn (composiciones, temperaturas por etapa en una co-

Jumna de destilacidén, etc.)

Los algoritmos operan sobre los modelos para producir los
resuitados deseados. E1 tipo de problema matematico a ser
resuelto es variable, pero siempre incluye la solucidn de ecua-
ciones algebraicas (lineales y no lineales), ecuaciones diferen-
cjales y programacidn no lineal. Los algoritmos deberdn ser
robustos, tan generales como sea posible, eficientes en términos
de ejecucidn y requerimientos computacionales, limpios y elegan-
tes. Es importante hacer notar que algunos de estos requisi-
tos pueden contraponerse, por lo tanto, algunos criterios de tipo
operativo deben considerarse con el objeto de que los algoritmos

exploten al médximo los recursos disponibles.

E1 soporte computacional incluye todos los recursos necesa-
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rios para implementar los algoritmos en una computadora, bajo
cierto sistema operativo. Se incluye dentro de esta catego-
ria: programas, lenguajes de programacidn, codificacibébn, estruc-
tura de datos, interface con el sistema de archivo, documentacidn
y arquitectura del sistema. La bondad de un soporte computa-~
cional descansa en su facilidad para ser interpretado y en 1la

sencillez de su operacidn, mantenimiento y adaptacién.

La interface con el usuario incluye el protocolo de acceso
al sistema, lenguaje de entrada para que el usuario de=criba su
problema, los reportes que contienen Jos resultados, documenta-
cion. para el uso del sistema y los protocolos para la interaccidn
con . otros programas y sistemas. Los requerimientos basicos
para una interface adecuada exigen que acepte la entrada en una
forma tan natural como sea posible y que los resultados sean pre-—

sentados en una forma préctica y Gtil para el usuvario.

3.2. ORIENTACION Y ENFOQUE DE LOS SISTEMAS DE SIMULACION.

E1 problema matemdtico mis importante a ser abordado en la
simulacidn de procesos en estado estacionario es la solucidn de

grandes sistemas de ecuaciones. E1 punto de partida de la
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simulacidn es el diagrama de bloques de los modelos de todas las
operaciones unitarias jQue componen un proceso en donde se especi-

fican todas las ecuaciones que deberdn ser resueltas.

Practicamente, cualquiera que sea la orientacidén adoptada,
el nimero y tipo de ecuaciones que describen el proceso, esen-
cialmente son los mismos;: la diferencia reside en la forma de

manejar y resolver los sistemas que estas ecuaciones conforman.

En aplicaciones tipicas, el nimero de ecuaciones puede va-—
riar entre alguncs cientos, hasta més de cien mil. Ante estos
enormes sistemas de ecuaciones, es necesario explotar su particu-
lar estryctura, con el objeto de que su solucidn se realice en

una forma més eficiente.

-Las dimensiones de estos sistemas de ecuaciones son mucho
mayores de los que las técnicas convencionales en la solucidn
de matrices completas pueden abordar con eficiencia, por lo tanto
estc ha dado impulsc 21 desarrcllo de técnicas de solucién de
matrices dispersas (lirszales y no lineales), que tienen la capa-
cidad de manejar siste=as de orden de magnitud mucho mayor, como

"se muestra en los Apénzices A y B.

Es asi como las diferentes formas de explotar la estructura
del sistema, conduce 2 diferentes orientaciones y enfoques para

resolver los problemas de simulacidon y disefic de procesos, dentro
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de los 1imites impuestos por aspectos computacionéles. como lo
son, el tiempo de procesamiento, capacidad de almacenamiento en

el nicleo central de memoria, etc.

Existen dos orientaciones principales:

1) Orientacién Modular, que contiene dos enfoques:
- Modular Secuencial

- Modular Simultineo

2) Orientacidn Basada en las Ecuaciones, con dos enfoques:
~ Con rompimiento

- Con linearizacidn simulténea

3.2.1. .ORIENTACION MODULAR

En la Orientacidn Modular un proceso quimico es representado
por la unidn de un conjunto de mbédulos, cada uno describiendo un
cierto tipo‘de operacifén unitaria, de aqui que también se les de-
signe como Médulos Unitarios. Los c8lculos involucrados en

1a solucidn de los sistemas de ecuaciones no lineales que descri-
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ben el proceso pueden ser comprendidos tanto a nivel de dngrama
de flujo (proceso completo), como a nivel de cada mddulo {ope-

raciones unitarias).

En los c¢8lculos a nivel de cada médulo, las ecuaciones que
10 describen son resueltas con el objete de determinar los valo-
res de las variables en Yas corrientes de salida, a partir de los
valores conocidos de las variables de las corrientes de entrada

y los parimetros de equipo.

En los c8lculos a nivel de diagrama de flujo, las ecuaciones
que describen la conexidn entre cada mddulo y las especificacio-

nes de disefio, son resueltas.

En general, Tas principaies ventajas do 1:

dular son:

-~ En virtud de la gran semejanza entre el diagrama de flujo
del proceso y del modelo implementado para la computadora, esta

orientacidn es flcilmente visualizada por el ingeniero.

- Uno o mds algoritmos especializados pueden ser usados pa-
ra resolver las ecuaciones que describen cada médulo. Como re-
sultado de lo anterior, los cdlculos en cada mbédulo son eficien-—
tes y robustos. Ademds, cada mdédulo puede generar sus pro-
pios valores iniciales, necesarios para comenzar A resolver Jlos

sistemas de ecuaciones que los describen.
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E} requerimiento de que cada mddulo calcule los valores

de las corrientes de salida, dados los valores de las corrientes

de entrada y los pardmetros de egquipo, produce un flujo de infar-
macidon muy simple a nivel de cada mddulo. Ante esto, 1los

programas ejecutivos para estos sistemas son escritos con

rela—
tiva facilidad.

Los programas aislados para une cierta operacidn unitaria

pueden ser convartidos eficientemente en mddulos unitarios. parva
que puedan ser incorporados al sistema, Jo que confiere una gran

versatilidad.

~ Existe la posibilidad de extraer informacidn 4til acerca
de algunas secciones del process, 29n cuando la simulacidn total

ilegase a fallar. Por otra parte, este arreglo permite 1ia

diagndstico y solucidén de fallas en el sistema,
una forma muy simple.

localizacibn, en

Sin embargo, existen dos grandes desventajas de la Orienta~

cién Modular,

La lenta convaergencia, a causa del excesivo manejo de las

grandes matrices del proceso y de los midltiples ciclos jterativos
productc de las numerosas recirculaciones que los complejos pro-
cesos acttluales poseen.

Por la razén anterior, se presentan algunos problemas en

la transferencia de informacidn entre un mddulo y otro.
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3.2.1.1. Enfoque Moduylar Secguencial,

En este enfoque, el programa ejecutivo 1lama a los mbdulos
unitarios (descritos en forma de subrutinas), en l1a misma secuen-
cia en que son presentados en el diagrama de flujo y son resuel-
tos uno a uno, por tanto, el esquema de cldlculo esta rigidamente

fijado por la topologia del proceso.

La solucidn de la mayoria de los mdédulos es realizada consi-
derfindolos como un problema de simulacidn, es decir, dados los
valores de las corrientes de entrads y los parimetros de equipo,
Yas ecuaciones del mecdelo son resueltas para obtener los valores
de las variables internas y de las variables de salida. Sin
embargo, cuando una corriente de recirculacibédn (o sea, una co-
rriente de entrada al mddulo no especificada) es encontrada, las
variables de recirculacidn son supuestas y se inicia un ciclo
-iterativo, empleando algoritmos de tipo Newton o de sustituciones
sucesivas, con © sin un esquema de aceleracidn, hasta Jograr la .
convergencia de las corrientes de recirculacidn con las demas
corrientes del mbédulo unitario. Debe tomarse en cuenta que
los valores iniciales apropiados y las especificaciones (o res-
tricciones) de las variables de recirculacidn deben ser propor-
cionados, ya sea por el usvario del sistema o mediante la aplica-

cidn de algunas reglas heurfisticas.

Existe un extenso trabajo en el drea de modelado de unidades
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individuales de proceso, lo que ha proporcionado mbébdulos de c81-
chlo muy eficientes y precisos para la mayoria de las operaciones
unitarias existentes. Ademas. 1a& incorporacibn de nuevos md-
dulos o versiones m3ds complejas de los ya existentes, pucde rea-

lizarce fBciimente, sin cambiar la estrategia de solucidn global.

Las ecuaciones de conexidn entre mddulos son manejadas en
forma implicita; el programa ejecutive transfiere los valores
de salida de un mddulo uni%tario a otros como si fuéran valores de
entrada, de acuerdo 2 la topologia del proceso previamente espe-
cificada., Las especificaciones simples, tales como los datos
" de las corrientes de entrada y los parametros de equipo. son f&-
cilmente manejados, transfiriendo estos vaiores directamonte al
mdédulo que asi lo requiera, Sin embargo, otras especifica-
ciones, tales como las de disefio y otras que afecten directamente
a las variables de las corrientes de salida, no pueden ser intro-

ducidas directamente y requieren el uso de ciclos de control.

Los problemas de disefio deben ser resueltos mediaﬁte una si-
mulacidn iterativa (también conocida come simulacidn controlada)
en la cual el proceso es simulado en una forma repetitiva hasta
que las especificaciones de disefio son satisfechas, conformando

1o que se conoce como ciclos iterativos de control.

A pesar de la eficiencia de los c8lculos a nivel de mdédulo

unitario, el esquema de cadlculo a nivel de procesa (convergencia
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de corrientes de conexidn y corrientes de corte), puede ser muy
ineficiente debido a la presencia de miltiples recirculaciones.
Tomando como ejemplo el proceso con una recirculacidon simple de
la Figura 3.4, se observa que e1 primer mddulo, el mezclador, en
la secuencia. serd ejecutado sélo cuando se conozcan los valores

de las variables de la corriente de recirculacidn, Sq. La for-

ma en que un simulador modular secuencial maneja este problema es
suponiendo valores para las corrientes de recirculacidn, que se
convierten en corrientes de corte, e iterando sobre estos valores
hasta obtener la convergencia entre los valores supuestos y los
valores calculados, dentro de cierta tolerancia. Cada itera-
cidén sobre los valores supuestos implica la ejecucidn secuencial
de todos los mdédulos unitarios que anteceden al médulo que tiene

la corriente supuesta como salida, en este casoc es el mddulo del

n

eparador, ¥ los valeres actyalizados para las variables son
“obtenidos al ejecutar ese mbdulo. En base a la diferencia
entre los valores supuestos y los val&res calculados (actualiza-
dos), se obtiene un valor mejorado empleando algin método adecha—
do de convergencia, Cuando existen mGltiples corrientes deo
corte, cada una se hace converger en forma separada. dentro de
un ciclo de convergencia, tal y como se explica en el siguiente

capitulo.

El problema se complica por el hecho de que las especifica-
ciones de disefio son tratadas como ciclos de recirculacidon adi-

cionales. Al imponer una restriccidon de disefoc al ejemplo
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de la Figura 3.4, se debe proporcienar un estimado inicial para
la variable de decisian a fin de poder ejecutar los mddulos den=-
tro del ciclo de recirculacidn de disedo, por lo tanto, segin se
muestra en la Figura 3.5, ahora existirdn dos ciclos iterativos,
uno para 1a solucidn de los mbédulos y otro para las especifica-

ciones de disefo.

Existen dos problemas que afectan la eficiencia de este en-
foque: el manejo de las especificaciones de disefio y la presen-
cia de miltiples ciclos anidados de cédlculo. ‘ €1 primero ya
ha sido abordado anteriormente. €1 segundo tiene que ver con
1la estructura jerdrquica de iteracidn con los ciclos anidados.
Los ciclos de control , con los que se logra la convergencia de
las especificaciones de disefo, son los que se encuentran en la
parte mas externa,. inmediatamentzs dontro de los ciclos de
control, se encuentran los ciclos necesarios para lograr la con-
vergencia de las corrientes de recirculacidn (corrientes de cor-
te). Dentro de los ciclos de recirculacidédn estan los ciclos
propios de cada Aperacian unitaria y dentro de &stos se encuen-
tran miGltiples ciclos destinados a la estimacidn de propiedades

termofisicas, segin se muestra en la Figura 3.6.

Existe adn un tercer problema, que tiene que ver con las
actuales perspectivas que existen en la simulacidn de procesos,
y se refiere a implementar la optimizacién del proceso como otra

tarea del simulador. Al emplear el enfoque Modular Secuen-
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cial, la optimizacidn se implementa agregando otro ciclo iterati-

vo externo., lo que acrecenta el problema de eficiencia numérica
anteriormentc sefialado, sin olvidar el alto requerimientc compu-—

tacional que se asocia con la QOptimizacidn.

Para problemas de simulacidn relativamente simples, con co-
rrientes de recirculacidn aisladas, los ciclos de iteracidn ani-
dados no representan un problema serio. Sin embargo, en vir-
tud de los esfuerzus actuales para reutilizar las materias primas
y para integrar la energia. los procesos quimicos modernos pre-
sentan una estructura muy compleja de corrientes de recirculacidn

10 que 103 hs convwertido en prohibitivos, en cuanto a su simula-

¢idn, diseno y optimizacidn bajo el enfoque Modular Secuencial.

A pesar de las anteriores desventajas, los simuladores modu-
lares secuenciales actualimente son los mis utilizados para apli-
caciones comerciales, y puesto que existen demasiados recursos
invertidos en su desarrollo, al menos & corto plazo, no se prevee

abandonar su uso, a pesar de sus cada vez mds grandes limitacio-

nes.,

Ante estos hechos. se pretende perfeccionar este tipo de
simuladores, mediante la incorporacidn de técnicas mas eficientes
en la solucidn de los sistemas de ecuaciones y de estrategias

adecuadas para el manejo de las especificaciones de disefio.
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3.2.1.2, Enfoque Modular Simulténeo.

Ante todo, se debe resaltar que el uso del término Modular
_SimultSneo para describir el enfoque al que se refiere esta sec—
cidn, trata de cubrir aquellos trabajos que han sido descritos
con términos como el de Doble Rompimiento ("two tier", Rosen
(1962)). o simplemente como un concepto diferente de convergencia
para el enfoque Modular Secuencial (Perkins (1979);: Pierucci,

Ranzi y Biardi (1982})).

El término Modular Simultineo actualmente es de uso genera-
iizado y razonablemente descriptivo del tipo de estrategia de
cdlculo usada; sin embargo, mis adelante, cuando se describa . el
enfoque orientado hacia 1as ecuaciones con linearizacidn simulté-
nea, se hard una importante aclaracidn al respecto, puesto que
existe la tendencia de conjuntar el enfoque Modular Simultineo
y a los enfoques Basados en las Ecuaciones bajo el titulo de

enfoques con Orientacidn No Secuencial,

Bajo el enfoque Modular Simultaneo, la estructura modular
es consarvada, pero las ecuaciones de las corrientes de conexién
y las especificaciones de disefio se hacen converger simultidnea-
mente. La idea fundamental de este enfoque es mostrada en
la Figura 3.7, en donde se destaca el empleo de dos tipos de mo-

delos: simples y rigurosos.
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Loes modelos rigurosos son los mis—os modelos de operacidn
unitaria empleados en los simuladores 2z~ un enfoque Modular Se-
cuencial, Estos modelos son usadds para determinar parime-

tros que posteriormente ser3n usados por !os modeles simples.

Los modelos simpies son modelos asroximados gue reguieren
una cantidad mucho menor de recursos co~putacionales para su so-
lucidn, Una vez resuelto el modelo sinple se obtienen valores
aproximados de todas las variables de las corrierntes, con los que
se verifica la convergencia; de no obterarse, existe la posibili-
dad de modificar los valores de los paridmetros de los modelios
aproximados, o bien, llamar nuevamente a los modelos rigurosos
y obtener valores mis precisos. Este procedimientc continda
hasta que los cambios en Yos parémetros del modelo simple son lo
suf1c1entemente pequefios, para 4o3 lecracionags 3usesivas,
do l1a convergencia de las variables de proceso. Este proce-
dimiento es ilustrado en forma esquemitica en la Figura 3.8, en
1a cual -se muestra una estructura en forma de cicle interno y

ciclo externo,

Los modelos simples pueden ser de varios tipos. Los hay
lineales, cuyos coeficientes pueden ser determinados mediante la
perturbacidn numérica de los modelos rigu.rosos, y los hay no 1i-
neales, wsualmente representados por modelos aproximados de inge-
nieria. Cualquiera que sea el tipo, el modelo simple genera

un sistema de ecuacionas de simulacion eguivalente al del modelo
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riguroso, pero de menor extensidn, conteniendo un ndmero mucho

menor de variables internas e incluyendo correlaciones simples

para propiedades termofisicas, originando lo que se consce como

problema reducido.

Los modelos simples, en virtud del reducido niumero y tamafo

de sus ecuaciones, comparado con tas dimensiones de los modelos

rigurosos, puede ser resuelito en forma muy eficiente por las téc-

nicas desarrolladas ampliamente como parte de los simuladores

orientados hacia las ecuaciones.

De lo expuesto anteriormente, el enfoque Modular Simultaneo

puede ser considerado como un intento de combinar algunas de las

ventajas del enfoque Modular Secuencial y las ventajas propias

de un eficiente sistema de solucidn de ecuaciones no lineales,

propio del enfogque Basado en las €cuaciones, el cual serd descri-

to en la siguiente seccidn.

Las diversas técnicas emplaadas en el enfoque Modular Simul-

tineo basicamente varian en 1a forma en que la matriz Jacobiana,

requerida a2 nivel de proceso, es generada y resuelta, y en la

eleccidn de iterar sobre todas las corrientes de conexidén o sdélo

sobre un conjunto seleccionado de ellas.

Puesto que las especificaciones de diseiio pueden ser manipu-—

ladas directamente a nivel de proceso, no hay necesidad de usar
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ciclos de control para hacerlas converger, eliminando de esta ma-
nera un ciclo iterative, con respecto al enfoque Modular Secuen-

cial.

E1 enfoque Modular Simultdneo posee la gran ventaja de poder
utilizar la enorme cantidad de trabajo computacional existente
bajo el enfoque Modular Secuencial, tanto de programas para ope-
raciones unitarias, comc de lazs reglas hearisticas que ha aplica-

do con &xito, 1o que permite obtener Gtiles estimados iniciales.

Ademds, el enfoque Modular Simulténeo es de uso familiar pa-
ra el ingeniero guimico. puesto que éste usualmente emplea mode-
los simplificados para realizar andlisis preeliminares y después
procede a verificar el modelo simple en base a la aplicacidn de

modelos rigurosos.

Sin embargo, la prueba decisiva para el enfoque Modular Si-
multdneo se presenta al resolver las ecuaciones a nivel de pro-
ceso total, ya que se reqguieren procedimientos para resolver
ecuaciones con excelentes propiedades de convergencia. Un pro-
blema adicional es que el tiempo y recursos computacionales aso-
ciados al cdlculo del Jacobiano aproximado pueden ser muy grandes
y por lo tanto se pierde 'a ganancia obtenida con la ripida con-
vergencia de este eﬁfoque. Es por eso que se pretende el
empleo de métodos de aproximacidn muy simples, los cuales, sin

embargo, pueden producir un estimado muy pobre del Jacobiano, lo
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que puede acrecentar el problema de falta de precisidn, exigiendo

la realizacidn de un mayor nimero de iteraciones.

Es un hecho que estas desventajas han evitado una amplia
aceptacion de este enfogue, sin embargo. con el enorme desarrollo
que han tenido las técnicas de matejo y solucidn de sistemas de
ecuaciones, esta opcidn se presenta con mayor atractivo, sobre
todo al reconocer las limitaciones inherentes al enfoque Modular
Secuencial y al poco desarrollo que, a la fecha., tienen los simu-

ladcres con una Orientacidn hacia las Ecuaciones.

3.2.2. ORIENTACION HACIA LAS ECUACIONES.

Bajo esta orientacifn un proceso quimico es modelado median-
te la reunidén de todas las ecuaciones gque lo describen (operacio-
nes unitarias, corrientes de conexidn y'espeCiFicaciones de dise-
fic), y son resueltas simultdneamente como un gran sistema de

ecuaciones no lineales, segin se muestra en la Figura 3.9.

A diferencia de la Orientacidédn Modular. en donde existen

mbédulaes que calculan las variabies de salida como una funcidn de
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las variables de '‘entrada, los simuladores con Orientacidn hacia
las.Scuaciones regquieren de procedimientos que generen y repre-

senten las ecuaciones que describen el proceso por completo.

Hateméticamente el problema puede ser planteado comec la so-

lucidn de

F(Z,,2 =« 0

1+ 2p)

en donde:

Z] = vector de variables de estado (dependientes)

22 = vector de variables de decisidn (independientes)
y las variables de decisidn usualmente incluyen todos los parame-
‘tros de equipo y las variables de las corrientes de entrada para
cada operacidn unitaria y las variables de estado incluyen todas

las variables internas y de las corrientes de salida.

Alternativamente, en un simulador orientado hacia las ecua-
ciones, el problema de simulacidn y diseio puede ser formulado
como un problema de optimizacidn:

Maximizar o minimizar P(ZI'ZZ)
con F(ZI'ZZ) =0

agregando, ademas, restricciones adicionales 1impuestas por el

planteamiento de la Optimizecidn. La restriccién de igualdad
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F(Z1.Zz) = 0 es el mismo sistems de ecuaciones que se ha maneja-
do anteriormente, pero en lugar de especificar arbitrariamente
todas las variables de decisidn, &stas son seleccionadas a fin

de maximizar o minimizar alguna funcidn objetiveo P(ZI.ZZ).

Segin Westerberg (1980)., el problema do disenrs es formulado
en una- forma mids natural cowo un problema de optimizacidn. Sin
embargo, una gran limitacidn para formular problemas de simula-—
cidn y diseilo como problemas de optimizacidn, ha sido la falta
de algoritmos apropiades de programacidn no lineal que pudieran
manejar con eficiencia grandes cantidades de restricciones de

igualdad.

Comparada con 1a Orientaciédn Modular, la Orientacidn hacia
las Ecuaciones es mds flexible en cuanto a que especificaciones
diferentes generarin diferentes sistemas de ecuaciones no linea-—
les y éstos serfn potencialmente m&s susceptibles de ser resuel-
tos eficientemente, puesto que evitan los serios problemas causa-

dos por los ciclos iterativos anidados.,

En cuanto al probiema de flujo de informacidn, propio de la
Orientacibdn Modular., en la Orientacion hacia las Ecuaciones es
practicamente inexistente, puesto que al no haber médulos, todea
la informacidn es manejada exclusivamente a nivel de proceso en

forma de ecuaciones y variables.
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Los métodos orientados hacia las ecuaciones han .sido usados
‘ampliamente en modelos de operaciones unitarias individuales y
én 1a solucidn . de problemas de simulacidon y disefio muy especiali=~
zados, en los cuales son incluidos conjuntos konogénecos de equi-

pos, tales como columnas de destilacidn, intercambiadores de ca-

lor, etc.

A pesar de que los métodos orientados a las ecuaciones pro-
meten una rapida conrvergencia y una formulacidén mds natural del
problema de disefoc como un problema de optimizacidn, aGn no han
sido aplicados en forma eficiente en los simuladores comerciales
por -presentar varias desventajas. Primero, esta orientacidn
es muy rigida en cuanto a la eleccidn a-priori del sisteme. de
ecuaciones que se deben resolver, siendo muy frecuente la apari-~
¢idn de inconsistencias termodinamicas, lo Gua impide 12 solucidn
del sistema elegido., o bien, conducir a soluciones fisicamente
inexistentes. Segundo, para su operacidn eficiente requiere
de valores iniciales razonables, los cuales son practicamente
imposibles de obtener sin realizar un recorrido secuencial a tra-
vés del proceso. Por ejemplo, un problema comin es la difi-
cultad de conocer a-priori la condicidén de equilibrio en una
corriente de proceso, o sea, predecir la existencia de una sola
fase_o de un equilibrio liquide-vapor. El recorrido secuen-
cial de las unidades dentro del ciclo que incluye a la corriente
en cuestidn, permite conocer la situacidn en base a los valores

locales de las variables de estado. Tal posibilidad es pro-
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hibitiva en un método orientado hacia las ecuaciones, en virtud

del esquema fijo de ecuaciones gque debe resolver simulitidneamente.
Tercero, estos m&todos no obtienen provecho del gran avance

existente, a nivel industirial y académice, en a1 desarrollo de

eficientes modelos de operaciones unitarias basados en la Orien-
tacidn Modular. en especial bajo el enfoque Modular Secuencial.

Cuarto, al existir un error en la operacidn, no se pueden

extraer resultados parciales y es muy complicado diagnosticar la

falla y corregirla,

Perkins (1983), presenta una revisidén muy completa de los
Sistemas de Simulacidn Orientados hacia las Ecuaciones existentes
a la fecha a nivel comercial y &cad&micsc, haciendo resaltar sus
ventajas y puntos débiles, tratando de identificar las principa-

les afeas para un desarrollo futuro.

3.2.2.1. Enfogue Basado en las Ecuaciones_con Rompimiento.

Bajo este enfoque, son supuestos los valores iniciales para
un nimero suficiente de variables como para permitir el cdlculo

directo de las variables restantes. Las ecuaciones pueden
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ser resueltas para los nuevos valores de las variables supuestas.
en base a ciertos procedimientos de sustituciones sucesivas, to-
mando en cuenta que en las ecuaciones que contengan las variables
supuestas, éstas esten en forma explicita. Si &ste -no fuer:a
el caso, los residuales en las ecuaciones que contienen las va-
riables supuestas (llamadas "ecuaciones supuestas", aunque &~
realidad sean ecuvaciones propias del proceso), pueden ser usades
pare aplicar algin oitrc procedimiento de evaluacibn de raices.

De cualquier modo, las ventajas que promete este enfoque es

qQue un sistema de tipo ecuacidn-variable extremadamente granc
es subsecuentemente reducido a un subsistema mucho menor del tipc
ecuacién supuesta-variable supuesta y que es mds adecuado para

ser resuelto simultlneamente.

E1 punto clave en este enfoque es elegir una estrategia de
solucidn adecuada, mediante modelos eficientes en cuanto al flujc
de informacidn, que permitan a las variables supuestas converger
rapidamente hacia la solucidn. Lo anterior significa que e~
usuario debe decidir & que variables se les asignarf un valo-
supuesto, Qque ecuaciones deberdn ser resueltas con que variables
(esquema de solucidén) y en que secuencia se deberén resolver
(orden de precedencia;. AGn mis, puesto que la mayoria c=
los sistemas que describen un proceso quimico estan bajo restric-
ciones, es necesario designar ciertas variables como variables

de disefo.,
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Algunas estrategias praponen encontrar el nimero minimo de

variables supuestas, necesario a fin de reducir al minimo el ta-

maiio del subsistema y por lo tanto, tambi&n reducir el nimero de

variables que requieren iteracidn.

Otras estrategias involucran consideraciones de sensibili-

dad. E1 problema de sensibilidad implica que, una premisa

bésica del enfoque con rompimiento, la que indica Que un problema

de baja dimensidn es mads ficil de resolver que uno de alta dimen-

sidn, no necesariamente es correcta, Lin y Mah (1978), han

enfatizado que debido a las largas cadenas de c8lculo tipicamente
existentes zntre los valores supuestos y los residuales en las
ecuaciones supuestas, puede presentarse un problema de sensibili-

dad que puede causar algunas divergencias, aln para valores ini-

ciales muy cercanos a la solucién.

Comparado con la Orientacidn Modular, el Enfoque Basado en
las Ecuaciones con Rompimiento, es tipicamente mds ripido y capaz
de abordar problemes de simulacidn y disefio mas complejos, sin
embargo, a causa de los problemas de eficiencia encontrados, una
éstrategia confiable de solucidn alGn no ha sido formulada, por
1o que todavia existe cierta desconfianza en su aplicacidn, fuera

de los cSirculos académicos.

El trabajo de Stadtherr y Wood (1982), ha indicado que este

enfoque puede reducir el nGmeroc de ecuaciones que deben ser re-
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sueltas simuitédneamente, en uyn factor de cuatro. Esto-signi~
fica que, para aplicaciones tipicas, el sistema reducido de ecua-—
ciones no lineales es aln muy grande para ser resuelto simulti-
neamente, s5in el auxilio de técnicas muy especializadas en el

manejo de matrices dispersas,

3.2.2.2. Enfoque Basado__en las Ecuaciones ¢on Linearizacidn

Este enfoque es conocido tambi&n como Enfogque Quasi-lineal,
e implica la linearizacién simulténea de todas Jlas ecuaciones y
la iteracidon sobre todas las variables, usando métodos del tipo
Newton-Raphson, quasi-liewton o alguna combinacidn de ambos.

Este enfoque presenta varias ventajas importantes.w Puesto
que las variables son iteradas simulténeamente, no se tiene el
problema de los ciclos iterativos anidados, inherente a la Orien-
tacidn Modular, ni los problemas de sensibilidad y orden de pre-
cedencia del enfoque sobre las ecuaciones con rompimiento; ade-
mas, las ecuaciones pueden ser resueltas en cualquier orden que

se desee, 10 que evita el problema de flujo de informacidn de los
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enfoques -  modulares. Adicionalmente. pueden emplearse técni-
cas de convergencia de primer orden, Que soa altamente precisas
pero lentas, o bien, emplear métodos de segundo orden, que son

mds rapidos pero menos precisos.

En el enfoque con linearizacidn simultinea de las ecuaciones
se pueden adoptar las ventajas de los demds enfoques anteriormen-
te descritos, con la posibilidad de implementar estructuras de
recirculacidn muy compiejas y resolver adecuadamente el problema

de disefio.

No se duda del gran futuro Que tiene este enfogue, sin
embargo, actualmente aiin tropiczs con varios obstaculos que impi-
den su uso practico. Ante todo. se presenta la dificultad
de resolver el gran sistema de ecuaciones que genera, tomando en
cuenta que tos problemas practicos de simulacidn y disefio exigen
ta solucidn de varias decenas de miles de ecuaciones, el requeri-
miento computacional que esto implica es muy alto: ademas, las
técnicas conocidas para l1#4solucidn de matrices dispersas adn no
son capaces de resolver eficientemente sistemas de estas dimen-

A

siones, en forma simultanea.

»
Es muy frecuente que al emplear el enfoque con linearizacidn
simultdnea se obtengan soluciones matemd@3ticamente correctas, pero
fisicamente inexistentes, en virtud de que las ecuaciones des-—

criptivas del proceso no esten correctamente formuladas y puesto
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que este tipo de simuladores las manejan como parte de un gran
sistema de ecuaciones, es muy dificil detectar el origen ce 1la
formulacidn errdnea. De lo anteriormente descrito, se en-
tiende 13 necesidad de que estos simuladores cuenten con un gene-

rador de ecuaciones de proceso realmente eficaz y confiable.

Finalmente, et de suma importancia hacer una aclaracidn gue

evite confusiones en la terminologia.

E1 término Modular Simuitaneo. puede prestarse a varias in-
terpretaciones. Estrictamente., la denominacidn Modular Si-
multadnea, comprende el enfoque descrito en la seccién 3.2.1.2..
¥y que es ampliado en el Capitulo 4 de este trabajo, referente a
1a estructura en la que se emplean tanto modelos rigurosos como
modelos simples para hacer converger las variables de proceso y
las especificaciones de diseiio, en forma simultinea, hacia la

solucidn del sistema,

Sin embargo, la confusidn nace ante el hecho de que otras
estructuras., tanto de optimizacidén (en la cual, la simulacién
puede considerarse como una Solucidédn Factible), como de la
Orientacidn hacia las Ecuaciones (tanto del enfoque con parti-

cidn, como del enfoque con linearizacidn simultanea), han pro-
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puesto retener el concepto modular unicamente con el objeto de
generar las ecuaciones del proceso (md3s no para ser resueltas en
los mddulos). y posteriormente esas ecuaciones son reunidas y

presentadas al sistema que las va a solucionar,

Erroneamente este Gltimo procedimiento podria ser constidera-
do como Modular Simultlnen., en virtud de que las ecuaciones se
generan en los mddulos y todo el conjunto de ecuaciones des-

criptivas es resuelto simultdneamente, aunque afuera de &llos.

3.3. ESTRUCTURA DE LAS ECUACIONES DE SIMULACION.

Las ecuzciones descriptivas de un proceso quimico sobre las

cuales se realiza su simulacién y disefo, en términos generales,
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comprende estas categorias:

A) Ecuaciones de conservacidn.- Ecuaciones que describen

la conservacidn de masa, energia y moméntum, por ejemplo: las
ecuaciones estequiométricas de una reaccidn quimica, ecuaciones

de conexidn (al unirse dos o mds flujos de masa y energia), etc.

8) Ecuaciones constitutivas.~ Describen el funcionamiento

de las wunidades que estan siendo simuladas, por ejemplo: la
fraccién de un flujo recirculado desde un punto en particular,
la extensidn de una reaccidn quimica, el funcionamiento de una

columna de destilacidn, etc.

C) Ecuaciones restrictivas. - Describen las restricciones

particulares impuestas sobre el sistema que esta siendo modelado,
por ejemplo: la composicidn o flujo de una determinada corriente:
1a pureza del producto, la conversidén y la temperatura de un

reactor. etc.

Estas ecuaciones estan compuestas por uno o varios tipos de

variables, pertenecientes a alguna de estas categorias:

A) Variables _de _entrada.- Asociadas con las corrientes de

entrada al proceso en general y a cada equipo en particular, por
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ejemplo: presidn, temperatura, entalpia, composicidn, etc.

B) Paréametros de equipo.— Sorr variables de entrada que

tienen la particularidad de estar asociadas unicamente con un de-
terminado equipo y no con el total de las corrientes de proceso,
por ejemplo: nimero de etapas en una columna de destilacién, re-

lacidn de reflujo, etc.

C) Variables de salida.~ Asociadas con las corrientes de

salida al proceso en general y a cada equipo en particular, por

ejemplo: presién, temperatura, entalpia, composicidn, etc.

DY Veriables int

3

razs.— Sen variazbles de salida que son

generadas como parte de Jlos cdlculos realizados a nivel de cada
equipo y que se eliminan después de que el cdlculo en la opera-
éién unitaria es concluido,. por ejemplo: perfiles dinternos de
una columna de destilacidédn, cargas de calor en el rehervidor y

condensador, etc.

E) Variables de retencidn.— Son parte de las variables

generadas en los célculos de una operacidn unitaria y que son

reunidas en un vector para volver a utilirarse posteriormente,

En forma esquemética, el flujo de informacidn para un mddulo

tipico estd representado en la Figura 3.10, en donde:
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P W
Médulo i
x\ e .« ) S YT
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FIGURA 3.10. FLUJQ DE INFORMACION PARA UN MQDULO
UNITARIO TIPICO.



91

= vector para la j-é&sima entrada.

Pi = vector de pardmetros de eguipo fijos.
W = wvector de pardmetros de equipo libres-
VY o vector de variables internas.

R? « vector de variables de retencidn.

Y; « vector para la k-ésima salida.

Estas variables se pueden agrupar asi:

g (¥. Y, V. P) = O (3.3)

sistems Qque es conocido como ecuaciones descriptivas del proceso.

E1l nimero total de grados de libertad en este sistema de
ecuaciones es el nimero de pardmetros de equipo m&s el nimero de
varjables asociadas con las corrientes de alimentacidn al proceso
representadas por Xf y que en realidad son un subconjunto de
X, Los valores para estos parametros y variables deben ser
especificados anticipadamente con el objeto de resolver las ecua-

ciones descriptivas del praoceso para las variables restantes.

Con frecuencia es deseable imponer ciertas restriccianes
sobre las variables del proceso, las cuales deberdn ser resueltas
junto cen las demds ecuaciones del proceso. Estas ecuaciones

se conocen como especificaciones de disefic y se agrupan asi:

h (X, Y, V, P} = O (3.4)
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Para cada especificacidn de disefo, uno de los par8metros de
.equipo, Pi, o una variable de la corriente de alimentacidn, Xf,
que de otra forma deberian ser especificados, ahora serén calcu-
lados Jjunto con las demds variables del proceso, con el objeto
de satisfacer los sistemas de ecuaciones 3.3 y 3.4, Estos
pardmetros de equipo se conocen como variables manipuladas ]

variables de decisién y se representan con W, por lo tanto

WO(P.Xg) (3.5)

Se deduce que el complemento de W, deberd ser especificado.

Es precisamente en este punto en donde el enfoque Modular
Secuencial presenta una gran desvantaja, pueste que sus programas
ejecutivos y sus subrutinas son escritos en tal forma que un mb-
dulo unitario no puede generar resultados cuando en una corriente

.de entrada aparece un pardmetro de equipo no especificado.

Por simplicidad, las ecuaciones descriptivas del proceso
y las especificaciones de disefo (sistemas de ecuaciones 3.3
y 3.4, respectivamente), pueden ser representados por W en lu-
gar de P, entendiéndose que todos los pardmetros y variables en

P y X no incluidos en W, tienen valores especificados, por

lo tantc:

G (W, X, Y, V)

"
o

(3.6)
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H (W, X, Y, V) = 0O T (3.7)

R (X;, PYz O (3.8)

y en donde la desigualdad R representa el vector de los limites
de las variables de decisidn. Estos valores 1imite definen
1a regidn de operabilidad del proceso, por lo tanto, para un pro-—
blema de simulacidén bien definido., la solucidn deberd satisfacer

estas especificaciones.

=

En el desarrollo de este trabajo. el término Simulacidn de
Procesos  serid aplicado a la solucidn del Sistema General de

Ecuaciones de Simylacidn, representado por los sistemas de

ecuaciones 3.6, 3.7 y 3.8.

Para algunos procesos se tienen perfectamente determindos
los valores para todas las variables en las corrientes de entrada
y+ por lo tanto, las variables en las corrientes de salida pueden
ser calculadas al resolver el Sistema General de Ecuaciones de

Simelacidn mediante un recorrido simple a través del proceso.

Sin embargo, en la gran mayoria de los procesos conocidos,
algunas de sus corrientes son recirculaciones, es decir, corrien-

tes que unen una salida con una entrada, corriente arriba en el

proceso, tal y como es mostrado en la Figura 3.11.
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SF SP
. 5] 1 >
a Fb
- 2
SR
FIGURA . 3.11. EJEMPLO DE PROCESO CON UNA

RECIRCULACION SIMPLE.
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Si el fFlujo en la corriente de recirculacidn, SR‘ fuése
conocido, entonces, el valor de todas las corrientes restantes
seria calculado en un sd6lo racorride a través del sistema.

Al simular el comportamiento de este proceso se establece

un conjunto de ecuaciones simuitidneas de este tipo

S, = Fa (Sp. Sp) (3.9}
Sp = Fpy (5) (3.10)
Sp = Fpz (59) = Fpz (Fa (Sp. Sp)) (3.11)

en donde, SF es conocida. SP es una variable ecxplicita vy SR

y S1 son variables implicitas.

Ahora bicn, el comportamiento de un proceso quimico siempre
debe ajustarse a ciertos criterios de operabilidad , un ejemplo
de los cuales podria ser que l1a temperatura de cierta corriente
alcance los 200 °Ff, o que la concentracidn molar de un reactivo
se conserve en 0.001, o que el 98Z de un producto sea remevido
de cierta corriente haciéndolo pasar por una columna de destila-
cidn. Como se menciond anteriormente, estos criterios se co-
nocen como especificaciones de disefio y usualmente son estructu-
radas en forma de funciones que son satisfechas cuando alcanzan

un valor de cero, en este caso:

T. =-200 =0 (3.12)
S
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¢ -~ 0.001 = 0 (3.13)

reac.

F (F + F ) - 0.98 = Q0 (3.13)
sup clO / supyg infyq

Ltos simuladeres de porocesos posaen varias unidades gque pue-
den aceptar especificaciones de disefio cuyo propdsito es variar
los parédmetros clave de una o mds unidades a fin de cumplir con

ciertas especificaciones de disefio, fijadas por el usuario.

De lo anteriormente expuesto, se resume que los problemas
b8sicos al simular uyn proceso son: primero, la obtencidén los
valores adecuados para 1as variables implicitas de las corrientes
de recirculacidn: y segundo, ajustar los pardmetros de cada uni-
dad para saiisfacer Tas wsipeciiicaciones de Jdiseno.

La solucién de estos problemas se logra empleando métodos’
aplicables a sistemas de ecuaciones simultdneas tanto directos

como iterativos, en los cuales algunas de las variables son de

caracter implicito, tal y como se muestra en los Apéndices A y B.

La mayoria de estos métodos se inician con valores supuestos
para las variables implicitas, que no necesariamente son los va-
lores correctos, pero que al menos estdn prdximos a ellos para
que a8 continuaciodn se aplique un procedimiento adecuado para
obtener un nuevo conjunto de valores que se acerquen mids a la so-

lucidén del sistema. Al repetir este procedimiento varias ve-
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se puede obtener un conjunto soluci3n que se aproxime al valor
real tanto como sea requerido. Cuando las iteraciones tienen
éxito, en cuanto a que producen valores mds cercanos a la solu-
cidn, se dice que el mé&todo converge. 5i. por el contrario,
las iteraciones producen valores errdneos, oscilantes o que se

alejan de la solucidn, se dice que el método diverge.

La mayoria de los métodos de convergencia estructura 1las
ecuaciones de simulacidn de modo que una variable implicita viene
a ser una funcidn de si misma, por ejemplio, en la ecuacidén 3.11,

Sg es funcidn de SR.

Por otro lado, es usualmente aceptado que cuanto mis flexi-
‘ble gs un sistema de simulacidn, existen mds oportunidades de
rea]%zar una representacidn errdénea del problema que se requiere
resolver, en donde las especificaciones elegidas por el usuario

pueden ser inconsistentes, o no definir el proceso completamente.

Existen tres clases de especificacidn errdnea de un problema
- de~ simulacidn, las cuales, en orden creciente de la dificultad

en su diagndstico, son:

1) Proponer un nimero equivocado de especificaciones, de mo-
do que el problema esté mal especificado, ya sea por exceso o

por defecto.
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2) Proporcionar el namero correcto de especificaciones, pero
eligiendo un conjunto que conduzca hacia un sistema de ecuaciones
singular, por ejemplo, el que las especificaciones elegidas. no

sean independientes.

3) Proporcionar el nimero correcto de especificaciones, eli-
giendo un conjunto independiente, pero seleccionandoc valores para

las variables especificadas que sean fisicamente inexistentes.

Los problemas del tipo 1 son ficilmente detectables, puesto
que sS8lo es necesario contar el nimero de ecuaciones y el nimero
de variables desconocidas para saber si el sistema estd axacta-

mente definido o si‘existe una sobre o subdeterminacién.,

En la Figura 3.12 se muestra un proceso simple para ilustrar
Tos problemas del tipo 2. E1 sistema produce C a partir
de los reactivos A y B. El usuvario ha decidido no especi-
ficar ni el flujo de A en 1la corricnte de alimentacidn, ni la
conversién en el reactor, especificaciones que podrian ser muy
Gtiles para la simulacidn, ya sea secuencial o simultinea; en su
lugar, se han especificado los flujos de B y C a la salida (co-

rriente S ). La razén por la cual el problema estd mal

4
especificado es que la cantidad de B y C en la corriente 54 es—

ta relacionada con la estequimetria de la reaccidn., por lo tanto,
al especificar ambas cantidades no se proporcionan dos origenes

diferentes e independientes de informacidn. Los problemas
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-
S
S5 S1 S2 S
— 3 mezcLano »  REACTOR * SEPARADOR [———8—s
A+8 -~ C
Componente clave: B
Especificaciones: Alimentacién: flujo de B: flujo de Ce0
Separador: 952 de A en corriente S3
40% de B en corriente S3
Nada de C en corriente S3
Producto: flujo de B en corriente S4
flujo de C en corriente S4
FIGURA 3.12, EJEMPLO DE UN PROBLEMA DE SIMULACION

MAL ESPECIFICADO.
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de este tipo estan caracterizados por uns matriz Jacobiana singu-

lar, tanto en forma estructural, como funcional. En la figu-

ra 3.13 se muestra la matriz de ocurrencia del proceso de la Fi-

gura 3.12, en la cual:

o
]

i flujo de A en la corriente 1

o
]

5 flujo de B en la corriente 1

(2}
[}

flujo de C en la corriente i

v = conversidn en el reactor

-y en dende el origen de Yas ecuaciones 1 y 2 es el mezclador: de

las ecuaciones 3 a 5 es el reactor y de las ecuaciones 6 a 10 es

el separador.

Una breve dinspeccidn a la Figura 3.13 hace resaltar que las
ecuaciones 2, 4, 5, 7 y 10 s6loc dependen de cuatro 1incognilas
(b1. b2' by x). Sin embargo, las cinco variables de ay a

ag s0lo se presentan en cuatro ecuaciones (1. 3, 6, 9).

La singularidad estructural de una matriz se puede determi-
nar al encontrar la transversal mixima, esto es, el mayor nimero
de elementos diferentes de cero que es posible colocar sobre la
diagonal principal, mediante la permutacién de filas y colummnas.
Si esta cantidad es menor que el ndmero de ecuaciones o varia-
bles, la matriz es singular. En el Apéndice B se muestran

varios algoritmos creados para abordar este problema.
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La singularidad funcional es producida cuando se eligen va-
lores numéricos para las especificaciones 1os cuales causan rela-
ciones de dependencia entre las ecuaciones, 0 crean elementos de

1a matriz Jacobiana con valor de cero y que habjian sido conside-

rados como diferentes de cero en el andlisis estructural.

En 1a Figura 3.14 se replantea el proceso de la Figura 3,123
ahora es un problema de simulacidn en donde las corrientes de
alimentacidn y los parfmetros de equipo estén completamente espe-
cificados., por 1o tanto., estructuralmente el problema es no sin-
gular. Sin embargo, cuandoe la fraccidn de separacidn de A
en el separador se convierte en uno, entonces sobreviene una de-
finici6n errdnea del problema. Este tipo de situaciones sblo
puedenn ser detectadas al evaluar numéricamente la matriz Jacobia-
na y definir si l2 singularidad es realmente funcional (es decir,
que sea independiente del punto en que el Jacobiano es evaluado),
en cuyo caso el problema estd mal especificado, 0 que se trate
de una singularidad nuwmérica {es decir, que sea dependiente del
punto de evaluacidn del Jdacobiano), en cuyo caso, una eleccidn

diferente del puntc de cdlculo, la removera.

Los problemas errdéneamente definidos del tipo 3 son imposi-
bles de detectar a=priori. Pueden tener varios origenes,
siendo los mis frecuentes la violacidn de los balances de materia

globales, por ejemplo:

1) Especificar un nimero mayor de componentes saliendo de
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T * MEZCLADO

S
3
52 54
REACTOR SEPARADOR {———»
A+8 -~ C
Especificaciones: Alimentacidon: flujo de A y B. C=0
Reactor: conversién de B
Separador: 1007 de A en corriente Sy
407 de B en corriente 53
Nada de C en corriente S3
EJEMPLO DE UN PROBLEMA DE SIMULACION

FIGURA 3.14.

MAL

ESPECIFICADO.
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un proceso de separacidéon fisica, de los que fuéron introducidos.

2) Especificando una cantidad mayor de productos de los gue
son posibles de obtener de acuerdo a2 la alimentacién al proceso

y la estequimetria de las reacciones.

Ecte tipo de problemas puede causar una falla en el procedi-
miento de solucién, particularmente si fueron impuestos ciertos
limites y condiciones sobre las iteraciones con el objeto de man-—
tener realidad fisica: o puede causar convergencia hacia solu-

ciones fisicamente inexistentes.

Se debe tener especial atencidn al efectuar un diagndstico
de fallas de un sistema, ya que puede ser dificil distinguir
entre fallas debidas 21 planteamiento errdneo de! probiema, falla
Jebida a que el método numérico empleado no es lo suficientemente
poderosc para el problema que se estd manejando y fallas por no
proporcionar los estimados iniciales adecuados para iniciar 1la

simulacidn,

Locke y Westerberg (1982), proponen una aproximacidn evolu-
tiva para realizar la definicidn de 1las ecuaciones y variables
de simulacidn, en la que sugieren introducir las especificaciones
del proceso una a una y evaluando los posibles cambios que impli-
can, 1o gque permite cambiar totalmente estas especificaciones o

modificarlas parcialmente para lograr una correcta definicidn.
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3.4. FORMULACION DEL PROBLEMA DE SIMULACION.

Es préctica comin que antes de iniciar la simulaciédn de un
proceso, éste deba ser sometido a un procedimiento mediante el
cual se divida en blogues irreducibles de unidades, es decir, el

‘proceso es descompuesto con el objeto de facilitar su representa-—
cidn y solucién. Estos procedimientos son descritos en el

Apéndice B, relacionados con la solucidn de Matrices Dispersas.

E1 reordenamiento de! proceso original va dirigido princi-
palmente a las corrientes de recirculacidn. Usualmente 1las
corrientes de alimentacidén y de productos son conocidas como las

.entradas y salidas de un proceso; sin embargo., al promover la
convergencia en la simulacidn, las corrientes de alimentacidn
son sOlo cantidades ‘''conocidas y constantes", mientras gque las
cantidades "variables y desconocidas", estan representadas en

las corrientes de los ciclos de recirculacidn.

Cuando los ciclos son cortados, ciertas corrientes clave son
divididas y el orden de cdlculo de cada bloque es ajustado de
modo que la corriente de recirculacidn inicial se convierta en
dos nuevas corrientes, una de entrada y otra de salida. Cuando
se realiza el rompimiento adecuado de un proceso, este no debe
contener ninguna recirculacidn y unicamente los valores de entra-
da desconocidos para las corrientes cortadas deberdn ser deter-

minados.
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En la Figura 3.15 se presenta un proceso que contiene tfes
~corrientes de recirculacidn, R]. R2 y R3: mientras nque en la
Figura 3.16, ya2 se ha realizado el rompimiento de estas cofrien—
tes, y finalmente, en la Figura 3.17 se presenta el proceso con
las corrientes de recirculacién dispuestas en un§ estructqra

del tipo entrada/salida.

Como parte del desarrollo secuencial se ha promovido la bus-
queda de astrategias Optimas de corte. Los primeros intentos
al respecto se hicieron aplicando 1a t=2oria de graficas, cuyo de-
sarrollo es similar al ordenamiento de ecuaciones., en el cual
ciértos nod;s (médulos) deben ser partidos y ordenados, mientras
que el conjunto irreducible restante debe ser resuelto en forma
iterativa: estas técnicas son descritas como parte del Apé&ndice B.
La descomposicidén y reordenamiento & nivel de mbdulo de proceso
son relativamente m8s f&8ciles que a nivel de ecuvaciones, en vir-
tud de que el conjunto de salida (valores calculados por el médu~

1o0) estén ya fijados por la estructura del proceso.

Pho y Lapidus (1973) y Rosen (1980), representan la tarea

de elegir un conjunto de corte como un problema de minimizacidn:

n .
Min 2 PJ-xJ (3.15)

J=1

sujeto a E 35 %y & 1 (3.16)
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en donde, los valores para x5 corresponden a si la corriente J

es de corte (x:j = 1), o no (xJ = 0). Los coeficientes agy
usualmente son ordenados como una matriz de ciclo, en donde un
valor a4 = 1 indica que la corriente j aparece en e} ciclo i,
de no ser asi, ajy = 0. Finalmente, los elementos PJ son
factores de ponderacidn definidos por el usuarioc y que operan so-
bre las corrientes de corte. E1 objetivo es encontrar un
conjunto de corte con el factor de ponderaci®n minimo y que rompa
cada ciclo al menos una vez. A fin de obtener un conjunto
de corte 6ptimce, se han propuesto algunos criterios para elegir
los valores de Pj:

1) Cortar el minimo de corrientes, con P = 1 (Barkeley ¥

J
- Motard (1972)).

2) Cortar el minimo de variables en las corrientes, siendo

s

Pj = npimero de variables en la corriente j.

3) Cortar el mayor nimero de ciclos posible sdlo una vez

(cortes no redundantes). (Upadhye y Grens (1975)). ="

4) Elegir un conjunto de corte dptimo obteniendo una medida

de Yos eigenvalores para la convergencia (Genna y Motard (1975))

Sin embargo, el concepto de conjunto de corte 6ptimo aln es
dificil de definir aplicado a un enfoque modular simulténeo, el

cual tiene una tendencia 2]l manejo mis eficiente de las ecuacio-



m

nes. Adicionalmente, ninguna de las anteriores estrategias
aborda explicitamente el problema de las especificaciones de di-
seho, las cuzazles no pueden ser introducidas directamente co—5 un

par8metro de entrada al proceso,

Ante esta situacidn se hace necesario plantear el pro> anma

de simulacidn y disefio en una forma diferente.

Existen varias formulaciones del problema bajo el er:zz.e
Modular Simulténeo, sin embargo, de manera general pueder sar
consideradas dentro de tres categorias, tal y como 10 prozcnen
Chen (1982) y Chen y Stadtherr (1985), La descripcid- Ze
cada categorfa serd realizada con respecto al sencillio prozeso
mostrado en la Figura 3,18, el cual contiene cuatro unidades: un
mezclador, un reactor, un separador y un divisor. Se :zene
tomar en cuenta que el divisor contiene un pardmetro de egu'zo,
w, que debe ser ajustado para cumplir con la especificacidér ce

di1sefio h, impuesta a la salida del separador.

3.4.1. FORMULACION 1.

En esta formulacibén todas las corrientes de conexidn so- z:i-

vididas y cada una es considerada como dos corrientes separzzzs,
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REACTOR

SEPARADOR

FIGURA 3,18 . PROCESO SIMPLE USADO PARA DESCRIBIR LAS
FORMULACIONES I, IT Y III.
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una parte como corriente de salida de un equipo y la otra parte

como corriente de entrada al siguiente equipo.

En base a la orientacidn modular, 125 ecuaciones de simula-

cidn consisten de las ecuaciones del modelo unitario, ecuaciones

de las corrientes de conexidn y especificaciones de disefio:

Ecuaciones del medelo unitario:

y, = 9, (x9) (3.17
¥3 = 93 (x;) (3.17
vg = 84 (x3) (3.17

¥y o= 9y (x4 W) (3.17

Ecuaciones de las corrientes de conexidn:

Xp = ¥, (3.17
x3 = ¥yg (3.17
Xqg = Y, (3.17
X1 = ¥, (3.17

Especificacidn de disefio:

hS = b (xy) (3.17

a)
b)
c)

d)

e)
f)
g)

h)

i)
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en donde h es una variable de salida que deber§ adquirir un

valor de K. Al emplear esta formulacidén un problema gene-

ral de simulacidn o disefio puede ser representado por 2(c+2)nC +
n, ecuaciones no lineales, en donde c, n. y n, representan el

admero de especies gquimicas, corrientes de conexidén y especifica-

ciones de disefo, respectivamente. Debe notarse que la ex-
presidon (c+2) significa que cada corriente puede ser caracteri-

zada mediante ¢ flujos por componente, la entalpia y la presidn

Cuando las ecuaciones y variaebles son reordenadas apropiada-
mente, la matriz Jacobiana requerida para resolver todas las
ecuaciones del conjunto 3.17, presenta la forma mostrada en la
Figura 3.19. Las submatrices A y B, de esa figura, son

‘matrices de derivadas parcisles de las variables de salida de los

mdédulos con respecto a las variables de entrada.

3.4.2. FORMULACION 1.

En la Formulacidén I cada corriente de conexidén es tratada
como si fuéran dos corrientes separadas, lo que produce un siste-
ma de ecuaciones demasiado extenso. En la Formulacién 11,

cada corriente de conexidn es considerada como una corriente de
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3.17 a 1

3.17 e -1 1

3.17 b -A 1

3.17 ~1 1

3.17 ¢ -A 1

FIGURA 3.19 MATRIZ JACOBIANA PARA LA  FORMULACION 1
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entrada y Jas ecuaciones del modelo unitarioc son sustitufdas den-—
tro de éstas. Con respecto al proceso de la Figura 3.18, el

sistema de ecuaciones que lo representan, de acuerdo a esta for-

mulacidn es:

Ecuaciones de las corrientes de conexidn:

x, = g, (x)) (3.18 a)
x3 = 95 {(x3) (3.18 b)
Xg = 94 (x3) (3.18 c)
xq = 94 (xa. w) (3.18 d)

Especificacidbn de diseiio:

hS = n (x3) (3.18 e)

Empleando esta formulacibébn, un problema de simulacidn y di-
sefic puede ser representado por (c+2)nc + o0, ecuaciones no 1i-
neales; por lo tanto, el ndmero de ecuaciones a nivel de proceso
es reducido en un 507, comparado con la Formulacidn I. La
matriz Jacobiana de todas las ecuaciones del conjunto 3.18, reor-
denadas convenientemente, se muestra en la Figura 3.20. Debe
notarse que las submatrices A y B, que deben ser calculadas,

son las mismas de la Formulacidn I.
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K2 x3 x4 X1 w

3.18 a ’ 1 "Az‘l

! -
3.18 b f A32 1

j

4 1
3.18 ¢ } ~A43

|
3.18 d —A14 1 —A1w
3.18 e ‘ -83

i

FIGURA 3.20 MATRIZ JACOBIANA PARA LA FORMULACION II
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3.4.3. FORMULACION 111,

Para aplicaciones tipicas, el nimero de ecuaciones generadas
21l emplear la Formulacidn 11, alin puede ser mayor de 10,000 y
t8les sistemas son muy grandes para ser resueltos mediante té&cni-

cas convencionales para matrices comgietas.

Con el objeto de reducir ain mas el nimero de ecuaciones no
lineales que deberln ser resueltas simultineamente, un subconjun-
to apropiado de las corrientes de conexidn del proceso deben ser
divididas, en lugar de la totalidad de ellas, coemo sucede en la
Formulacidn I. Las corrientes no divididas pueden ser elimi-
nadas usando las ecuaciones correspondientes de las corrientes
de conexibn. Para el proceso de la Figura 3.18, la courriente
x4 puede ser dividida y las corrientes Xp o Xy ¥ %, nueden
ser eliminadas usando las ecuaciones 3.18 a, 3.18 b y 3.18 ¢,

generando este sistema de ecuaciones:

Ecuaciones de las corrientes de conexidn:
x; =gy (94 (g3 foy (x) 1) 4 w) = Gy (xqe W) (3.19 a)

Especificacién de disefo:

ho=g3 (g, (x) 1 = b (x) = n° (3.19 b)
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Usando esta formulacidn, un problena de simulacion y diseho
puede ser representado por (c+2)nd + n_  ecuaciones no Tineales
en donde ng es el nimeroc de corrientes divididas. Puesto
que en la maycria de las aplicaciones tipicas ng es un nimero
relativemente pequefic, todas las ecuaciones del conjunto 3.1¢
pueden ser resueltas mediante las técnicas conocidas para matri-

ces completas, tomando en cuenta Gue, usuvalmente, la matriz Jaco-

biana para esta fornulacidn es de ese tipo.

Es importante destacar que en las tres formulaciones, un

problema de simulacién y disefio es descrito por un sistema de

ecuaciones no lineales de la foaorma f(x) = 0, en donde la eva-

requiere un sélo recorrido a través de todos los

ol

.
uzciln de {x)

mSdulos unitarios,

3.5. EVALUACION DE LA MATRIZ JACOBIANA.

Es un hecho indiscutible que la eficiencia de la Orientacidn
Modular depende en buena parte de la forma en que la matriz Jaco-—

biana es evaluade.
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ST los c8lculos involucrados son excesivos, el enfoque Modu-—

lar Simultdneo podria no ser competitive con el enfoque lodular

Secuencial, hdemds., si es uvtilizada una aproximacidn muy po-

bre del Jacobiano, el enfoque Modular Simultineoc puede requerir

demasiadas dteracionas para resolver el problema y nuevamente

resultard ineficiente.

Cualquiera que sea el tipo de aproximacidn, siempre existira

Ta necesidad de determinar las derivadas parciales, o una aproxi-

macidn a ellas, que resuelvan las ecuaciones a nivel de proceso.

Estas derivadas parciales estan representadas por las variables

de conexidn de las corrientes de salida y algunas variables en

el vector de retencidn, variadas con respecto a las variables de

conexidén de las corrientés do entrada y a los par8metros de equi-

po libres. A continuacidn se presentan algunas de las oapcio-

nes existentes para calcular o aproximar estas derivadas par-

ciales,

3.5.1. DIFERENCIACION ANALITICA,

Dada la complejidad de los mddulos unitarios, a primera vis-

ta parece poco practico determinar las relaciones lineales entra-—

da-salida en forma analitica. Sin embargo, si todas 1las
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ecuactiones que describen un médulo son resueltas mediante linea-
rizacidn simultinea, es posible determinar estas relaciones ana-

liticamente.

Recordando que el mdédulo unitario calcula variables internas,
variables de retencidn y variables en las corrientes de salida,
a partir de valores conocidos de las variables de las corrientes
de entrada y de los parametros de equipo. las ecuaciones gue des-—

criben al mddulo pueden ser expresadas asi:
G (Z;- ZZ) = 0 (3.20)

en donde el vector 29 incluye a las variables internas, a las
variabies de retencidn y a las variables de las corrientes de
salida, mientras que el vector 22 incluye a las variables de
las corrientes de entrada y los pardmetros de egquipo. Ademis,

puesto que el nimero de ecuaciones en el sistema 3.20 es el mismo

que el nimero de variables en Zl' usando la relacidtn de Euler:
o =1 r
3z, 3G as]
- = o e . e | (3.21)
E] 22 G 3 Z1 22 ] 22-'21

en donde, todas las derivadas parciales pueden ser determinadas

sin resolver repetidamente e! sistema de ecuaciones 3.20 para ZZ'

Tal vez esta sea Ja técnica general mas apropiada para eva-

luar las derivadas parciales, sin embargo, en ocasiones no es
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recomendable su uso en virtud de consumir demasiado tiempo de
cédmputo y porgue la mayoria de los mddulos no resuelven ecuacio-

nes no lineales mediarte linearizacidén simultinea.

3.5.2. PERTURBACION NUMERICA TOTAL.

Otra técnica simpie para evaluar derivadas es calculdndolas

mediante una aproximacidn diferencial, mediante esta relacibn:

- (3.22)

Esto requiere un cadlculo, a8 nivel de mddulo, después de que

cada variable de entrada es perturbada en una pequeana c;ntidad.

x3. Esta técnica es apropiada para aplicarse en las Formula-

ciones I y Il, existie-do (c+2)nC + o variables de entrada
. i i

desconocidas para el wédulo i. Por 1o tanto, para evaluar

la matriz Jacobiana, los cédlculos en el mddule i deben ser eje-

cutados (c+2)nci + Nwy * 1 veces.

Lo anterior indica que las variables de las corrientes de

entrada deberdn ser perturbadas una a una, es decir:
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P omo= 1, ... (3.23;

lo que implica que la matriz resultante serd una matriz complete.

3.5.3. PERTURBACION DIAGONAL.

La perturbacidn numérica total requiere muchos cdlculos =2

nivel de médulo para el c&lculo de las derivad

Hahalec, Kluzik y Evans (1979), proponen el usoc de valoreé

zprox imados para estas derivadas, con el objeto de reducir e’
niimero de c§lculos. Ellos proponen una relacidn linearizada

entre las corrientes de entrada (x) y de salida (y):

vy = Ax + b (3.24)
por tanto,
® 7k (3.25
A & — .25)
k3
] xj

en donde, ¥y es el vector de la k-ésima salida v ﬁ es el

vector de 1a j-&sima entrada, siendo Aki una matriz diagonal.
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Se perturban todos los elementos del vector X5 al mismo

tiempo en una cantidad bxj y a continuacidn se determine el

cambio ocurrido en el vector L representado por A Yo Yy se

obtienen los elementos nmm de

DkJ‘
i 'i ’—A yk:m )
; o : = -T Eaa (3.26}
L okilmm (8% m

siendo ij una aproximacion diagonal a ta matriz A

k3

Debe notarse que en este procedimiento se supone que 1los

m-ésimos elementos de la corriente de salida sdlo son afectados

por los m—ésimos elementos de la corriente de entrada.

lRientras que esta suposicidn puede ser vrazsazble para flujos

de componentes y presiones de una corriente, el despreciar las

interacc¢iones entre estas variables y la entalpia de los flujos,

puede conducir, en ciertos casos, en una aproximacidn muy pobre.

En general, se requieren nc; + nw; + 1 cdlculos del mbddulo

i para evaluar la matriz Jacobiana mediante este procedimiento,

el cual es apropiado para ser aplicado a las Fformulaciones I y

I11, descritas anteriormente.
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3.5.4. DIFERENCIACION DIRECTA.

Anteriormente se indicd gue al emplear la Formulaciédn I11
un proceso quimico es representado por un sistema de ecuaciones
no lineales relativamente pequefo, cuya matriz Jacobiana usual-
mente contiene muy pocos elementos con valor cero. Segin de-
mostrd Perkins (1979), el m&todo mds directo para calcular el
Jacobiano de esta formulacidn es mediante aproximacidn diferen-—
cial, sin embargo, esta técnica puede resultar menos eficiente
que las técnicas de perturbacidén (tanto diagonal, como total),

usadas en las Formulaciones I y Il, por estas razones:

Primero, uvuando el proceso a ser simulado es muy extenso ¥
complicado, ei nimero de corrientes de corte se ver8 altamente
incrementado y por lo tanto el nimero de cidlculas en los mddulos
aumentard también. Al emplear técnicas de perturbacidn para
calcular el Jacobiano, el nimero de c8lculos en cada médulo es
proporcional al nimero de corrientes de conexidn que entran a &1
y puesto que el nimero de estas corrientes viene siendo el mismo
ain cuando el proceso sea muy grande y complejo, los métodos de

perturbacidén pueden resultar mids ventajosos.

Segundo, cuando las té&cnicas de perturbacidn se usan para
evaluar la matriz Jacobiana, todos los c&iculos para un determi-
nado mddulo son realizados consecutivamente. Esto significa

que es relativamente facil retener en forma temporal las varia-
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bles internas de un mddulo en particular y utilizar estos valores
para cdlculos subsecuentes de éste, con lo que es posible recducir

el tiempo de cdmputo.

Tercero, puesto que el sesarrollo de los sistemas Modulares
Simultineos continda, es muy posible que las derivadas de cier-
tos m8dules, con un alto consu=o de procesamiento. Sean modeladas
para evaluarlas analiticamentea. Esta opcidn puede ser Ticil-

mente implementade cuando se usan las técnicas de perturbacidn,

En base a las anteriores consideraciones, Chen (1982). pro-
pone que cuando se use la Formulacidn Ill., la matriz Jacobiana
sea calculada usando métodos deo paorturbecion, usuaimente asocia-
dos con las Formulacignes I y II. Esto es posible porgue Jla
dnica diferencia entre las Formulaciones I y I1I, con respecto a

la III, es que en esta Gltima. algunas ecuaciones de Ta Formula-

cidn I! son usadas para eliminar algunas variables.

Matemiticamente, las ecuaciones en la Formulacidén Il pueden
ser divididas asfi:

f (S.T) =0 (3.27 a)
g (5, T) =0 (3.27 b)

£E1 sistema 3.27 a representa las ecuaciones de las cc-

rrientes de conexidn no divididas. correspondientes a las ecua-
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ciones de 3.18 a hasta 3.18 ¢, de la segunda formulacidbn, y
el sistema 3,27 b representa las ecuaciones de las corrientes
de conexi6n divididas y l2s especificaciones de disefio, corres-—

pondientes a las ecuaciones 3.18 d y 3.18 e.

E1l vector T representa las variables de las corrientes di—
vididas y las variables libres, mientras que el vector S repre-
senta Tas variables de las corrientes no divididas. Para
obtener la Formulacidén 1II, el sistema 3.27 a se usa para de—
terminer S como una funcién de T a fin de reducir las ecua-

ciones 3.27 a y b, 2 este sistema:

g{(S,T) = g[ S{M), T) 1 = (M) (3.28)

correspondiente a la ecuacidn 3.19 a de la Formulacidon 111.

Usando 1a relacidn de Euler, es posible obtener el Jacobiano

para la Formulacidn 111, a partir del Jacobiano para la Formula-

cidn 11, mediante:

roo_ R 1T
o d jag‘: il_2s9 | . 'af
; ! . !

; | H

g
T

(3.29)

En conclusidn, con respecto al método de evaluacidn del Ja-
cobiano a _emplearse en la formulacidn Ill, se tiene que la dife-
renciacidon directa puede ser aplicada, aunque con las considera-
ciones anteriormente citadas; siendo preferible aplicar alguna

de las técnicas de perturbacidn con ayuda de la ecuacidn 3.29.
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EL CONCZPTC MODULAR SIMULTANEO EN tA
SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS .



CAPITULO 4. EL CONCEPTO MODULAR SIMULTANEO EN LA
SIMULACION DE PROCESOS.

En el capitulo anterior fueron presentados los cuatro prin-
cipaltes enfoques bajoe los cuales se ha desarrollado la simula-

cidn de procesos quimicos en estado estacionario.

Para un proceso cuyos ciclos de recirculacidn son indepen-
dientes. como el mostrado en la Figura 4.1, el enfoque Modular
Secuencial, con algiin esquema de acelieracidn deée convergencia del

tipo Wegstein (1958), ha demos*rado ser satisfactorio.

Sin embargo. para procesos complejos, con ciclos de recircu-
lacidn anidados y con severas restricciones de disefio, como el
mostrado en la Figura 4.2, el enfoque Modular Secuencial presenta
un comportamiento de convergencia muy pobre. en virtud de las

fuertes interacciones entre los c8lculos inherentes a los ciclos

anidados.

Alternativamente, los enfoques orientados hacia las ecuacio-
nes presentan la ventaja de poder manejar los ciclos de célculo
en forma simultdnea, sin que su eficiencia se vea disminuida por

las fuertes interacciones, sin embargo, para aplicaciones tipicas,
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FIGURA 4.1, PROCESDO CON CICLOS DE RECIRCULACION
INDEPENDIENTES.
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FIGURA 4.2. PROCESO CON CICLOS DE RECIRCULACION

ANIDADOS.
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estos enfoques requieren una gran cantidad de memoria de computa-

dora, ademds, no es posible emplear los programas ya existentes,

los cuales estan provistos de eficientes y robustos modelos para

el manejo de mddulos unitarios.

Ante esta situacidn se presentan dos opciones a fin de mejo-

rar 1a eficiencia de los cidlculos:

1) Desarrollar totalmente nuevos simuladores, capaces de

resolver grandes sistemas de ecuaciones no lineales y de hacer

converger en forma simultdnea tanto las especificaciones de dise-

fio como los balances de masa y energia.

2) Convertir los actuales simuladores modulares secuencia-

les en simuladores con un manejo mas eficiente de las ecuaciones.

La primera alternativa parece ser la solucidn para un efi-

ciente manejo de los problemas de simulacidn, disefio y optimiza-

cidn; sin embargo, ain se encuentra en etapa de investigacidn

y presenta la gran desventaja de no sacar provecho del gran voli-

men de programas referentes al desarrollo modular, Por 1lo

tanto., en la actualidad, la segunda opcidn resulta més atractiva,

puesto que requieve de una menor cantidad de recursos para ser

puesta a punto y poder brindar los beneficios de un verdadero si-

mulador con orientacidn al manejo mds eficiente de las ecuaciones,
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4.1. LA CONVERGENCIA MODULAR SIMULTANEA,

En 1a seccidn 3.2.1.2, se indicd que el término Modular

Simult8nco abarca varias tendencias que parten de la idea de me-

Jorar el esquema de convergencia del enfoque Modular Secuencial,

Algunas de estas tendencias se manifiestan unicamente como un

punto de vista "diferente" de convergencia, como en el caso de
Perkins (1979), quien sugiere conservar la estructuro secuencial
y usar el algoritmo de Brcoyden (1965) para lograr la convergencia
de las corrientes de recirculacidn seleccionadas {como parte del

procedimiento secuencial), en forma simultinea con los parime-

tros de equipo no especificados o libres.

Sin embargo, el presente trabajo se ocupard de los esquemas

de convergencis que hacen al enfoque Modular Simultineo con—

ceptualimente 1innovador dentro de la Simulacibébn de Procesos en

Estado Estacionario.

Antes de continuar, es pertinente realizar una observacidn

de tipo interpretativo. En los siguientes capitulos la pala-
bra modelo serd adoptada para indicar todo un planteamiento de
1a convergencia del proceso y no deberi confundirse con la de-
signacidn de métodos y técnicas numéricas. Existen bien co-

nocidas técnicas de aplicacidén general para la solucidén de siste-
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mas de ecuaciones algebraicas, ya sean lineales o no lineales:
sin embargo, cuando se habla de un modelo de convergencia linezl,
por ejemplo, en realidad se estd haciendo alusidén & un entorno
general que incluye un particular método de representacidn modu-
lar simuitdnea (intimamente ligado a ciertos modelios de operacio-
nes unitarias). un determinado procedimiento para el manejo de
fas ecuaciones de simulacién, formas de obtener los pardmetros
del modelo y generar valores més prdximos a la solucidn, tipo de
control de iteraciones y criterios de terminacidn. etc., y na
unicamente a las técnicas de solucidn numérica aplicables al moc~
delo; de hecho, tal y como se muestra mds adelante, cada modelo
de convergencia es susceptible de emplear mds.de una técnica de
solucidn numérica y aGn los modelos denominados no lineales tie-
nen una importante etapa de manejo lineal dentro de su procedi-

miento de solucidn.

Otro punto digno de destacar es la diferencia entre los mo-
delos representativos de operaciones unitarias y los modelos de
convergencia. £l modelo unitario reune una serie de técni-
cas y procedimizntos con el objeto de lograr cierto nivel de re-
presentatividad acerca del comportamiento real de una operacidn
unitaria, sin embargo, debe quedar claro que los modelos unita-
rios constituyen un grupo independiente a los modelos de conver-
gencia, aunque ambos se desarrollen en forma paralela. Un

modelo de convergencia puede adoptar uno o mids tipos de modelos
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unitarios para representar una misma operacidn unitaria y se pue-—
de dar el caso que bajo ciertas condiciones un esquema de conver—
gencia sea mids eficiente empleando determinados modelos unitarios
y al cambiar esas condiciones sea necesario recurrir a otros
modelos diferentes con el objeto de conservar su nivel de efi-

ciencia.

En el caso particular del enfoque Modular Simulténeo, la
idea fundamental sugiere que el modelo de convergencia emplee
una o mis técnicas de solucidn numérica, dentro de un algoritmo
que vincule eficientemente dos clases de modelos unitarios, ri-
gurosos y aproximados {simples), con el objeto de dar solucidn
a todas las corrientes dec proceso {(y no unicamente a las co-
rrientes de recirculacidn seleccionadas., como en el caso Modular
Secuencial), satisfaciendo las restricciones de disefio en forma

simulténea.

Basicamente, los modelos rigurosos son Tos mismos que se
emplean en el enfoque Modular Secuencial, por lo tanto, lo real-

mente innovador radica en la forma de concebir y resolver el mo-
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delo aproximado y en el procedimiento para relacionarlo con el

modelo riguroso.

A partir de las ecuaciones descriptivas del proceso, presen—

tadas como ecuaciones de sitnulacidn, el modelo riguroso propor-

ciona valores que seran usados como parimetros para el modelo

simple, el cual genera ecuaciones aproximadas Que serdn resueltas

en forma simulténea.

Visto de este modo. el concepto de convergencia madular si-

mult8nea considera dos niveles de descomposicidn de las variables

y de los c8lculos de un proceso a nivel de mddulo unitario.

En un nivel se resuzlven Yas

ecuaciones descriptivas de cada
wddulo unitarico en forma rigurosa para las variables internas y
en el segundo nivel se resuelven las ecuaciones del maodelo simple

para cada mdédulo unitario, en forma simult@nea con las restric-

ciones de disefio.

Esta descomposicién, mostrada en la Figura 4.3, considera

dos ciclot de cl3lculo anidados, en donde el ciclo externo ejecuta

los cdlculos en forma rigurosa y obtiene los coeficientes aplica-

bles al modelo aproximado, mientras que en el ciclo interno se

hacen converger las ecuaciones descriptivas aproximadas del pro-

cesoc para las variables de entrada y salida.
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- Resolver las ecuaciones des-

criptivas, en forma rigurosa,

Converger las expresiones de cada mddulo unitario para

del modelo aproximado y las variables de salida y las

las restricciones de disefio variables internas.

simultineamente, para las
variables de entrada y salida. - Resolver pars obtenor Yos
coeficientes del modelo
aproximado.
FIGURA 4.3. DESCOM?OSIC!ON DE CALCULO DEL CONCEPTO

MODULAR SIMULTANEO.
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En comparacidén, en la Figura 4.4, se puede abservar gue en
la convergencia Modular Simultinea se ha extraido el ciclo inter—
no de c8lculo del enfoque Modular Secuencial, el cual representa
& los modelos rigurosos y que son los que m3ds tiempo consumen en
su ejecucidn y los sitda en el ciclo externs, el cual es ejecuta-

do con menor frecuencia.

En su actual estado de desarrclleo, el enfoque Modular Simul-
tineo presenta dos grandes vertientes en cuanto al tipo de mode-
los aproximades gque emplea: modelos lineales y modelos no li-

neales,

En ambos casos se pretende obtener mas informacidn del pro-
ceso y su estructura a fin de poder aplicar té&cnicas de conver-
gencia mds eficientes, en lugar de buscar unicamente los conjun-—

tos de corte Gptimos y la secuencia de cdlculo adecuada.

4.2. MODELOS LINEALES

fstas estrategias estan basadas en técnicas de simulacién
orientadas hacia 1las ecuaciones, en forme especial a la aplica-

cién del método Newton-Raphson, ya sea sdlo o acoplado con méto-
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Resolver las ecuaciones

descriptivas en forma

) - 1
rigurosa. ! 1
! Convergencia de las
: coorientes de recir-
Satisfacer las | culacidn.
restricciones de :
diseno. i
—— e e -
FIGURA 4.4. DESCOMFOSICION DE CALCULO DEL ENFOQUE

MODULAR SECUENCIAL.
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dos mhs robustos (Powell, Homotopla-continuacibdn, etec.), para la

solucidn de los sistemas de ecuaciones, algunos de los cuales son

descritos en el Apé&ndice A.

4.2.1. MODELO LINEAL SIMPLE.

En su forma mds general, las ecuaciones lineales usadas para-

modelar cada unidad pueden ser expresadas asi:

y = Ax + b (4.1)

en donde x representa el flujo por componente a la entrada,
y - representa el flujo por componente a la salida, A es una ma-

triz de coeficientes lineales y b s un vector de residuos,

Rosen (1862). propuso por vez primera el uso de la Doble
Particidn {("two tier") como parte del concepto Modular Simulténeo

al sugerir el uso de dos clases de modelos:

1) Modelo

Riguroso.- Describe una unidad mediante un corn-

junto de ecuaciones no lineales exactas, auxiliandose de las

ecuaciones de conexidn.
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2) Modelo lingal.- Aproxima las ecuaciones descriptivas
no lineales como funciocnes lineales en términos de los flujos de

cada componente en las corrientes de entrada y salida.

Rosen utilizd el modelo lineal de Fracciones de Separacién,
propuesto por VYela (1961), con el objeto de calcular la matriz

de coeficientes lineales, A, la cual es una matriz diagonal con:

Yk
a - e . ara = %k 4.2
kj o p J ( )
J
yk ’
a = —————— = 0 , para j # k (a.3)
k3 x4

siendo, en ambos casos, b = 0.

ET algoritmo propuesto por Rosen puede ser descrito asi:

1) Suponer valores para todas las corrientes del proceso,
lo que implica formar una matriz de fracciones de separacidn parz

cada uno de los equipos involucrados en el proceso.

2) Combinar las matrices de fracciones de separacidn junto
con las corrientes de conexidn, conformando una matriz de proceso

de estructura lineal.

3) Resolver el sistema de ecuaciones lineales para los flu—
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jos por componente, para cada corriente en el proceso.

4) Con los resultados del paso 3, aplicar los modelos rigu-

rosos y obtener valores a la salida de cada equipo.

5) Desarrollar una relacidn lineal entre las corrientes de

entrada y salida de cada equipo.
6) Formar un sistema de ecuaciones lineales del proceso.

7) Resolver el sistema lineal, a fin de obtener nuevos valo-

res para todas y cada una de las corrientes del proceso.

8) Realizar la prueba de convergencia; si ésta es satisfac-
toria, detener el procedimiento. Si no se logra la conver=-
gencia, sustituir la solucidn lineal de las variables de cada co-
rriente (obtenidas en el paso /) y regresar ai paso 4, paia apli-

car nuevamente los modelos rigurosos.

Obviamente, el &xito de este procedimiento depende de que
tan bien los modelos lineales representen a los modelos rigurosos

y en los métodos de solucidn empleados en los pasos 5 y 7.

La aplicacidn de este algoritme a la simulacibn de diversos
procesos ha mostrado casos de aproximacidn adecuada, sin embargo,
en muchos casos exhibe un comportamiento inestable, lo que se de-
be en gran parte a la mals aproximacidén local del sistema de

ecuaciones ltineales, puesto que este comportamiento es de espe-
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rarse al emplear modelos de fracciones de separacidn en procesos
iterativos. Adem&=, el despreciar las interacciones entre
componentes, puesto que 153 e2lcmentos fuera de 1a diagenal prin-
cipal de la matriz de un modelo lineal son tomados como cero,
deberia reducir una influencia negativa sobre el comportamiento
de la convergencia. En comparacidn, el método de Wegstein
(1658), aplicado ampliamente en el enfoque Modular Secuencial,
también desprecia las interacciones entre los componentes, pero
emplea una aproximacidn de tipo secante sobre el Gltimo punto de
iteracidn y por tanto exhibe mejores propiedades de convergencia.

A pesar de io anterior, &! mitcds de Rosen posee varias ven-
tajas. En virtud de la estructura diagonal del modelo, es
posible resolver las ecuaciones de simulacidébn componente por
componente, lo cual reduce en buena medida los requerimientos de
almacenaje en memoria. Una ventaje adicional es que los mo-—
delos lineales no necesitan ser escritos por anticipado. ya que

éstos son generados mediante cadlculos numéricos simples.

La inestabilidad del procedimiento anterior ha conducido a
promover el de;arrol1o de modelos lineales susceptibles de ser
resueltos analiticamente. Umeda (1972), empled los modelos
1ineales desarrollados por Nishimura (1967), demostrando gque los
modelos lineales derivados analiticamente tienen mucho mejores

propiedades de convergencia. Los modelos analiticos tienen
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Ya ventaja de no requerir el c8lculo de derivadas, ademés de que
estos nodelos son dnicos para cada tipo de equipo y son funciones
de las variables de lzs corrientes de entrada y de los parametros

de ese equipo en particular, lo que permite incorporar una mayor

cantided de informacidn.

Desafortunadamente, la principesl desventaja de un algoritmo
que emplea modelos lineales analiticos es precisamente la inexis-
tencia de modelos adecuados para muchos de los equipos usualmente
empleados. Por lo tanto. cada vez que un nuevo mddulo unita-
rio es agregado al sistema de simulacidn, una considerable canti-
dad de tieﬁpo se debe emplear en encontrar, si &sto es posible,
el modelo analitico lineal apropiado. Esto resta flexibili-
dad al sistema y, desd

el unt

M
T
Q

de vista del usuario, es consi-

derado como no aplicable a condiciones variables en la simulacibn

4;2.2. MODELOS LINEALES DE TIPO GRADIENTE. -

Ravive y Norman (1964) y Naphtali (1964), propusieron por
vez primera un modelo lineal de tipo gradiente, el cual tiene su
fundamento en el método HNewton-Raphson para resolver ecuaciones

no lineales. La estructura parte de la ecuacidén 4.1, pero
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ahora cada elemento akj de la matriz de coeficientes, es la de-

rivada parcial de la k-&sima variable de salida, Y+ con res-

pecto a la j-&sima variable de entrada, xj. por lo tanto:

3 yk

3 x

a
k3

- (2.¢)
J

Este modelo exhipid una adecuada convergencia, a pesar ce
requerir expresiones znaliticas para calcular los coeficienies
A 'y b; sin embargo, 21 aplicarse a procesos complejos, su efi-
ciencia se vid disminuida drasticamente. Tal vez, la mayor
contribuciédn de este modelo haya sido la de dar una nueva orien-—

ac : 21 uso de modelos lineales, mediante el uso de gradientes.

Una variacidn del anterior procedimiento consiste en evaluar
numéricamente los elamentos de la matriz de coeficientes. median-

‘te diferencias finitas., empleando:

ayk yk - .Yk L.
akj - - ~ (é.5)
axj xJ. - xJ.

Esta aproximacidn requiere perturbar la variable de entraca,
E a un valor x3 y miltipies ejecuciones de las ecuaciones
J
descriptivas rigurosas. Si s8l1o un elemento de la variabie

de entrada es perturbada cada vez al calcular los coeficientes
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lineales, como en

-, (4.6)

entonces, la matriz de coeficientes lineales, serd una matriz
llena. En este ceso, el conjunto de ecuaciones rigurosas de-
be ser ejecutado tantas veces como sea el nimero de variables de
entrada a esa unidad. Las matrices completas {llenas) se
presentan al describir unidades de prccesc con FTuertes inter-
acciones entre componentes, por ejemplo, un reactor quimico, Yy
es adecuado emplear Jla perturbacidédn numérica total. Existen,
sin embargo. unidades de proceso con una pobre o nula interaccidn
entre componentes (mezcladores, intercambiadores de calor. uni-
dades de destilacidn, unidades de operacidn en flash, bombas,
etc. ), para las cuales es satisfactorio aproximar la matriz de
coeficientes en forma de une matriz diagonal, utilizando pertur-
bacidn diagenal scbre todas Yas variables de entrada al mismo
tiempo., y por lo tanto las ecuaciones rigurocsas serdn ejecutadas
sélo una vez. Los elementos de la matriz de coeficientes
lineaies evaluados mediante perturbacién diagonal se pueden ex-
presar asi:
3 ¥y & Y ot

= : (4.7)
9 x| & x .
J J

en donde:

axy = (1 + e) x5 (4.8)
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siendo e un factor de perturbacién.

De la experiencia obtenida en el desarrollo de los procedi-

mientos anteriormente descritos, se ha hecho notar que un algo-

ritmo que utilice modelos lineales aproximados, deberd tener es-

tas caracteristicas:

A) bLos coeficientes de 1los modelos unitarios aproximados

deberdn ser evaluados numéricamente, mientras no esten disponi-

bles modelos analiticos adecuados a cada equipo. Esto permi-

tird al usuario agregar mbédulos unitarios rigurosos, mientras que
el programa ejecutivo desarrollard ios modelss sprowimados. ya

sean lineales o de algin otro tipo.

B) La evaluacidén numérica de los modelos aproximados no de-
berd requerir cdlculos excesivos, tn comparacidn con los modelos

rigurosos.

C) E1 sistema deberd ser capaz de aceptar la adicidn de las

especificaciones de disefio requeridas por el proceso.

D) El procedimiento deberd exhibir un comportamiento estable

en la convergencia.
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4.2.3. MODELOS LINEALES DE TIPO GRADIENTE HMODIFICADOS.

4,2.3.1. Modelo diferencial de fracciones de separacién.

Mahalec, Xluzik y Evans (1976), propusieron una variacién
al modelo de Rosen{1962)., a la cual denominaron Modelo Diferen-~

cial de Fracciones de separacidn, cuya relacidn iinearizada es:

Ve = Ay ot Ay =0 (4.9)

y Qque mostrd ser equivalente al algoritmo de liegstein {(1558),
L4

para un proceso con un ciclo de recirculacidn simple, y que en

sistemas con mOGltiples recirculaciones, muestra una mejor conver-

gencia que el algoritmo citado.

Dentro de este procedimiento se puede considerar el caso pa-'
ra el cual algunos de los parimetros de equipo se convierten en
variables de entrada; por ejemp]o. al manipular la relacidn de
reflujo en un mbédulo de destilacidn a fin de alcanzar cierta es-

pecificacidn, corriente abajo en el proceso.

Puesto que los pardmetros de equipo manipulados, w pueden

i
ser cualquier parametro unitario, la Onica forma de dincluirios
es con la evaluacidon numérica de la columna de la matriz corres-
pondiente a é&stos. En otras palabras, 1a matriz unitaria,

A, ya no tendrid una estructura diagonal simple, como la mostrada

en la Figura 4.5 a, adoptando ahora una estructura diagonal con
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xk
A
A
A (a)
A
A
X Y3
T
A i -
A ! w
]
A l w (b)
i
A ! v
i
Al w
1
FIGURA a. 5. INFLUENCIA DE UN PARAMETRO DE EQUIPO

MANIPULADO SOBRE LA MATRIZ UNITARIA,
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banda, segiin se puede observar en la Figura 4.5 b. Por 1lo
tanto, si existen w pardmetros de equipo manipulados, se reque-
rir8n w + 2 evaluaciones del mbédulo unitario, a fin de generar

la matriz unitaria A,

Otra valiosa aportacidn de este procedimiento radica en la
posibilidad de manejar eficientemente las especificaciones de
diseio, En el desarrollo propuesto por ifahalec y sus colabo-
radores, los balances unitarios han sido intencionalmente escri-
tos en tal forma qQue las variables de salida son calculadas en
forma explicita. Esto permite imponer especificaciones de

disefo sobre las variables de cierta corriente,.

Por ejemplo, s& podrie desear que el flujo de un cierto
componente, t. en la corriente ¥y, sea alecanzado mediante la
manipulacion del factor de conversidn, K., en un reactor. lo que

se puede expresar asi:

(o)

f (xt. K) = xg =X, = 0 (4.10)
en donde, K es el parametro manipulado, X es la variable de
prueba la cual adquiere el valor deseado y xio)es el valor de
x, en la iteracidn inmediata anterior,

La ecuacidn 4.10 es agrcgada al sisteme de ecuaciones, por
lo tanto, el nimero de variables del sistema aumenta en una, ya

que el factor de conversién, K, se ccnvierte en una variable,
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y esta ecuacidn especifica que durante las iteraciones:

A) E1 lado derecho de la ecuacidn sea calculado asi:

f = x, — % (4.11)

8) La relacién entre el parimetro manipulado, en este caso
K, y la variable de prueba, Xy es implicitamente definida a

través de la estructura del proceso.

Esta @1tima observacidn es particularmente significativa,
puesto que las ecuaciones linearizadas representan la totalidad
de l1a estructura del sistema, sd6lo es necesario evaluar la +in-
fluencia del paridmetro manipulado sobre sus propias corrientes
unitarias de salida y esta influencia se toma en cuenta durante
1a solucién del sistema de ecuaciones lineales, sin necesidad de
establecer una relacidn explicita entre las variables manipuladas
y laz variables de prueba, Esto representa una ventaja signi-
ficativa sobre el enfoque Modular Secuencial, en donde una rela~
cidn explicita debe ser evaluada a fin de hacer converger 1las

especificaciones de disefo.

Debe notarse gue el lado derecho de las ecuaciones 4.10 y
4.11, es evaluado como una diferencia entre el valor deseado y
el valor de Jla Gltima iteracidn de la funcidén de disefio, mientras

que el lado izquierdo de esas ecuaciones s6lo contiene las deri-
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vadas parciales de l1a ecuacidn de disefio con respecto a ias va-

riables de prueba.

£l algoritmo Biferencial de Fracciones de Separacidn es
del tipo Newton, con la matriz de proceso evaluada por pertiturba-
cién diagonal, calculando el tamafio de paso en cada iterac-dn a
partir del sistema de eccuaciones linearizadas, Cuya conpvergancia

se promueve de la siguiente manera:

1.- Suponer valores iniciales para las variables de proczeso.

2.- Probar la convergencia. Si no se logra, corntinuar

en el paso 3. Si se logrs la convergencia, pasar a 12,
3.- Resolver el sistema de ecuaciones linearizadas:
C+ ax = -~f (4.12)
en donde, C es la matriz aproximada del sistema.

4,~ Calcular la norma Euclideana de f{x + & x); si esta

desigualdad se cumple

il i i i

if (x £+ ax)) < f(x)| (5.13)
continuar en el paso 113 si no se cumple, pasar a 5.

S.- Hacer:

i 1t
Foo= 0 () (a.14 a)

f1-'[ Fix + Ax)gf (4.14 b)
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fz - f(x + 0.5 &x) (4.14 ¢)

6.~ Ajustar una funcidn cuadritica f{ ax), mediante f
f y f

o
2*

7.- Ajustar el pardmetro S de modo que la funcidn cuadri-

tica adquiera un valor extremo, por ejemplo:

2 g (x + S &x)
3 S

= 0 (2.15)

8.~ Si esta desigualdad se cumple
i I} i n
e+ s )] > Lfexy . (4.16)
pasar a 10. en caso conkbraric proseguir en 9.
9.~ Hacer:
. x = x + S Ax (4.17)

y pasar a 2.

'10.~ Abandonar la Oltima iteracidn obtenida del sistema 1i-
nearizado, Realizar una sustitucidédn directa mediante un re-
corrido secuencial a través del proceso. Conclu ido el reco-

rrido pasar a 2.

11.~ Hacer: s

X = x + Ax (4.18)

y pasar a 2.
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12.~ Detener el proceso iterativo,

E1 algoritmo promueve la reduccidn de la norma de los erro-
res en cada iteracidn. Cuando esto no es posiblie, un reco-
rrido secuencial a través del procesc es usado con el objeto de

desplazar el punto de iteracidn errdneo.
En forme general, al utilizar modelos aproximados lineales,

ya sean simples o de tipo gradiente. se sigue un procedimiento

similar al mostrado en la Figura 4.6,

4.2.3.2. lfiodelo _en base a funciones de residuos.

Esta es una variacidn del modelo lineal de tipo gradiente
y fué propuesta por Jirapongphan (1680), en términos de resolver
las relaciones de entrada y salida a cada mdédulo mediante el mé-

todo de Newton.

Para este propdsito, la variable calculada por el procedi-
miento rigurosoc serd escrita como una funcidn no lineal de las

variables de entrada:

y = f(x) (4.19)
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y la relacidn entre entradas y salidas puede ser expresada en

términos de esta funcibn de residuos:

q (y.x) =y - f(x) (4.20)

y al encontrarse su solucidn, el valor de la funcidn de residuo

serd cero, o un valor muy cercaro a &1,

E1 problema de simulacidn es entonces equivalente a encon-—

trar los ceros de las funciones de residuos para cada unidad del

proceso, satisfaciendo las ecuaciones de conexidon y las restric-

ciones de disefio en cada corriente.

Si, Q, representa el conjunto de todas las funciones de
residuces junto con las ecuaciones de conexidn y si U representa
el conjunto de todas las variables de entrada y sg11da de cada
unidad en el proceso, las cuales son aludidas por las ecuaciones

de conexidn, entonces el problema de simulacién implica resolver:

Q (uy = 0 (4.21)
H(U) = O (4.22)

siendo H el vector de restricciones de disefio.

La solucidn de las ecuaciones 4.21 y 4.22 por el método

Newton-Raphson requiere la matriz Jacobiana de Q(U) y H(U) en

cada iteraciébn.
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La matriz Jacobiana de las funciones de residuc para la uni-

dad i, (y + x ). es:
: q'l y{ i

- - T T
1 -
5 Q. E_ :
i H i
————— : i ;
- ! '
3y, ¢
T @
Vq = = | ' (4.23)
i ;
i i ‘
: I3 H
a9 qi ) i E
; 3 xi : ) x1 ;
EYl término afi / B{i puede ser calculado numéricamente

.mediante la perturbacidn de las vartabies dea antrada y reejecu-

tando las ecuaciones rigurosas como:

- (4.24)

Sin embargo, la ecuacidn 4,24 es igual a la ecuacidn 4.5,

la cual es la expresidn para la matriz coeficiente del modelo 1i-

neal de tipo gradiente.

De 1o anterior se puede concluir que la matriz Jacobiana pa-
ra Q(U) es equivalente a la matriz lineal de proceso, por 1lo
que el algoritmo Modular Simultdneo con un modelo lineal de tipo
gradiente es equivalente a resolver las funciones de residuos en-

tre las entradas y salidas mediante el método Newton,
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E1 esquema de célculo para este procedimiento se ilustra en

Figura 4.7, y el algoritmo propuesto por Jirapongphan es:

Inicializacidon.

1.1.-

Ajustar los valores de las corrientes de recirculaciér
a cero y suponer los valores para los pardmetros de

equipo manipulados y las variables de decisidn.

Realizar un recorrido secuencial sobre las ecuaciones

rigurosas del proceso,
Ajustar los valores de las corrientes de recirculacién.

Usar los valores obtenidos para las corrientes de re-
circulacidn <como valores iniciales para las corrientes

de entrada, X, para calcular la submatriz Jacobiana

de la funcidn de residuos para cada unidad i, ti

secuencialmente a través del proceso, mediante pertur-

bacidn numérice (ver paso 3).

Incluir las variables de salida y los parametros de
equipo de cade mbédulo, excepto de los mezcladores, den-—
tro del vector de variables apropiado. con el objeto

de inicializer,

Ajustar los valores de las funciones de residuos a cero
excepto para los mddulos de mezclado, en donde estos

valores serdn diferentes entre los valores calculados
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de sus corrientes de salida y los valores infciales pa-

ra esas corrientes,

2.- Chlculos lineales.

2.17.- Calcular H y ©9TH,
2.2.- Obtener un nuevo estimado para U.

2.3.- Probar l1a convergencia para U. Si se cumple, sus-
pender los cadlculos, de lo contrario pasar a 3.

3.~ Ajuste de variables y evaluacidn de funciones de residuos.

3.1.~ Incluir los nuevos estimados de las corrientes de en- .

trada y de los parametros de equipo en c&da mddulo.
3.2.- Ejecutar las ecuacicnes rigurosas en cada médulo.

3.3.~ Evaluar la funcidn de residuos, q(y. x).

4,~ C3lculo de la matriz Jacobiana.
4.1.- Para cada mddulo en el proceso:

4,1.1,~- Ejecutar las ecuaciones rigurosas del mddulo
con xj = (1 + e) xj. en donde e es el factor

de periturbacidn numérica.
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4.1.2.- Calcular 1los elementos de la matriz

Jacobiana con respecto a x, :
E

3J E'S
1 i f -
LY k73) 7 Taley) (4.25)
i & x ix x? - X, :
L J Tag J J

en donde, x°, es el valor de la variable en

la iteracidn previa.

4.2.~ Incluir las matrices Jacobianas unitarias dentro de la
matriz Jacobiana del proceso, la cual serd una matriz

dispersa del tipo triangular con borde.

"4.3.- Regresar al paso 2.1. e iniciar una nueva iteracidn.

4.2.3.3. liodelo de tipo _quasi=Newton.

E1 algoritmo con perturbacidn diagonal (seccién 4.2.3.1),
mostrd que la convergencia de los balances en el proceso es posi-
ble con el uso de una matriz Jacobiana aproximada del sistema y.
puesto que cada iteracidén mediante perturbacidn diagonal requiere

al menos dos evaluaciones del proceso, la rapidez de convergencia

.Q.
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puede ser ingrementada en ¢l mismo factor si una matriz Jdacobiana

aproximada fuera calculada a través de una simple. evaluacidn

.del proceso.

Mahalec, Kluzik y Evans (1375), propusieron un algoritmo de

tipo quasi-Newton, aplicando el procedimiento de Broyden (1965);

para la solucidn de las ecuacicnes no lineales. Este algo-

ritmo explota el hecho de gue la matriz linea) de procesc es en

esencia una matriz Jacobiana que presenta una estructura dispersa

del tipo triangular con bande, como se muestra en la figura 4.5,

por 1o tanto, este método aproxima los coeficientes lineales de

1a matriz, sin realizar perturbacidn numérica, lo . cual reduce e}

nGmero de ejecuciones de los mddulos rigurosos en cada fteracidn.

Se debe notar que el algoritmo de tipo quasi-Newton puede

aproximar tanto una matriz Jacobiana, como su dinversa. Puesto

que la matriz del sistema es dispersa. se elige trabajar con 1la

aproximacidn del Jacobiano, en virtud de que 13 inversa de una

matriz dispersa, no es dispersa.

En cada paso de la iteracidn, el siguiente conjunto de ecua-

ciones deberd ser resuelto:

C bz = - §(2) (4.26)
en donde:

€C = matriz Jacobiana aproximada del sistema.



165

A1 = incremento en las variables del sistema.

£(1) = funcidn de errores.

La matriz Jacobiana aproximada es calculacda en cada itera-

cidén, de acuerdo a la formula:

Q [o]
£ - (1 - ¢t f 4209
oL L ( ) £

(2.27)

T
£ - az° - a2°

en donde, los valores obtenidos de la iteracidén inmediata 2z2rte-

rior son designados con el subindice,

E1 c8lculo de C, tal y como fué definido, no es disgerso y

por lo tanto, no puede ser aplicado directamente al algoritmo io-

dular Simultineo. Schubert {(1970), propuso un método mecian—

te el cual la matriz C conserva la dispersidn original a través

de los calculos. de acuerdo a este procedimiento:

1.~ Calcular la matriz C, pero imponiendo un cero en cada

o
entrada j de AZ , para cada elemento constante conocico. Je

de la matriz Jacobiana.

2.- Hacer cero todas las entradas en la fila de la matriz

obtenida por la ecuacidn 4.27, que corresponda a las constantes

de la matriz Jacobiana original. Esto implica que sdlo en-

tradas diferentes de cero y no constantes serin calculadas.

3.~ Agregar la fila de l1a matriz dispersa calculada., a 1la
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fila correspondiente en la matriz Jacobiena original.

Mahalec y sus <colaboradores probaron este procedimiento
aplicidndolo al problemz de Cavett (1963), comparandole con su
algoritmo de tipo Newton y con el algoritmo correspondiente al
enfoque WModular Secuencial. En los tres casos se probd con
varias opciones en la forma de 1inicializar la matriz Jacobiana
(perturbacidon total, perturbacidn diagonal., una combinacidn de
las dos anteriores y a partir de matrices identidad para algunas

o todas las submatrices unitarias).

Se concluyd que el algoritmo de tipo quasi-Mewton es mas ré-
pido en convergencia, que el mejor algoritmo Modular Secuencial
disponible en ese tiempo; ademds, como era de esperarase, entre
mejores fueron los valores iniciales, la convergencia se logrd

en forma mds rdpida.

De estas experiencias se obtuvo una estrategia con el ebjeto

de inicializar el algoritmo Modular Simultineo:

1.~ Suponer valores iniciales para el conjunto de corte no

redundante, obtenido por el procedimiernto Modular Secuencial.

2.- Desarrollar una o mas iteraciones mediante sustitucidn
directa en el algoritmo Modular Secuencial, lo que proporcionard

Tos valores iniciales paraz todas las corrientes del sistema.
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3.- Inicializar la matriz Jacobiana mediante perturbacid-
diagonal para todos los eguipos, excepto para los reactores,

- cuales seran evaluados mediante perturbacidn numérica total.

4.- Se continfian las iteraciones usando el algoritmo quasi-

Newton para matrices dispersas, hasta lograr la convergencia.

El uso de modelos lineales, a pesar de sus Tlimitaeciones ,
es muy importante, sobre todo en las actuales perspectivas de in-
cluir la QOptimizacidn como otra tarea de los simuladores, ya que
Ta sd]ucién detallada al final del proceso de cdlculo se obtiene

precisamente mediante modelos lineales.

E1 tipo mds completo de modelos eproximados lineales, al me-
~nos los que mas refinamientos han tenido a la fecha, son los mo-
.delos de tipo gradiente. La idea general que motiva el uso

de estos modelos es gque las derivadas de las variables de salida
con respecto a las variables de entrada, predichas en cada blogque
por el modelo lineal, son las mismas que las predichas por los

modelos rigurosos,

Usualmente los elementos de la matriz de coeficientes nece-
sitan ser evaluados mediante perturbacidn numérica, sin embargo.

se presentan dos desventajas importantes:
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Pfimero. el modelo no ticne ninglin significado fisico y en

puntos diferentes a los puntos de base, el balance de materia y

energia sobre una unidad, puede no ser satisfecho dal todo: ade-

mas, la extrapolacidn hacis puntos diferentes a los puntos de ba-

se, usualnente es muy pobre, lo que origina una convergencia ruy

Tenta del ciclo externo de cadiculo.

La segunda desventaja se refiere a su alto consumo de tiemgs

de cdémputo, necesario para calcular las derivadas numéricas du-

rante cada iteracidn sobre el ciclo externo.

La eficiencia de este tipo de modelss se puede incrementar

sustituyendo algunas de las ecuaciones de tipo gradiente., por

otras ecuaciones linealer que tengan significado fisico dentiro

.de la unidad modelada. Por ejemploc, lzc ecuaciones del ba-

lance de materia total son globales. por lo tanto., la introduc-—

c186n de éstas dentro del modelo lineal, garantizan gue todos los

balances de materia para cada unidad, ser8n satisfechos en cual-

quier punto. Esta inclusidn anade un punto de vista de inge-—

nieria, a 1o que de otra manera seria un modelo del tipc "caja

negra'.

Tomando como ejemplo un modelo para opcraciones de flash a

dos fases, especificando la presibn, P, y la carga térmica, Q.

siendo las variables de estado los flujos por componente en la

corriente de entrada, f: la temperatura y presidn, Tf y P en

P



169

la corriente de entrada y 1a presidn y carga térmica de opera-

¢cidn, Ps y Q . que son especificadas.

s Las variables de

salida son agquellas asociadas con el l1iquido y vapor de las co-

rrientes de salida: flujo por componente L y V, temperaturas

T, v Ty, y presiones P y P

L v E1 modelo lineal de tipo
gradiente es de la forma:
y = Ax + b (4.28)
1o que significa:
L -
_ le
T o
Do R &
P o
i o= (AL YT o+ b (4.29)
v i !
i P
Epvi R
! { i
i I 505_;
T )

Para un sistema de ©n componentes, la matriz de coeficien~

tes A contiene (2n + 4) (n + 4) derivadas parciales, que ne-

~cesitan ser calculadas numéricamente.

Este modelo puede ser mejorado al sustituir algunas de las

ecuaciones de tipo gradicnte por ecuxciones lineales rigurosas;

por ejemplo, las ecuaciones del balance global de materia por
componente pueden ser incluidas en el modelo lineal simple, junto

con las relaciones que especifican que ambas corrientes de salida
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tienen la misma presién y temperatura, obteniendose :

| F

i X
PO P
Lo A :
.T'; - [A°] {Tf‘ + b (4.30)
b e
il | s

i i

{ Qs

PL " Ps
Py = P (6.31)
T, = TL

A pesar de gque este modelo es mids simple y preciso qJé el
modelo de tipo gradiente original, Ta nueva matriz de coeficien—

tes, A°, s8lo contiene (n + 1)-(n + 4) elementos.

Para la simulacidén Modular Simultanea, que mantiene la en-
talpia de cada corriente en el ciclo internc de cédlculo, el ba-
lance global de energia puede ser incluido también como parie del

modelc lineal, en esta forma:
He - H - H, -Q = 0 (6.22)

en donde, H representa el flujo total de entalpia para una de-

terminada corriente de proceso.
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4.3. MODELOS NO LINEALES,

Del anterior desarrollo, mediante una aproximacidn de las
ecuaciones descriptivas de un médulo mediante relaciones lineales
entre Jlas variables de entrada y salida, se pueden resaltar dos

propiedades fundamentales del enfoque Modular Simultlneo.

La primera, que en realidad fué la motivacidn principa’ para

su primera implementacidn, es que transforma la dificultad ce ma-
nejar ecuaciones no lineales, en un cierto nimero de subsistemas
con ecuaciones lineales, los cuales pueden ser resueltos uno a

uno, en una forma mids eficiente. ¢

La segunda, es la reduccidn en el nimero de ecuaciones y
variables que deben ser resueltas simulténeamente. puesto que
Jas vaFiabIes internas de los mdédulos han sido eliminadas ce las
eéuaciones lineales aproximadas del proceso, y es asi como el
nimero de variables a ser evaluadas simultineamente es recucido

al conjunto de variables de entrada y sealida.

Sin embargo, las ecuaciones rigurosas que describen el pro-
ceso pueden ser altamente no lineales. por lo que una aproxima-
cidén lineal serd muy pobre, cuando la solucidn de las ecuaciones
aproximadas se encuentra lejos del punto en donde los coeficien-

tes lineales fueron generados.
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Por esta razbén es deseable incluir un cierto grado de no
Jinearidad en las ecuvaciones aproximadas, con el objeto de incra-

mentar el rango de extrapolacidn de estas ecuaciones.

Si bien es cierto, al incluir componentes no lineales en las
ecuaciones aproximadas se incrementa su confiabilidad, también
su solucidén resulta mids dificil, en comparacidn con las ecuacio-—
nes lineales. A pesar de esto, el efecto global al usar
aproximaciones no lineales aurenta la eficiencia del enfogque Mo-
dular Simultdneo. en base a ta premisa que indica que el ndmero
de iteraciones se verd disminuido en virtud del ampiio rango de
cobertura de las ecuaciones aproximadas no lineales y porque
existe una reduccid4n en el namero de ejecuciones de los modelos

riguroscs. los cuales tienen alto consumo de tiempo de cémputo.

Adicionalmente, puesto que adn el mas eficiente de los méto-—
dos lineales requiere de algunas iteraciones sobre el problema
de simulacidn no lineal, cualquier oganancia en la eficiencia de
cédmputo sdlo podrid lograrse si se dispone de mayores datos Qque
no se limiten unicamenﬁe a la informacidén de tipo gradiente del
sistema. Por 10 tanto, no es extrafio que los mis recientes
desarrollos de la simulacibén modular simulténea, esten enfocados
a la solucidén de los baelances de mosa y encrgia mediante aproxi-

maciones de tipo no lineal.

Para enfatizar la propiedad de reducir el namero de varia-
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bles y ecuaciones del enfoque Modular Simultdneo, el término HMo-
delo Reducido serd empleado para designar a las ecuaciones des-

criptivas aproximadas de caricter no lineal,

4.3.1. MODELOS ANALITICOS REDUCIDOS.

Jirapongphan (1980), propuso un algoritmo en base a un mode-
1o reducido no lineal, el cual contiene coeficientes no lineales
que pueden ser calculados analiticamente, sin utilizar perturba-
¢idn numérica, de aqui que se le conozca como Modelo Analitico

Reducido (MAR).

4.3.1.1. Caracteristicas del Modelo _Analitico Reducido.

Los coeficientes del MAR son generalizedos a un coeficiente

* y no son limitados a las matrices lineales A y b,

La forma funcional del MAR para el mdédulo i, es:

v - ) = 0 (4-33)



174

y la expresién para evaluar el coeficiente del MAR,

es:
= = Qi (21. 22. VR) (4.34)
y agrupando variablies:
- k
G (U,= ) =0 (4.35)
1
« = (U) (4.36)
en donde:
Z1 = vectar de variables de salida {corrientes de sa-

lide, variables internas y de retencién).
Z2 = vecttor de variables de entrada (corrientes de
‘ entrada y parametros de equipo).

U = vector de variables agrupadas (Z . Z . V ).

V = vector deo variables internas.
VR = vector de variables internas del MAR.
= vector de coeficientes del WMAR.

k = contacdor de iteraciones.

El modelo reducico es aplicade en los c&lculos del ciclo

interno mostrado en la Ffigura 4.8.

Al aplicar el AR se puede lograr .una reduccidn en el ni-
mero de ecuaciones y variables en un factor de 4n.+ 2. el cual

es muy significative cuando el n(mero de componentes, n_. es
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muy grande. Una reduccién mayor puede ser alcanzada cuando
el mddulo unitario incluye c8lculos en etapas miltiples, en donde
las variables internas en las ecuaciones descriptivas rigurosas
incluyen composiciones, flujos y perfiles de presidn y tempera-

tura de 1a unidad.

Otra ventaja importante al utilizar el Modelo Analitico
Reducido es que sus expresiones son independientes de las corre-
laciones para propiedades termofisicas, las cuales han sido toma-
Vdas en cuenta, en forma implicita y compacta, en las expresiones
de los coeficientes del MAR, de aqui que las expresiones globa-
les del modelo reducido (incluyendo su matriz Jacobiana) conti-
ntan siendo las mismas, independientemente de las correlaciones
empleadas. Por otro lado. las derivadas de las ecuaciones
del modelo riguroso (incluyendo su matriz Jacobiana), dependen
de las correlaciones para propiedades termofisicas empleadas y.
en especial, las ecuaciones rigurosas referentes a los coeficiep—

tes de fugacidad y entalpia, pueden ser dristicamente diferentes.

Trevifio—Lozano (1985), trabajando en el desarrollo de nuevos
modelos analfiticos reducidos y en base al andlisis numérico, pre-
sentd diez caracteristicas deseables de estos modelos, agrupadas

en tres categorias:
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A) Regquerimientos bisicos de un modelo reducido.

1) El nimero de ecuaciones en un modelo reducido deberd ser

mucho menor que el nimero de ecuaciones del modelo riguroso.

2) Las ecuaciones del modelo reducido deberén tener estabi-

lidad en su convergencia.

3) El nimero de ecuaciones y variables del modelo reducido
de cada unidad, debe conservar los grados de libertad del mode-

lo riguroso.

4) Cada modelo reducido debe incluir un conjunto de coefi-
cientes, cuyas expresiones sean Gnicas para cada tipo de unidad:
expresiones que sean anaiiticas y que 1nciuyan variables de en-

trada y salida, variables internas y parametros de equipo.

5) Las ecuaciones del modelo reducido deben generar la misma
solucidn que el modelo riguroso. en el punto en donde sus coefi-

cientes fueron generados,

6) Las ecuaciones del modelo reducido y la matriz Jacobiana
ascciada a ellas, debe ser evaluada analiticamente, sin reque-
rir otros célculos auxiliares, tales como propiedades termofisi-

cas. y sin recurrir a cdlculos iteralivos.

Los requerimientos 1, 2 y 6, garantizan que los cédlculos ne-
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cesarios para converger el ciclo fnterno, deben ser relativamente

simples, por 1o tanto, algunos métodos orientados hacia las ecua-

ciones podrén ser usados para resolver el modelo reducido.

Puesto que se desea un sistema de ecuaciones de simulacidn

mas simple que el generado por &1 modelo riguroso, los calculos

en el ciclo interno pueden ser simplificados si las ecuaciones

reducidas y sus derivadas son calculadas analiticamente.

£l requerimiento 3 asegura que el problema definido en el

cicio interns oo equivalente al problema original en términos de

las variables que son calculadas al resolver el problema de simu—

lacidn. E1 requerimiento 4 se refiere a 13 adecuada seleccidn

de las variables que deben aparecer en el modelo reducido: se—
leccidn que es particularmente importante al manejar especifica—

ciones de disefio, en donde algunos parémetros del modelo, usual-

mente especificados, ahora pueden convertirse en variables.

E1l requerimiento 5 garantiza que e) procedimiento modular

simultdneo converge hacia la solucidn de las ecuaciones de simu-

lacidn rigqurosas.

Se debe notar que los anteriores reqguerimientos no imponen
ninguna restriccidn a los modelos actualmente en uso, es decir,
estas caracteristicas aplican tanto a los modelos aproximados 1i-

neales, como a los modelos reducidos no lineales.
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B) Requerimientos para los modelos reducidos no lineales.

7) Las ecuaciones de un modelo reducido no lineal, no deben
ser relaciones empiricas, sino funciones ampliamente representa-—

tivas del tipo de unidacd gue asta siendo modelada.

8) Los balances ce materia y energia de cada unidad deberan
ser satisfechos totalmcnte, aln para condiciones alejadas del

punto de partida basico.

9) Las expresiones para los coeficientes del modelo reducido
deberidn ser analiticas y susceptibles de incluir cualquier va-

riable del modelo riguroso.

Los requerimientos 7 v 8 indican que los modeleos reducidos
deben hacer uso del corocimiento que se tenga del proceso fisico
que tiene lugar en cada operacidn unitaria, lo que amplia la po-
sibilidad de incluir adecuadas aproximaciones de ingenieria de
las ecueciones rigurosas, con 1o cual se logra la extrapolacidn
de las ecuaciones reducidas, aln para situaciones alejadas del

punto en donde los coeficientes reducidos fueron generados.

El requerimiento 9 intenta abandonar el uso de los modelos
de tipo gradiente, que requieren el cllculo de derivadas numéri-
cas, cuya obtencién exige demasiado tiempo de cdlculo y deben

ser evitados, en lo posible.
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C) Reguerimiento de coincidencia en_ la_ solucidn.

10) La matriz Jacobiana de entrada-salida predicha por un
modelo reducido debe ser la misma gue la predicha por el modelo

riguroso, para una misma unidad.

Los modelos de tipo gradients siempre satisfacen este reque-
rimiento porque los coeficientesvdel modelo son las derivadas de
las variables de salida con respecto a las variables de entrada
y la aplicacidn de este enunciado a otros tipos de modelos podria
requerir el cdlculo de derivadas puméricas a partir de los mode-
los rigurosos, a fin de -+dintroducir los factsres de correccidn
adecuados en los modelos reducidos. Este procedimiento, sin
embargo, introduce cdlculos adicionales, contradiciendo lo esta-

blecido en el requerimiento 9,

La solucidn a este problema es desarrollar modelos reducidos
no lineales que contengan suficiente significado fisico como para
dar una adecuada aproximacién a la matriz Jacobiana de entra-—
da-salida, usando pardmetros que puedan ser evaluados analitica-
mente. Tales modelos pueden generar una solucidn
subbptima, que usualmente es cercana a la solucidn dptima verda-
dera y si se requiere una mayor precisidn, se pueden empliear mo-~

delos lineales en las Gltimas iteraciones del ciclo externo, a

fin de alcanzar la solucidn real, usando la solucidn subdptima
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obtenida con los modelos no lineales como un punto de partida

cuando los modelos lineales son introducidos.

Jirapongphan {1980), hace una extensiédn de los Modelos Ana-
- 1iticos Reducidos, destinada a incluir 13 optimizacidn como una

tarea md8s del simulador Modular Simulténeo, logrando una imple-

mentacidn bastante innovadora y efectiva. Puesto que 1la

Optimizacidén de Procesos queda fuera de los alcances de este tra-
bajo, se recomienda consulitar la obra original de este autor para
mayor informacidn acerca de su algoritmo de optimizacidn con Mo-

delos Analiticos Reducidos.

4.3.1.2. Algoritmo__para__la _aplicacion__de los M A R,

E1 algoritmo para la aplicacion del Modelo Analitico Reduci-
do (MAR), estd estructurado en el contexto de un enfoque con un

ciclo interno y un ciclo externo de cdlculo, los cuales son mos-—

trados en la Figura 4.8,

Visto de esta manera, el algoritmo del MANK contiene cuatro

partes principales:
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Obtener los nuevos estimados Resolver las ecuaciones rigurosas
de 1las xk con respecto a que describen el proceso, para
1as ecuaciones no lineales obtener los coeficientes del
aproximadas, que describen modelo reducido de cada unidad
el proceso. en forma independiente.

FIGURA 4. 8. DESCOMPOSICION DE CALCULO AL EMPLEAR
MODELOS REDUCIDOS EN FORMA DE CICLO
INTERNO Y CICLO EXTERNO.
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A) Ejecucidn de las ecuaciones rigurosas y obtancidén de los

coeficientes del modelo reducido, « Por lo tanto, estos

son 1os cllculos del ciclo externo. y los coeficientes = seréfn

1as variables de ese ciclo.

B) Prueba de convergencia Jde los coeficlientes del meodelo

reducido para el proceso completc.

C) Obtencidn de nuevos estimados para las variables x ™

contenidas en el vector U, a partir de las ecuaciones no linea-

les del modelo reducido. Estos son los cdlculos del ciclo

interno y las variables en U, son las variables de ese ciclo.

D) Prueba de convergencia para los nuevos estimados de U.

E1 algoritmo propuesto por Jirapongphan (1980), es:

1.~ Inicializacién.

1.1.~- Ajustar los valores de las corrientes de recirculacidn
a cero y suponer los valores de los parametros de equi-

po que sean variables de decisién.

1.2.- Realizar un recorrido secuencial sobre las ecuaciones

rigurosas del proceso.
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Ajustar los valores de las corrientes de recirculacién.

Usar los valores obtenidos para las corrientes de re-
circulacidn como valores iniciales para las corrientes

de entrada para cada unidad posterior a las corrientes

de recirculacidn.

Ejecutar las ecuaciones rigurosas de cada unidad., si-
tuando las variables de salida y parédmetros de eguipo

dentro del vector de variables del ciclo interno.

Evaluar Yos pardmetros del modelo reducido de esa uni-
dad y situarlos en los vectores de variables del ciclo

externo.

Regresar al paso 1.5 para los c8lculos de cada unidad

de acuerdo a 1. secuencia de cdlculo de cada ciclo de

recirculacidn.

Cuando los par8metros del modelo reducido para todas
las unidades en el proceso ya han sido obtenidos, con-

tinuar con los c8lculos del ciclo interno, en el paso 2.

Calculos del ciclo interno.

2.1.~

Recuperar la matriz Hessiana de 1a iteracidn del ciclo

externo anterior y situar el contador de iteraciones



184

del ciclo interno en cero, es decir, m = 0.

- m. - m m m
Caleular: Q(U ), QU ), H{U Y y ¢ HW ).

Hacer: m=m+ 1,

Obtener nuevos estimados para cada x™ a partir del MAR

Probar la convergencia de los valores de U; si se
cumple, ir al paso 3; de lo contrario, pasar a 2.7.
Si el nimero maximo de iteraciones del ciclo interno,
m, no ha excedido su valor limite, digamos 50, retor-—
nar a 2.2.

Si se ha rebasado el valor méximo de m, pasar a 3.

3.- Prueba de convergencia para las variables del ciclo interno.

3.7.-

3.2.-

Calcular 1a norma del vector de error, E, en donde
cada elemento es definido asi:
£ = H x, # 0 (4.37)
J J
LN
3

en donde xg. es el valor de la variable del ciclo in-

terno en la iteracidn previa.

Probar si ilEi‘ s £, en donde & es una cierta to-
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-4

lerancia, digamos 10 ;i s1 se cumple., detener el pro-

ceso de

c8lculo.

3.3.- Si no se cumple, continuar con los cdlculos del cicle

externo

en el paso 4.

4.- C&lculos en el ciclo externo.

4.1,- Para cada unidad en la secuencia de los ciclos de re-

circulacidn:

4.1.1,.~

4.1.2,~

4.1.3.-

4.1.4.-

4.1.5.-

Transferir los valores Ue las corrientes de en-
trada a la primera unidad en el ciclo de recir-
culacidon {(corrientes de corte) del vector de

variables del ciclo interno.

Transferir las variables manipuladas y de deci-
sidn del vector de x a los parametros de

equipo de las unidades.
Ejecutar las ecuaciones rigurosas de cada unidad.
Evaluar el coeficiente del modelo reducido.

Transferir las cantidades calculadas y las va-
riables de las corrientes de productos del pro-
ceso, de la unidad que esta siendo evaluada al

vector de Xy como un estimado inicial para
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1os cdlculos siguientes del ciclo interno.

4,1.6.- S% esta fué lTa Gltima unidad en la secuencia
de ciclos de recirculacidn, continuar con la
prueba de convergencia para las variables del

ciclo externo en el paso 5.

5.- Prueba de convergencia para las variablies del ciclo externo.

5.1.-

Calcular le norma del vector de error, E. en donde

cada elementio es definido como:

|
|
|
|
|

(4.38)

en donde ¢§ es el valor de las variables del cicln ex-

terno en la iteracidn previa.

Probar si QEH s &, en donde £ es una cierta tole-—
rancia, digamos 107%; si se cumple, detener el proce-

so de cdleculo.

Si no se cumple, continuar con los cidlculos del ciclo

interno eaen el paso 2.

E1l esquema de c@iculo para el algoritmo de Simulacidn Modu-

Tar Simultinea No Lineal usando modelos reducidos, se presenta

en la Figura 4.9.
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Generacidn
de los

Solucidn  de las

ecuaciones rigurosas
para cada médulo, 1,
independientemente.

FIGURA 4, 9,

coeficientes
reducidos

de convergenci

SOLUCION

Solucidn de las
ecuaciones reducidas
no Tineales que
describen el proceso,

Uk+1

ESQUEMA DE CALCULO PARA EL ENFOQUE
MODULAR SIMULTANEO USANDO MODELOS
REDUCIDOS NO LINEALES,
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4.3.1.3. Modelos Reducidos para Operaciones Unitarias.

Jirapongphan (1980), desarrolld varios modelos reducidos
para las unidades empleadas con mis frecuenctia en la simulacidn
de procesos. Trevino-lLozano (1985). realizd algunos refi-
namientos a estos modelos y propuso otros qQue los complementan.
En el Apéndice C de este trabajo se presenta una breve des-

cripcidn de los Modelos Analiticos Reducidos de mayor aplicacidn.

Los Modelos Analiticos Reducidos estan desarrollados sobre
aproximaciones de ingenieria razonables, aplicadas a Yas ecuacio-
nes que describen las unidades, incluyendo términos de propieda-
des termodinamicas. tales como las gue se aplican a2l cdlculo de
la entalpia y de las constantcs de equilibrio 1liquido-vapor de
cada corriente. Para ilustrar la forma en que se obtienen
los modelos reducidos a partir de los modelos rigurosos, a conti-

nuacidn se presenta un ejemplio, citado por Jirapongphan.

Considerando la operacidn de una unidad de "“flash"™ «con una
corriente de alimentacidn con n. componentes, una corriente de

salida de vapor y una corriente de salida de liquido.

€1 modelo riguroso para esta unidad esta formado por estas

ecuaciones:

B, - (1 -BoH - M- Q/S6, = 0 (839 @)
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a > fo - > vo = 0
Vol vy = K1 203 = 0
]n + Vo ™ fn - 1]
1 v
- = 0
Kn LN / mn
v v
o . = O (v,T.P) = 0
1 L
o . o (1L T.P) = 0
H, - H,(v.T.P) - 0
H1 - HL(V.T.P) = 0
Hf - HF(f.T.P) = 0
T -7 = 0
v
T] - T = 0
A = 0
v
p. - P = 0

en donde:

-
]

<
]

flujo molar del componente
flujo molar del componente

flujo molar del componente

n

n

n

en la

en el

en el

(4.39

(4.39

(4.39

(4.39

(4.39

(4.39

(4.39
(4.39

(4.39

(4.39

(4.39

(4.3

alimentacién.

vapor,

1iquido,

b)

d)

e)

£

g)

h)

33
k)
1)
m)
n)
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K = relacidn de equilibrio

HV'H]'Hf = entalpia de las corrientes de vapor, ligquido y
alimentacidn, respectivamente.
0: = coeficiente de fugacidad en 1a fase vapor,
1
°n = coeficiente de fugacidad en la fase liquida.

8 = fraccidbn de vapor en la alimentacidn.

En este modelo existen SnC + 8 ecuaciones y Gnc + 13 va-
riables, por lo tanto, los grados de libertad son n + 4, los
cuales pueden ser satisfechos al especificar fn' Tf. Pf, Ty P
siendo las variables de estado (fn. Tf. Pf): las variables de

salida (v, T,« P ) ¥y (g Ty.e Pyds i)

'8

parimetros de equipo

son T y P; Q y B8 son cantidades calculadas y las variables
v 1
internas son H_ , H,, H., K , ©® , -
v 1 f n n n

E1 desarrollo del Modelo Analitico Reducido para la unidad

de "flash'" parte de estas definiciones:

1) Equilibrioc de fase:

- . = = 4,40
Y, Ko xq 0 n Teares ng ( )

2) balance de materia por componente:

x L+ vV -z, =0 - (4.40)
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3) Balance total

de materia:

L+V-F=20 (4.4
4) Balance de enzz2ipias
L -HV-HF-0Q=0 (4.43)
’5) Ecuacidn cons<itutiva:
Zt X0 37‘yn = 0 (4.223)
La fraccidén de vaoor

y el pardmetro dea
se expresan asi:

volatilidad relaziva

8 = V/F (4.35)
@, = Kn/Kb (4.46)
en donde Kb se define segln Boston y Britt (1978):
-
1n(Kb) = 2w, 1n(Kn) (4.47)
w = ot 3 (4.48)
ty, = ¥, /Q-B-8gK) (4.45)
El efecto de la temperatura y de la presidn sobre Kb puede
ser modelado asfi:

’!n(Kb Py - A -B/T =20

(4.50)
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en donde A y B son los parametros del modelo.

Se define una entalpia promedio sobre una base misica, mn:

o= ﬁ/ L mg s zg)

{4.51)
= (a + bT)
Se definen las variables del flujo por componente:
1 = x -L (4.52)
n n
v, = YooV (4,53)
fn = zn-F (4.54)

‘'sustituyendo la ecuacidén 4.45 en 1a ecuacidn 4,40, para Ky

y las ecuaciones 4.52 y 4.53 opara 1n y V.. se forma:

vo/V - = eKp-1 /L = 0 (4.55)

A partir del balance total de materia., ecuzcidn 4.42 y de
1a definicidn para 3 en la ecuacidn 4.45, se puede expresar

F/V y F/L asi:

F/v = 1/ 8 . (4.56)

F/L = 1/(1-8) (4.57)
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Multiplicando la ecuacidén 4.55 por F, sustituyendo tér-

minos -en las ecuaciones 4.56 y 4.57 y reordenando, se tiene:

vO-8) - =-K-1 .8 = 0 , (4.58)

La ecuacidn 4.45 puede ser reescrita en términos de los
flujos por componente, asi:
S g 57 (4.59)
B Z_J n " Vn = Y °
y los balances de materia y entalpia por componente son:

'ln +  vq - fn = 0 (4.60)

GasT) Sm £+ 0 - (a+bT), Tm 1, - (a4bT) Tmov, = 0 (4.81)
- -

Adicionalmente, se tienen las ecuaciones de conservacidn:

T -T=0 (4.62)
v

T, -T=0 (4.63)
P, - P =0 (4.64)
P, - P =0 (4.65)

Las ecuaciones 4.50, 4.58, 4.59, 4.60, 4.61, 4.62, 4.63,
4.64 y 4.65 son las que constituyen el modelo reducido para

la unidad de “flash". Este sistema contiene 2nc + 7 ecua-
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ciones con 3n + 11 variables (f . v , V¥ , T_, P, T , P , T
n n n f f v

v 1’
Pye To Py 0 Ky v 8 }; con n + B coeficientes del modelo redu-
cideo ( "' A, B, (a.b)f, (a.,b)v ¥ (a.b)1) y en donde (fn, Tf.
Pf, T. P) son las variables de entrada; (vn, Tv. Pv' ln. T1,
PY' Q v B ) son les variables de salida y Kb es la variable

interna del modelo reducido. Es importante destacar'que Tos

grados de libertad en el modelo reducido son n + &, los cuales

son coincidentes corn los del modelo riguroso.

E1l modelo reducido es evaluado analiticamente, tomando en

cuenta que a partir de la definicidon de Kb en la ecuacidn 4,50

el parémetrec B se puede obtener asi:

2 (4.66)

Xoy.P
en donde l1a derivada es calculada numéricamente calculando las

constantes de equilibrio, Kb'. a una determinada perturtaciin

de la temperatura, T°, manteniendo la composicidén y la presién

constantes. Ky” a la temperatura T es calculada usando

la ecuacidn 4.47 y la expresidn numérica para la ecuacidn 4.47

en esta forwa:

In (K, ") - 1In{¥ )
B = b b (4.67)
(/T°) - (VT
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El coeficiente A puede ser calculado directamente usando
la ecuacidn 4.50. Las expresiones para calcular los coefi-
cientes de entalpia, (a.b), son calculados segiin el procedi-

miento mostrado en la seccion €.2 del Apéndice C.

La reduccidn en el namero de ecuaciones y variables en un

factor de Anc + 2 es muy significativo cuando el ndmero de

componentes, Ne es muy grande. Se puede alcanzar una ma-

yor reduccidn cuando la unidad modelada contiene cadlculos para
etapas maltiples, en donde las variables internas de las ecuacio-
nes descriptivas rigurosas incluyen las composiciones, flujos,

temperaturas y presiones,
5
Otra ventaja de este modelo reducido es que sus expresiones
son independientes de las correlaciones para propiedades termofi-
sicas, las cuales han sido tomadas en cuenta, en forma implicita

y compacta, en las expresiones para Jlos coeficientes del MAR.

Trevifio-Lozano (1985), hizo una revisidn de los Modelos
Analiticos Reducidos propuestos por Jirapongphan, introduciendo
algunas mejoras, tal como el cdlculo de la entalpia de cada co-
rriente mediante funciones de ajuste, del tipo:

id

H = H + A+ B (T - Tref) (4.68)
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. id
en donde, H es la entalpia molar de la corriente: H es la

entalpia de gas ideal; T es la temperatura de la corriente y
A y B son parimetros del modelo reducido obtenidos del cdlculo

rigurose de l1a entalpia a cierta temperatura de referencia, Tref

La introduccidén del té&rmino de entalpia de gas ideal expresa

una dependencia de la entalpis sobre la composicién en los balan-

¢ces de energia, dentro del ciclo interno de cdlculo.

Trevifio-lLozano desarrolld modelos reducidos propios,
incluyendo algunos destinados a unidades complejas de separacidn
y para varios tipos de reactores, Estos modelos son descri-

» . .
tos brevemente en el Apéndice C de este trabajo.

Tanto los modelos reducidos propuestos por Jirapongphan como
por Trevifio—Lozano cumplen con Tos diez requerimientos enunciados

en la seccidn 4.3.1.1,
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4.3.2. - MODELOS DE TIPO EVOLUTIVO.

Pierucci, Ranzi y Biardi (1982), presentaron un trabajo en
base a 1o que denominan Modelos Evolutivos, los cuales trans-
forman el problema de promover la convergencia de un proceso ci-
clico, en la solucién de un sistema reducido de ecuaciones alge—
braicas no lineales, producto de la sucesiva descomposicidn. del

sistema original.

£stos autores definen su método como un promotor de canver-—
gencia para un simulador modular secuencial, mediante la aplica-
cidn de dos clases de modelos: modelos rigurosos, representados
por los modelos propios del enfoque Modular Secuencial, y mode-—
los simplificados, referidos como modelos evolutivos, los cuales
son establecidos sobre bases fisicas y conformados por parfmetros
ajustables cuya determinacidén es realizada en cada iteracidn, en

base a los modelos rigurosos.

E1 procedimiento de solucidén consiste de dos fases dinterre-
lacionadas. La primera se refiere a un recorrido secuencial
empleando los modelos rigurosos, con el objeto de evaluar los pa-
.rémetros internos del modelo evolutivo, La segunda fase con-
siste de la solucidn del sistema de ecuaciones obtenido al reunir
todos los modelos evolutivos de las unidades pertenecientes a la

red ciclica,
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E1l esquema de ¢3lculo se aplica a la red de ciclo méxino del
proceso, de acuerdo con Steward (1965), y la presencia de mis de
un ciclo méximo, conduce a la aplicacidn repetida del procedi~

miento a cada uno.

Tomando en cuenta que los valores de las variables en las
corrientes de alimentacidn y los pardmetros de disefio para cada
unidad son conocidos., de acuerdo al enfoque modular secuencial,
el conjunto de modelos rigurosos obtendrd los valores de las va-
riables internas y de las variables en las corrientes de salida.
mediante la solucidon del proceso de acuerdo a una cierta secuen-—
cia, la cual implica la identificacidn de un conjunto adecuado

de corrientes de corte.

Cada corriente de proceso es caracterizada por un conjunto
de variables, las cuales definen su flujo por componentes. su
temperatura y sSu presidn. Usualmente, las presiones son de-
terminadas en cada punto como un dato fijo, siendo Tos ffujos y
la temperatura las principales incognitas dentro del balance de

materia y energia.

Sin embargo, los modelos de tipo evolutivo unicamente pro-
mueven la convergencia sobre los flujos de materia por comnponen-
te, por lo tanto, su aplicacidn estd limitada al balance de mate-

ria de procesos muy simples.
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Se definen como ‘'corrientes internas" aquellas que rela-
cionan dos unidades dentro del ciclo méximo en estudio, mientras
que las  "“corrientes externas”" son aquellas que conectan una de
estas unidades con el resto del proceso, es decir, con unidades

que no forman parte del ciclo miximo que esta siendo simulado.

E1 conjunto de flujos molares de los componentes ¢ en las
corrientes internas j, son:
- J = 1l.ee., n,
; = l x < } )
L it nJ (<.69)
n., = 1,..., n
i c
en donde, n, es el nimero de corrientes internas y n. es el

nimerc de componentes, ademds:

J= 1.0,y ng

Fo J
%" ml—x ! ‘ (4.70)
i den n o= le.... ng
siendo n el nimero de corrientes de entrada a una unidad.

3

£l modelo riguroso de la unidad i, m. se compone basica-

mente de un vector de parametros de equipo, Pi' un vector de

variables internas, Vi, ademd3s de los flujos por componerze a
la salida de esa unidad, x, = X .

k k k.n
en las corrientes de alimentacidén a la unidad Xp = ox

y los flujos por comporente

fon °
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Por lo tanto, al proporcionar valores para xe ¥ Pi' en-

i -
tonces el sistema de m podrad ser resuelto para las incognitas
xF y V. ¥y la simulacidn secuencial del ciclo mi3ximo se inicia-

i
ré al asumir valores para estas incognitas.

Las unidades del ciclo sen resueltas iterativamente al defi-

nirse un conjunto adecuvado de corrientes de corte:

T
T - LTHJ LI (4.71)

lo que representa los flujos por comoponente asociade a las co-—

rrientes de corte, ademas

vee +o M } (4.72)

o = | Mye =oos miv

es la saecuencia de solucidn para las nu unidades del ciclo.

Una ifteracidn comienza al asignar valores al conjunto T,
]o.que permite una soluci16n secuencial de las unidades de acuerdo
a o, Cuando toda la secuencia g es completada (fin de la
iteracibdn), entonces un valor calculado es asignado a cada flujo
X de las corrientes internas, y en particular a aquellas que
pertenccen al conjunto T, por lo tanto, al asumir que los valo-

res calculados para las variables son F(T), entonces:
T - F(T) = 0 (4.73)

1o que se cumple cuando T es la solucidn del problema.
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Es precisamente en la etapa de actualizacidn de las varia-

bles de jteracidn en T, en donde se define l1a economia y efi-~

¢iencia de todo el procedimiento de cdlculo.

La opcidn propuestas por Pierucci y sus colaboradores se basa

en el hecho de que cada modelo riguroso, I puede ser repre-

sentado por un modelo aproximado de tipo evolutivo, ev'

" de
acuerdo a este definicidn:
| i 5 )
o1 T ey (e Ty 8y
t i - )
1 .2 w2 (xge w8y
< ! N R
o (4.78)
ev1 < - = :
:' : ) (k=1 Y
' xk.n = wk.n (xf. L (S‘ teanw nk*
c c
: i x b §,) = Q
[« (xk. £ < K
L
y en forma compacta:
’ i
Xk = mk
A
ev (4.75)
;o= 0
L
siendo: 5
h]
W - {w }

k k.on (4.76)
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i
C = CL) (4.77)

en donde, n=1,,...n., k-1.....nkiy L-Y.....nui; siendao, neer

n, y n_ el nirero de componentes, el nlmero de corrientes
. s
i 4

de salida del mddulo i. ¥y el ndimero de variables desconocidas

dentro del modelo eveolutivo i, respectiva—ente.

En forma adicionel,

o= 1,78
R R (4.78)
s = { & } ) (4.79)
1 i, e
n son las variables internas descenccidas, 1as cuales pueden

7 i. b

.ser de cualquier naturaleza, usualmente coincidentes con alguna
o todas las varieables 1internas, Vi. del rmodelo rigureso origi-
nal, M. Los paréametros de diseno evoiutivos, 61. son los
Ggue dan el aspecto evolutivo al modelo ev . siendo parémetros

adaptables con el objeto de que los modelos evolutivos represan-

ten el comportamiento de los modelos rigurcsos.

En resGmen, a1 modelo evolutivo comsza de (nc~ n + hJ)

i Y

ecuaciones en las incognitas X,y 7. Al proporcionar los
valores para X y 6 5 el sistema puede ser resuelto para

obtener los valores de las incognitas.

El modeio eveolutivo ev' depende tanto del tipo de unidad
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i
como de} modelo rigusroso., m Ins cuales tienen que ver con la

precisién deseada para calcular el valar de las variables en las

corrieantes de corte.

Tres caracteristicas son importantes en los modelos evoluti-

vOoSs. Primero, la estructura de estos modelos mantiene

variables de salida, x

las

vt en forma explicita en las variables

restantes del nodela. Segundo, no existe ninguna limitacién

i i

a~-priori en la estructura de las funciones Wy LY CL' Ter-
v

cero, no se requieren técnicas especiales de descomposicidn ni

de solycidn del sistema de ecuaciones evolutivas, por lo tanto

el sistema e€s vists en té&rminos de la solucidn de un sistema no

lineal mediante algoritmos ya existentes y de probada eficicncia,

Un procedimiento simplificado para promover la convergencia

de la simulacion de procesos al emplear modelos evolutivos, es:

1.~ Asignar valores a los conjuntos de x y Pi' suponien-

do valores iniciales para T,

1
2.~ Resolver la secuencia O(m ,..., w y calcular los

parametros 61 de cada modelo evolutivo.

3.~ Definir una medida de error a2l final de cada cdlculo.

4.~ S1 el errar es menor que el de un valor aceptable, el

c8lculo es concluido: de otra manera, actualizar el valor de T
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mediante la solucidn del siguiente sistema lineal:

T~ F(T) = @&
(4.80)

siendo las incognitas T y 7.: los valores de F(T) scn obte~

nid 1 i ( ! u2 gK nuy R
oS or a secuenc ) R E] » seney W . b -
P vencia Yk K k eare

sar al punto 2 y repetir el procedimiento.

Pierucci, Ranzi y Biardi, presentaron una serie de modelos
evolutivos muy simples, referidos a operationes unitarias de uso
comidn en la simulacidn de procesos (mezcladores, separadores,
reactores, intercambiadores de calor, etc.) haciendo nozar qde
s610 son una nuestra de la gran variedad de modelos de este tipo
due pueden ser generados, debido a gQue son muy generales y ¢on
una estructura flexible, 1o Que permite diferentes posibilidades

de descripcién, y adn mds, extender su uso a problemas de disefio.

Sin embargo, tal y cono los autores lo reconocen, hace falta
mayor investigacidén en el desarrollo de modelos més sofisticados
y precisos, siguiendo las pautas por ellos marcadas, en especial
para modelos evolutivos que incluyan cdlculos sobre propiedades
ternofisicas a fin de cornserger sobre la temperatura y obtener
el balance de energia. De cualquier manera, es necesario

aplicar estos modelos sobre procesos quimicos reales y poder asfi
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evaluar sus limitaciones y definir con precisidn los alcances en

su aplicacidn,

4.4. AMPLIACION DEL COWNCEPTO CICLO INTERMO - CICLO EXTERHNO.

En el desarrollo de este capitulo se ha hecho énfasis en la
actual orientacidén de los simuladores modulares simultineos para
ser considerados como dos c¢iclos de convergencia anidados: un

ciclo interno y un ciclo externo.

ET ciclo internc estd representado por los modelos simples.
tanto lineales como no lineales, descritos anteriormente; mien-
tras que el c¢iclo externo se representa por los modelos riguro-

sos, propios del enfoque Modular Secuencial.

A continuacidn se abordardn brevemente algunos conceptos
referentes al manejo de informacidn a nivel del ciclo externo y

su repercusidn en el comportamiento del ciclo interno.
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4.4.1. VARIABLES EN EL CICLO EXTERWNO.

Boston y Britt (1978), interpretan su algoritmo Interno-Ex-

terno ("“inside-out™) de c8lcule de operaciones de separacidn, co-—

mo un mftodeo que utiliza par8metros de up modelo simple como va-

riables de -dteracidn, en lugar ce las variables propias del pro-

ceso. La ventaja de este cambio de variables de iteracidn

es que los pardmetros del modelo reducido son menos dependientes

de las condiciones de proceso, que las varianles originales; por

esta razén se hacen converger los pardmetros del modelo reducido

en el ciclo externo, definiendo las tolerancias adecuadas para

este ciclo y obteniendo nuevos estimados en t&rminos de estos pa-

rémetros. Puesto que los valores de las variables de proceso

predichas 2n 1 ciclo internc sdlo dependen de los valores de los

pardmetros del modelo reducido, la convergencia de estos pardme-

tros automdticamente asegura la convergencia de 1las variables

orig{naies.

Sin embargo, cuando se afronta la convergencia global de un
proceso es m3s simple visualizar las variables de proceso ., que

los parimetros del modelo, Un esquema de convergencia en

términos de variables de proceso es mids facil de implementar que

un esqueria de convergencia en términos de parametros. En forma

adicional, las tolerancias en términos de pardmetros de modelos
reducidos son muy dificiles de definir cuando varios médulos uni-

tarios diferentes estan involucrados.
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Existen dos opciones para elegir las variables que deberin
ser convergidas en el c¢iclo externo. La primera opcidn es
1a de considerar la totalidad de las variables presentes en el
ciclo externo. La segunda opcidn es considerar sdlo las va-
riables asociadas con las corrientes de alimentacidn y las co-

rrientes de corte junto con las variables internas de cada unidad

4.4.1.1. Convergencia de todas las variables de_ las corrientes.

ta idea de mantemer (odas !

w
(%)

s variables en el ciclo externo
es la de tener un conjunto totalmente independiente de puntos de
base para calcular los par&metros del modelo reducido de cada =o-
dulo. Las variables de cada corriente y de cada unidad son
transladadas directamente del ciclo interno hacia todas las co-
rrientes y variables en el proceso. Entonces cada mdédulo ri-
guroso es ejecutado independientemente de los demds, en base a
los Qa]bres de entrada para cada corriente que fueron proporcio-
nados por la (ltima iteracidn del ciclo interno. Esto puede
ser interpretado como una estrategia en donde todas las corrian-
tes en el proceso son cortadas y convergidas simultdneamente en

el ciclo externo.

Existen varias ventajas al utilizar esta aproximacidn, sien-

do la ma3s obvia el que el algoritmo se torne completamente -inde-
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pendiente de la estructura del proceso. Una vez fnicializado
el algoritmo, no se requiere ninguna informacidn acerca de la to-
pologia del proceso {corrientes de corte, secuencia de cdlculo,
estructura de recirculacidn, etc.) para continuar los cdlculos,
por lo Lanto, el cdlculo de los blogues rigurosos e¢n el ciclo ex-
terno puede ser realizado en cualquier orden. Otra ventaja
es 1a que se refiere al concepto de c3lculos modulares simulti-
neos 1integrados, el cual serd abordado con mayor amplitud méds
adelante. Los cédlculos integrados pueden resultar muy impor-
tantes para incrementar la eficiencia del ciclo externo al buscar
Ta simplificacidn de los cd8lculos dentro de los bloques riguro-
sos, los cuales deben ser ejecutados independientemente para evi-

tar la propagacidn de errores de un mdéddulo a otro.

La principal desventaja al hacer converger todas las varija-
bles de las corrientes en el ciclo externo es que los cdlculos
de entalpia y equilibrio de fases necesitan ser realizados sobre
cada corriente de proceso cada vez que una nueva iteracidon del
ciclo externo comienza, lo que representa un consumo excesivo de

tiempo de computo.

4.4.1.2. Convergencia_ de las_variables en_ las corrientes_ de

corte y en las corrientes de alimentacidn.

E1 nimero de variables que se hacen converger en el ciclo
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externo pueden ser sustancialmente reducidas cuando sélo se ma-

nejan las corrientes de alimentacidén y las corrientes de corte.

En esta aproximacidn, sdlo las variables de las corrientes
de alimentacidn y de corte son transladadas del ciclo interno ha-
cia el ciclo externo. Una vez que estas corrientes son re-
inicializadas con variables actualizadas, los bloques de c¢&lculo
rigurosos son ejecutados uno tras otro siguiendo una secuencia
de c8lculo apropiada. Por lo tanto, un recorridoc modular se-
cuencial es realizado al comienzo de cada iteracidn del ciclo
externo, no sdélo para calcular nuevos parametros del modelo redu-
cido, sino también para calcular los nuevos estimados para las
variabies en ias demSs corricntes que no son las de alimentacibn

ni las de corte.

La anterior estrategia puede ser interpretada como un algo-
ritmo de convergencia muy sofisticado para 1las corrientes de
corte en un simulador modular secuencial. E1 algoritmo re-
quiere un conjunto de corte y una adecuada secuencia de c&lculo.
La eleccidn de las corrientes de corte es de efecto decisivo so-
bre el nGmero de iteraciones del ciclo externo necesarias para

converger el proceso.

La principal ventaja de esta aproximacién se refiere a 1la
gran reduccidn en el nimero de variables manipuladas en el ciclo

externo; por lo tanto, menos corrientes necesitan ser evaluadas
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Es bien conocida y a?eptada 1a necesidad de los recorridos
secuenciales con el objeto de 1inicializar el algoritmo, sin embar-
go, otra situacidn en donde estos recorridos son importantes para
la simulacidn modular simultinea. es en el manejo de disconti-
nuidades. Por ejemplio, en una operacidon de tipo "flash", du-
rante el proceso de convergencia del ciclo interno, la fraccién
de vapor en el tanque puede tener un valor de cero o uno, con-
virtiendo la salida de dos fases, a una sola. Si durante la
siguiente iteracidn del ciclo interno la fraccidn de vapor no se
mueve otra vez hacia la regién de dos fases, el ciclo interno
convergeri a una solucidon que contiene una sola fase. Si esta
es la solucién real del problema, el algoritmo continuard sin
contratiempos. Sin embargo, si la solucidn real no es una
sola fase a la salida del tanque. enténces el aigoritmo méduiar
simulténeo fallari, puesto que las ecuaciones reducidas generadas
_después del siguiente ciclo externo serian ecuaciones de una sola
fase, las cuales no permitirdn Ta posibilidad de tener las dos

fases en el separador.

Una posible solucidén a este problema es ejecutar uno o va-
rios recorridos secuenciales del proceso antes de que el cambio
de fase sea aceptado en el ciclo externo. Esto deberd condu-
cir los cd8lculos en la direccidén correcta (tanto para la regidn
de una fase o para la regidon de dos fases), antes de que el si-

guiente problema reducido sea formulado.
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en su entalpia y equilibrio de fases, durante la transicidén del

ciclo interno al ciclo externo; segin reporta Treviio-lLozano

(1985), la reduccidn es de aproxmadamente del 10Z del nlmero to-

tal de corriantes.

Esto puede resultar en iteraciones del ciclo externo més

breves, a pesar de que esta ventaja puede ser f&cilmente superada

por los ahorros potenciales alcanzados por la integracidon de los

cidlculos. Otrz ventaja potencial relativa al pequefio nimero

de variables manipuladas, es 1la posibilidad de emplear métodos

numéricos mis sofisticados para hacer converger el ciclo externo

sin incrementar los requerimientos computacionales.

4.4.2. MANEJO DE DISCONTINUIDADES.

Anteriormente se indicd que ningin recorrido modular secuen-
cial del proceso es estrictamente requerido por el algoritmo mo-
dular simultineo si todas las variables de las corrientes de ite-

racidn son conservadas en el ciclo externo. Sin embargo, los

recorridos modulares secuenciales pueden ser usados para trabajar

como orientadores o auxiliares de la convergencia, ain si ellos

no fueran necesarios, en cada iteracidén del ciclo externo.
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Lo anterior implica una regla heurfstica tendiente a auxi-—-

VTiar en la solucidén de discontinuidades, en base a Ya capacidad

de los mbdbdulos en el simulador modular secuencial para detectar-

Jas. Por esta razdn, es el ciclo externo {con modelos de

c&lculo rigurosos) el que conduce al algoritmo hacia la soluci8n

correcta, La introduccidén de una discontinuidad en el cicle

interno podria ¢rear los mismos problemas observados en los simu-

ladores orientados hacia las ecuaciones, puesto gque esta parte

del método modular simultineo es resuelta en forma global.

4.4,3. CONVERGENCIA DE LAS VARIABLES DEL CICLG EXTERNQ.

£E1 procedimiento computacional mostrado en la Ffigura 4.170

presenta un procedimiento general de cdlculo para el ciclo exter~

no, destacando que la prueba da convergencia es aplicada después

de que el ciclo externo se ha hecho converger.

Al promover la convergencia del proceso, cada variable mani-

pulada en el ciclo externo debe converger dentro de una cierta

tolerancia. Por esta razbn, parece ser mds apropiado checar

1a convergencia de cada variable del ciclo externo por separado,

en Jugar de verificar unicamente la norma de los residuos, ademés
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CICLO EXTERNO

EJECUTAR
LOS MODELOS
RIGUROSOS

GENERAR  NUEVOS
VALORES E LAS
VARIABLES  DEL
CICLO  EXTERNO

GENERAR LOS

PARAMETROS DEL
“MODELO
REDUCIDO

- CICLO INTERNO

PROBLEMA

REDUCIDO GENERAR NUEVQOS
VALORES DE 1LAS
VARIABLES  DEL

CICLO INTERNO

-

{CONVERGIOQ?

no

FIGURA 4.10. SECUENCIA DE CALCULO DEL ALGORITMO MOBULAR
SIMULTANEO CON DOS PRUEBAS OE CONVERGENCIA,i
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si todas las variables deben converger dentro de la misma tole-
rancia, ésta debe ser definida en términos relativos., o aplicada
a valores escalados de cada variable, lo cual es necesario con
el objeto de tomar en consideracidn la gran diferencia en magni-

tud entre las variables de proceso.

En la forma en que el método ha sido definido, la convergen-
cia es verificada antes de que los modelos rigurosos sean ejecu-
tados en el ciclo externo, para la siguiente iteracidn. Se
debe notar que los modelos rigurosos deben ser ejecutados una G1-
tima vez después de que el ciclo externo ha convergido. Este
G1timo recorrido riguroso permite el c8lculo de las variables de
proceso que no aparecen en el ciclo interno (variables internas
de cada qnidad. vartables complejas de corriente, etc.); adicio-
naimente, esie recoirridoc secucncisl incrementa la precisidn vy

eficiencia del método.

Treviio—lLozano presenta un problema que ilustra la utilidad
de los recorridos secuenciales peridodicos, incluyendo el recorri-
do propuesto al! final. El problema de Cavett (1963), se usd
para determinar la utilidad de los recorridos secuenciales; una
descripcibn mis amplia de este problema tipico, se presenta en

el Capitulo 6 de cste trabajo.

En la Tabla 4.1 se muestra la historia de las 1iteraciones

para los cllculos modulares simultlineos de este problema. E1
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RUWMERO DE ITERACIQHES

CICLO EXTERNO cicLo INTERNO
1 5
4 2
3 2
4 2
S 2
6 2
7 1
8 1
9 "1
10 1
1 1
20
TABLA 4.1 HISTORIA DE LAS ITERACIONES PARA EL PROBLEMA

DE CAVETT, HACIENDO CONVERGER TODAS LAS

VARIABLES EN EL CICLO EXTERNO.
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ciclo externo tiene una tolerancia de convergencia de 10_3 en

1as vartables escaladas, usando sustitucibdn directa en la solu-

cibn: mientras que el ciclo interno tiene una tolerancia de 'IO"4

alcanzando 1a convergencia del proceso en 11 iteraciones del

ciclo gxterno vy 20 iteraciones del ciclo interno.

Al analizar los cllculos en detalle, es posible observar que

después de 1a tercera iteraciédn del ciclo externo, las Gnicas va-

riables del ciclo externo no convergidas son las temperaturas de

ias corrientes de corte, las cuales oscilan de una a otra itera-

cidn del ciclo externo. Sin embargo., es sencillo de entender
que si los flujos de las corrientes de corte son convergidas, los
valores correctos de las temperaturas de las corrientes de corte
seran obianidos simpiemente al realizar un recorrido secuencial
del proceso. Por lo tanto, las iteraciones del ciclo externo
pueden ser detenidas después de que los flujos han sido convergi-

dos, despreciando la no convergencia de 1as temperaturas.

En l1a Tabla 4.2 se presenta l1a historia de las {iteraciones

para el mismo problema, pero con la temperatura de las corrientes

de corte escaladas para que sean dos ordenes de magnitud més pe-—
dueﬁas que las demds variables, con el objeto de que las varia-

bles calculadas siempre satisfagan Y& tolerancia dec?l ciclo exter-—

no. En este caso el proceso es convergido en 4 d{teraciones
del ciclo externo y un total de 11 iteraciones para el ciclo
interno.
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NUMERO DE ITERACIONES

CICLO EXTERNO cIcLo INTERNO
1 S
2 2
3 2
4 2
11
TABLA 4.2, HISTORIA DE LAS ITERACIONES PARA EL PROBLEMA

DE CAVETT, OMITIENDO LA CONVERGENCIA DE LAS
TEMPERATURAS DE LAS CORRIENTES DE CORTE,
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4.8,4, CALCULOS INTEGRADOS.

Anteriormente se menciond gque el concepto modular simultineo

puede ser visto como una generalizacibn, a nivel de proceso, del

algoritmo propuesto por Boston (1878}, implicando el uso de dos

tipos de modelos 2 dos niveles diferentes de convergencia.

Desde este punto de vista, el conocimiento de la operacién

de la unidad que esta siendo modelada puede ser explotado para

elaborar procedimientos eficientes de convergencia para cada ci-

clo, especificos de esa unidad.

Para un proceso conteniendo operaciones unitarias modeladas

de acuerdo al enfoque de cigio intarne—-ciclo externo, un simula-

dor modular simult8neo puede incluir un algoritmc de doble par-

ticidn a nivel de proceso y otro algoritmo de doble particidn més

especializado para lograr la convergencia dentro de los mbdulos:

visto de esta ‘manera, es posible hablar de ciclos internos con

modelos simples y ciclos externos con modelos rigurosos para cada

médulo, dentro de las iteraciones del ciclo externo usado para

la convergencia global del preceso. Este esquema de cllcule

es mostrado en la Figura 4,11,

Todo lo anterior sugiere integrar los algoritmos de ciclo

interno-ciclo externo de cada mbédulio a 1a estructura modular si=-

multénea global del simulador. Trevifio-Lozano {1985), sugie-
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— EJECUTAR  LOS

l MODELO RrGURoso} MoDULOS
UNITAR1OS

RIGUROSOS

‘ - PARAMETROS l

MODELO REOUCIDOQ ]

GENERAR  LOS
PARAMETROS DEL
MODELO REDUCIDO

RESOLVER EL
PROBLEMA REDUCIDO

FIGURA 4.11. ENFOQUE MODULAR SIMULTANEO CON MODELOS RIGUROSOS
MANEJADOS CON ALGORITMOS OEL TIPO CICLO INTERNO
Y CICLO EXTERNO.
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re dos grados de integracidn:

1.~ Simulador - Modular Simultfineo Inteqrado.- En este ca-

so se realdizan una o dos iteraciones en el ciclo externo a nivel
de méduio. Los par3metros del modelo reducido son calculados

a partir de la solucidn no convergida en el mdédulo.

2.~ Simulador_ _con _un__enfoque_ ciclo _interno-ciclo exter-

no__total.- Er este caso los cllculos del bloque riguroso son
destinados unicamente & la obtencidn de la primera generacidn de
parametros en el algoritmo local de c¢iclo interno-ciclo externo;
por lo tanto los ciclos internos de cada bloque nunca se hacen
converger, En otras palabras, los bloques de c8lculo riguro-
s0os vienen a ser unicamente generadores de parmetros de los mo-

delos simples para el ciclo interno global. E1 esquewma de

cllculo para este tipo de estructura se muestra en la Figura 4.12.

La aproximacidén HModular Simultinea Integrada puede ser
vista como una modificacidén del concepto modular simultineo tipi-
co. en donde ciertos c8lculos rigurosos de Tos bloques en el ci-

clo externo tienen una tolerancia muy flexible.

Sin embargo, el concepto Ciclo interno-Ciclo externo Total
es una idea innovadora dentro de la simulacidén de procesos, pues-—

to que tanto los médulos como el proceso total se hicen converger



221

h

{ MODELO RIGUROSD

EJECUTAR LOS MODULOS
UNITARIOS RIGUROSOS.

PARAMETROS 4]

GENERAR LOS PARAMETROS
DEL MODELO REDUCICO,

L!?DELO REDUClDQj

RESOLVER EL  PROBLEMA
REDUCIDO.

FIGURA 4.12, REPRESENTACION DE UM SIMULADOR MODULAR SIMULTANEO

BAJO UN ENFOQUE DE CICLO INTERNO - CICLO EXTERNO
TOTAL.
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simultineamente, con el ahorro de chlculos rigurosos en Y3s blo-

ques, Las principales ventajas de la integracidén son:

1.~ Los c8lculos rigurosos de cada blogue no son necesarios

en el ciclo externo a nivel de proceso.

2.- Los modelos reducidos ya desarrollados con algzritmos
de ciclo interno-ciclo externo para la simulacidn de unidﬁaes de
separacidn complejas, también son explotados a nivel de :roceso
{modelos tales como columnas de destilacidn complejas, destila-

cidén a tres fases, estractores, etc.)

3.~ Los parSmetros del modelo reducido generados autor~ética-
mente por el algoritmo de cada mdédulo, tambi&n son usados a nivel

de proceso total.

Una desventaja de los cdlculos integrados es que se pﬁede
necesitar una mayor cantidad de iteraciones del ciclo interro pa-
ra hacer converger el proceso, en comparacidn con las implesenta-
ciones tipicas de este enfoque. Sin embargo, Trevifio-lozano
resolvid varios procesos bajo este nuevo enfoque y comprobd que
alin asi, este procedimiento es mids ventajoso que el enfoqus modu—.
lar secuencial y altamente competitive con otras implementzciones

del concepto modular simultineo.



CAPITULO 5

ESTRUCTURAS PARA LA IMPLEMENTACION DE

LOS METODOS MODULARES SIMULTANEQS .



CAPITULOD 5. ESTRUCTURAS “PARA LA IMPLEMENTACION DE LOS
METODOS MODULARES =~ SIMULTANEOS.

Una vez conocido el desarrollo que han tenido los modelos ¥y
algoritmos empleados bajo el enfoque modular simultdneoc se hace

necesario saber la forma en que pueden ser 1implementados con el

objeto de integrar un sistema de simulacidn de procesos.
En el

capitulo 3 fueron presentados los cuatro pilares en

1os que descansa la estructura general de un simuiador de proce-

sos de caridcter modular, Primeramente son considerados 1los

modelos tanto de operaciones unitarizs como de apoyo, y los algo-
ritmos que operan sobre estos modelos con el objeto de que rindan

Jos resultados Que de ellos se esperan, todo esto implementado

a través de un soporte computacional en forma de soporte 16gico

(software) del sistema y de soporte fisico (hardware) de 1la

computadora, contando con el auxilio de una adecuada interface de

comunicacidn entre el sistema y el usuario.

En el capitulo 4. al racer la presentacidn de los modelos

y algoritmos modulares simultdneos, se reconocid que su grado de

desarrollo se incrementa dia a dia y que, sin embargo, 1a crea-—

cidn de estructuras computacionales adecuadas para la implementa-—

¢idn practica de estas técnicas no progresa al mismo ritmo. Pre-

. cisamente un obstaculo en el avance del enfoque modular simultd-
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neo ha sido la carencia de una estructura flexible, poderosa y

confiable gue permita evaluar las capacidades reales de los mode-

los y algoritmos. y valorar abiertamente sus ventajas y desven-

tajas.

En este capitulo se realizara una breve descripcidn de algu-

nas estructuras creadas para la implementacidn de los métodos

modulares simultaneos. Se inicia describiendo la formz en que

se concibe un sistemz de simulacidédn en base a un soporte 18gico

y una interface con el usuario; se muestran las etapas por las

que atravieza la creacidn de un sistema modular y 1a formaz en que

se organizan sus elementos y actividades, con el objeto de rendir

los resultados deseados. Finalmente se muestran las tres es-

tructuras mfs representativas de las tendencias marcadas por el

actual grado de desarroilo de este enfoque.

5.3. BASES__PARA_ LA __CONCEPCION OE Gk _SIMULADOR _HMODULAR.

5.1.1. Soporte Computacional.

El soporte computacional incluye todo aquello que se regquie—:

re para implementar los modelos y algoritmos an una computadora

en particular y bajo un cierto sistema operativo. E£n virtud

de que los costos del soporte fisico (hardware) van decreciendo,
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los costos del soporte 16gico (software) tienden a ser los domi-

nantes en el costo global del desarrollo de un sistema de simu—

lacidn., En las siguientes secciones sec abordarin algunos as-—

pectos referentes al soporte 16gico., puesto que el estudio del

soporte fisico queda fuera de los objetivos de este trabajo.

Al desarrollar el soporte 14gico de un sistema de simulacidn
se tienen en cuenta aspectos tales como el programa y arultectu-

ra del sistema, la estructura de datos. interface entre el siste-

ma y los archivos. lenguajes de programacidén, documentacidon del

sistema, etc..

Como se menciond anteriormente, el desarrollo de soporte 18-

gico para sistemas de simulacidn ha recibido muy poca atencifn

por parte de los ingenieros de disefio auxiliado por computadora,

quienes estdn mas orientados al desarrollo de buenos modelos y

algoritmos, ya que el problema de programacidn es tratado como

un detalle de rutina, Gue de alguna manera serd resuelto una vez

que se presente. Afortunadamente, durante la década pasada

s@ generaron aproximaciones sistemdticas que estan transformando

1a produccidn de soporte 18gico, de ser un simple arte, & conver-—

tirse en un campe tecnoldgico formal, motivado en gran parte por

la falta de estructuras adecuadas para poner realmente a prueba

1us innovadores modelos y algoritmos, tanto existentes como por

ser construidos.

Existen cinco etapas en el ciclo de vida de cualquier pro-
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grama de computadora: definicidn, disefio, fmplementacién, prueba
y entrega. En el caso de un sistema de simulacibén de tipo
comercial (ASPEN, PROCESS, etc.) el tiempo entre la definicidn
y la entrega es de aproximadamente 7 afios: para programas aca-
démicos de simulacidn el tiempo es menor, aunque puede variar
grandemente, dependiende de los alcances que se pretendan, par-
tiendo de programas que se generan durante un ciclo escolar, has-
ta sistemas mds avanzados. que incluso pueden ser usados comer-
cialmente. De cualquier manera, las cinco etapas se realizan

una tras otra.

a) Definicidn.

Aqui se determinan las especificaciones funcionales y 1los
criterios de disedio, es decir, se delimitan las funciones y capa-
cidades del sistema, aungue todavia nc se defina céme se logra-
"rén. Se elige el tipo de modelos que serdn incluidos. los ti-
pos de an&lisis que se realizarin, las caracteristicas de la in-~
terface entre la computadora y el sistema operativo, etcétera.
Es muy importante tomar en cuenta si las capacidades a ser imple-
mentadas en el nuevo sistema ya han sido probadas en sistemas ya’
existentes, en sistemas prototipo o en sistemas similares para
ctras aplicaciones; en esta etapa de desarrollo es vital el co-
nocimiento de sistemas ya existentes y evaluar sus ventajas para
agregarlas, en lo posible, al nuevo simulador., es decir, no es
necesario reinventar conceptos ya conocidos. Este hecho es
de capital importancia en el desarrollo del presente trabajo, tal

y como se veri en el Capitule 6. Es necesario no perder de
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vista los objetivos finales del proyecto, tomando en cuenta 1la

evolucidn en las necesidades de los usuarios, siendo muy coman,

sobre todo en sistemas prototipo y académicos, que se dincluyan

algunas capacidades no requeridas expresamente por los usuarios,
con el objeto de explorar en cuanto 2 nuevas aplicaciones del
simulador.

b) Diseidio

En esta etapa se debe especificar en detalle la forma

en que se lograrin los requerimientos funcionales definidos pre-

viamente; es un proceso de sintesis en el cual se van a conside-

.rar y evaluar varias alternativas. Una metodologia para el

‘'disefio de sistemas. conocida como "“disefio estructurade”™, ha si-

do desarrollada por varios grupos de ingenieros de programacidn,

destacando Yourdon y Constantine (1975). Myers (1975), Dicho-

ver (1977) y Peters y Tripp (1977). El disefio estructurado

es un procedimiento sistemdtico para organizar un gran sistema

en varios elementos mds simples, mediante la definicién de 1los

reguerimientos de cada subsistema, mostrando su flujo de informa-

cidon y estructurando la interface entre ellos. E1 diseido eos-—

tructurado incluye una notacidén y terminologia propia, asi como

técnicas de andlisis para evaluar alternativas, elaborar normas

para lograr disefios adecuados a las necesidades y un procedimien-

to mediante el cual se da forma a un disefio que es sistematica~

mente revisado, probado y expresado en detalle. Toda esta

metodologia tiene como objetivo hacer la codificacidn, depuracidn
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y modificacibn més f3cil y ripida, mediante una reduccidn en la

complejidad del proceso de disefic de grandes programas.

c) Inplementacidn.

La implementacidn es el procedimiento de traducir el diseio
del sistema en un cddigo de computacidén para que se pueda aplicar
un lenguaje de programacidén adecuado. Actualmente, el lengua-
je de programacién mds utilizado en aplicaciones de ingenieria
es el FbRTRAN. debido a que se encuentra disponible en casi to-
das las computadoras y porque este es el lenguaje de alto nivel
que reune las ventajas de facilitar el manejo matemltico y de es-
tar firmemente arraigado entre los profesiontstas relacionados
con el disefio de procesos Qquimicos. Desafortunadamente el
FORTRAN no es un lenguaje estructurado, y en cierta forma no es
el mds adecuado para implementar complicadas estructuras de datos
y ;ecuencias de operaciones; por lo tanto es recomendable que
estas dos &reas del programa se mantengan aisladas, tanto del -
resto del programa como entre si, puesto que es precisamente en
estas secciones en donde pueden surgir discrepancias entre las
versiones de FORTRAN existentes, y tal vez sea necesario reali-
zar algunos cambios. sin afectar la totalidad del programa. Si
bien es cierto que algunos lenguajes, como el PL/, PASCAL y
FORTRAN 77. se presentan como lenguajes mejorados y adecuados pa-—
ra la implementacidén de sistemas de simulacidn, FORTRAN adan

prevalecerd por bastante tiempo, en virtud de su amplia acepta-
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cidn y a que existe una gran cantidad de desarrollo computacional
basado en este lenguaje. que no puede ser facilmente traducido
a otro lenguaje. En 1a implementacidn se debe elegir un de-
terminado nivel de rigor en Yos est&ndares del estilo de progra-
macidn y documentacién, con el objeto de que el programa pueda
ser aplicado a varios sistemas operativos y entendible por 1los

usuarios.

Esta es una de las etapas md3s costosas en tiempo y recursos,
‘puesto que los métodos empleados parecen primitivos, en compara-~
cidon a2 los usados en otras etapeas. Se requiere un alto grado
de confidencia, el programa debe estar libre de errores de pro-
gramacién y debe existir mucha reserva en cuanto a la validez de
los resultados de las pruebas. Cada programa y cada subsiste-
ma es probado en forma independiente, mediante corridas sobre
problemas tipicos de los cuales se tiene amplia informacidn y se
pide 2 algunos usuarios, cuidadosamente elegidos, que 1o utilicen
y reporten sus resultados. En muchas ocasiones la prueba se
realiza sobre problemas reales, incluyendo situaciones en las que
otros sistemas han fallado, en un ambiente de prueba estrictamen~-

te controlado.



A partir de su entrega. un programa es usado en forma ruti~
naria por el usuario, con una minima intervencidn del equipo que
lo desarrollé. Se debe preparar una estrategia con el objeto
de recabar informacién del usuario y poder mantener y reforzar
el sistema, asi como para organizar los medios de entrenamiento

y consulta de los operadores.

Los recursos econdmicos requeridos en el desarrollo de un
sistema de simulacion son muy altos, ¥y es comin que exista cierta
renuencia a ser proporcionados por las autoridades encargadas de
hacerlo. Una solucidn tipica., muy utilizada en l1a industria
(Proctor, 1980), @es comenzar con un sistema a pequedia escala,
que forma parte de un sistema mayor, obtener algunos resultados
y en base a estos obtener m3s fondos para extender las capacida-
des del sistema. Desafortunadamente, un sistema de simulacidn
es incapaz de producir resultados tangibles en corto plazo, al
menos no antes de alcanzar las Oltimas etapas de su implementa-
cidn. Evans (1981), hace una analogia entre el procedimiento
de desarrollo de un soporte l18gico mediante una aproximacidn sis-
tem3tica y la forma en que se construye una casa. Existe un
largo periodo de tiempo durante el cual los ingenieros preparan
los planos de construccidén y un periodo lento para la preparacidn
del terreno. Una vez realizado 1o anterior, existe un periodo

muy ripido en el cual la estructura crece y finalmente existe
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otro periodo muy largo para la terminacidn, decoracidén y correc-

cidn de errores de edificacidn.

5.1.2. Interface con el Usuario.

La interface con el wusuario es la ventana a través de la

cual el usuvario visualiza el sistema de simulacidn. Incluye

los medios para que el operador describa su problema, de acuerdo

2 un lenguaje o conjunto de claves especificos de cada sistema;

y genera los reportes de salida. en los que el sistema presenta

sus resultados.

Son requerimientos ineludibles de una adecuada dinterface:

que sea poderosa, es decir, qua tenga una amplia capacidad des=-

criptivas que sea 0til en cuanto a que represente un adecuado

medio de comunicacidén con el sistema, y que los resultados gene-

rados sean l1os gque en realidad desean los wusuarios, tanto en

forma como en contenido: debe ser flexible y fdcil de usar., que

sea clara en los requerimientos de informacién y que al mismo

tiempo proporcione una adecuada lista de opciones que el sistema

pueda aceptar sin necesidad de mecanizmos complicados, por lo

tanto, debe estar a un nivel de generalizacidn de acuerdo al tipo

de usuario que la empleard con mayor frecuencia. Se debe en-

tender que algunos de estos requerimientos estan en conflicto

unos con otros, por lo tanto, se debe decidir, en orden de prio-
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ridad., que capacidades y carecteristicas serin las dominantes,

£r la mayoria de los simuladores, aun en los mads avanzadas.
existe poca flexibilidad en los reportes de resultados interme—

dios y finales, puesto que la informacibén final generada esté en

relacién directa con la informacidén proporcionada al imicio y de

las opciunes elegidas al momento de definir el proceso. Exis—

ten reportes de resultados estdndar, conteniendo valores de las

variables de proceso para cada corriente (balances de masa ¥y

energia), asi como datos de funcionamiento de los equipos involu-
crados, datos de costos del proceso. etcétera. Sin embargo,
actualmente se han incorporado opciones tales como las de datos

y gr8ficas de an3lisis de sensibilidad, en los cuales uno o va-—

< . . .
rios pardmetros del proceso son variados a traves de algunas co=-
rridas y su efecto sobre el proceso es graficado, para su compa-—

racidon y andlisis.

La introduccidn inicial de informacidén es tal vez la que méas

opciones ofrece. Los simuladores mis simples admiten los da-
tos de acuerdo a formates fijes, previamente establecidos, y 1la

informacidén es manejada en una forma muy rigida y especifica,

tanto en el tipo como en la secuencia de operaciones que deben

realizarce. "

En simuladores mids sofisticados, la interface con el usuario

es del tipo conversacional, es decir, se utiliza un formato libre

para introducir los datos y esta informacibn es solicitada me-—
diante secuencias organizadas en palabras, preguntas y péarrafos,

de acuerdo a ciertas claves simples o segln la posicidn de 1las
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preguntas, Ademés, el sistema proporciona un cierto nimero
de opciones y valores, considerados como estdndar, para inicii—
. lizar las variables, gque cpera cuando el usuaric ro tiene elemen-—
tos para una acertada eleccidm a-priori. Existen proposicio-
nes del tipo INSERT, mediante las cuales el uvsuario puede in-
troducir informacidn que considere Gtil y que no estd siendo so-

licitada expresamente por el sistema.

Actualmente existen interfaces prototipo que incluyen 1la
descripcidén de un proceso en forma grifica., especialmente en 1lo
referente a su topologia y correlacién gréfica, para la cual no

existen ecuaciones empiricas, como lo describe Rosen (1980).

Otra innovacifén consiste en dintroducir la informacién me-—
diante Sistemas Expertos o Sistemas Basados en el Conocimiento
lJos cuales se apoyan en estudios sobre Inteligencia Artificial,
y cuya misidén es la de guiar al usuario en la correcta descrip-
cidn de su problema y a2 la mejor eleccidn de las mGltiples opcio-
nes que ofrece un simulador, tal y como lo describen Bafiares-Al-
cadntara, Westerberg y Rychener (1985) <con los sistemas PROS-

PECTOR y CONPHYDE.
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5.1. 3. Organizacidon de las Actividades en un Simulador Modular.

Con el objeto de realizar andlisis Gtiles sobre un determi-

nado process, un simulador lleva a cabo una amplia variedad de

actividades, algunas de las cuales requieren una intervencidn di-

recta por parte del operador; otras, en cambio, son desarrolla-

das ya sea por instrucciones propias del programa de simulacibn,
o bi&n., cumpliendo protocolos que son parte del sistema operativo

de la computadora, sin la intervencidn del usuario.

5.1.3.1. Etapas de una__simulacidn.

Los simuladores modulares son construidos en base a alguno
de estos tipos de estructura de calculo: estructura fija y es—

tructura variable.

La estructura fija se caracteriza porque el programa ejecu-

tivo es exactamente el mismo, sin importar el tipo de proceso que

se esté simulando, vequiriendo que todos los mdédulos unitarios
sean cargados al sistema, independientemente si son necesarios

o no para el problema dado. La principal ventaja de esta es-

tructura es que requiere poco tiempo de cdmputo. Sin embargo,
su desventaja mis sobresaliente son la falta de flexibilidad para

abordar varios problemas, sus limitaciones al abordar procesos

complejos y pocas posibilidades de expansién e 1incorporacidn de




237

de mddulos unitarios, &mplias capacidades termodinimicas y mayo-

res opciones de entrada y salida.

En una estructura variable se forma un programia ejecutivo
diferente, aplicable a cada caso en particular. Si el sistema
estd escrito directamente en FORTRAN, por regla general se reali-
zan llamados a los mbédulos unitarios y de servicio necesarios,
ademds, existe la posibilidad de emplear un Lenguaje Orientado al
Problema (POL, por sus siglas en ingliés), el cual puede ser in-
terpretado directamente en un cbédigo ejecutable, o bién, hacer
que e1 POL genere una serie de procedimientos que serdn compila-
dos, unfdos y ejecutados. Un sistema de simulacidn que utili-
ce un POL y que &ste a su vez genere dinstrucciones en FORTRAN,
tiene varjias ventajas, destacando ante todo el hecko de que sélo
serdn llamados los mdédulos necesarios, ademds, el usuario puede
agregar otras subrutinas con facilidad y el volimen de memoria
puede ser predefinido con exactitud. A pesar de qﬁe se re-—
quiere un esfuerzo adicional para traducir, compilar y usar e;tos
procedimientos, &ste es retribuido al obtener una mayor flexibi-

lidad y modularidad del sistema.

Cualquiera que sea la estructura empleada, es posible dis-
tinguir cuatro fases en la operacidn de un simulador: Fase de
entrada, fase de preprocesamiento, fase de cdlculo y fase de sa-

lida.
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A) FASE__INICIAL

Esta es la interface mis critica entre el usuario y el sis-
tema. En esta etapa se realizan tres actividades generales:
introduccidn de 1informacidn, verificacién de datos y almacena-

miento de los mismos,

La informacidn requerida por el sistema se resume asi:

a) Topologia del proceso. Se indica la disposicidn e interco-

nexién de los principales equipos junto con sus corrientes signi-
ficativas, obteniendo el nimero minimo de especies quimicas que

son representativas de los flujos del proceso.

b) Corrientes de alimentacidén_al proceso. Se introducen los va-

lores de las variables significativas en las corrientes de ali-

"
O

mentacidn 21 proceso., inciuyendo sus propiedades termofisicas.

c) Par8metros de equipo. Se introducen los parametros de equipo

que rigen el comportamiento de las unidades del proceso.

d) Criterios_de Convergencia. Se eligen Jos criterios y opcio—

nes que regirdn la convergencia de los ciclos iterativos, métodos
de solucidon de ecuaciones., técnicas de aceleracién y orientacidn
de valores hacia la solucidn, precisidn deseada, tolerancia per-

mitida, nimero maximo de iteraciores, etc.

e) Orden_de_calculo. Esta informacidn no es requerida por todos

los sistemas a la entrada, puesto que algunos realizan el andli-
sis del proceso en la etapa de preprocesamiento, identificando

recirculaciones, corrientes de corte y orden de cdlculo para cada
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ciclo y para el proceso en general. Los simuladores mis simples
no realizan estas tareas y esta informacién debe ser proporciona-—

da por el usuario.

f) Parametros de costo. Cuando el simulador realiza evaluacidn
econdmica del proceso, se deben proporcionar los parimetros e in-

dices de disefio, de funcionamiento. etc.

g) Opciones de calculo_de propigdades termofisicas. Se eligen

los métodos para la estimacidon de propiedades termofisicas. ya
sea como parte del conjunto de opciones que el simulador ofrece,
o bien, agregdandolas en forma de subrutinas compatibles com el
sisiemws de siz=ulacidn, Tamnbién se identificam los datos y pa—
rametros necesarios, extrayvéndolos del banco de datos del simala-
dor o proporcionados por el usuario. La eleccidn de los mito-
dos estd en funcidn del tiempo de c3lculo disponible y de la pre—
cisidn deseada, por io ianioc #o =e deben elegir a la ligera, to-—
mando en cuenta que un alto porcentaje del tiempo de cdmputo em

una simulacidén se destina a estas estimaciones.

La informacidn refereate a la eleccidn de opciones, imdica-

cidn de limites (convergencia, recirculaciones., etc.), etc.., s@

introduce por peticidn expresa del sistema: sin embargo. la in-

formacidon descriptiva del proceso debe suirir uma adaptaciom a

.partir del diagrama de flujo del proceso hasta obtener un proble-
ma aceptablz por el sistema de simulacién. En 1a Figura 5.1

se muestra un diagrama de flujo de un proceso que serd usado como
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FIGURA 5.1 DIAGRAMA DE FLUJO DE PROCESO

USADO COMO EJEMPLO.
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A f’h
ejemplo. Este tipo de diagrama es de dominio de tod& ingenie-
ro quimico. sin embargoc, debe ser transformado a un diagrama de

flujo de informacidn, como el mostrado en Ya Figura 5.2, en el

e
cual se sustituye ¢! ashre del equipo. por el nombre del mbédulo

unitario egquivalente, y es asi como la interconexidn entre médu-

los representa tanto flujo de informacidn como flujo de materia y

energia. Una forma de transferir la topologia del proceso en
una estructura aceptable por un computador es construir la matriz

del proceso. En %Ya Figura 5.3 se muestra Y2 matriz del proce-—

so de ejemplo. En e<ta matriz, para cada unidad existe una

lista de numeros de ideatificacidn de sus corrientes, siendo po-

sitive para las corrientes de entrada y negativo para

Tida.

las de sa-

Nis adelante sa hard mencidn de otro tipo de itransformacio-
nes de la informacidm, con el objeto de tener mayor eficiencia

en su manejo computarional.

Es imporiamte safialar que la transformacidn del diagrama de
flujo de proceso {Figura 5S.1). a un diagrama de flujo de informa-
cidn (Figurz S.2). mo se realiza en correspondencia de uno a uno,
puesto que dependiemdo de los objetivos de la simulacidn, se de-
berdn comsiderar um mayor nimero de subrutinas que el nimero de
equipas; poy ejemplo. se puede dar el caso de que una unidad sea
descrita por varios mddulos unitarios acoplados, o por lo contra-
rio, se puede simplificar el proceso con representaciones muy

sinples, por ejemplo, se puede usar un mddulo de "flasheo" a una

presidén y temperatura dadas puede usarse para simular una unidad
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de compresidn con uno o variocs enfriamientos entre etapas.

B) FASE _DE__PREPROCESAMIENTO.

Ltos limites entre la fase de preprocesamiento y la fase de
cdlculo puede parecer un poco difusa. En la fase de preproce-
samiento esencialmente se realiza una adaptacion final de la in-
formacibén, dindole una estructura adecuada para que la fase de

s

cldlculo se realice eficientemente.

Iniciaimente se realiza una precompilacidn introduciendo los
coeficientes para estimacidn de propiedades termofisicas: también
se +dntroducen los procedimientos especiales que no contiene el

simulador y que son proporcionados por el usuario.

Una vez contenida toda la informacibn se pocede a compilar
y @& unir los diferentes procedimientos para dar forma al programa

de simulacidén ejecutable.

En esta fase se realizan una serie de tareas vitales para la
buena marcha de la simulacidén, especialmenteen su etapa de célcu-
lo. Estas tareas se refieren al andlisis del proceso en cuan-

to a la identificacién de recirculaciones, corrientes de corte

y creacidn de una secuencia de cidlculo apropiada.

Con referencia a la Figura 5.1, se tiene que la composicidn

y temperatura de la corriente 3 pueden calcularse facilmente si
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UNIDAD CORRIENTES  ASOCIADAS
1 1 -2
2 2 -3
3 3 8 -4 -13
4 a 7 11 -9 -5
5 5 -6 h
6 6 -8 -7
7 10 11 12
8 9 -10
5.3

MATRIZ DE PROCESO DE LA FIGURA
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fodos los datos de corrientes de alimentacion y variables de di-
sefio de los equipos 1 y 2, son conocidos: pero, la temperatura
de la corriente 4 no se puede calcular porque no existe informa-
cidn de la corriente 8. E1 mismo caso se repite para las co-
rrientes 11 y 7. El subsistema integrado por los equipos 3,
4, 5, 6. 7 y 8, que estan conectados por la corriente de recircu-

lacidén, es llamado el Sistema de Recirculacian & Ciclo Maximo y

es resuelto mediante un esquema iterativo.

El procedimiento de identificar ciclos maximos y ordenar los

equipos no incluidos en éstos., es lo que se conoce como Particidn

Las corrientes que son elegidas para adquirir valores su-
puestos ai 1inicio del esquema fterativo y servir coms prucba de
convergencia de un ciclo méximo, se conocen como corrientes de
corte y se eligen de acuverdo a un procedimiento de corte, conoci-
do también como descomposicidn. En el Apéndice B se ampiian

los conceptos de corte y descomposicidn.

Con el propbsito de realizar la particidn y descomposicidn,
un diagrama de flujo de informacidn se representa como una grafi-
ca dirigida. en donde el equipo se representa por nodos (vérti-
ces) y las corrientes por lineas con una cierta direccidn, como
se puede observar en 1la fFigura 5.4, que representa la gréafica
.dirigida d21 proceso de la Figura 5.2. La gréfica dirigida
‘puede ser introducida al sistema en forma de una matriz adyacente
1a cual es una matriz cuadrada de tipo Booleano, en donde el ni-
mero de filas y columnas es igual al niimero de nodos en la grafi-

ca dirigida. Si existe una conexidén del nodo i al nodo
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- FIGURA 5.4, GRAFICA DOIRIGIDA DEL = PROCESO DE
LA FIGURA 5.1.
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J+ entonces el elemente ij de la matriz adyacente es 1, en ca-
so contrario serd 0, En la Figura 5.5 se muestra la matriz

adyacente de la grafica dirigida de la Figura 5.4.

Estos procedimientos se realizan una sola vez durante la si-
mulacidn y por lo tanto aqui se debe transferir la mayor cantidad
de informacibn y decisiones ldgicas que sea posible, puesto que

del programa aqui compilado dependerd el &xito de los calculos.

C) FASE DE CALCULO.

Una vez que se tiene el programa de simulaciédn ejecutable
(previamente compi]ado y unido), el simulador estd listo para
realizar operaciones que generen resultados. Esta etapa se
caracteriza por 1a aplicacidn repetitiva del programa ejecutivo

-de simulacién {(mbddulos unitarics, mddulos de sericio, archivos,
bases de datos, etc.). Precisamente la mayoria de los temas
que se abordan en este trabajo est@n dirigidos a 1a implementa-
cidn eficiente de la etapa de cdlculo, por lu tanto aqui unica-—

mente se abordaran aspectos de indole general.

Todo sistema de simulacidn incluye una dotacidén de mbddulos
unitarios y paquetes de apoyo y servicio, En el caso de los
mdédulos unitarios son bien conocidos y para la mayoria de ellos
existen eficientes rutinas de cdlculo riguroso, sin embargo, en

ta actualidad no se evaldGa la sofisticacidn de un simulador por
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UNIDAD 1 2 3 4 5 6 7 8
1 1
2 !
3 1
4 1 1
5 1
6 1 1
7 1
8 1
FIGURA 5.5 MATRIZ ADYACENTE DE LA GRAFICA

DIRIGIDA DE LA FIGURA 5.4.
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el nimero de mbdulos que maneja, sino mds bién en cuanto a su po-

der de representacidn y en la eficiencia de los c8lculos realiza-

dos en ellos.

Se da como un hecho gque los mbddulos unitarios mds simples
(mezcladores, divisores, determinadores de fase, bombas, etc.),
son altamente eficientes y repressntativos, para compensar en
parte el modesto poder de representacidon y velocidad de ejecucidn
de mddulos unitarios wmis complejos (destilacidn, fraccionamiento,

reactores, etc.).

Sin embargo., alin el mis completo mdédulo unitario serd in(til
si no se cuenta con herramientas adecuadas para resolverlo, es

decir, que se debe conitar con wmddulcs de apoyo, tales como los

paquetes termodinSmicos, de solucidn de ecuaciones, etc.

Afortunadamente, la mayoria de los esfuerzos por mejorar los
sistemas de simulacidn., tanto en desarrollo de modelos, como de
algoritmos y estructuras, estan destinados esencialmente a dar

mayor eficiencia a la etapa de cdlculo.

D) FASE_DE__ SALIDA.

Este aspecto de 1a simulacidm es, tal vez, lTa que menos
flexibilidad proporciona, puesto que bdsicamente proporciona in-

formacidn en etapas intermedias de cllculo e informacidn final



250

de la simulacidén, incluyendo el desplegado de informacibn acerca

del estado del sistema de cémputo.

E1 formato de salida generalmente incluye una tabla en que
se lista cada corrtente indicande su composicidn, flujo, presidn,
temperatura, estado fisico, y tal vez otro tipe de informacidn
como densidad, viscosidad, etc. Adicionalmente se presentan
las especificaciones calculadas para los cquipos {caidas de pre-
sidn, dimensiones, nimero de etapas, requerimientos de servicios

auxiliares. =tc.).

También se +incluyen los indicadores de tiempo de cémputo,
recursos computaciones utilizados, volimen de memoria, nimero de
iteraciones sobre el sistema, etc., Junto con mensajes de loca-

11zacidn y diagnostico de fallas.

De este modo. e) usuario bisicamente se limita a indicar la
frecuencia de las impresiones y la cantidad y tipo de la informa—"

Lz
cion que necesita.
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5.3.1.2. Estructura de__un__Simulador Modular.

Hasta aquil se ha hecho referencia a un simulador de tipo mo-

dular, sin hacer alusidn al caricter secuencial o simulténeo,

puesto que estas etapas son comiines para ambos casos.

Es precisamente en la estructura del programa principal de

especificamente en la subrutina de llamado de los mé-
dulos, en donde radica

simulaci®bn,

la diferencia entre un simulador modular

secuencial y uno modular simulténeo.

Existen varias configuraciones para los simuladores modula-

res secuenciales, depcndiendo de su grado de sofisticacién,

embargo, es posible alcanzar cierto

sin

grado de generalizacidén en

base a la descripcidn de un simulador de propdsito general de

lo es ASPEN {1980, 1984), cuyo
arreglo se muestra en la Figura 5.6.

arquitectura avanzada, como

E1 primer paso consiste en captar la informacidn descriptiva

del proceso, de acuerdo a los protocalos prob1os de este simula-—

dor. ASPEN utiliza un preprocesador, el cual interpreta los

datos de entrada, los agrega a un programa base y los enriquece

adicionando informacidn proveniente de sus bancos de datos, ar-

chivos para definicidn de procesos y subrutinas especiales, todo

1o cual conforma un programa mejorado y de particular aplicacidn

al proceso gque se va a simular., Un compilador FORTRAN se

encarga de revisar el nuevo programa, agregando algunas subruti-~
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nas proporcionadas, tanto por el usuario, como por el sistema

ASPEN, creando un Programa de Simulacidn Ejecutable (PSE).

E1 Programa Ejecutable es el nicleo del sistema de simula-
cidn. Mediante la ejecucidn repetida y controlada de este
programa se van generando los resultados deseados, los cuales se
van archivando para elaborar el reporte final. Durante el
transcurso de la simulacidn, desde la introduccidn de datos hasta
12 generacidn del reporte final, se realiza una historia de los
c8lculos y de los mensajes de diagndstico emitidos, formando un
archivo especial cuyo contenido es reportado al final de la co-

rrida con el objeto de entenderla y perfeccionarila.

Se debe resaltar un hecho importante con respecto a la crea-
cidn del PSE. Es deseable que el sistema de simulacidn gene-—
re su propio programa principal de control, es decir, que a par-
tir de la incorporacién de los datos de definicion del proceso
al programa base, se realicen una serie de modificaciones y ajus-
tes sucesivos para elaborar el nuevo programa hasta obtener fi-

nalmente el PSE.

En la Figura 5.7 se muestra en mayor detalle la estructura
del preprocesador de ASPEHN, con el objeto de ejemplificar 1la
creacidon del PSE. Definido el proceso y elegidas las opcio-
nes de operacidon, el preprocesador ordena la informacion y reali-
za un analisis, obteniendo la estructura de las recirculaciones,
las corrientes de corte y la secuencia de calcuio. E1 Genera-

dor de'Programa agrega toda esta informacidn al programa base ¥y
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crea un  Programa de Simulacidn Ejecutable especifico para ese
proceso. compuesto de tres elementos principales: un programa
base particular {que contiene los mddulos unitarios y de servicio
Que requiere ese proceso, en particular), un programa principal
de 1lamado de mddulos y subr;tinas Yy un sistena de manejo de

ezrchivos y bancos de datos.

E1 programa principal de llamado opera como un director de
orquesta, el cual 1lama a2 los wddulos conforme los va necesitando
les transfiere informacidn y llama a las subrutinas que los re-
solverédn, y una vez resueltos, envia estos datos a un archivo,
retornando &l control de l1a sinulacion 21 progreca base particu-

lar, y 2asi1 sucesivamente hasta resoiver todos 3163 =83ulcc

v

En el caso particular del simulador ASPEN, el P3SE tiene
una ventaja muy importante: mantiene en dos niveles separados
el 1lamado de cada uno de los wmddulos, y la solucion de &stos.

fsto es muy valioso cuando se trata de implementar un siste-
2a modular simultdneo a partir de un simulador modular secuencial
ya existente, puesto que el programa de 1lamado creado en el &e-—
nerador de Programa no tiene que ser directamente modificado para

lograr la conversidn wodular simultdnea.

En el simulador ASPEN, existe una subrutina llamada SEQNORN
1a cual se encarga de controlar los calculos en la versidn modu-—
lar secuencial. y gque no =2s modificadza en absoluto cuando se
aplica el preprocesador para crear el programa base particularsg

por lo tanto, si la subrutina SEQMON es estructuralmente modi-—
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ficada con el osbjets da que realice las funciones de un programa
de ¢ontrol simulténeoc, tal y como sec describe en la seccién 5.2.3
se tendrd una versidn modular simulténea, sin alterar el resto
del PSE (estructura de datos. mbédulos unitarios, modeles y sub=-

rutinas de solucidén, etc.),

M8s adelante se podrd captar, en toda su dimensidn, la
importancia de estas caracteristicas, sobre todo cuando se trata
de {implementar el concepto modular simultédneoc sobre estructuras

modulares secuenciales més rigidas.

5.2. ORIENTACION DE LAS ESTRUCTURAS MNODULARES _SIMULTANEZAS.

5.2.1. ntecedentes. .

El grado de madurez que han alcanzado los modelos y algorit-
mos modulares simultidneos y el cimulo de informacidn que se ha
venido generando desde los afios sesentas, hacen 1imperativa 1la
creacibn de estructuras lo suficientemente flexibles y poderossas
como para poder probar adecuadamente esos algoritmos y comparar-
los sobre bases equivalentes, apreciar sus ventajas y desventa-
j3s y estar en posicidén de sentar las pautas para un desarrcllo
futuro hacia las direcciones mis promisorias, tratando de cubrir

1as necesidades presentes y fTuturas.
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.La creacidén de simulsdores de procesos eficientes requiere
una conjuncidn de recursos materizles, de tiempo y humanos muy -
grande, La prucha mis contundente de esta afirmacibén es e}l
hecho de que a nivel comercial, en la actualidad, no existe toda-—
via ninguna implementacidn realmente eficiente del enfoque Mo-.
dular Simultafeo. 57 bien es cierto, se conocen cuandc menos
dos trabajos avanzados a1l respecto. representados por Jirapong-—
phan (1981). apoyedo en &Y simslader FLOWTRAN vy Ttgviﬁo-Lozano
(1985), basado en ASPEN PLUS. los cuales estdn alln en su etapa
~de prueba, presentando todavia algunos contratiempos, como para
hacerlos competitivos con los simuladores modulares secuenciales,

probads oficacia, aunaue con crecientes limitaciones. Oe
hecho, un sinulador modular simultdneo total, aidn no existe a ni-
vel comercial, sino Que aun se ensaya con hibrideos, en mavor o

menor grado. de un modular secuencial.,

A nivel académico existen varios simuladores modulares si-
multdneos con una participacidn secuencial miniwma, sin embargo
se trata de sistemas muoy simples y destinados exclusivamente a
probar una determinada estructura en particular, lo cual los con-
vierte en simuladores muy rvigidos y limitados, con pocas posibi-
lidades de apertura 2 1a inclusidn de algunas técnicas avanzadas
en el manejo de ecuaciones. Un ejemplo de este tipo de siste-

mas es SIMHOD, creado por Chen {(1982).

Alin cuando en 1a actualidad no est&n claramente definidas

Jas sendas por las que se desarrpllarin las estructuras modulares
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simultineas, de manera general se pueden identificar dos posicio-
nes opuestas, Unaz implica el disefo y puesta a punto de un
simulador totalmente nuevo, desarrollado especificamente para
7rea1i1§?“c81cu105 con la arquitectura que impone un m@todo simul-
fﬁnao en particular., Otra posicidon pretende utilizar la es-
tructura modular secuencial como eje central del nuevo simulador,
con una mayor o menor modificacidn del programa principal de con-
trol secuencial, agregando una serie de subrutinas que orienten

el control de los c8lcuios en forma simulténea.

Antes de continuar, es importante resaltar algunos hechos.
Existe mucho adelanto en el modelado de operaciones unitarias ba-
jo el enfoque modular secuencial, de hecho, se han creado efi-
cientes modelos para la representacidn rigurosa de las principa-

les operacicnes unitarias, por 10 tanto., cuands =¢ habla de desa-

. rr#lar un simulador modular simulténco total o parciaimente in-

v-dépend1ente del enfaoque modular secuencial, se refiere dnica y
;;clusivamente a la estructura del simulador, mds no significa
abandonar los modelos rigurosos del desarrollo secueancial, los
cuales son el productc de mds de 25 afios de investigacidén al res-
pech;; Los modelos rigurosos conocidos son sustancialmente

eficientes y cumplen adecuadamente el propdsito parz el que fue—

ron creados.

Tel como se reconocid en el Capitulo 2, lo que se pretende
con el enfoque modular siwmulifnes esencialmente es acelerar la
convergencia y agilizar &l manejo de resiricciones de disefo,

ampliando su cspacidad para incliuir otro tipo de tareas, como lo
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son la simulacidén de procesos complejos y la optimizacidn, sin
tener que sacrificar la precisidn que ya se tiene actualmente ba-

Jjo el enfoque modular secuencial.

Una vez aclarado lo anterior, es posible reconocer que las
ventajas de disedar un nuevo simulador son, ante todo. proporcio-
nar facilidad en su empleo y asegurar cdlculos eficientes, puesto
que toda su estructura estard orientada a implementar adecuada-—
mente cierto método modular simultdneo en particular; sin embar-
go, los recursos que se necesitan para desarrollar un sistema de
simu]acién totalmente nuevo son demasiado altos y se prescindiria
de las ventajas que ciertas &dreas de la estructura secuencial
tienen; por lo tanto, esta opcidn mne preccnita mucho atractivo,
fuera de los circulos académicos y., aln dentro de &stos, su uso
estd dirigido principalmente a probar modelos y estructuras muy

simples, mé&s que a conformar un simulador de propdsito general.

En el caso contrario, emplear rigidameante la estructura mo-
dular secuencial permite una implementacidn del enfoque simulté-
neo relativamente simple y c¢on un gasto moderado de recursos;
sin embargo, el sistema resultante serd poco flexible, puesto que
al utilizar la estructura secuencial como eje central del nuevo
simulador. Los cdlculos serdn guiados por mdédulos de control
(que en realidad son médulos para el manejc dc especificaciones
de diseno) y se . debe recordar que el uso excesivo de estos mddu-
los constituye una de las desventajas, en cuanto a la eficiencia

1
de cdlculo, de los simuladores secuenciales, especialmente cuando



260

se abordan problemas de disefo. En virtud de lo anterior,

gran parte de la eficiencia de los cidleculos que se pretende con

un sistems simultaneo. se pierde. Se ha planteado como posi-

ble solucidén a este problema el que sean proporcionadas varias

opciones con el objeto de que el usuario controle la direccién

de los c&lculos, sin embargo, en la mayoria de los casos no es

posible conocer a-priori que opcidn es la mds adecuada para

cada problena en particular., por lo tanto, el hecho de definir

totalmente la estrategia de solucidn puede ser una tarea adn mnés

dificil que alcanzar su solucidn, ademds, el esquema de solucidn

»ara un deterninado problema es unicamente aplicable a &1 y difi-

cilmente se haria extensivo a otros rasos.

Ante este panorama surge una tercera posicidn, que viene a

conciliar algunos aspectos de las dos antericres.

Esta posicién propone el uso de un simulador modular secuen-—

cial ya existente y desarrolliar e implementar una interface efi-

ciente que 10 wvincule a un sistema simultidneo, el cual estard

orientado al manejo eficiente de las ecuaciones, Para lograr

este objetivo se deben realizar modificaciones minimas necesarias

en ciertas areas del programa principal de control del sistema

original, para que la interface realice un flujo de informacidn
eficiente entre el sistema secuencial y el sistema simulténeco.
La parte simultidnea esencialmente funcionard como un acelerador

de convergencia, promoviendo la eficiencia de 1los calculos me-—

diante la incorporacidén de las mas avanzadas técnicas de solucidn

de ecuaciones lineales y no lineales, propias de los enfoques ba- .
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sados en las ecuaciones, técnicas que no pueden ser incorporacas

directamente a los sistemas secuenciales en virtud de caracteris-
ticas propias de su estructura y jerarquizacidn de los calculos,

caracteristicas que fueron discutidas ampliamente en los capitu-

los 3 y 4. Ls desventaja de esta posicidn es que son pocos

1os simuladores modulares secuenciales ya existentes en los que
se pueden hacer estas modificaciones del programa de control; en
1a mayoria de ellos, realizar estos cambios implica redisefar una
buena parte del programa de simulacidn, especiaimente en aquellos
simuladores que no separan las tareas de llamar a los modulos vy

resolverlos, en dos niveles independientes.

A continuacidn se presenta un breve desarroiio de cada unc
de las posiciones anteriormente aludidas. Se debe aclarar que

en forma arbitraria se han designado como estructuras A, B y C.

5.2.2. ESTRUCTURA TIPO A,

Esta estructura representa el disedo de un simulador modular
simulténeo totalmente nuevo, utilizando aspectos secuenciales
unicamente en cuanto a la captacidén de datos, andlisis y genera-
cidn de ecuaciones descriptivas del proceso y .obtencidn de valo-
res iniciales para las variables de iteracidn. También hace

uso de los modelos rigurosos para operaciones unitarias, que for-
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man parte del desarrollo secuencial, sin embargo, su solucidn es
obtenida en una forma totalmente orientada a las ecuaciones., bajo

un enfoque modular simultéaneo,

Un ejemplo representativo de esta estructura es el simulador
SIMMOD, creado por Chen (1982), y que fué disefiado especifica-
mente pera probar su particular concepcidn del enfoque modu1$r
simultdneo y demostrar la posibilidad de incluir técnicas podero-

sas en la solucidén de las ecuaciones de simulacidn y optimizacién

Este es un simulador muy simple, si es comparado con la
compleja estructura de ASPEN; sin embargo. presenta varias eta-
pas que son equivalentes, seglin se puyede apreciar en el diagrama

de flujo de informacidn, mostrado en la Figura 5.8.

El programa principal hace el 1lamado de la subrutina ENTPM
encargada de captar la definicidn del praceso, opciones de cdlcu-
1o, etc. A continuacidén llama a 1a subrutina PTEAR que rea-
1iza el andlisis del proceso, generando las corrientes de corte
y una secuencia de calculo. Existe la subrutina SAVEPN, la
cual archiva los resultados de toda la corrida y los manda impri-
mir, Con toda esta informacidn. el programa principal 1lama
a la sybrutina SIMMOD, la cual se encarga de dirigir los clcu-
los. La subrutina SIMMOD primeramente 1lama a cada médulo,
con el objeto de checar datos; si nota alguna anomalia grave en-—
via mensajes de disgndstico y si se trata de un error fatal, da
por terminada la corridas en caso de no encontrar errores, ini-

cia la.etapa de cdlculo de la simulacidn. En 1a Figura 5.9
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PROGRAMA
PRINCIPAL

RN

ENTPM SIMMOD PTEAR SAVEPM
RCYCLE
ASSIGN DIRSUB EVAJAC NEQLU
EQCALL
CONJUNTO DE
MODULOS UNITARIOS
EVALUACION DE
PROP IEDADES
TERMOF ISICAS
CONJUNTO  DE
MODULOS DE SERVICI(
.
FIGURA 5.8. FLUJO DE INFORMACION EN EL SIMULADOR

MODULAR SIMULTANEO SIMMOD.
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se muestra la estructura de 1a subrutina SIMMOD, la cual orienta

los cdlculos bajo un enfoque modular simultdneo totel.

Cuando la subrutina SIMMOD ha sido llamada, ya fuéron rea-
lizadas tareas tales como definicidén y andlisis del proceso, asfi
como la introduccidn de valores iniciales en las variables de
iteracién. Tambié&n se han realizado un determinado nimero de
recorridos modulares secuenciales a trevés del proceso, con el
objeto de fijar bases de cédlculo razonables. En estos reco-
rridos no se incluyen las especificaciones de disefio y no se re-
quiere demasiada precisidén en los cdlculos, puesto qﬁe no se bus-
ca la convergencia del proceso, sino unicamente encontrar valores

para ser utilizados como punto de partida.

Una vez co

-

C dos los racorridos secuenciales, SIMMOD 1la-
ma a la subrutina RCYCLE, que analiza cada bloque irreducible,
siguiendo la secuencia de cilcula previemente definida. Si el
bloque irreducible sdlo contiene una unidad y no exfsten especi-
ficaciones de disefio, entonces se resuelve el mbédulo, zlmacenando
sus ecuaciones y variables; en caso de existir varias unidades
y especificaciones de disefio, RCYCLE llama a2 la subrutina ASSIGN
que identifica y numera consecutivamente todas y cada una de las
variables y ecuaciones del bloque, retornando el control a RCYCLE
que 1lama a la subrutina DIRSUB con el objeto de realizar uno
o varios recorridos utilizande sustitucidn directa dentro .del
bloque irreducible que se estd resolviendo, sin incluir todavia
las especificaciones de disefio. Esto conduce a obtener valo-

res iniciales més precisos para las variables de las corrientes
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de corte. Una vez obtenidos estos valores, se agregan las es-

pecificaciones de disefio con el objeto de completar el conjunto

de las ecuaciones de simulacidén, regresando el control a RCYCLE,

quién llame a 13 subrutina NEQLU que rcaliza 1las iteraciones

modulares simultdneas, resolviendo las ecuaciones no lineales con

la ayuda de la subrutina EVAJAC, que da forma al Jacobiano del

bloque irreducible y lo resuelve aplicando diferenciaciones; se

escalan las variables para que adguieran érdenes de magnitud se-—

mejantes y se puedan nacer converger bajo la misma tolerancia.

A continuacion se aplica el o los métodos de solucidon de ecuacio-

nes algebraicas no lineales, para los conjuntos de ecuaciones de

conexidn y especificaciones de disefo, en forma simultinea. Se

verifica 1a convergenciz, si no es adecuada su velocidad, con los

valores calculados se estructura un nuevo Jacobiano y se aplica

diferenciacidn, reanudando el ciclo de cdlculo. Si no se lo-

gra la convergencia, pero la velocidad de avance es adecuada, en-

tonces se redefine el problemsa aplicando un esquema Spropiado de

generacidén de nuevos valores y se aplica el método de solucidn

de ecuaciones. Cuando se logra la convergencia de ese bloque

irreducible, se desescalan las variables, se realiza un recorrido

secuencial del blogque y se llama al mddulo de identificacidn de

fase de las corrientes, con lo que se obtiene la solucidn total

del ciclo. A continuacidn se verifica si existe otro bloque

irreducible, de ser asi, se repite el procedimianto hasta aqui

descrito, segin se muestra en la Figura 5.9.

Se debe destacar que esta estructura no realiza recorridos



266

ENIRADA 0E ~ CORTE INTRODUCIR RECORRI00S MODULARES
DAIOS  DEL - f’A.RI'IClC“_ LOS VALORES SECUENCIALES .
PRXCESO. - SEC. DE CALC. INICIALES.

¢ SE CUMPLIERON
LOS RECORRIDOS
SECUENCIALES ?

LLAMAR AL PRIMR
BLOCLE IRREDUCIRLE.
{

NUMERAR VARIABLES

Y ECUACIONES.
¥
REALIZAR SUSTITLCIONES
DIRECTAS PARA PODER
INICIALIZAR VARIABLES
Py
INTROOUCIR  LAS
ESPECIFICACIONES
DE " DISERD.
$
FORMAR EL JACOBIANO
DEL BLOOUE IRREDUCIE E

LLAMAR AL STGUIENTE
BLOCUE  |RREDUCIBLE

$
OON LOS VALGRES EVALUACION DEL
=1‘ COTEMIDOS Feouan Mo POR
" OIRD  JACOBIAND. DIFERENCIACION

!

APLICAR EL METO00 DE soLuCion
DE ECUACIONES NO LIKEALES. DE
CONEXION Y ESPECIFICACIONES ’ ‘
DE DISEfD. EN FORMA SiMU.TANEA

L £S5 ADECUADA
LA VELOCIDZD DE
CONVERGENCTA 7

RECORR(DOS SECUENCIALES
E IDENTIFICACION DE FASE
DE TODAS LAS CORRIENTES.

i
ENVIAR RUSULTADOS AL 2 EXISTE ALGUN OTRO
EOITOR DEL REPCRTE BLOGUE IRREOUCIBLE 7
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secuenciales periddicos con el objeto de reorientar los cidlculos
en la direccidn correcta hacia una solucidn, sino que recurre
exclusivamente a técnicas matematicas, como alguno de los tipos
de diferenciacidén indicados en el Capitulo 3, a fin de hacer

avanzar los cdlculos.

Esta estructura no presenta modelos simples especificos para
cada unidad, sino que estos son desarrollados mediante un esquema
de perturbacidon de los modelos rigurosos, en forma implicita den-—
tro de las subrutinas NEQLU y EVAJAC. Para mas detalles
acerca del método Hodular Simultédneo que utilize este simulador,
consultar Tdos Capitulos 3 y 4, puesto que aqui unicamente se

hace referencia a la estructura del programa de simulacidn.

5.2.3. ESTRUCTURA _TIPO__B.

Este tipe de estructura no requiere la creacidn de un simu-
lador totalmente nuevo, puesto que su implementacidn se realiza
tomando como base el programa de un simulador modular secuencial
ya existente, al cual se le agregan un conjunto de mddulos de
control auxiliares, destinados a. dirigir los cdleculos conforme
a un algoritmo modular simultdneo, sin modificar la estructura

del programa principal secuencial.



268

Un ejemplo de esta estructura es la implementacidn realizada
por Jirapongphan (1930) sobre el simulador modular secuencial
FLOWTRAN. bara mayores detalies acerca de los programas de
FLOWTRAN, se recomienda consultar los trabajos de Seader, Seider

y Pauls (1977) y Rosen y Pauls (1977).

Jirapongphan desarrolld dos algoritmos de tipo modular si-
multaneo: uno lineal de tipo gradiente, y otro no lineal con
modelos reducidos, los cuales fuéron descritos ampliamente en el
Capitulo 4. En ambos casos prevalece la idecz central en cuan-
to A la estructura de su implementacidn: agregar bloques de con~
trol auxiliares al programa principal, con el objeto de guiar los

c8lculos en forma simulténea.

§.2.3.1. Estructura para el algoritmo lineal.

Las rutinas de control de preprocesador de FLOWTRAN deben
ejercer dos niveles de control, segin los requerimientos de este
algoritmo. El primer nivel se destina al contrel de las ite-
raciones (tanto para inicializarlas., como para realizar una bis-
queda lineal o resolver la matriz Jacobiana). E1 segundo ni-
vel, es para conducir las perturbaciones numéricas y reejecucidn
de cada mddulo unitario riguroso y calcular los elementos de la
submatriz Jacobiana para esa unidad. con respecto a cada pertur-
bacién. La relacidn entre estos niveles de control, con los
mddulos unitarios y las rutinas de solucidn, se muestran en la:

Figura 5.10.
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E1 control de iteraciones transfiere la ejecucidn al mddulo
unitario que inicia la secuencia de cdlculo de un determinado ci-
clo cuando no se ha satisfecho la convergencia, indicando si la
iteracidén es una bisqueda lineal (s8¢ sobre los residuos), o
st se trata de una iteracidn completa (sobre los residucs y so-

bre la matriz Jacobiana).

E1 control de la perturbacibén se realiza a través de un md-
dulo de control multivariable, el cual transfiere la ejecucidn
hacia un determinado médulo unitario para realizar su perturba-
cidn, tal y como fué desarrollado por Kluzik (1979). Sin
emEargo. esta implementacidn requiere una cantidad relativamente
grande de pardmetros de equipo y variables de las corrientes, con

el fin de llevar a cabo la perturbacion.

Jirapongphan desarrolld un método diferente, con el objeto
de reducir el nimero de pardmetros y variables necesarios, propo-
niendo el uso de un mddulo lineal de interface, el cual es espe-
cifico para cada mbédulo unitario, y un modulo de transferencia

de control hacia el mbédulo unitario que se va a perturbar.

Puesto que cada mddulo de interface es escrito especifica-
mente para cada tipo de unidad, la relacidn entre las variables
de entrada y salida durante las perturbaciones se conoce explici-
tamente. La relacidén funcional entre el mbddulo de interface
(INTER), el mddulo de transferencia (TRANS), los médulos uni-
tarios rigurosos ¥y el médulo de ccontrol de iteraciones (1lamado

FINAL), se muestra en la Figura 5.11.
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PROGRAMA  PRINCIPAL

FINAL
MODULO UNITARIO
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FIGURA 5.11  RELACION FUNCIONAL DEL ALGORITMO MODULAR
SIMULTANEO LINEAL DE JIRAPONGPHAN.
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E1 mbédulo de interface decide, con respecto a cada variable

y pardmetro de la unidad que representa, primeramente que co-

rriente de entrada serid perturbada y segundo. de la corriente

elegida, que variable serd la que se perturbari. Una vez de-

cidido esto, se transfiere el control al m&dulo TRANS para que

1lame al mdédulo unitario. Si la perturbacidn ya ha sido tar-
minada, el mddulo TRANS npasa el control al siguiente mbdulo
INTER para preparar las perturbaciones del siguiente médulo uni-

tario, hasta completar el ciclo.

Se debe reconocer gue el escribir mddulos INTER especifi-

cos para cadas mddulo unitario es una tarea ardua: el esfuerzo es

recompensado ampliamente, puesto que esta labor se realiza una

sola vez y conduce a significativos ahorros en tiempo de coémputo.

5.2.3.2. Estructura para el Algoritmo No Lineal.

E1 algoritmo no Yineal fué desarroYlado bajo un enfoque de

ciclo interno-ciclo externo, como se describid en el Capitulo 4.

E1 ciclo externo estd representado por la ejecucidén de los
médulos unitarios rigurosos, con el objeto de generar los paréme-
tros de los modelos reducidos, mientras que el ciclo interno re-

suelve las ecuaciones que constituyen el problema reducido.

Los mddulos de control del simulador FLOWTRAN deben con-

trolar las iteraciones tanto del c¢iclo interno como del ciclo ex—
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terno; guiar la generacidn de los coeficientes del modelo redu-
cido para cada unidad y resoiver el probiema reducido, tal y co-
mo se muestra en la Ffigura 5.12. Nuevamente se requieren dos
niveles de control: uno para el control de las iteraciones del
proceso coxpleto Yy otro para controlar las ejecuciones de cada

mbédulo unitario.

Jirapongphan propone una estructurs basada en la adicidon de
mdduios de control auxiliares, tal y como lo hizo con el algorit-
mo lineal. E1 control de las iteraciones sobre el proceso se
realiza con un mdédulo que transfiere la ejecucidn al mddulo uni-
tario que encabeza el orden de calculo, cuande la convergencia
ain no se logra, ya sea en los ciclos de cdlculo interno y exter-
no. Se wutiliza un indice para indicar el tipo de iteracidn;
en el caso de las fteraciones sobre el ciclo interno, se emplea
otro %ndice para mostrar si se trata de una iteracidn sobre la

matriz Jacobiana completa o s$3l0 una busqueda lineal.

E1 segundo médulo de control, aplicable a cada méddulo unita-
rio, es implementado como una combinacidn de mddulo, exclusivo
de cada tipo de mddulo wunitario, v un médulo de transferencia
de control aplicable tanto al mdédulo unitario riguroso, como a

Tos demis mddulos de interface.

E1l médulo de interface emplea los valores de las variables
de entrada y salida, pardmetros de equipo y variables del vector
de retencién del mbédulo unitario que representa y ejecuta tanto

las rutinas de cadlculo de los coeficientes del modelo reducido,
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PROGRAMA  PRINCIPAL

CONTROL  DE
ITERACIONES
CICLO  INTER CICLO EXTERNO
SOLUCION DEL GENERAR COEFICIENTES
DEL MODELO REDUCIDO
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FIGURA 5.12. RELAGCION ENTRE Los NMIVELES DE
DE FLOWTRAN PARA EL ALGORITMO
SIMULTANEO NO LINEAL.
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como l1as rutinas para calcular el valor funciconal v la submatriz

Jacobiana referentes a las expresiones de)l modelo reducido para

una unidad en particular. La relacidn funcional entre el mé-
dulo de control de iteraciones (llamado LAST), el médulo inter-
face (INTER #), el mddulo de transferencia (TRANS), 1as rutinas
del modelo reducido y los mdédulos unitarios rigurosos, se muestra
en la Figura 5. 13.

En los apéndices del +trabajo de Jirapongphan {(1980), se
muestra en detalle tanto l1os requerimientos del sistema, como la

estructura de datos de las dos estructuras aqui mostradas.

El hecho de agregar m&dulos de control auxiliares a un simu-
lador secuencial existente, con el objeto de crear un simulador
modular simulitdneo, es mids econdmico en recursos, comparado con
el gasto de crear un simulador totalmente nuevo; sin embargo,
se debe reconocer que esta estructura es muy rigida y susceptible
de fallas de definicidn, puesto gque el usuario debe definir los
nuevos mddulos de contro)l especificos para cada operacidn unita-
ria y emplear una serie de enunciados para lograr su aceptacidn
dentro del sistema. Ademis, se debe recordar que una de las
mayores desventajas del enfoque modular secuencial es precisamen-
te el uso de mddulos de control, los cuales consumen excesivo
tiempo dc cOmputu, y si a8 eslo se agregen ciclos de conirol auxi-
liares, es muy posible que el tiempo de cOmputo se eleve. La
justificacidn para el uso de midulos de centrol auxiliares es 1la

reduccidn en el nimerc de parimetros y veriables que debe manejar
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el programz principal de control, 1o cual deberd reducir el nime-

ro de iteraciones necesarias para lograr ls convergencias sin

embargo, ©s recomendable evaluar si la reduccibn en el nidmero de

iteraciones es significativo, y si en realidad cada una de esas

iteraciones requerirf menor tiempo de c&mputo. tomando en cuenta

que los modelos reducidos por si mismos son de un consumo de re-

cursos bajo.

Este tipo de estructura modular simultlnes es especialmente

adecuada para su implementacidn sobre simuladores modulares se-

cuenciales con una estructura de cilculo cerrada, es decir, para
aquellos simuladores que manejan en un mismo nivel el l1lamado de

los mddulos y su solucidn, y cuyas respectivas subrutinas no son

independientes y por lo tanto la orientactdn de los c8lculos en
forma simultlnea se debe realizar con rutinas externas, tal y co-
mo fuf planteado anteriormente.

5.2.4. ESTRUCTURA_T1PO C.

Esta estructura viene & conciliar varios aspectos de los dos

enfoques anteriormente descritos. En la estructura tipo A,

todo el programa de simulacidn esti orientado a los c8lculos mo-

dulares simultdneos. En cuanto a la estructura tipo B, no se

modifica en forma directa el programa de control secuencial, sino
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que utiliza un sistema de subrutinas (mddulos), fuera del progra-

ma principal, para guiar los cllculos simulténeos.

Trevifio-Lozano (1985), propone la implementacibébn de. una
nueva estructura, en base al simulador modular secuencial ASPEN
PLUS, mediante una modificacidn directa sobre la subrutina SEQMON
la cual controla les cdlculos durante 1z simulacibn. Esta mo-

dificacidn se realizé bajo el enfoque ciclo interno-ciclo externo.

Se sabe que el programa de control de un simulador modular
secuencial realiza estas cuatro funciones principales:
a) Selecciona bloques irreducibles, corrientes de corte ¥y

disefa una secuencia de cd3lculo apropiada.
b) Inicializa corrientes de corte y corrientes de entrada.

c) Decide el orden de llamado de los mddulos, de acuerdo a

la secuencia de cdlculo y tipo de ciclos de recirculacidn.
d) Verificar la convergencia de cada ciclo.
Trevino-Lozano plantea nuevas funciones asignadas al progra-

ma de control, de acuerdo @ su concepcidn de un simulador modular

simulté@neo, resumiendolas en:

a) Selecciona blogues irreducibles, corrientes de corte y

disefia una secuencia de cadlculo apropiada.
b) Inicializa corrientes de corte y corrientes de entrada.

c) Desarrolla recorridos secuenciales para obtener bases de

c8lculo razonables.
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d) Dirige el c8iculo en los bloques rigurosos {ciclo exter-

no) para generar los paré&metros de los modelos reducidos (ciclo

interno).

e) Controla la generacidn de informacidn requerida para he-
cer converger el ciclo interno (Jacobiano de las ecuaciones vredu-

cidas, gradiente de la funcidén objetivo, residuales, etc.).
f) Controla la solucidn del probliema reducido.

g) VerifFica la convergencia del ciclo externo; si no se lo-
gra, transfiere las variables necesarias desde el ciclo interno

hacia el ciclo externo.

h) Repite los pasos d, e, f y g, hasta lograr la conver-

gencia del ciclo externo.

Al comparar las listas de las funciones propias de un pro-
grama de control para un simulador modular secuencial y para un
modular simult8neo. parece que deben realizarce extensas modifi-
caciones, sin embargo, esto no es del todo cierto, puesto que va-

rias etapas son equivalentes.

En el nuevo simulador los mddulos realizan otras funciones,
aparte de 1a solucidn de las variables de salida a partir de las

variables de entrada, y que se pueden agrupar en:
a) Generar los pariametros del modelo reducido.
b) Generar 1a matriz Jacobiana de las ecuaciones reducidas.

c) Evaluar los residuales de las ecuaciones reducidas.
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En la seccibn 5.1.3., se resaltd la importancia de que el
programa principal maneje en dos niveles separados ¢l llamado de
cada mbédulo y su solucidn., lo cual facilita l1a implementacidn de
1a estructura modular simulténea. En este caso, los ajustes
y modificaciones se hacen directamente en 1a subrutina que con-
trola los cdlculos de la simulacidédn con el objeto de que reatltice
las nuevas funciones del programa principal de control y se pueda
tener una versidn modular simulti3nea a partir de un simulador mo-
dular secuencial. En la Figura 5.14 se muestra el flujo de
informacién en la subrutina de control de c&lculos (SEQMON), una
vez +implementada la estructura tipo C en ASPEN (ver Figuras

5.6 y 5.7).

Visto de este modo, esta subrutina decide que bloques deben
ser ejecutados y en que orden, ast cocmoc lzc opciones que operan
sobre los modelos reducidos (Yineales o no lineales): opciones
para la convergencia de las variables de las corrientes (unica-
mente las corrientes de corte, o todas las corrientes del proce-
so, o ciertas corrientes seleccionadas, etc.); y el mé&todo de
convergencia para los cldlculos del ciclo externo (sustitucidn di-
recta, con o sin aceleracidn, etc.). ta convergencia del ci-
clo interno es monitoreada directamente por el método de solucidn

que se eligid para el problema reducido.

Con referencia a la Figura 5.14. se puede notar que la in-
troduccién de datos y el andlisis del proceso (para generar la

particidén en bloques irreducibles, corrientes de corte y secuen-
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cia de cllculo), son equivalentes a las de un simulador modular
secuencial, La etapa de inicializacidén puede ser vista a dos
niveles: primero, para evaluar la condicidn termodindmica de las
corrientes de entrada, y segundo, para obtener valores iniciales
tanto para las corrientes de corte, como para las variables in-—
ternas de cada mddulo. El1 primer caso se resuelve mediante
un recorrido secuencial simple, sin incluir las restricciones de
disefio, y con especial atencidédn a los mdédulos de identificacidn
de fase. E1 segundo caso requiere elegir una determinada
opcidn para resolver los modelos rigurosos (ciclo externo) y rea-—
1izar un determinado niimero de recorr‘dos-secuenciaWes para obte-—
ner puntos de partida razonables para los cdlculos simulténeos:
sin embargo, estos recorrideos no son tan rigurosos como en un Ssi-—
mulador secuencial., puesto que no se pretende obtener la conver-—
gencia de cada ciclo de recirculacidn, basta con obtener valores
aproximados. Esta estrategia equivale a usar el simulador
modular secuencial para iniciar la convergencia del proceso a
partir de un punto alejado de la solucidn, y una vez obtenido un
acercamiento, cambiar al calculo modular simultdneo y obtener la

solucidén con el grado de precision deseado.

E1 ciclo iiterno (problema reducido), comienza una vez que
los parimetros reducidos han sido generados, usualmente obtenidos
durante el &1timo recorrido secuencial, y se reunen los elementos
para formular el problema reducido. El problema reducido con-
duce a la solucidn simultinea del sistema de ecuaciones reducidas

del proceso, en el caso de la simulacidn. En la optimizacidn
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el problema reducido es un caso altamente restringido, en donde
las ecuacionas reducidas del proceso son tratadas como restric-
ciones de dgualdad. En ambos casos, la idea es resolver el
problema reducido en forma giobal, por 1o tanto, los vectores y

matrices que caracterizan el prooema deben dincluir todas las
ecuaciones reducidas del proceso y no sdlo las ecuaciones reduci-

das de un m&édulo individual.

Las especificaciones de disefio pueden tener cualquier forma,
elegida por el usuario, y es recomendable manejarlas en forma de
subrutinas separadas de las demds, puesto que la estructura de
sus ecuaciones no se conoce a-priori y este arreglo puede brin-

dar wmayor versatilidad al simulador.

La G1tima parte del problema reducido que necesiia s&F ca-
racterizada es la funcidn objetivo para optimizacidn. Esta
funcidn puede ser mwanejada en la misma forma que una especifica-
cidn de disefio. Vistc de este modo, el problema de simulacidn
puede considerarse como un caso especial del problema general
de optimizacidn. Una vez caracterizado el problema reducido,
se procede a escalar sus variables para hacerlas converger bajo

la misma tolerancia.

Al aplicar el método de solucidn elegido, se evaliia la con-—
vergencia del ciclo interno; si esta no se logra., se procede a
desescalar las variables ¥ los valores obtenidos en la Gltima
iteracidn se utilizan para realizar un recorrido secuencial con
el objeto de obtener informaci6n mis precisa acerca del problema

reducido y repetir el procedimiento de cdlculo descrito.
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Una vez que el ciclo interno ha convergido se tienen nuevos
valores de las variables de proceso; por lo tanto, 13 convergen-
cia del ciclo externo debe ser evaluada. Una forma de buscar
esta convergencia es calcular la difereacia entre el valor de las
variables del ciclo interno calculadas durante dos iteracicnes
consecutivas del ciclo externo. Una tolerancia se puede defi-
nir en términos de la diferencia mixima entre las variables es-

caladas o en términos de la norma de las diferencias de todas las

variables escaladas.

Si la convergencia no se alcanza, es preciso calcular nuevos
estimados de las variables del ciclo externo, ya sez por sustitu-
cidn directa o aplicando el metodo de Wegstein (1958). Estos
nuevos valores deben ser colocados en 1los vectores de las co-
rrientes y de los par8metros de equipo de los modelos rigurosos
originaies {saccidn modulsar secuencial) v las corrientes de pro-
ceso necesitan ser reinicializadas para obtener todas la informa-
cibn qQue se necasita en la solucidn de los métodos rigurosos.
A partir Jde la ejecucidédn de los modelos rigurosos se obtienen
nuevos parémetros reducidos para reiniciar otra iteracidn del
ciclo interno. Ahora bien, si la convergencia del ciclo ex-
terno se logra, entonces cada valor obtenido es colocado en los
respectivos vectores de las corrientes y de parametros de equipo
y las variables adquieren su orden de magnitud original. Se
realiza un Oltimo recorride secuencial, incliuyendo médulos de
identificacidn de fase para todas y caeda una de las corrientes de

proceso, obieniendose asi la definiciéon de todo el sistema.
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Una caracter¥stica muy importante de este tipo de estructura
es que realiza recorridos secuenciales periddicos., con el cbjeto
de reorientar los cidlculos en la direccidon correcta haciz 12 con-
vergencia. Al digual que la estructura de tipo B, aqui se
adopta el uso de modelos reducidos especificos para cada opera-—
cidn unitavria, sin recurrir a la diferenciacidn directa sobre los

modelos rigurosos.

No se debe pasar por alto que la totalidad del anterior de-
sarrollo ha sido implementado sobre 'a subrutina que controla los
cdlculos, sin recurrir a1l uso de subrutinas especiales que diri-
jen los cdlculos, es decir, la moditicacidn fu& realizads di-

rectamente sobre la subrutina SEQMON, de ASPEN.
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CAPITULO 6 EL CONCEPTO MODULAR SIMULTANEQ DEL
SISTEMA  SMS/ZAR.

Con la informacidn contenida en los capitulos anteriores, se
tiena un Smplio panorama acerca de las principales tendencias que
exhibe el desarrollo del enfoque modular simulténeo dentro de la
simulacidn de procesos. tanto en la creacibn de modelos de opera-
ciones unitarias, que reunan en forma funcional caracterfisticas
de seoncillez y poder descriptivo, como en el perfeccionamiento
de algoritmos de solucidn y estructuras para el manejo de infor-
macion que se beneficien de las innovadoras y poderosas técnicas
de solucidn de ecuaciones no lineales y matrices dispersas, en
forma armdnica con 10s crecientes avances en materia de manejo

computacional.

En este capitule se propone la implementacidn de un simula-
dor modular simultineo a partir de un simulador modular secuen-
cial ya existente. Primeramente se justifica esta decisidn
mediante un breve an&lisis de los fines que se persiguen y de los
recursos Con que Sse cuenta para realizar este trabajo. Acto
segido, se describen las caracteristicas generales del simulador
modular secuencial SGP/ZAR, sobre el cual se propone la conver-—
sidén modular siletSnen. Finalmente, se describe el entorno

operativo del simulador modular simulténeo SMS/ZAR, identificando
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el tipo de estructura susceptible de ser adaptada y las areas de

trabajo mis significativas para lograr su implementacidn.

6.1. CONSIDERACIONES PREELIMINARES,

En el Capitulo 5 se reconocid la existencia de dos grandes
tendencias en 1a concepcidn de un simulador modular simult8neo:
una identificada con la creacidn de un simulador modular simulté-
neo totalmente nuevo; la otra, representando la adaptacién de
un determinado esquema modular simultdneo en base a un simulador

modular secuencial ya existente y de probada funcionalidad.

Se hizo especial énfasis en el hecho de que la creacién de
un simulador modular simultdaneo totalmente nuevo y orientado a
implementar eficientes técnicas de solucidén de ecuaciones no li-
neales, 1mp11cit9mente estd dejando a un lado la robusta estruc—
tura y la exce1ent§ precisidén del enfoque secuencial, en busca
de mayor eficiencia computacional 3 la posibilidad de adoptar
técnicas que incorporen paradmetros de disefio y funciones objeti-

vo, en una forma m3s manejable.

Otro aspecto, digno de tomarse en cuenta, muestra que la
creacidn de un simulador modular simultineo totalmente nuevo
impone demasiade rigidez en cuanto a estructura, puesto que los

intentos por crear simuladores de este tipo se destinan a imple-.
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mentar y probar técnicas simultaéneas muy especificas y esta es-
tructura no es aplicable a evaluar otras técnicas. Esto es
muy importante si se toma en cuenta que el desarrolle medular si-
multédneo esta en etapa de expansidn, adn sin llegar a consolidar—
se firmemente, por lo tanto, es necesario crear estructuras

flexibles ¥y gque permitan probar varias técnicas y sus variantes.

El1 disefio de un simulador modular simultineo fotalmente nueve
exije el empleo de valiosos recursos, que es preferible canalizar
hacia 12 obtencidn de una estructura eficiente bajo este enfoque,
o cuando menos, a defipir rutas de investigacion mas promisorias

y fructiferas.

Ante esta situacidn, existe la opcidn generalizada para
crear una base de simulacidn (generalmente con participacidn mo-
dular secuencial) y a partir de ahi generar una wostructura modu-—

lar simultdnea y evaluar su comportamiento.

No se descarta del todo la idea de crear sistemas simulta-
neos totalmente nuevos, puesto que una vez reconocida una ruta
promisoria, serd necesario disefiar simuladores de este tipo para
explotar sus beneficios, sin embargo, mientras no se definan es-
tas sendas de desarrollo, esta opcidn afin no goza de amplia acep-
tacidn, aln dentro del campo académico, puesto que ante la opcidn
de crear simuladores simultaneos totalmente nuevos, se prefiere
disefiar simuladores orientados & las ecuaciones y fortalecer asi
una base de investigacidn y desarrollo realmente competitiva con

el enfoque moduler simultineo.
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Aunado a lo anterior, se debe tener en cuenta que la crea-
cidn de un simulador totalmente nueve implica que no se obtendré&n
resultados pricticos en el corto plazo y ests es de suma impor-
tancia cuando (03 rccurses para su desarrollo son limitados y
proporcionados de acuerdo a l1a evaluacidn de resultados, tal y
como sucede en la mayoria de las instituciones, tanto educativas
como comerciales. Por el contrario, implementar un sistema
simuliténeo sobre un simulador secuencial ya existente, permite
generar resultados en el corto plazo e irlos refinando en etapas’

sucesivas, hasta obtener resultados mds satisfactorios.

Otro tipo de consideraciones se refiere especificamente a
los recursos reales, disponibles en la institucidn en donde se
desarrollari el proyecto. En el Capfitulo 5 se reconocid 1la
gran cantidad de recursos que exige la implementacidn de un simu-
lador y, restringiendonos al1 &mbito puramente académico, en el
Capftulo 1 fueron presentadas varias aplicaciones de l1a simula-

cidn en este nivel.

Por lo anteriormente expuesto, se considera que la mejor
opcidn es la adaptaciédn de una estructura modular simultdnea so-

bre un simulador modular secuencial de probada funcionalidad.

Para tal efecto se encuentra disponible un simulador modular
secuencial de propdsito general, el SGP/ZAR (1983), el cual es
totalmente funcional y con una estructura poco sofisticada y
susceptible de aceptar alguna de las estructuras simultlneas co-

nocidas en la actualidad.
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6.2. EL SIMULADOR MODULAR SECUENCIAL SGP/ZAR.

6.2.1. Descripcidn__ General.

E1 simulador SGP/ZAR esté realtizado en el lenguaje de alto
nivel FORTRAN IV y en su actual estado de desarrollo cuenta con
75 subrutinas y mids de 12,000 1ineas de instrucciones, con la po~
sibilidad de ser expandido, agregando los mddulos unitarios y de
servicio que el usuario juzgue convenientes, ademids de contar con

otras posidilidades que seridn abordadas més adelante.

En general, el sistema pose dos grandes componentes: los md-
dulos ejecutivos y los mddulos de soporte, que a su vezr incluye
Yos mdédulos unitarios y los mddulos de servicio. En la Figu-
ra 6.7 se muestra la estructura global del simulador SGP/ZAR y

1a relacidn de los médulos con el programa principal.

€1 simulador cuenta con 20 mdédulos ejecutivos, 29 mddulos
unitarios y 5 mddulos de paquete termodinlmico. En forma
adicional existe un banco de datos que contiene los pardmetros
y constantes empleados en las correlaciones para el célculo de
propiedades termofisicas, con informacidén para 275 componentes
(especies quimicas) considerados como estdndar y datos de frac~
ciones de petrdleo, existiendo la posibilidad de aceptar hasta
100 componentes especificados por el usuario y gque no estan in=-

cluidos en el banco de datos.
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SCAN

EQUIP
REQUEP

SUBSET
DREAD
CLEAN
ZERO DPRINT “_~—j]
REYCLE
TRANSF PRINCIPAL
TPRINT
TEST
7
TEST
DCHECK
X
—1 T 4 / EQCALL
/ ;
KHZT: SUBRUTINAS UNITARIAS:
COMPID ABS1, ABSR, ADBF, BOTT,
ENTH CTR1, CTRL, DISC, DISR,
CAVT - ZDENS DIST, DVDR, ENTM, FHTR,
KVAL HKER, LQLQ, MIXR, MMIX,
MSEQ. OVHD, PUMP, REAI,
HRY TsuBH REAC, VALV,
BUBTP/DENTP ADDT ————————e AQD11
FIGURA 6.1 DISTRIBUCION LOS PROGRAMAS DEL
SIMULADOR  SGP/ZAR.
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A) Moddulos_  Ejecutivos.

Forman la base del sistema de simulacidn, con 1importantes

asignaciones, entre las que destacan: la captura e incorporacidn

de los datos de entrada al proceso; realizar el an3dlisis del

proceso para obtener la identificacidn de recirculaciones, co-

rrientes de corte y obtencidn de una secuencia de cdlculo: in-
corpora al sistema los parimetros y correlaciones para la evalua-

cidn de propiedades termofisicas e inicializa las wvariables del

proceso; verifica la consistencia de la informacidn y contvola

el 1lamado de los mddulos unitarios: organiza £1 cdlculo de ra—

circulaciones y promueve sSu convergencia; dirige las operaciones

de entrada. salida y transferencia de informacidn, etc.

En la Ffigura §.2 se presenta la estructura del programa
principal del sistema SGP/ZAR y la secuencia de 1lamado de los

principales mddulos ejecutivos. Para una descripcidn mas de-—

tallada al respecto, consultar el Manual del Usuario del sistenma.

B)- Mddulos de Soporte.

Los mdodulos ejecutivos construyen y dirigen 27 esquema gene-

ral de c8lculo, sin embarge, no realizan ninguna tarea de simula-

cidn. La simulacidn, propiamente dicha., se 1lieva a cabo me-

_diante la intervencidn directa de los mddulos unitarios y Tos
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mbédulos de servicio, relacionados arménicamente y de acuerdo a

los requerimientos especificos de cada probiema,

a) M™Médulos Unitarios.

Cada m&dulo unitario simula el comportamiento, ajustado a

1a realidad en mayor o menor g¢grado, de uno o varios equipos y

operaciones unitarias, de acuerdo a procedimientos rigurosos de

cllculo. El simulador SGP/ZAR contiene 22 mbdulos unitarios

bésicos, referentes a una operacidon unitaria o a un conjunto de

operaciones unitarias afines, agrupadas en una misma rutina de

zflculo.

Existe 1a posibilidad de que el usuario defina sus propias

subrutinas de c3lculo que no hayan sido inclufdas en el conjunto

basico, para lo cual dispone de 11 secciones,

ADD1  hasta ADD1I,

designadas desde
en cuya definicién se deber§ respetar el pro-

tocolo del sistema para obtener compatibilidad con otros mddulos.

b) Mddulos de Servicio.

Son mddulos que pueden ser tanto de desarrollo matemltico,

como de manejo de informacidn. Se incluyen también todas ru-

tinas del paquete termodin&mico {cflculo de entalpias, constantes

de distribucibn, temperaturas de vocio y burbuja, etc.).
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A través del paquete termodinidmico, KHZT, se maneja el banco
de datos termodindmicos, llamado COMPIDO, conteniendo parimetros
y correlaciones para la evaluacidn de propiedades termofisicas

de las 275 componentes estandar. También se consideran las
principales fracciones

de petrdleco, camo componentes esténdar,

Existe la posibilidad de manejar

componentes (o mezclas de ellos),

adicionales. hasta 100
especificadaos por el wusuario,
permitiendo la introduccidn de sus parlmetroes y correlaciones
termodindmicas especificas.

E1 sistema SGP/ZAR requiere cuatro grandes conjuntos de in-
formacidbn., con el objeto iniciar una simulacidn:

1.~ Definicidn de las corrientes de alimentzcidn al proceso.
2.~ Topologia del proceso y red de interconexibn eatre equi-

pos, incluyendo la matriz del proceso.

Algoritmos de solucibn para cada médulo unitario.

4,~ Orden de cdlculo. indicando la secuencia de l1lamado para'

cada mbédulo unitario aislado y formande parte de un ci-

clo de recirculacidn.

El siguiente procedimiento consiste en examinar ls matriz

de proceso para determinar el estado de las corrientes asociadas

con cada mddulo unitario. Previamente 21 sistema ha "etique-
tado" cada equipo y sus corrvientes, para verificar si estas ya
son conocidas totaimente o definir si un equipo ya hz sido calcu-
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lado. E1 simulador inicia 1a evaluacidn de los equipos cuyas

corrientes de entrada y parametros de equipo estln definidos.

Cuando los c2lculoes no pueden continuar por haber encontrads

corrientes de entrada no especificadas, entonces el sistewma reco-

noce un ctonjunto de equipos y corrientes asociados que participan

en un ciclo de recirculacidn, que ser8 resuvelto en forma iterati-

vo, Una vez obtenida la solucidn del ciclo. dentro de cierto
valor de tolerancia. el sistema continba con el examen de la ma-

triz de proceso, calculando las operaciones unitarias e identifi-—

cando algin otro ciclo iterativo. Este procedimiento de al-

ternar el examen de la matriz de proceso y la solucidn de mddulos
y ciclos iterativsc continua hasta que todo el proceso ha sido
evaluado, o bién, haste que la ejecucidon ya no puede procadzr en

virtud de encontrar una especificacidn errdnea.

Los detalles refaerentes a los procedimientos y protocolos

para la definicidn del proceso, datos de las corrientes, toleran—
cias para convergencia, eleccidn de opciones termodinamicas. mo-
dificacién de mddulos unitarios y de servicio, etc.; deberdn ser

consultados en el Manual del Usuario del sistema SGP/ZAR (1983).

6.2.2. Programa Ejecutivo de Control.

En esta seccidn se describe el esquems computacional del

programa ejecutivo de control del simaliador SGP/ZAR y de sus
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principales subrutinas asociadas.

Este conocimiento es muy <importante porque este programa
es el que se verd directamente influido a1 realizar 1a implanta-
cién del simulador modular simultineo SMS/ZAR.

En 1a Figura 6.2, al presentar la estructura del Procgrama
Principal del SGP/ZAR, se ﬁhede apreciar que el proceso de simu-
Tacidbn se 1inicia con el 1lamado de ta suvbrutina DREAD 4{ntrodu-

ciendo los datos de alimentacidén al sistema: a continuacidn se

1lama a 1a subrutina COMPID que activa al paquete termodinimice
KHZT para obtener los parémetros y correlaciones de cdlculoco-
rrespondientes a los componentes indicados en los datos de entra-
da. Se 1lama a 1a subrutina INIT, que realiza la identifica-
cidn de fase y evalda T1a entalpia de las corrientes de entrada
al proceso. Con esta informacidn se 1lama a DCHECK para ve-
rificar la consistencia de la informacidén de entrada al proceso,
de acuerdo a la matriz de proceso y a los resultados de INIT; si
se encuentra alguna discrepancia se regresa al coatrol al progra-
ma principal de l1lamado y se cancela la ejecucidn, solicitando
una redefinicidn del problema. Si la informacidn es consis-—

tente, se llama a la subrutina DPRINT para imprimir 12 informa-

cién con la que dard inicio la simulacidn.

Hasta aqui el comportamiento del sistema es funcional tanto
para el enfoque secuencial, como para el simultlneo. Sin
embargo, cualquiera que sea el esquema que se adopte, existen dos

prerequisitos muy importantes para un programa de simulacidn y
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disefio: Primero, el acceso eficiente de los parldmetros de equi-

po y las vartables de Tas corrientes; 1o que implica que los va-

lores supuestos o aproximados de las variables puedan ser, intro-

ducidoa eficiantcmente en sus lugares relevantes, accidn que en

el sistema SGP/ZAR se realiza mediante bloques de informacidn de

tipo COMMON. Segundo, l1a facilidad de llamar y calcular los

méduloes unitarios de acuevrdo a una secuencia predeterminada, ca-

pacidad que en el SGP/ZAR estd representads por la subrutina

SUBSET y sus rutinas subordinzdas.

Con el 1lamado de la subrutina SUBSET se inicia formalmente

la etapa de cdlculo. Esta subrutina representa el nicleo del

programna tjecutivo de control del SGP/ZAR., pues controla el 1la-

mado de los mbddulos unitarios, vigila su solucidn de acuerdo &

los ciclos de recirculacidn identificados y de la secuencia de

c8lculo previamente definida. Em realidad esta subrutina

opera mis bien como un director de orquesta, distribuyendo tareas

y vigilando su ejecucidn, aunque sin realizar ningin c8lculo nu-

mérico por si misma. En la Figura 6.3 se presenta el diagra—

ma de flujo simplificado para la subrutina SUBSET. Primera—

mente se llama a SCAN para identificar el tipo de corrientes que

maneja cada equipo: a continuacidn verifica si los datos de en—

trada provienen de una corrida anlerior o si sus variahles aidn

estdn sin unp valor asignado y de ser asi se 1lama a la subrutina

RCYCLE. Si un equipo ain no ha sido calculado y todas sus va-
riables de entrada son conocidas, se llama a

EQUIP, EQCALL Y REQUIP,

Jas subrutinas

para lograr la evaluacidn de ese equipo.
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/ ¢L0S DATOS PROVIENEN DE->‘ 51

N\ UNA CORRIDA ANTERIOR?
NO

LLAMA
SCAN

L3

1 = 1, NEMAX

a0 i HAY UN EQUIPD PRESENTED>
{s!

NO © ESTE EQUIPO YA HA '
SIDO CALCULADO 7
Ist

ND ¢ TODAS LAS ENTRADAS
SON CONOCIDAS ?

FIGURA 6.3 DIAGRAMA DE FLUJO DE LA  SUBRUTINA
SUBSET, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR.
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ETIQUETAR CORRIENTES
Y EQUIPQS DE ESTA UNI-
DAD COMO CALCULADDS,

_ st/ & EXISTEN OTROS EQUIPOS
¢ \ SIN FORMAR UN CICLO ?

NO

i ESTE EQUIPQ ES IRRE- s1
LEVANTE PARA LA CON- o
. VERGENCIA DEL CICLO ?

NO

)

RCYCLE

s1
L_____,<L EXISTEN OTROS EQUIPOS>

NO

RETURN

FIGURA 6.3 DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA
SUBSET, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR (CONT.)
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La subrutina SUBSET continda examinando todos los equipos,
resolviendolos en forma individual, o en forma de ciclos, hasta

alcanzar 1a solucidn total del proceso.

La Figura 6.4 muestra el diagrama de flujo simplificado de
1a subrutina SCAN. A cada una de las corrientes de proceso
se les asigna una etiqueta, con un valor de 1 para las corrientes
de entrada, O para las de salida y -1 para las corrientes no
asociadas con el epquipo que se examina. Del mismo modo, 1los
equipos ya calculados se etiquetan con 1, los no evaluados con U,

y los equipos no involucrados en un ciclo con ~1.

La subrutina EQUIP se encarga de transferir informacidn es-
pecifica, desde la matriz de datos de corrientes hacia la matriz
de entrada del médulo unitario que la requiere. En la Figura
6.5 se muestra el diagrama de flujo simplificado para esta subru-
tina. Se comienza con la inicializacidn de los contadores
de las corrientes de entrada y salida; a continuacidén lee el va-
lor de la etiqueta de cada corriente, si es 0O se considera de sa-
lida y no sufre cambio, si es menor a cero (-1) es una corriente
irrelevante y se sitila directamente en el arreglo de corrientes
de saliad sin ninglin cambio y si la etiqueta es mayor de cero
(+1), es una corriente de alimentacidn y se transfiere su valor

al arreglo de trabajo del equipo correspondiente.

La subrutina REQUIP realiza la tarea inversa a la de EQUIP.

Su misidn es recuperar los datos de entrada y salida desde 1las
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INICIO

1 = 1, NSMAX T>
<<i__m_.___*____m4
EHAY EN EL VECTOR SEXT 8O
UNA CORRIENTE i QUE -~
ESTE ASIGNADA?

e e

SI

ETIQUETAR CORRIENTES: |
ALIMENTACION = 1

OTRAS = 0

.

N
e

l

l ETIQUETAR EQUIPOS:
NO USADOS = -1
OTROS = 0

l
RET;;;B

FIGURA 6.4 DIAGRAMA DE FLUJO DE tA SUBRUTINA
SCAN, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR.



306

-®

i INICIAR CONTADORES DE
| ENTRADA Y SALIDA:
L K=1 J =1
T
K S

g \\
i =1, N3MAX

. 4
-1/ ¢ numERo OF ETIQUEN, 0O

J \TA DE CORRIENTE ?/

NIN = K-1 { +1

TRANSFERIR AL ARREGLO " TRANSFERIR AL ARREGLO
DE SALIDA DE TRABAJO . DE TRABAJO DE LA UNI-
EL VALOR DE ESTA CO- ! pAp, EL VALOR DE ESTA
RRIENTE DE SALIDA. | CORRIENTE DE ENTRADA.

: L
HACER: Jd=J +1 i] lAHACER: K=K+
[ o
)‘\
8
<
HACER:  NOUT = J - q

-

—~~

RETURN

FIGURA 6.5 DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA
EQUIP, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR.
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matrices (arreglos de entrada y salide) de los mbdulos unitarios
hacia los arreglos pormancntes del sistama, dospués de cada cil-
culo. En Ya Figura 6.6 se presenta el diagrama de flujo
simplificado de esta subrutina, destacando la recuperacibn de in-
formacidén en dos niveles. Primero, obttiene la informacidn ge-
asrada en los célculos del wmédulo unitario, obteniendola de los
arreglos de salida y situandola en los arreglos permanentes y de
impresidn. El segundo nivel recupera la informacidn de entra-
da que cada mddulo unitario recibid (por medio de la subrutina

EQUIP), situandola nuevamente en los arreglos originales.

La subrutina EQCALL realiza el llamado de los mbébdulos unita-

rios representativos de cada uno de los equipos contenidos en el

Proceso. En la Figura 6.7 se presenta el diagrama de flujo
siaplificndo de esta subrutina. Se 1inicia con la formacibn
2 Ma=sBs psves 153 sguipgss, comtinis con e seloccidn de cpoic-

nes de impresidon de comentarios y datos y finalmente realiza el

1lamado, uno a uno, de los médulos necesarios,

Lz subrutins RCYCLE os llamads por SUBSET cuande encuentra
que los cllculos y datos del proceso estan incompletos y la simu-
lacidn no procede debido a la presencia de corrientes de recircu-
lacidn. En la Figure 6.8 se presenta el diagrama de flujo
simplificado de esta subrutina. La secuencia de llamado de
Yos wddulos unitarios, representada por las subrutinas EQUIP,
EQCALL y REQUIP y la verificacidn de la convergencia en la subru-
tina TEST, se repite para el ciclo iterativo, de acuerdo a los
muneros de identificacidén de unidad, contenido en los vectores

XE2 y KE3, que se refieren respectivamente a2 la lista de nimeros
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INICIO

x
i= 1, NOUT /

REUBICAR LAS CORRIENTES
DE SALIDA CALCULADAS, DE
L0S ARREGLOS DE TRABAJO
A LOS ARREGLOS PERMANENTES

REUBICAR LAS CORRIENTES
DE_ENTRADA, DE LOS ARRE-
GLOS DE TRABAJO A LOS
ARR § PERMANEN

FIGURA 6.6 DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA
REQUIP, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR.
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NEQUIP = NECALL(NE)

LXTRAZO=27

IMPRIMIR DATOS DE
ENTRADA A ESTE
EQUIPO.

1 2 3 4 5 6 33
LLAMA LLAMA LLAMA LLAMA LLAMA
ABS1 ABSR ADBF BOTT ADD11

DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA
EQCALL, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR.

N
~

NN
hVaN

FIGURA 6.7
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de equipo participantes en el ciclo de recirculacidén y a la lista

de corrientes asociadas a esos equipos. Inicialmente se veri-

fica la existencia de las listas KE2 y KE3, si no existp:se in-
dica un error de procedimiento. Al existir, estas listas son
transferidas a los arreglos de trabajo., comenzando el proceso'{
iterativo de solucidn. Al final de cada iteraciéhrie evalba
su situacidn con respecto al nimero maéximo de iteraciones figadqm

por el usuario: si este 1imite se ha rebasado, se d& un aviso_aé,

no convergencia y retorna el control a SUBSET. Conquﬁe se

van resolviendo los equipos y corrientes, se imprimen los resul-

tados parciales y al converger el ciclo se imprimen los resulta

dos finales, junto con el estadoc general de la simulaciédn.

La subrutina TUST dctermina la convergencia de un ciclo fte- 7
rativo, bajo cierta tolerancia. Esta subrutina emplea el mé-
todo de Wegstein para promover la convergencia, aplicado a algo-
ritmos de tipo Newton-Raphson. También existe 1a posibilidad
de realizar esta evaluacidn aplicando el método de Broyden. que

estd implementado en la subrutina TESTI.

RCYCLE hace el 1llamado de 1las subrutinas de 1impresidn de

resultados, las cuales manejan wvarias opciones y que estan re-

presentadas por las subrutinas TPRINT y DPRINT, principalmente.
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6.3. EL SIMULADOR MODULAR SIMULTANEDO SMS/ZAR,

En esta seccion seran prasentadas las directrices generales

para el desarrollo del simulador modular simultlnec SMS/ZAR.

6.3.1. Conceptos Basicos.

EY simulador SMS/ZAR serd implementado bajo un enfoque de
ciclo interno - ciclo externo, incluyendo Ta 1incorporacién de

modelos aproximados de tipo reducido.

Como se indicd en los Capitulos 4 y 5, el ciclo externo esté
representado por 1los cllculos rigurosos sobre Jas operacioneas
unitarias; en cambio, el ciclo interno estd destinado al cdlculo
aproximado de &éstes. Esto significa que la ejecucidén repeti-
tiva del ciclo externo es la tarea que actualmente desarrolla el
simulador secuencial. E1 ciclo interno unicamente considera
las ecuaciones y variables mds relevantes del problema, utilizan-
do métodos de solucidn mds simples que reducen el tiempo de
cbmputo considerablemente, puesto que maneja sistemas de ecuacio-
nes 'mas pequefios y sin recurrir a llamados continuos del paquete
termodindmico. generando valores aproximados que serdn utiliza-
dos como entradas para los modelos rigurosos de solucibn. Cada
ciclo es manejado independientemente, con su particular nimero

de iteraciones y tolerancias para la convergencia.

Actualmente el programa ejecutivo del sistema SGP/ZAR rea-
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1iza estas tres tareas, principalmente:

a)

b)

c)

Inicializar Jes corrientes de courte ¥y Cc entrada,

Decide el orden en que se ejecutaran los mddulos unita-~

rios, de acuerdo a una secuencia predeterminada.

Verifica la convergencia de los ciclos iterativos.

Con el objeto de lograr la implementacidn modular simulta-

nez, el programa ejecutivo de control deberd ampliar sus funcio-

nes realizando las siguientes:

a)

b)

c)

d)

e)
f)

g)

Inicializar las corrientes de corte y entrada.

Iniciar los cédlculos mediante la ejecucién de uno o mas

recoriidcs sccuenciales a travez del proceso completo.

Dirigir los célculos a nivel de ciclo externo {(modelos
rigurosos)., con el objeto de generar los parametros de

ciclo interno (modelos reducidos).

Controlar la generacidn de la informacidn necesaria para

hacer converger el ciclo interno (la matriz Jacobiana,

principalmente).
Controlar la solucidn del problema reducido.

Verificar la convergencia del ciclo externo; si éste
no coverge, transferir las variables del ciclo interno

hacia el ciclo externo, para repetir el procedimiento.

Repetir los pasos ¢, d, ¢ y f hasta que el ciclo exter-—

no convergja.
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A primera vista se puede pensar que es necsario realizar
extensas modificaciones en el programa ejecutivo de control; sin
embargeo, esto no es del todo cierto. por dos razones: Primero,
varias de esas tareas son equivalentes entre el simulador exis-
tente y el nuevo, puesto que comparten el mismo programa princi-
pal. Segundo, algunas de esas tareas no serdn realizadas to-
talmente por las subrutinas del programa de control, sino que se-

rdn implementadas dentro de los mdédulos unitarios.

En efecto, los médulos unitarios tendridn otras tareas, inde-
pendientemente de las que actualmente realizan, con el objeto de
generarlos parametros .reducidos y dar forma a la matriz Jacobiana
del problema reducido. Puesto que el nuevo simulador seré
parcialmente secuencial y parcialmente simulténeo, serd necesario

indicar a cada mddulo el tipo de funcidn que deberd ejecutar.

En el recorrido secuencial los mbédulos unitarios son ejecu-
tados de acuerdo a una secuencia previamente definida; del mismo
modo, la generacidn de los paridmetros del modelo reducido se
obtienen con el ltamado de esos mddulos, siguiendo la misma se-
cuencia. Visto de este modo, la mayoria de la informacidn
necesaria para‘converger el ciclo +internoc se puede obtener me-
diante un suplemento al modelo riguroso, gque incluya el modelo

aproximado.

A continuacidn se examinan algunos aspectos referentes a la

idea conceptual prevaleciente en el simulador SMS/ZAR.
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A) Inicializacidn vy Parfmetros Reducidos.

Se debe distinguir el término inicializacidn. entre dos ﬁo—
sibles acepciones dentro de l1a simulacién de procesos. Todo
simulador necesita calcular 1la condicidon termodindmica y definir
la fase de las corrientes de entrada, ademas de obtener valores
iniciales para las corrientes de corte y las variables internas
de cada mddulo unitario. Sin embargo, para el tema de este
trabajo, la inicializacidn se refiere al procedimiento de encon-
trar valores iniciales razonables para las variables del ciclo
externo, antes de que se generen los primeros grupos de paridme-

tros para los modelos reducides.

Tcu-

an

En teoria $é puede elegir arbilrariamenie una base de <
Yo, sin embargo, teniendo e&n disponible la estructura secuencial
es posible realizar varios recorridos secuenciales sobre todo el

proceso, con el objeto de obtener bases de cllculo adecuadas.

Estos recorridos secuenciales tienen caracteristicas parti-
culares. En un recorrido secuencial normal, los ciclos ence-
rrados dentro de otros ciclos mayores, necesitan resolverse y
l1levados a la convergencia antes de continuar con los demas ci-~-
clos fterativos. En el caso de los recorridos de inicializa-
cidn, no se requiere la solucidn del proceso, sino unicamente la
obtencidn de bases de c&lculo adecuadas y existentes -fisicamente,
por lo tanto, no se considera necesaria la convergencia de los

ciclos iterativos internos.
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Esta opcién es equivalente a utilizar al simulador modular
secuencial como el iniciador del procedimiento de cdlculo a par-
tir de un punto atejado de la so0lucidn y en determinado momento
realizar el cambioc hacia la evaluacibdn modular simulténea para
1a aproximacidn final a la solucidn, la cual, como se verd més

adelante, se alcanrxa con un {itimo recorrido secuencial, en el
que se evalia el valor, composicidén, fase y condicibdn termodink—
mica de todas y cada una de las corrientes dal prcceso. E1 ni-
mero de recorvidos de inicializacién puede variar, dependiendo

de las caracteristicas propias del problema, sin embargo, usual-

mente se realizan entre 2 y 5.

El Gltimo recorrido inicial se puede utilizar para obtener
1a primera generacidn de par&metros reducidos, una vez resueltos
los modelos rigurosos. Es importante considerar la presencia
de algunas corrientes cuyo flujo sea igual a cero al momento de
empezar a generar los primeros par8metros reducidos., lo cual pue-
de ser tindeseable para su correcta especificacidn, por lo tanto,
es recomendable que esos flujos adquieran un valor minimo., dife-

rente de cero.

B) Ciclo Interno.

La ejecucibdn del ciclo interno comienza cuando ha concluido

12 generacidn de todos los pardmetros y se ha dado forms al pro-
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blema reducido. Esta etapa debe saer conducida con una orien—
tacidn hacia las ecuaciones. con 12 aplicacidn de eficientes mé-
todos para la solucidn simulti@3nea de las ecuaciones reducidas y
las restricciones de disefic., que tendrdn alguna de las formas y
estructuras abordadas en el Capitulo 3. Puesto que la idea
de esta implementacidn es la solucidn global del ciclo dinterno,
los vectores y matrices que caracterizan el probiema deberln con-
tener todas las ecuaciones reducidas del proceso y no unicamente

las de una operacidn unitaria,

Se ha mencionade que existen tres tipos de ecuaciones des—
criptivas de un proceso, validas tanto en un esquema riguroso,
como reduycido: ecuaciaones propias del modelo unitario, relaciones
de conexidn entre mddulos y ecuaciones para especificaciones de
disefo. En el Capitulo 4 y en el Apéndice L, se describe la
forma de generar las ecuvaciones reducidas. En cuanto a  las
ecuaciones de conexifn, en la seccidn 3.4 se presentaron dos for-—
mas principales de abordarias. Una es duplicando cada co-—-
rriente de proéeso en los arreglos del problema reducido, expre—
sando la conectividad en términos de una red de relacidn, en don—
de las salidas de ciertas unidades son igualadas con las entra=-
das de otras. con lo qQque se obtiene cierta independencia entre
cada operacidn unitaria y se conserva una estructura diagonal en
bloques para la matriz reducida, con las importantes ventajas que
esto representa segiin se demucstra en el Apéndice B; sin embargo,

tiene la desventaja de duplicar el pnimero de estas ecuaciones.
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La segunda forma representa las variables de cada corriente
una sola vez, al generar las ecuaciones de conexiébn implicitamen-
te como ecuaciones propias de cada unidad referidas a las varia-—
bles de corriente apropiadas. ya sea que éstas estén asociadas
con una corriente que entra proveniente de otra unidad o con una
corriente que se dirige a otra parte del proceso; aproximacidn
que genera sistemas de ecuaciones mis pequefios, pero menos es—
tructurados, sin embargo, son susceptibles de un adecuado manejo

computacional, segiin 1o reporta Stadtherr y Chen (1981).

Las ecuaciones de diseno adquieren diversas formas y su re-—
presentacidn no siempre esta bajo el control del usuario, por 1o
gue su manejo dentro del simulador debe ser amplio, en cuanto a
aceptar varios tipos de estructura compatible con el problema que
se resolverf simultineamente, tal y como se describird mids ade-

lante.

Existe un Oltimo topico. qQue puede ser de vital importéncia
para el buen desarrollio de una simulacidn, Se refiere a la
eleccidén de las variables del ciclo interno. Esta eleccidn
depende en gran medida del tipo de modelo reducido que se preten-
da utilizar, puesto que cada uno requiere de un cierto niimero de
variables internas.,las cuales difieren segin se trate de un mode-—
1o lineal o no lineal, por lo tanto, un criterio general es que
las variables internas, no esenciales para la convergencia, no
aparezcan en el ciclo interno, dicho de otro modo, que las varia-—

bles de convergencia de ese ciclo sean preferentemente variables
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de corrientes de proceso. En 12 mayoria de los casos basta
con inclufr el flujo por componente y dos variables que describan
su estado termofisico y el modelo reducido obtendrd toda la in-

formacibn que necesita, a partir de estas varjables.

Se consideran dos opciones obvias para la caracterizacidn
termodindmica de una corriente: presibn - temperatura y pre-
sibn - entalpia. £1 par presidn-temperatura convierte las
ecuaciones del balance de entalpia en no lineales y deben agre-
garse al problema reducido, sin embargo, todos los calcuios para
identificacidén de fase ("flasheo") serfn relaciones Tlineales de
presidén y temperatura. E1 par presidn-entalpia resulta en
un balance de entalpia lineal, pero requiere relaciones de mayor

complejidad para la identificecién de fase y otrss c&lculos.

AGn ast, ambas opciones son susceptibles de una implementa-
cién satisfactoria, por lo tanto, la eleccidn dependeri de otro
tipo de restricciones y requerimientos, propios del modelo redu-

cido adoptado. segin se indica en el Apéndice C.

Una vez que ¢l ciclo interno ha convergido se tendrin nuevos
valores para las variables de procesoc, con los que se verifica

la convergencia del ciclo externo. Precisamente, la conver-—
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gencia del ciclo externo se evallla en base a la diferencia entre
las variables calculadas en el ciclo interno durante dos itera-
ciones sucesivas del ciclo externo, definié@ndose en términos de
la diferencia maxima entre Tas varijables escaladas o por la nor-
ma de las diferencias de todas las variables escaladas. Se
aplica un método de solucidn (sustitucidn directa, Wegstein,
Broyden, etc.) para obtener nuevos estimados para las variables
del ciclo externo, los cuales se situan en los arreglos permanen—
tes. que son equivalentes a los que posee el simulador secuencial
original, realizandose un nuevo llamado a los médulos de solucidn
rigurosa para solucionarlos y obtener una nueva generacidn de pa-
rametros reducidos y comenzar una nueva iteracidn del ciclo in-
terno. La transicidn del ciclo interno al ciclo externo se
lleva a cabo colocando las variables del ciclo interno en 1los
vectores y matrices apropiados para que sean accesibles a la so-
lucidn rigurosa. Puesto que los vectores de corriente usados
en los cdlculos rigurosos contienen mds variables que los vecto-
res del ciclo interno, las corrientes de proceso necesitan reini-
cializarce, mediante su identificacidén de fase, con el objeto de

formar un conjunto homogéneo de informacibn.

D) Especificaciones de Diseiio.

Al solucionar el problema de simulacidn se obtienen valores

para todas las variables del proceso, sin embargo, existen muchas
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aplicaciones en que se deben obtener especificacjones alternati-
vas que pueden ser una funcidn de algunas variables de proceso,
o mds bien dicho, de las variables de simulacién. Por eJemp1o;
se puede desear la especificacidon de un flujo a la salida de un
equipo en particular, o 1a pureza de un producto, o alguna pro-

piedad de cierta corriente que no sea alimentacidn al proceso.

De cualgquier manera, para un problema de simulacidn el nime-
ro total de grados de libertad del proceso siempre es igual a ce-
ro, es decir, por cada especificacidon de disefioc se debe "liberar”
una variable de estado, ya sea del proceso global o de cierto

equipo en particular.

€stas variables manipuladas pueden ser elegidas por el usua-
rio y la solucidn del problema de simulacidbn con especificaciones
de disefio generard valores para las variables manipuladas junto
con las dem&s variables del proceso. Si se emplean métodos
de sbluc16n orientados hacia las ecuaciones, entonces 1las res-
tricciones de disefio unicamente vienen a ser un grupo adicional
de ecuaciones que deberd agregarse al problema reducido para una
solucidn simulténea. Se debe tomar en cuenta que un simula-
dor modular simulténeo, como el descrito en este capitulo, en
realidad posee una etapa modular {(ciclo externo) y una etapa
orientada hacia las ecuaciones (ciclo interno), por lo tanto, 1la
forma mds eficiente de abordar el problema de disefio es agregar

sus especificaciones directamente al ciclo interno.
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Puesto que el Tistado del programa fuente del simulador

SGP/ZAR (incluyendo su programa principal, programa ejecutivo

de control, subrutinas de servicio y mddulos unitarios, subruti-
nas y bases de datos del paquete termodinidmico, etc.), no es de
dominio piblico, Tas modificaciones ser&n descritas en forma con-

ceptual, con ayuda de los diagramas de flujo de las principales

subrutinas del programa ejecutivo de control, que fuéron introdu-

cidos en la seccidn 6.2.2, sin profundizar en detalles de pro-
gramacidn.

El sistema SGP/ZAR comienza la simulacidn de un proceso con-—

siderando primeramente los mddulos que nc 2parecen en ninglin ci-

clo de recirculacidn y que no reciben como entrada los resultados

de ese ciclo, es decir, considera los mddulos unitarios que tie-

nen sus corrientes de entrada y parametros de equipo totalmente

especificados. Por ejemplo, en 1o Figura 6.9 se muestra una

seccidn de una planta de proceso en la que SGP/ZAR calcula 1las
unidades 1, 2 y 3 antes de comenzar con los cllculos correspon—
dientes al ciclo de recirculacidén de los demds equipos. Este
parece ser el procedimiento mids adecuado, y en realidad lo es pa-
ra problemas de simulacidn simple; sin embargo, este comporta-
-miento no es deseable si, por ejemplo,

3 (REACTOR), fuera una

la conversidn en la unidad
variable de disefio y el problema por re-

solver fuera de simulacidn controlada o disefo.

Si éste fuera el caso, de acuerdo al enfoque secuencial, se-

rfa necesario calcular 1a unidad 3 cada vez que un nuevo estimado
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‘"para la convergencia requerida, fuera generado y si este tipo de
situacidn se repitiera varias veces durante la realizacidén de una

simulacidn, el tiempo de cidlcule se incrementaria sustancialmente

Esto hace que el criterio que emplea el SGP/ZAR para decidir
que mdédulo debe ser ejecutado inicialmente, se debe ampliar para
ser compatible con la implementacidn simultinea del SMS/ZAR, in-
dicando que dicho modelo, ademas de no pertenecer a ningidn ciclo
iterativo y de tener sus variables de entrada completas, Que no

contenga ninglin paradmetro de disefo no especificado.

Con referencia a la Figura 6.3, que introdujo a la subrutina
SUBSET como aquella que controla el 1lamado y solucidn de l1os md-
dulos unitarios, se debe observar que la etapa en que se pregunta
por la existencia de algin equipe y si todas sus corrientes de
entrada son conocidas, se.debe‘ampIiar esa pregunta considerando
si todos los pardmetros de equipo y diseno también son conoci-
dos. En caso de que estén incompletos los datos, se debe de-
rivar la solucidn de este equipo mediante un'procedimiento itera-

tivo, incluyendo el Ilamado a ta subrutina RCYCLE.

Es importante hacer notar que la simple ampliacidn para to-
mar en cuenta las especificaciones de disefio como criterios de
selucién iterativa para cse cquipo, no bacta. Si unicamente
se hiciera esa operacidén, el sistema SGP/ZAR al encontrar un pa-
rametro de equipo no especificado podria truncar la simulacidn,
primef& porque no se le notificd previamente de esta posibilidad

y segundo, porque no se definieron mddulos de control para poder
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abordar este problema, de acuerdo al esquema secuencial imperan-—
te, ¥ se debe recordar que precisamente el enfoque modular simul=-
t&neo pretende eliminar el uso de mddulos de cantrel y un esquema

iterativo redundante para la solucidn de los problemas de disefio.

Para aliviar en parte este problema se deben obtener varia-
bles de disefio justo al momento de definir el problema, puesto
que una Fﬁente muy importante de variables de diseio son precisa-
mente las corrientes de alimentacidn al proceso. Por ejemplo,
1a cantidad de cierto producto puede ser conocida, siendo necesa-
rio obtener la cantidad y condiciones de las corrientes de ali-
mentacidn al proceso que las generan. Desafortunadamente,
1a estructura original del SGP/ZAR, al igual que los simuladores
de su tipo, define la 3limentacidn al proceso mediante la especi-
ficacidn de las variables relevantes de todas y cada una de las
corrientes de entrada, por lo tanto, es necesario disehar un sis-
tema que introduzca al procedimiento de ci3lculo las variables de
las corrientes de alimentacidn en forma de parametros de equipo,
cuyos valores puedan ser variados de acuerdo a los regquerimientos
del proceso, mediante la iteracidn de estas variables hasta sa-

tisfacer las especificaciones de disefo impuestas.

Una forma de abordar la solucidén a este problema es disefar
un médulo simple, destinado a recibir toda la informacidn de las
corrientes de altimentacidn al proceso y que opere sobre las ecua-
ciones descriptivas segin el tipo de problema que se abordara,

ya sea de simulacidn simple o de diseiio. Para el caso de 1la
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simulacidn simpie, el sistema de ecuaciones no sufriri@ ningin
cambio: pero en el caso del disefio. 1a variable o las variables
elegidas para controlar el disefio serdn consideradas como parame-
tros de equipos por definir. adquiriendo alguna de las estructu-
ras que fueron introducidas en el Capitulo 3. En la Figura
6.9 este médulo es sefialado mediante un trazo segmentado al ini-

cio del proceso, y estd designado como INICIO.

La primera llamada que hace la subrutina SUBSET es sobre
SCAN, 1a cual etiqueta las corrientes y equipos de proceso; sin
embargo, el mddulo INICIO no modifica l1a forma de identificacidn,
puesto que una wvariable de equipo continia siendo una variable
de entrada a cirto moduio unitario, s6ilo Gue akora no tendri un
valor predefinido, que deber8 ser encontrado mediante la resolu-
cib6n de una unidad o como parte de un ciclo iterativo, dependien—
do_de Ja topologia del proceso. Esto implica que estas varia-
bles también forman parte del sistema de ecuaciones que se resol-

verin simultineamente.

Con el objeto de obtener bases de cdlculo razonables es ne-
cesario realizar algunos recorridos secuenciales, cuyas caracte-—
risticas fuéron descritas en la seccidn anterior. La subruti-
na SUBSFT es l1a encargada de dirigir estos rccorridos secuencia-
Tes, pero la subrutina INICIO deberd impedir el acceso de Tlas
especificaciones de disefio a estos recorridos. SUBSET reali-
zar8 el 1lamado de los mddulos unitarios rigurosos, pero instru-

yendo a las subrutinas £QUIP, EQCALL, REQuUIP, RCYCLE‘y TEST &
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TEST1 para no buscar la convergencia de los ciclos diterativos,

sino unicamente a obtener suficiente informacidn para realizar

1a inicializacidn del proceso.

La subrutina EQCALL, que vigila el orden de llamado de 1los

médulos, no sufrird ningin cambio, puesto que la secuencia de

cédlculo se respeta y se deberd proporcionar la misma informacidn

para e) c8lculo riguroso, mediante la subrutina EQUIP. Se

debe vigiler gque la subrutina REQUIP transfiera 1z informacion

resultante de los recorridos secuenciales justo en los arreglos

Y posiciones de donde serdn llamades por cada mddulo unitario,

es decir, se sustituye la informacidn proporcionada por las co-

vrriantes de entrada al proceso, por la informacidn generada en

los recorridos secuenciales. Esta subrutina vambi&n deberd

conjuntar la informacidn generada en los mddulos unitarios y gue

se refiere al problema reducido. colocindola en arreglios y po-

siciones especificas, diferentes a las del problema riguroso.

SUBSET wutiliza su propio control de iteraciones para hacer

que el nimero de recorridos secuenciales de inicio coincida con

el nlmero preestablecido por el usuario, pero tomando en cuenta

que se trata de una cifra independiente del nimero maximo de ite-

raciones de los ciclos internec y externo., que también son elegi-

dos por el usuario. Esto significa que el contador de reco-

rridos iniciales es independiente del contador propio de la sub-

rutina RCYCLE, el cual estaré& desactivado en virtud de que no se

busca la convergencia del proceso.
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Concluidos 1los recorridos secuenciales de inicializacidn,
Ya subrutina SUBSET asumirid una tarea que no existe en el simula-
dor secuencial. Consiste en cambiar la instruccidn que dié
a sus subrutinas asociadas: ahora la nueva instruccién mantiene
el mismo estado para las subrutinas EQUIP, REQUIP, RCYCLE y TEST
6 TEST1, o sea, el de realizar un recorrido secuencial sin buscar
convergencia, pero ahora a %ta subrutine EQCALL se le ordena que
cada mddulo unitario involucrado en el proceso opere en forma
rigurosa y que también obtenga los pardmetros del modelo reducido
para esa unidad. ESto significa que cada mddulo unitario
adicionalmente al modelo riguroso debera inc]éir sy respactivo
modelo reducido, posibilidad que serd abordada mis adelante en

esta seccidn.

Una vez generados los parametros reducidos, se dd forma al
sistema de ecuaciones que representan al problema reducido del
proceso, Ssistema que es de menores dimensiones que el riguro-
SO La informacidén del problema reducido es recuperada #or
REQUIP, 1a cual es situada en arreglos especificos, puesto que
a pesar de que constituyen una sdla matriz en blogues, no se de-
be olvidar que cada bloque en realidad es un subsistema represen-—

tativo de una operacidén unitaria.

Es precisamente en esta etapa en donde son agregadas las es-
pecificaciones de disefio, ya sea por equipo o del proceso global,
con el objeto de dar forma al problema reducido total, contenien-
do ecuaciones reducidas de cada unidad, ecuaciones de conexidn

y especificaciones de disefio, que se resolveran simultineamente.
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"Hasta este nivel se tienen dos sistemas de ecuaciones des-

. criptivas del proceso:

el sistema de ecuaciones rigurosas, tal

y como fué planteado para los recorridos secuenciales, y un sis-—

tema de ecuaciones reducidas, de menor dimensidn que el anterior

y que es equivalente al problema riguréso en el punto en que

fudron generados los parimetros reducidos.

Cuando 1 problema reducido estd

totaimente formulado,
inician los c&¥culos del ciclo interno,

se
realizados bajo un esque-
SUBSET 1lamsa a TEST
TESTY (método Broyden), ‘

ma simult3neo y para 1o cual {método de
Wegstein),

o alguna otra implementacidn

de las métodos sefalados en el Apéndice A,

con el objeto de rea-
1izar l2 convergencia de este ciclo. Es de suma importancia
elegir cuidadosamente las variablas que guian la convergencia del

ciclo interno, tal y como fué sefalado en la seccidn anterior.

Se debe tomar en cuenta que la posibilidad de incluir un de-
terminado ndmero y tipo de variables de convergencia es una capa-—

cidad que se considera al disefar el modelo reducido,

sin embar-
go,.

la decisidon de que variable o grupos de variables se usarin

en la convergencia, es tomada por el usuario al momento de defi-

nir el método y el esquema general de solucidon del problema redu-
cido. Desafortunadamente dentro del simulador no existen re-

glas predefinidas para elegir con absoluta certeza las variables
de convergencia y serd el usuario el que las elija de acuerdo a

su experiencia y en base a las objetivos de la simulacidn.

De
cyalquier manera,

el problema reducido serd una matriz en bloques
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(ver Apéndice B), estructurado en menor o mayor grado y que seri

resuelto coh un enfoque orientado hacia las ecuaciones.

A diferencia de la solucibn secuencial, en donde la subruti=-
na RCYCLE vigila que el nimero de iteraciones no exceda un va-
lor predefinido, en el caso de 1a solucidn del problema reducido
seréd la propia subrutina de solucidn la que vigile que la conver-
gencia sea obtenida dentro del nimero miximo de iteraciones fija-
do para el ciclo externo, por l1o tanto, si se utiliza el mismo
médulo de solucidn para el sistema secuencial y para el simultd-
neo, en este (Itimo caso se debe instruir a la subrutina de solu-
cidn para que realice este control. De 1o anterior se desta-—
ca que el lTimite mAximo de iteraciones para el ciclo externo es
independiente del que se tiene para el ciclo interno y que ambos
son indicados por el usuario, considerando que una iteracidn del

ciclo externo se compone de varias iteraciones del ciclo internc.

Si la convergencia del ciclo interno no se obtiene dentro
del limite de dteraciones, la subrutina SUBSET despliega un
mensaje indicando la falta de convergencia y el estado actual de
los ¢alculos, solicitando la intervencidn del usuario para que
éste sea el que elija la accidn a seguir, ya sea que se suspenda
la corrida y se .redefina el problema, que se realicen més itera-

ciones, etc.

Si se obtiene la convergencia del c¢iclo interno, se procede

a evalyar la convergencia del ciclo externo, aplicando alguno de
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los criterios sefialados en la seccidn anterior. Al no lograr

Ya convergencia del ciclo externo, se aplica algiin wmétodo de
obtencidn de nuevos estimados para las variables de proceso, del
tipo utilizade por ¢l simulador secuencial {sustitucidn directa,
Wegstein, etc.). Estos nueves valores son desescalados y co-
locados en los arreglos y posiciones correspondientes a los vec-
tores de pardmetros de equipo y corrientes de proceso, tal y como

lo requiere el simulador modular secuencial. Puesto que no

todas las variables necesarias en el ciclo externo (cd3lculo rigu-
roso) fueron modificadas en el ciclo interno (cilculo aproximado)

es imprescindiblie identificar y reinicializar todas las corrien—

tes, es decir, definir su fase y caracteristicas termodinamicas,
con el objeto de conjuntar toda la informacidn necesaria para

Tos c8iculos rigurosos.

Tal y como fué sefialado en el Capitulo 4, el usuario tiene
ta opcidn de elegir si todas las corrientes del proceso serdn
reinicializadas o unicamente las corrientes de corte y las de en-

trada a cada equipo. siendo el conjunto elegido el mismo que se

utilizard para verificar la convergencia del ciclo externo.

A continuacidn SUBSET dindica la ejecucidn secuencial de
Jos mbédulos unitarios implicados en el proceso, de acuerdo al
mismo orden de cadlculo establecido al inicio de la simulacidn,
instruyendo a cada mbédulo para que realice los cdlculos rigurosos

y a continuacidén genere los parametros del modelo reducido, para
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que a continuacién se estructure el problema reducido, se agre-—

guen las especificaciones de disefio y se realice el escalamiento
de variables para que se lYlame a la subrutina de solucibn del
ciclo interno, repitiéndose el procedimeinto hasta aqui descrito.

Cuando se logra la convergencia del ciclo internd y del ci-~
clo externo se procede a descalar y colocar cada variable en el

arreglo y posicidn correspondientes en el vector de equipos y

corrientes, en la forma que lo exige el simulador secuencial.
Si bien es cierto que ya se tienen definidos l1os valores de

las variables mi3s relevantes del proceso al llegar a esta etapa,

sin embargo, esto no significa que la totalidad de las variabies
del proceso lo esten, puesto que no todas las variables estan
presentes en el ciclo interno. Para lograr la definicién to-
tal del proceso, primeramente se realiza la identificacibn de fa-

se de todas las corrientes del proceso (y no Gnicamente de las

corrientes de corte y de entrada a los equipos), y con estos re-

sultados se realiza un Gltimo recorrido secuencial que proporcio-
narid el valor para todas y cada una de las variables que inter-
vienen en el proceso, incluyendo variables de proceso, variables

internas de los equipos, variables de conexidn y especificaciones

de disefio, con lo cual concluye la simulacidn.

Los mddulos unitarios originales se modifican lo menos po-
sible, con el objeto de que cumplan la funcidn asignada a la es-

tructura modular simulténea. Estos mdédulos conservan todas
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las caracteristicas que poseen en la implementacidédn modular se-

cuencial, sin embargo, se les adicionan dos tareas:

a) Evaluar los parémetros para el modelo reducido.

b) Dar forma a la matriz Jacobiana del problema reducido.

Cada mddulo unitario proporcionard dos tipos de datos dife-
rentes, manejados en forma independienﬁe. de acuerdo a las ins-
trucciones dadas por SUBSET a travéz de EQCALL: informacidn
rigurosa de acuerdo a la estructura modular secuencial, e infor-

macidén aproximada de acuerdo al esquema modular simultdneo.

En el Apéndice C se muestra el desarrcllo de varios modelos
reducidos, a partir de modificaciones del mbdulo riguroso corras-

pondiente, en la forma en que pueden ser implementados sobre los

mddulos unitarios existentes.

Los parémetros del modelo reducido son almacenados en varia—
bles de retencidn locales (independientes de los arreglos propios
de la estructura secuencial) y que son modificados una vez por

cada iteracidén del ciclo externo.



CAPITULDO 7

CONCLUSIONES



CAPITULO 7 CONCLUSIONES

En el desarrollo de este trabajo se ha mostrado un &mplio pa-
norama del entorno en que se crean los sistemas de simulacibn de
procesos. abordandc temas que constituyen una base para la imple-

mentacidn de un simulador modular simulténeo.

Se destacd la importancia de recopilar una gran cantidad de

informacibn fundamental que sirva de respaldo para la creacién

de un sistema de simulacibng informacién que debe ser integrada

a un campo gque, si bien es todaviz. i{nmaduro, presenta un excep-

cional crecimiento y expansibn,

Sin embargo, todo campo de la ciencia y .1a tecnologia que
experimenta crecimiantss acelerados debe tener muy en cuenta su
ambiente futuro, inmediato y a mediano plazo. En el caso de
la simulacibn de procesos, se ha destacado que desde 1a idea con-

ceptual hasta la entrega de un simulador pueden transcurrir entre
cuatro y siete afios, 1o que significa que los sistemas que se di-
sefian actualmente deben tener en cuenta su compatibilidad funcio-

nal con las necesidades y condiciones imperantes en la década

de los noventas.

Las tendencias generales en cuanto al desarrollo de 1a Inge-
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nieria de Sistemas de Proceso, puede ser resumida asi:

a) Mayor integracidén de todos los procedimientos del diseio

(Sintesis, Analisis y Optimizacidn).

b) Una 3dmplia disposicién para sistematizar y computarizar

los aspectos mds cualitativos del Diseiic de Procesos.
c) Una formulacidn mds extensa de los objetivos del diseifio.

d) Apertura total para adaptar las mejores técnicas y pro-—

cedimientos provenientes de otras disciplinas.

Algunas de estas tendencias son el resultado del explosivo
desarrollo de la computacidn. sin embargo, debe quedar claro que
éste cde en la categoria de disponibilidad de herramientas, mis

Que en un avance conceptual dentro de la Ingenieria de Procesos.

Es verdad que la tecnologia de computacidn, junto con sus
costos decrecientes y disponibilidad de recursos, crea condicio-
nes favorables para el uso intensivo de la computadora en el pro-
ceso de disefio, pero esta tendencia esta fuertementé‘reforzada
por la creciente competitividad en la industria de procesos. des-
tinada a obtener disefios mds eficientes, en un marco de reduccidn
de riesgos econdmicos y financieros. Por lo tanto. la posibi-
lidad de integrar la informacidn cua]itativa acerca del comporta-
miento de las unidades y especificaciones del proceso, con la in-
formacién cuantitativa representada por modelos matem8ticos. con-—

duce a técnicas orientadas a un manejo computacional eficiente.
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Alin 251, no debe imperar una euforia exagerada acerca de los

recientes desarrollos computacionales como una solucidon a todos

los problemas de disefio. Los modelos facilitan la represen-

tacidn de las ideas y los programas ayudan a orientar la solucidn

de éstos, sin embargo., es a los ingenieros a quienes corresponde

elaborar un esquema practico de solucidn, siendo los sistemas de

simulacidén unicamente sus herramientas, dicho de otra manera, el
darle un bisturi a un hombre, no lo convierte en cirujano.
En base a estas consideraciones, se deben distinguir dos ni-

veles de desarrollo futuro:

. a) Desarrollo conceptual del Diseno y Simulacidén de Procesos.

b) Desarrollo de los medios de implementacidn computacional.

7.1. DESARROLLO CONCEPTUAL ©DEL DISERO Y SIMULACION.

En términos generales, la clase de problemas que se aborda-~

rdn en la prdoxima década serdn los mismos que se pretenden resol-

ver hoy en dia, pero buscando condiciones mas ventajosas y que

sirvan de base para la ampliacidén de los objetivos actualmente

conocidos, desarrollando estudios de simulacidon asociados con el

disefio y operacidn de procesos con un eficiente manejo de materia

y energia.
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Se continuard con la tendencia a extender el uso de la simu-
lacién a otras ramas productivas ajenas a las industrias del pe-
trsleo y petroquimica, buscando su integracién a industrias rela-
cionadas con combustibles sintéticos., pulpa y papel, metales y

minerales, produccidén de alimentes, etc.

Con mayor intensidad se perseguiré la integraciédn del proce-
so de disefio al ampliar sus objetivos. es decir, los resultados
de un programa serviran de base de entrada a otros, y adn més,

se buscard que un mismo sistema ejecute varios tipos de andlisis.

Todo esto conduce a lo que se considera la tendencia méis
importante, iniciada en esta década. en cuanto al desarrollo con-
ceptual: considerar el diseno y 1la opt%mizacién del proceso como

uha tarea adicional del simulador.

En los Gltimos afios han madurado varios polos de desarrollo
conceptual del Disefio de Procesos, destacando el modelado de ope-
raciones unitarias individuales., modelado de procesos totales,
desarrollo de paquetes para propiedades termofisicas, creacidn
de algoritmos eficientes para el manejo de modelos, desarrollo
de estructuras para el manejo de flujos de informacidn, etc., lo
que da forma a nuevas concepciones del problema de simulacidn,

disefioc y optimizacidn, tal y como se expuso en este trabajo.

Los primeros simuladores, representativos de la década de
los sesentas, fueron meramente intuitivos y muy simples, basados

principalmente en el comportamiento fisico de las unidades; pero
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conforme se fu@éron incorporando nuevos desarrollos matematicos,
especialmente en métodos numeéericos y modelado matematico, se
ampliaron sus capacidades, bajo el estimulo del desarrollo compu-

~tacional, tanto en soporte fisico coma légico.

Desafortunadamente, los métodos num&ricos de propdsito gene-
ral no son totalmente adaptables a las tareas del disenador, por
Yo tanto, se ha reducido lYa tendencia al uso de modelos muy so-
fisticados, en favor de modelos mds simples, haciendo resurgir
el interés en la intuicion fisica para dar forma a procedimientos
més efectivos. Esto no se debe considerar como un retroceso
al uso de los antiguos algoritmos. sino mas bién a una eficiente

unidn cntre l» apreciacidn fisica y las herramientas matemidticas

modernas.

La tendencia por integrar el disefio como una tarea del simu-
Tador responde tanto a una evolucidn conceptual, comoc a una nece-
sidad sistemdtica. Es paraddjico. pero en la actualidad sec
simulan procesos que pricticamente ya han sido disefiados por
otros medios, por lo tanto, el distanciamiento entre simulacidn
y disefio obedece mas a la falta de herramientas para un manejo

adecuado del problema, que a una falla de concepto.

Durante maz de dos décadas de desarrolle de la simulacidn
de procesos han existido diferentes tendencias, suscitando con-
troversias acerca de los enfoques més prometedores. E1 enfo-
que modular secuencial ha tenido vigencia hasta estos dias, sin

embargo, en virtud de la ampliacidén de los bbjetivos de simula-—-
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cidén, de nuevas arquitecturas computacionales, del avance en los

métodos de solucidn de ecuaciones no lineales y la creciente

complejidad de los procesos quimicos, este enfoque se ve seria-

mente limitado y es asi como se buscan otras alternativas.

La discusidn central radica en si las unidades estan mejor

representadas por subrutinas con variables especificas de entrada

y salida., o si es preferible representarlas mediante conjuntos

de ecuaciones que serdn manejados y resueltos bajo control de un

programa ejecutivo. A primera vista parece mas sencillo que
P

un ingeniero simplemente obtenga las ecuaciones descriptivas para

cada unidad y que estas se integren a un algoritmo de solucidn.

También es deseable hacer una completa separacidn entre la des-

cripcibn dei problema y 1os métodos de manejo y solucidn, de modo

que un cambio para incluir métodos de solucidn mas eficientes no

requiera una redefinicidn de los modelos unitarios. Por 1o

anteriormente expuesto, parece ser que la orientacidn basada en

las ecuaciones posee todas las ventajas, sin embargo, esta orien-—

tacién requiere de algoritmos de solucidn numérica muy poderosos

y robustos y excesivos requerimientos computacionales. X Por

otro lado, los sistemas basados en subrutinas (como el modular

secuencial), usualmente son lentos en su convergencia, pero mucho

menos susceptibles de fallar.

No se debe considerar csta posicidn como el enfrentamiento

frontal entre dos tendencias, con virtudes y defectos. Por

el contrario, a pesar de que cada una ha tenido desarrollos inde-
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pendientes existe la posibilidad de conjuntarlas en forma funcio-

nal mediante el enfoque modular simultaneo.

No existe mayor urgencia en clasificar sistemas, pero si en
reconocer que los simuladores de la prdoxima genaeracidn deberin
ser sistemas bajo miltiples objetivos, parcialmente modulares y

parcialmente orientados a las ecuaciones.

Un sistema de esta clase conjuntard los mdédulos unitarios
y de servicio, mientras gque los métodos de solucidn numérica se
aplican para el cilculo de las recirculaciones, manejando las va-
riables de iteracidn y las especificaciones de disefio simultanea-
mente, en una forma mas natural y sin requerir técnicas especia-

les de control .

Nuevamente se debe recurrir a la intuicién del ingeniero pa-—
ra el desarrollo de algoritmos fisicamente motivados para lograr
esta conjuncién de sistemas y la respuesta obvia ss la creacién
de modelos simplificados y que operen como mituo refuerzo con los
modelos rigurosos, estructurando un programa principal que los
relacione en la forma mds conveniente. Es asi como se pre-
senta el concepto modular simulténeo como una opcidn técnicamente

viable, en la forma en que ha sido expuesto en este trabajo.

E1 esquema elemental implica el uso de modelos simples para
obtener una solucidn aproximada, para que a continuacidén se uti-
lice un modelo riguroso para lograr un refinamiento de la aproxi-

macidén inicial. Un método mas evolucionado sugiere el uso
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de un modelo simple como un predictor, es decir, como un genera-
dor de paridmetros que serdn usados en el modelo riguroso, todo
esto dentro de un esquema iterativo que incluya algin método de
correccidn de las discrepancias entre la solucidn simple y la ri-
gurosa. Otros modelos simples manejan parimctros que pueden

ajustarse de acuerdo 2l comportamiento local del modelo riguroso.

En afios recientes ha cobrade importancia la creacidén de un
esquema adecuado que relacione la etapa simple y la etapa riguro-
sa en forma de ciclos de c&lculo anidados, correspondiendo el ci-
clo interno a los modelos aproximados y el ciclo externo a 1los
modelos rigurosos. Se busca establecer los criterios adecua-
dos para el manejo de tolerancias en cada ciclo con el objeto de
distvibuir el esfuerzo de cdlculo de acuerdo a las necesidades
de precisidén y disponibilidad de tiempo, lo que conducir& a una

mejor administracidn de los cdlculos.

Se ha mencionado la extensidn del simulador hécia el diseno
de procesos, sin embargo, esto no implica que el diseifo auxiliado
por computadora no exista en la industria quimica. Lo que
sucede es que actualmente se pretende que el disefio ya no seaAmés
una actividad independiente, puesto que ya existe la oportunidad
de integrarlo a un sistema de simulacidédn y utilizar estructuras

y cllculos pricticamente equivalentes.

En la actualidad se reconoce que un disefio orientado al
cumplimiento de ciertas especificaciones estrictamente definidas’

no tiene razdén de existir. E1 disefio debe aplicarse a un
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amplio rango de condicicnes de operacidn, es decir. las especifi-
caciones de disefio no deben ser valores fijos, sino que se deben
transformar en variables que un simulador debe manejar para obte-
ner procesos viables técnica y econdbmicamente. Esta es una
extensidn natural para la consideracion de plantas quimicas de
propdsitos miltiples, con sus problemas asociados en cuanto a un
eventual cambio de especificaciones o en cuanto a su operacidn

por lotes o en forma continua.

El enfoque modular simultineo en el sentido en que fué abor-
dado en los Capitulos 4, 5 y 6, permite el manejo de las especi-
ficaciones de disefio en forma de ecuaciones cuyas variables pue-
den sar entradas a un mddulo unitario o ser agregadas al conjunto
de ecuaciones y variables del modelo simple. Es posible ini-
ciar el problema de diseiio como un problema de simulacidn simple
vy, una vez obtenido el problema base, agregar las especificacio-
nes de disefio en incrementos o una a una, con el objeto de tener
un mayor control del procedimiento y poder identificar y trabajar

adecuadamente sobre los puntos criticos del problema.

Otra de las grandes motivaciones para el desarrolloc modular
simultaneo es la posibilidad de abordar problemas de optimizacién
en virtud de la opinidn general para abandonar el uso de sistemas
destinados exclusivamente a la optimizacidon, enfocando la aten-
cidn sobre sistemas que obtengan la convergencia de las recircu-

laciones y la optimizacién del proceso simultaneamente.
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Existen opiniones encontradas acerca del verdadero valor de
la optimizacidn, o mejor dicho, del valor del tipo de optimiza-
cidn que actualmente es posible lograr. Es un ideal genera-
lizado @1 que la optimizacidn comience en la etapa de sintesis
Yy que finalice con un andlisis multiobjetivos del proceso disefia—-
do, con bases econdmicas, operativas, etc. Desafortunadamen-
té. hoy en dia la optimizacidn se realiza bajo consideraciones
puramente econdmicas, generando informacidén errbénea o poco Util

con respecto a otros criterios de evaluacidn.

Existen varias razones por las que no se alcanza la madurez
de Ya optimizacidn. Primero, reconociendoc que existe un re-—
novado impetu por el uso de modelos simples, surge la posibilidad
de que existan diferencias sustanciales entre el d6ptimo atcanzado
por una aproximacidn simple y el Optimo encontrado por una solu-
cidn rigurosa, puesto que todo procedimiento de optimizacida és
extremadamente sensible a las aproximaciones, tanto en la defini-
cidébn del problema, como en su solucidn numérica. Segundo,
es muy dificil definir adecuadamente una funcidén objetivo y en
formular un modelo matemdtico representativo para el problema de
ingenieria, en virtud de que la misma definicidon de “6ptimo"
aln no estda clara y la formulacidon del procedimiento matematico
puede incluir decisiones continuas y discretas junto con defini-
ciones discontinuas y no diferenciables y en muchos casos Se re-—
quiere informacidn que no estd disponible en forma explicita, por

1o que se debe recurrir a aproximaciones. Terceroc, la opti-
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mizacidn requiere la {inversidn de muchos recursos, especialmente
en cuanto a tiempo de cdémputo, qQue puede ser hasta de 6 a 10 ve-
ces mayor que el requerido por una simulacion simple. Cuarto.
puesto que no existen condiciones de operacidédn (nicas durante la
vida (til de una planta, estd en duda el verdadero valor de un
estudio de optimizacidn riguroso, bajo condiciones anticipadamen-
te consideradas como "6ptimas"; en forma adicional, el diseio
evaluado en esta forma, fundamentalmente es poco {Gtil y puesto
que la planta no opera durante largos periodos de tiempo en con-
diciones de disefio, la optimizaciénrn bajo estas condiciones no es
un criterio adecuado, tomando en cuenta que los puntos &ptimos
en condiciones de disefio no necesariamente serdn puntos Gptimos

dentro del rango de condiciones de operacidn de rutina.

E1 enfoque modular simultdneo tal vez no ofrezca la solucién
a varios de los inconvenientes anteriormente citados, en especial
a los problemas de definicidn; sin embargo. presta valiosa ayuda
en cuanto a la reduccion del tiempo de cdmputo y la posibilidad
de emplear avanzados modelos y métodos numéricos que actualmente

son prohibitivos en los simuladores modulares secuenciales.

En repetidas ocasiones durante el desarrollo de este trabajo
se resaltd que en la simulacidn de procesos cs necesario el uso
de métodos eficientes bara resolver grandes sistemas de ecuacio —
nes algebraicas no lineales y matrices lineales dispersas, cuyos

esquemas mads representativos se muestran en los Apéndices A y B.
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Si bien es cierto que se trata de técnicas de propbsito ge-
neral y que la Ingenieria de Procesos estd abierta a la adopcidn
de los avances mis promisorios provenientes de otras disciplinas,
esto es una clara muestra de que esas aportaciones sdlo podréan
ser funcionales en la medida que exploten las caracteristicas es-
tructurales del tipo de sistemas de ecuaciones que se generan al
representar procesos qu?;icos. especialmente cuando se trata de
abordar el diseno y la optimizacidon como una tarea més del simu-
Yador, generando matrices que no son del todo simétricas y que
requieren t&cnicas de solucidon que preserven su estructura dis-
persa y sean susceptibles de adoptar un comportamiento computa-

cional satisfactorio.

Sin embargo, varias de esas técnicas, de reconocida eficien-
cia en otros campos, ain no se integran a la simulacidn de proce-
sos quimicos, en parte debido a la falta de estructuras computa-
cionales que las soporten. Ain asi, el panorama en cuanto
a las técnicas numéricas de solucién es mas claro que en otrﬁs
areas. Métodos eficientes existen, estan ahi en espera de
ser implementadas en forma de subrutinas adecuadas y, ante el ex-~
plosivo desarrollo de la computacidn, esto parece estar al alcan-

ce de Ya mano.

Es asi como se puede afirmar que los sistemas de simulacidn
de la siguiente década tienden a disolver la diferencia funcional
entre las orientaciones modulares y no modulares, dando paso a

sistemas eclécticos y razonablemente conjuntados.
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Esto significa que varios enfoques podrin coexistir dentro
de un mismo sistema, siendo aplicables a los mismos modelos del
proceso. A un nivel, el usuario podrd emplear mddulos rigu-
rosos secucncizles para trabajar en la sintesis del proceso y
obtener una base para la simulacidn, En otro nivel, el mode-
lo de proceso se emplea para realizar el disefo y simulacidn. en
base a modelos rigurosos y modelos aproximados de las operaciones
unitarias, aplicando técnicas de solucidn orientadas al manejo
eficiente de las ecuaciones. En un tercer nivel, la arqui-
tectura modular realiza la optimizacidén del proceso, considerian-

dola como un caso particular de simulacién, altamente restringida.

7.2. DESARROLLO ©OE t0S MEDIOS DE IMPLEMENTACION.

En los Gltimos quince afios se ha producido una revolucién
en cuanto a la idea que se tiene de la Ingenieria de Procesos,
debido en gran medida a la expansidon de la tecnologia de compu-

tacidn.

Es bien conocida la €dimportancia que tienen las aplicaciones
computacionales en la Ingenieria Quimica, sin embargo, estas son

modestas, si se comparan con las excepcionales perspectivas a fu-




352

turo. E1 impacto del desarrolileo computacional en 12 simula—

cidbn y disefo de procesos puede ser observado desde el punto de

vista del soporte 16gico (software) y del soporte fisico (hard-

ware).

A) Soporte Ffisico.

El soporte fisico ha influido decididamente en el -avance de

la simulacidn de procesos. Tan sdlo en cuanto a costos, se

ha experimentado unmn decracimiento al menos en un factor de 100

entre 19680 y 1986, como producto de la tecnologia de microcircui-

tos. Actyalmente se vive la era de la integracidn de circui~

tos a muy alta escala (VLSI, por sus siglas en ingl&s) 3Funto con

P

una produccidn masiva de estos componentes, lo que reditua en re-

ducciones sustanciales.

Gran parte de los esfuerzgs por crear aucvas estructuras de

simulacidn se destinan a combatir los requerimientos de disponi-
bilidad de grandes volimnes de memoria, Las computadoras

actuales siguep la arquitectura propuesta par Von Neumann, con-

sistente de una memoria principal, un canal de entrada, un canal

de salida y um procesador central, desarrollando un fiujo de in-

formacidn de tipo secuencial, también conocido como escalar.

De aquil deriva 1a prictica comin de definir la eficiencia

computacional en términos de velocidad de ejecucidn unicamente,
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haciendo acopio de una cantidad de memoxria practicamente ilimita-

da. Precisamente la velocidad de ejecucidon y la disponibili-

dad de memoria, son dos puntos criticos en la ejecucidn de gran-

des programas, en virtud de que al aumentar indiscriminadamente

1a cantidad de memoria se produce un efecto de '"cuello de bote-

11a", al tener que pasar grandes volimenes de informacidn por

un pasaje inico y muy estrecho, lo que incide directamente en la

velocidad de ejecucidn de un prngrama.

Esto ha conducido a redefinir la estructura para las compu-

tadoras de 1a siguiente década. La propuesta mids prometedora

es la del proceso de datos en paraleleo, caracterizado por un ma—

nejo vectorial de ia informaci®n, usando en lugar de un sdlo pro-—

cesador central, varios cientos y hasta miles de pequefios proce-—
sadores, cada uno con su propia seccidn de memoria e interco-
nectados unos con otros, en un sistema que se programa y repro-

grama sin cambiar esas interconexiones.

Estos avances tecnoldgicos no se deben pasar por alto al di-

sefiar nuevos simuladores, pues deber@n concebirse con la posibi-

lidad de ser ejecutados en computadoras de estructura avanzada.

Visto de este modo, algunas técnicas numéricas que se consi-

deran inadccuadas para jmplementarse en miquinas cscalares, pue-

den resultar muy superiores en un procesamiento vectorial, exis-

tiendo la posibilidad de abandonar algunos métodos de solucidn

de ecuaciones de tipo directo, por técnicas de tipo indirecto
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(o iterativo), puesto que se tendria un acceso mads ripido a las

memorias,

Por lo anteriormente expuesto, se debe tener en cuenta la
adaptacién de los programas actualmente en uso, y los que seréB
creados, a las continuas innovaciones en soporte fisico y evitar‘
que se amplie la diferencia entre el desarrollo de las méaquinas

y de los programas, distanciamiento que hoy en dia comienza a

ser evidente.

B) Soporte Ldgico.

Esta &rea de la computacidn es la que tiene un efecto mas
directo sobre el desarrollo de este trabajo. La creacidn de
sistemas de informacidn de interés para la Ingenieria de Proces-
sos es criticamente dependiente de la disponibilidad de programas
interactivos de apoyo. Es conocido el explosivo desafro11o
de las computadoras, sin embargo, no es posible decir lo mismo
acerca del soporte 16gico, el cual unicamente ha crecido en un
factor de 6 entre 1960 y 1986. Adicionalmente, la diferencia
en costos entre los soportes fisico y l1égico es muy grandec, al
grado de que en 1986 el costo de realizacidn de un mi11dn de ins~-
trucciones por segundo en soporte fisico, cayd por débajo del sa-
lario de un programador profesional, lo que 1implica que los cos-

tos de programacidn ahora constituyen aproximadamente el 85Z del
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costo total de una simulacién, todo lo cual da forma a lo que se
conoce como el Problema del Soporte Légico dentro de la simu-

iacidn de procesos.

Existen mGltiples &reas para el desarrollo de soporte lagico
que interesan a la Ingenieria de Procesos (programas. lenguajes,
estructuras, etc.) . que estidn dintimamente relacionadas y que

se pueden conjuntar en tres aspectos:

a) Creacidn de programas simples, adecuadamente entrelazados.

La tendencia es 1a de crear programas con un alto sentido
de modularidad y provistos de estindares para ser usados como in-
terface entre ellos y entre programas ejecutivos, con el objeto
de dar forma a sistemas mds complejos, conjuntados de acuerdo a
ias necesidades. Puesto que cada elemento individual es ri-
gurosamente verificado y probado, tedricamente es posible obtener
programas complejos funcionalmente eficientes, sin embargo, esto
no sucede del todo, si bien es cierto que.existen excelentes pro-
gramas de aplicacién, alin no se obtiene esta funcionalidad para
sistemas completos. Usualimente la dificultad reside en Ta
eleccidn apropiada del conjunto de programas individuales y 1la

correcta formulacidén del sistema de interconexibdn.

b) Metodologias y herramientas para el desarrollo de programas.

Este factor en la generacidn de programas en parte es el re-

sultado de una descomposicidn del proceso de desarrolilo y por
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otro lado, de Ta disponibilidad de procedimientos administrativos

y controladores de ese proceso, bajo consideraciones de existen-

cia de leguajes de programacién y de programas utilitarios de di-

sefioc y control, Los programas para administracidon de dise-

fio contienen programas de prueba, programas de configuracidn,

analistas de flujo de informacion., localizadores de fuentes de

error, compiladores de bases de datos, etc. En cuanto a los

lenguajes de programacidon, FORTRAH ha sido durante décadas el de

mayor aplicacidn en la Ingenieria Quimica, sin embargo, se pre-

vee a un futuro no muy lejano, la adopcidn de lenguajes igualmen-

te poderosos. pero mds estructurados y compatibles con el desa-~

rrollo del soporte 1dgico y fisico. Se han realizado pruebas

con ¢l lenguaje FORTRAN 77, que es una versidn del FORTRAN, pe-

ro mas estandarizado y estructurado, sin embargo se pionostica

una especial predileccidn por el lenguaje PASCAL, que es un ien-

guaje moderno, altamente estructurado, que exije disciplina en

la programacibn, con excelente tratamiento de asignacidn y defi-

nicidn de datos y adecuado manejo de informacidn de entrada y sa-—

Tida. Son importantes y dignos de tomar en cuenta, los in-

tentos por constituir al PASCAL (especialmente el ADA, uno de

sus lenguajes derivados), como el lenguaje estdndar para aplica-

ciones cientificas y tecnoldgicas, buscando una alta compatibili-

dad con la mayoria de los sistemas operativos actualmente cn uso

y en forma muy especial con los sistemas de la prdxima década.
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c) Alta abstraccidon_en la generacidén de programas.

En afos recientes ha existido gran inquietud en cuanto a las
filosofias imperantes en la formulacidn de un esquema de solucidn
de problemas, auxiliado por computadora. La mayoria de los
programas actuvales abordan la solucidn de un problema con un con-—
junto de instrucciones que en su gran mayoria estdn dirigidas a
definir los detalles que son requeridos por una computadora para
integrar las funciones adecuadas para una corrida exitosa, siendo
un namero comparativamente reducido las instrucciones que abordan
realmente l1a solucién del problema, es ;ecir. los actuales siste-
mas tienen una orientacién hacia el sistema computacional, mas

no una orientacidn a la solucidn del problema.

Se hace imperativo un cambio conceptual en la implementacidn
de programas que aborden tdpicos de simulacidn y disefo de proce-—
sos quimicos, abordando su solucidn en forma mas directa, obvian-—

v
do excesivo nimero de instrucciones al sistema y poner mis
atencidn a la metodologia de solucién. Es conocido el hecho
de que gran parte del éxito de la orientacidon hacia la solucidn
de problemas descansa en el desarrollo de lenguajes de programa-—
cidédn y cbdigos de representacidn con poderosas propiedades alge-
brajcas, sin embargo, existen varios obstdculos para estas imple-
mentaciones, correspondientes a la arquitectura de los actuales
sistemas de simulacidn, esencialmente en cuanto a su manejo de

la informacidn.
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Los sistemas de simulacidn actualmente son disefados bajo
ﬁna estructura enfocada al manejo de un problema mediante la se-
paracidén de los esquemas de c8lculo y manejo de datos, es decir,
se pretende abandonar los sistemas orientados a los procedimien-

tos de manejo de informacidn, por sistemas orientados a los pro-

cedimientos de solucidn de problemas, con lo cual 1a diferencia

funcional entre los enfoques modular simultfneo y orientado a las

ecuaciones, serd muy sutil.

En sintesis, el soporte 18gico del futuro prdéximo serd alta-
mente modular, adecuadamente estructurado, estrictamente estanda-
rizado y con un marejo de datos independiente del tratamiento nu-
.mérico. Varias de las subrutinas de apoyo y de alto consumo
de recursos computacionales, sean manejadas fuera del programa
principal e, inclusive, fuera del &rea de memoria asignada al
programa. En busca de una mayor independencia de 1a solucién
numérica, se puede llegar al 'tratamiento independiente de las
operaciones de tipo escalar-vector, vector—-vector y vectorj

matriz, operaciones que son de excepcional 1importancia en la

Simulacidn y Disefio de Procesos Quimicos Auxiliados por Computa-

dora.
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APENDICE A

METODOS DE SOLUCION DE FECUACIONES NO LINEALES.

En todo Sistema de Simulacidn de Procesos existe la necesi-
dad de resolver un sistema de n ecuaciones no lineales en n

variables, del tipo

F(x) = 0 (A7)

en el cual cada ccuacida inciuye s6io una pequeiia proporcidn del
niimero total de variables del sistema y para conjuntos de ecua-
ciones muy grandes existen algunos subsistemas acoplados que co-
rresponden a diferentes unidades de proceso, conduciendo a un

cierto grado de dispersidn del sistema de ecuaciones.

A diferencia de los métodos para resolver sistemas de ecua-
ciones lineales, los métodos de solucidn de ecuaciones no linea-
les en general no son muy robustos, pudiendo conducir sb6lo a uno
de dos o mi&s conjuntos de raices, algunos de ltos cudles pueden
ser complejos o idénticos, y casi siempre requieren el uso de
procedimientos iterativos. Estos métodos parten de un esti-
mado inicial, x®, que conduce al proceso iterativo hacia una so-
lucién, x*. la cudl se encuentra localizada dentro de cierta re-

gidn de tolerancia. Sin embargo, disponer de un buen estima-
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do inicial no siempre es tarea facil y por 1o tanto se han desa-
rrollado técnicas que promueven la convergencia ain a partir de-

estimados iniciales alejados de la solucidn.

Desde este punto de vista, los métodos para resolver siste-

mas de ecuaciones no lineales se pueden agrupar asft:

1) Métodos que son localmente convergentes y que requieren
muy buenos estimados iniciales.

2) Métodos con amplio rango de convergencia y que reguieren
estimados iniciales medianamente prdximos a la soluciédn.

3) Métodos con convergencia global y que parten de estima-

dos iniciales elegidos arbitrariamente.

En la Tabla A.1 se presentan algunos métodos pertenecientes

a estas categorias.

Antes de iniciar la descripcidn de algunos mé&todos que son
considerados como representativos de cada grupo., se debe hacer
notar que la eleccidn de un método en particular depende no uni-
camente de la disponibilidad de buenos estimados iniciales, sino
también de los requerimientos y condiciones que cada algoritmo
impone {(velocidad de convergencia, evaluacién de derivadas anali-
ticas, tiempe de cdmputo, flexibilidad en su estructura, etc.)
con el objeto de obtener la solucidn deseada. No se debe pa-
sar por alto que el problema al que se aplicari un determinado
método de solucidn es quién realmente condiciona el comportamien-
to del proceso iterativo, siendo muy comin que la dificultad en

dar solucidén a los sistemas de ecuaciones no lineales descanse
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CONVERGENCIA LOCAL: Hewton y sus variantes

Secante y sus variantes
Quasi-liewton:

- Broyden

~ Schubert

- Brown. etc.

CONVERGENCIA EXPANDIDA: Hibrido de Powell

Levenberg-Marquardt, etc.

'CONVERGENCIA GLOBAL: Algoritmos de Homotopia:

Kubicek
- Abbot

- Chow-Yorke

Rheinboldt-Burkardt,

TABLA A.1. CLASIFICACION DE LOS METODOS DE SOLUCION
DE ECUACIONES NO LINEALES.

etc.
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en una o mas de estas razones:

1) Algunas de las funciones no estdn definidas para ciertos
valores de las variables.

2) Pueden existir algunas soluciones del sistema que no
sean fisicamente posibles.

3) Las funciones son altamente no lineales.

4) E) sistema de ecuaciones es excesivamente grande.

A.1. METODOS DE_CONVERGENCIA LOCAL Y CONVERGENCIA _EXPANDIDA

En 1690 Joseph Raphson publicd un método iterativo para en-
contrar Ta raiz de un polinomio en una variable a partir de un
cierto estimado inicial, basado en una propuesta de Isaac Newton
en su célebre obra "Principia Matemdtica" (1687). Este pare-
ce ser el origen del método Newton-Raphson. el cual, con ailgunas

modificaciones funcionales, prevalece hasta la fecha.

Si f es una funcidn de una variable simple, entonces, de
acuerdo con Ortega y Rheinboldt (1970), es posible representarla

. - < . »
para alguna aproximacidn, x°, de la raiz solucidn, x , mediante

una funcidn lineal del tipo

L(x®) = y (x - x%) + f(x©) (A.zf

adoptando un valor adecuado para el parametro vy = 0. Repi-
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tiendo este procedimiento es posible conformar una ecuacidén de

iteracidén de este tipo
KL K Ly L e X . k= 0,1,... (A.3)
en donde K es el contador de iteraciones.

La ecuacién A.3 se puede extender a un sistema F, el cuil
es n-dimensional y con un dominio R™ +R", al reemplazar Y por

una matriz constante no singular, A,
x = - AT P (A.8)

E1 punto crucial 21 emplear la ecuacidn A.4, es elegir un
valor apropiado pera la matriz A, Para el caso unidimensio-
~nal, ecuacidn A.3, la pendiente f'(xo) es una razonable elecciidn
para Y ; por extensidn. para el caso n-dimensional se adopta un
valor Ay = F*(x°), y 'a ecuacién A.4 se transforma en

K+1 K

X = x - F'(:A(K)_1

- Fex®y (A.5)

sin embargo, la matriz F'(xK) es conocida como matriz Jacobiana,

por lo tanto, la ecuacidn A.5 usualmente se representa asi-
M N agt- F(x') (A.6)
¥ un reordenamiento de esta ecuacidén, especialmente orientada a
ser utilizada dentro de un proceso iterativo, es
3, axX = - Fx5) (A.7)
para la cual

K T A
Ax = [ Bxq.0 Axy o ooy X 1 (A.8)
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K T
% = [ XP0k v X2k v ottt ov Xox ] - (AL9)
K K K T '
FO) = 0GR G L e 65 (A.10)
e L. 2%
Bx.‘ a!n
I = : : (A1)
af, o Bf,
3%, axn

E1 anterior desarrollo se conoce como método Newton simple,

y sugiere este algoritmo:

1.- Elegir un valor inicial apropiado para xK. en donde K=0.
2.- Evaluar 3, = Fr(x®y

- v
3.~ Resolver el sistema lineal de la ecuacidén A.6, para Bx"

xK+1 K K

4,~ Obtener = x + &Bx . (A.12)

5.~ Probar convergencia, Si no se logra hacer K = K + 1

y continuar cn el paso 2.

Generalmente, al promover el método hacia una solucidn, se

requiere que xK+1 satisfaga alguna de estas desigualdades:
ORI RN S ELIS L (A.13)
o bien,
LA GMDT e RN o GMT o GRNYZ aa
i=1 < =1 1
S xK+1no es un valor satisfactorio, una fraccidn, del

SKn
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incremento calculado, AxK, es usada para modificar la ecuacién
»A{12. es decir, se uss el paso 4 del algoritmo como una direccién

de biusqueda lineal:

x = X + s, ¢ X (A.15)

Al resolver el sistema lineal del paso 3 del algoritmo ante-
rior mediante algin método directo (ccmo los mostrados en el
Anexo B) y tomando en cuenta que l1a solucidn de la matriz Jaco-
biana es equivalente a n' evaluaciones de los elementos de las
funciones, entonces los requerimientos computacionales para cada
iteracién por el método Newton son de n'+2 evaluaciones de ele~
mentos, 0(n’) operaciones aritméticas y un requerimiento de me=-

moria de n’ + 0(n) posiciones.

Una desventaja de la anterior implementacidn es el tener que
evaluar un nuevo Jacobiano en cada iteracidn. Para muchas
aplicaciones tipicas., la matriz Jaccbiana no cambia muy rapida-
mente y puede ser evaluada unicamente a ciertos intervalos, fija~
dos por anticipado. Por lo tanto, la ecuacidn A.5, se modifi-

ca en esta forma:
K1 o K F'(xP(K))“‘-F(xK) (A.16)

en donde P(K) es un entero menor o igual a K. Los casos ex-—
tremos para la ecuacidn A.16 son cuando P(K)=K, 1o que representa
el método Newton simple, y cuando P(K)=0 se tiene un esquema de
iteracidn con la matriz Jacobiana constante. Suponiendo que

F7(x) serd reevaluada cada m iteraciones, entonces el caso para
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eiAque m=} indica el método MNewton original, por 1o tanto, el

caso general es
e R L TP L (A.17)

De este desarrollo se obtiene el siguiente 2lgoritra:

1.~ Elegir un valor inicial apropiado para xK. én'doade K=,

2.- Hacer Z_ = X )

3.- Para i = 1,

ees oW 2

3.1.- Evaluar F (xX) = 4

k
3,2.- Resolver el sistema F’(xK) Azi - —F(Zi> {A.18)
para obtener Ali
3.3.~ Hacer Zm+1 = Z1~ + Zi

' K+1
4f- Hacer x = Z“H_1

Otra posible modificacidn del método Newton consiste en ha-

cer una aproximacion de las derivadas parciales de la mairiz Ja-

cobiana, mediante incrementos diferenciales hacia adelantsz, sien-

do las formulaciones m3s comunes:

I ok ol K 1
%fi(x) - {fi(x+ Ehi'Ke )~ filxe ) hi ke )]’(E;’) (A.19) .
: Ke 1 k=1 - 3. :
o bien,
BF L) = [F (x + h edy o £.001 - (El—) (A.20)

i3



iendc los elementos h arametros iscrecidomuy e i ré en—
H s i3 p etros de discrec QQﬁy eJ¥‘rePr?3$n

ta la j—&sima columna de la matriz identidad, lo que indica que

=

il
£3 sn, -

Con respecto a la ecuvacidn A.20, si Aij(x’h) representa una

aproximacidon diferencial de gfi(x). eq;éné%; L -
e . ~ e
J(x.h) = Aij(x'h) (A.21) T
y la ecuacidn de iteracidn asociada es ) -
PN : v .
- L x
N P L A TS T 7 Y D)
_cuya aplicacidn se conoce como lteracién Qjﬁcretu de Newton. ; e

«
Moré y Cosnard (1979), sugieren que los pané@sﬁ}os h Sean?
BT :

calculados de esta forma

h = € !xi ; para x £ 0
(A.23)

h = € H para x = 0

siendo € el menor nimero de punto flotante para el cudl 1+.e>1

‘expresadu en la grecisidén de la computadora usada en los cdlculos.

Un algoritmo simple para esta implementacidn es:

1.~ Elegir un valor inicial apropiado para xK. en donde K=0,

2.- Construdir la matriz J(xK. hK) con lYas ecuaciones A,20
y A.23.

3.- Resolver este sistema lineal para obtener AxK

J(xK.hK) < agk o ~-F(x)

4.~ Hacer ‘K+1 = xK + AxK

(A.24)
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Existen otras variaciones al método de Newton, en el sentido
anteriormente aludido. Para mds detalles acerca de estas
implementaciones se recomienda consultar los textos de Ortega y
Rheinboldt (1979) y de Moré y Cosnard (1979). Shacham y Mah
(i1578) proponen'una modificacidn on base a la aplicacidn de va-
rios métodos de linearizacidén comunmente usados en problemas de
redes de tuberia, en los cudles se manejan simultineamente ecua-
ciones lineales y no lineales, Kubicek, Hlavacek y Prochaska
(1976) muestran una detallada aplicacién del método Newton a pro-

cesos de separacidn y rectificacidén en piantas complejas.

€1 método Newton—-Raphson tiene varias ventajas, sobreﬁalien—

do su buena estabilidad. 1o que implica 1a exictencia de un domi-

nio de atraccibén, s, el culdl contiene la solucidn, x*. y que las

jteraciones permaneceradn dentro de ese dominio para que, even-

tualmente, converjan a x*. Otra ventaja es su convergencia

local cuadratica, en donde cada iteracidén cercana 2 la raiz, du-
plica el ndmero de cifras significativas en xK. y se cumple

I k41 »
Tim i X - = C (A.25)

K + = bK *® .02
| x - x ¥

siendo C una constante positiva.

-

Adicionalmente este método es autocorrectivo en cuanto a que
K+t . K .
X s6lo depende de F y de x , y los posibles efectos divergen~
tes de las iteraciones previas no son acumulados, ademi@s es muy

poco sensible al reescalamiento, 1o que significa que su compor-
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tamiento tedrico no es alterado si las funciones, f, o las varia-—

bles, x. son reescaladas durante el desarrollio del método.

Otra importante ventaja es el manejo lineal de sus subsiste-
mas, Si algunas de las ecuaciones qQue estin siendo resueltas
son lineales, entonces toda la secuencia de iteraciones generada
por el método Newton las resolverd, de aqui que sea mas ventajoso
que al realizar la simulacidn de un proceso quimico, usar flujos
molares de los componentes en cada corriente en lugar del flujo
molar total y fracciones mol, puesto que el balance de materia

es l1ineal en el primer caso, pero serd bilineal en el segundo.

Sin embargo, el método Newton-Raphson tiene varias desventa-
_Jas. siendo la mids notable el tener que evaluar 1a matriz Jaco-
biana por completo en todas o en 1a mayoria de las iteraciones
y esto se complica cuando esa matriz es dificil de calcular,
siendo frecuente que se torne singular y conduzca a severas in-
consistencias:; ademds., el tener que realizar la inversidn de 1la
matriz Jacobiana en cada iteracidn es excesivamente costosoc en

tiempo de cémputo.

Para abordar el problema de la singularidad del Jacobianco
se han propuesto varias soluciones, entre las que destacan la
aplicacidn del algoritmo de Levenberg-Marquardt, seglin la imple-
mentacidn realizada por Moré (1977); 1la modificacidbn directa de
J(xK). segan Gi11l y Murray (1972) vy la cancelacidén de Ta singula-

ridad modificando las ecuaciones, de Levy y Segura (1979).

Dos estudios recientes acerca del comportamiento de!l método
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Newton—Raphson'aplicado sobre problemas de simulacibén de pro-
cesos son los de Stadtherr y Hilton (1982) y Bogle (1983), :los

cuBles 1o aplican a problemas reales de la Ingenierfa Quimica.

METODO_ _DEL_DESCENSO_MAXIMO.

A1 aplicar o1 método de Newton, si xK no es lo suficiente-

K+1

Py * .
mente cercana a la solucién, X no se garantiza que x sea

una mejor aproximacidén que x y el método no converge.

Un procedimiento que garantiza que la condicidn de conver-
gencia, indicada por las ecuaciones A.13 &6 A.14, serd cumplida

es el Método del Descenso Miximo.
Considerando la ecuacidn

F(x) = 1/2 £T(x)-f(x) (A.26)

se define una direccidn de miximo descenso, g, cémo

g = - VF(x) = -3"-f(x) (A.27)
y conocicndo el valor de xK , el paso de descenso mdximo es
8 K _ xK—] _ xK - u K_gK (A.28)

eligiendo uK tal que, en la ecuacidon A.26, f(x) sea reemplazada

por fK(x) + JK BK y se utilice algin procedimiento de minimi-"

zacibn. Se ha demostrado que el valor de ;JKque minimiza
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FxXy = 172 16560 + uf 0% 8% T L K0+ oK 8K (A.29)
est8 dado por
LI g3 - (A.30)
T,
L g ~J3 <J-g

A pesar de que el método del Descenso Maximo evita la diver-—

gencia, su comportamiento es muy lento, por lo que se han pro-—
puesto técnicas que utilizan una combinacidn de este método con
otros de desarrollo mds rdpido, tal y como se verd@ mas adelante

al describir los algoritmos de Powell y Levenberg-Marquardt.

METODO DE__WEGSTEIN,

Es muy comin, sobre todo cuando la convergencia tiene wun
comportamiento lineal, desear acelerar el proceso de solucidn.
E1 método usado con mayor frecuencia es el propuesto por Wegstedin
(1958) en base a los trabajos de Aitken (1925) y Steffensen
(1933). Wegstein sugirid aplicar la férmula de aceleracidn
22 en forma separada para cada variable en base a un procedi-

miento de sustituciones sucesivas.

Pariendo del problema base, que es la solucidn de un sistema

del tipo mostrado por la ecuacidn A.1, transformado en

x = f{x) (A.31)
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que conforma un esquema iterativo de este tipo

S TP LN (A.32)

y si la ecuacidn A,1 no puede ser expresada en la forma de la

ecuacidn A.31, entonces se usa
L It (A.33)
en donde, T # 0, es una constante.

Wegstein propone modificar el valor de la (ltima fteracion,

xK+1. y reemplazarloc por §K+1 dado por
;K+1 - QAXK+ (T-Q)-XK+] (A.38)
y en donde q se obtiene asfi
a
Q = —=-m———oo- (A.35)
a -1
(K K S
a = ___R-_-:-é-_ (A.36)
x_ K-

todo lo cual logra una convergencia cuadrdtica.

Este procedimiento es exitoso en los casos en que la inter-

accidn entre variables no es muy fuerte, por ejemplo, cuando 12

matriz Jdacobiana es diagonal dominante.

A pesar de que el método de Wegstein es utilizado ampliamen-—

te, su ineficiencia para varias aplicaciones tipicas es cada vez

mds reconocida, como lo demuestran los trabajos de Mahalec, Klu-

zik y Evans (1979) y Perkins (1979).
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METODOS DBE _SECANTE.

Cuando las expresiones analiticas de las derivadas parciales
de la matriz Jacobiana no estdn disponibles, una aproximacidn a
ellas mediante diferenciaes finitas, puede ser utilizada.
= K R = < R
Sea J(xs) una aproximacidn de secante a la matriz Jacobiana
verdadera, obtenida a partir de n pasos linealmente independien-—

tes, junto c¢con sus correcpondientes cambios en f(x).

Cualquier iteracidn. K, tiene n puntos Xy J.; n pasos pK.j
i = 142, «o. «+n y los correspondientes cambios en la funcidn
qK.j = f(xK'j + pK.j) - f(xK‘J) (A.37)

y las matrices, P y Q , de dimensidén nxn; se definen asi

Py = ek a0 Proae ==+ » Py g (A.38)

Q = [qK'l. Ay pv *=c o q1‘n] (A.39)
por lo tanto, la aproximacién J, debe satisfacer a

¢ (h.40)

Qy = 3 - P
existiendo varias formas de elegir i y pK.j' E1 método
discreto de Newton corresponde a ‘K.j = xK. para toda Je y
pK.J = hK- ej. Buscando la convergencia cuadritica, Steffen-
sen elige
Pe.s * £(xXy - e (A.41)
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y asi es posible generar toda una serie de métodos de este tipo,.
reemplazando eJ en la ecuacidn A.41, por algidn otro conjuntc de
vectores linealmente independientes. Por regla general, la

mayoria de los algoritmos se concluyen cuando

! i
i - xgaho5

( (A.42)

- flxg_y) s &

son satisfechas, pare alguna pequefa tolerancia §& .

Por lo tanto, la convergencia cuadrdtica no se logra cuzando

ipk jk 5 &£ y se requieren 2n evaluaciones de la funcidn de ese’

vector para determinar JK: pero elecciones mas adecuadas de ej

pueden reducir este nimero, siendo n+l el minimo de evaluaciones,
tal y como es logradc por el método discreto de Newton y los mé-~

todos de tipo Steffensen.

Reducciones més significativas se pueden obtener usando eva-
Tuaciones gue tomen en cuenta los puntes iterativos pasados., ¥y
si todos los pasos, pK.j' han sido previamente usazdos en las ite—
raciones, entonces ‘s8lo una nueva evaluacidn de la funcidn es re-
querida en cada iteracidn, lograndose 1o que se conoce como (i€to—

do de Secante General o Método de Secante n+1.

Este concepto fué abordado por Bitther (1559) y Earnes
(1965), mostrando que la aproximacidn JK podria ser generada en

forma recursiva en 0(n®) operaciones. Wolfe (1959), propuso
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elegir py ; como la diferencia entre los n+1 puntos x .
K. j K, J
evaluados previamente y que esten en posicidén general. Se

dice que los n+1 puntos xo.x]. ees o x? estln en posicidn ge—

neral si los vectores x%-xJ, para j=1., ... , n, son linezlmente
independientes; ademds, si las f(xK 3 también estidn en posicidn
.
K+1 < .
general, entonces x puede ser expresada como una combinacién

lineal de los puntos Xy 'k con los coeficientes obtenidos al re-
.

solver un sistema lineal. Ortege y Rheinboldt (1970), mues-—

tran un extenso desarrollo del método de secante y sus variantes.

Crowe y Nishio {(1975) propusieron el Método General del
Eigenvalor Dominente, el cual puede ser empleado como un procedi-

miento de aceleracidn para cualquier método iterativo.

Ellos asumen gue los pasos sucesivos satisfacen una ecuacidn
lineal de diferencias

K+1 K K-1

x - x = A (xK - x ) (A.43)
de modo que los r+l pasos sucesivos deben ser linealmente de-
pendientes para alguna r<n. Los factores de ponderacidn
en la relacién lineal proporcionan suficiente informacidn como
para predecir el punto limite de la secuencia (xK) al utilizar
la ecuacidn A.43, y éste es tomado como el siguiente punto para
el proceso iterativo bdsico que estd siendo empleado. Estos
autores sugieren comenzar con una eleccidén a-priori de r <n, y

a continuacién evaluar los facteres de ponderacién bajo un enfo-

que de minimos cuadrados, resolviendo
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|5 :
min P JL_J uK.j (xk—j - xK—j~1)|{ (A.84)
My . 3=0 |
con .o T 1

~——= (A.45)

En su trabajo original, estos autores establecen varias for-
mas de verificar que paso de aceleracibn es el apropiado, siendo
su conclusidn que aln para pequefios valores de r, este procedi-
miento es mucho m&s efectivo que la aceleracidén §* aplicada a

cada variable por separado, tal como lo propone HWegstein (1958).

Brown (1966), introdujo un método de t{po secante diferente,
en el cudl las aproximaciones hechas a las ecuaciones son resuel-
tas una a una. E1 Gltimo punto encontrado es proyectado ha-
cia la siguiente ecuacidn, y puesto que esta proyeccidn puede ser
realizada en varias formas, una amplia variedad de métodos de es-—
te tipo pueden ser generados. En particular, el método de
Brown utiliza una forma de eliminacidn que minimiza los regueri-—
mientos computacionales. Muy significativa resulta la modi-
ficacién de Brent (1973), que bajo el mismo principio, utiliza

una proyeccién ortogonal.
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METODOS QUASI-NEWTON

Estos métodos son conocidos también como Métodos de Wodifi-
cacidn, ya que transforman el problema original en una secuyancia -
de subproblemas mis simples. los cudles al ser resueltos, condu—

cen a la solucidn del problema inicial.

E1 primero de esta clase de métodos fué propuesto por Davi-
don {1959). Partiende de una aproximacién, B, a VF{x), se
desea obtener una mejor eproximscidn, B, a VF(x), en donde %

esté dada por
X o= x - t-H-F{x) (A.26)
y para un proceso iterativo
R AR T P I EL (A.47)
-1

siendo HK - BK y t un factor de amortiguamiento.

Davidon sugirid esta fdédrmula para actualizar B

K K K K K K. T
g - B . -
gkt _ gk _ ( q vy ( q v (A.48)
K K K. T K
(-4 - y) - aq
y la inversa, Hk+1. se obtiene asi
K K K K K K., T
(H-y - qg) (H.-y -4)
AL A K X K. T K (A4
(H-y" -a) - aqa
y en donde ‘ yK = F(xK+1) - F(xK) k (A.50)
’ K K+1 K

qQ = % - x (A.51)
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E1 principal defecto de esta implementacidn es que tanto ¥y
conos (H y - q) pueden ser ortogonales, por lo tanto, el procedi-

miento podria no estar definido para ciertas iteraciones.

Algunas modificaciones a este método fueron sugeridas por
Fletcher y Powell (1963), mediante las cudles se evitan los pro-
blemas de ortogonalidad, pero incrementan en gran medida los re-

querimientos computacionales del proceso iterativo,

Una reciente modificacion de este método ha sido propuesta
por Soliman (1985), el cudl elimina el probleme de ortogonalidad
y 9garantiza una definicidn positiva gque es conservada en cada
iteracidn, con un requerimiento computacional moderado.

Este autor actualiza el valer de B, mediante

K K K K K K, T
(Bq ~-y) (B-gq ~y)
8¥*1 = 8% - o P a— (A.52 )
(B-q - y')-q
en donde. © , es un parimetro a ser evaluado. Una posible
eleccidn de para el caso en que t=1, es
K K kK. T K T
85" - y*) . a LR T
0 = 3 R (A.53)
K K K T
(855 - v . % rT k™. gK. o

Broyden (1965), propuso varios métodos para resolver sistemas
de ecuaciones no lineales, en los cudles no se utiliza una matriz

Jacobiana verdadera, sino una aproximacidn a ella, en cada etapa
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dél proceso iterativo, para lo cual se define
Py = -BE1~ (<) (A.54)
siendo pK un vector que modifica la direccidn en cada paso de
bGsqueda y BK es una aproximacidn a la matriz Jacobiana en Xy o
A partir de una modificacién del método de Newton, se tiene

K+1 K
x = x  + CK- Py (A. 55)

en donde tK es un escalar que previenc la divergencia del pro-

cedimicnto, mediante la reduccién de alguna norma de f(x) en cada

etapa. Prosiguiendo con el desarrollo de Broyden, se tiene:
K+1 K
v = FOITy —re® Losy e s 8, (A.56)
en donde *, v
s = LK (A.57)

Si los cdlculos son desarrollados reteniendo la matriz
8 en la memoria de la computadora, seri necesario resolver n
ecuaciones lincales parzc calcular el vector p wusando la ecuacidn
A.54;: pero si la inversa de esa matriz es almacenada, esta opera-—
cidn se reduce a una multiplicacidon de la matriz por el vector,
por 1o tanto se define

_ _gp-)
HK = -B, (A.58)

y las ecuuciones A,54 y A,56 se convierten en

pg = He-F(x5) (A.59)

Har" Y = ~Sk7 P (A.60)
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y a pesar de que la matriz Hx cambia en cada iteracidn, no se re-

quiere evaluar f(x) en cada etapa, y es asi como se obtieme una

ecuacién de iteracién:

K T

K
(v - s -850 -p,
gk+1 L g¥ 4 (A.61)

T
Sk Pk Pk

Sin embargo., como se menciond anteriormente. se prefiere

trabajar con HK en Tugar de BK. Usando la férmula de modifi-

cacidn de Householder se logra este cambio en la ecuacién A.61:

L L K (A. 62)
T K K
pK'H b 4

K K, T
SgPy + H ey ™) DK'HK

E1 algoritmo propuesto por Broyden se resume asi:

1.~ Elegir un valor inicial apropiado para xK. en donde K=0.

2.—- Obtener un estimado inicial para He. Esto se puede lograr
calculando 1a matriz Jacobiana y luego invirtiendo]a!
3.- Calcular f(xK).

4.- Calcular ~ HX Fx®y.

PK ,
5.— Seleccionar un wvalor de tK' a fin de que 1a_ norma para la

ecuacibn f(xK + tK-pK) sea menor que la norma de f(xK): de

no contar con un valor adecuado se puede emplear t_. = 1.

K
K+1 K
x =

6.- Calcular: x5 4+ t

K Py
K+1 - :
7.- Calcular f(x ) ¥y probar su convergencia. Si no conver-—

ge pasar al punto 8.
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K

8.~ Calcular yXu f(«f*!

)y - f(xK) Y osygm FLE xk .

H K+1

9,~ Calcular . mediante la ecuacidn A.62.

10.- Regresar al paso 4.

La gran ventaja del método de Broyden es la dré@stica reduc-
"¢idén de los requerimientos computacionales, en comparaciéﬁ con
el método de HNewton. En las mas eficientes implementaciones
se tuvieron n evaluaciones de los componentes, en comparacidén
a las n° + n del método Mewton; Broyden realiza 0(n’) operacio-
nes aritméticas, en comparacibn con las 0(n®) de Newton. A Sin
embargo, este ahorro se logra a expensas del cambic en la conver-—
gencia; en efecto, el método Broyden adquiere un comportamiento
de convergencia superlineal, para el cudl se cumple
"‘x+1 _ XKQ

1im - =0 (A.63)
K+ @ T K !

a diferencia del método Newton, el cull muestra convergencia cua-
dratica. E1 método Broyden es invariante con respecto a los
cambios de escala en las funciones, pero no en las variables:
Paloschi (1982) y Paloschi y Perkins (1982), han demostrado que
una adecuada seleccidn de pg puede mejorar el método de Broyden,

en cuanto a su eficiencia en el reescalamiento de variables.

Otra seria desventaja del métodec Broyden es la de requerir
el uso de la inversa de la matriz Jacobiana, la cual no conserva

la dispersidn original del sistema.
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Scﬁubert (1970), .propuso un método en el cull se toma en
cuenta la presencia de muchoes elementos con valor de cero o cons—
tantes dentro de las matrices Jacobianas dispersas, los que se
definen como elementos conocidos. Este método estd destinado
a conservar la dispersidn del sistema de ecuaciones a lo largo

del proceso de solucidn.

La ecuacidén A.61 puede ser modificada haciendo sustitucio-
nes adecuadas de y Y P « partiendo de las ecuaciones A.,55
y A.56, respectivamente, con lo que se obtiene

PR - Gms #G5 axkT

K+1 (A.64)

K
Sk Ax Ax

Schubert impuso la condicién de que los elementos cono-
cidos (ceros y constantes), permaneciéran sin cambio al realizar
la evaluacidn del Jacobiano y por el uso de esta y otras condi-
ciones, obtuvo una ecuacidén fila por fila

;
K+1 K K
P G T UL G I L)

b, - b + (A.65)

€ K
a
X x5 axy

en la cuidl:
i=1,2, .c. s n
n = orden de la matriz Jacobiana.

AxK = Vector de columna. derivado de AxK. haciendo cero cada
i
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elemento de ax® que corresponde a2 algin elemento de b§

el cudl es un2 constante conocida.

X .
bi » VYector de fila, que contiene lo: elementos de la i-8sima

fila del Jacobiana aproximado Bk

f(xx)i = j-ésimo elemento de F(xK).

Debe notarse que la correccién de Schubert no conduce por

s misma a unz eficiente implementacidn de la matriz Jacobiana

_inversa. Por taatao, EK*‘ debe ser ordenada en cada etapa del

proceso iterative,

Broyden {1971), presenid un

trabajo en @1 gque revisa su pro-

puests original de 1965 e incluye las modificaciones sugeridas

por Schubert, desarrollande las propiedades tanto tedricas comg

experimentales de su algoritmo modificado.

Lam {1978), hace un estudio sobre la convergencia del método

de Broyden cuando el Jacobiano es altamente disperso.

Mah y Lin {(1980), comparan los métodos de Newton, Broyden-Schu-

bert y un mé&todo hibrido resultante de combinar estos dos.

E1 wmétodo hibrido utilizd el método Newton con diferencias

finitas para iniciar el proceso y obtener una aproximacién a la

solucidn, parz aplicar el mfétodo Broyden-Schubert con el objeto

de promover el acceso final a 1s solucidn. El cambio de un-
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nétodo a otro, dentro del algoritmo hibrido, es indicado pors

: n
LN 2 —\ 1/2
M LR R ST TS B < (A.66)
, T |
i i=1 J
¢ RRY DX CNYTT gt
2) z {A.B7)
X K-1 L -1
(tr -1 73 (rt - ot )
en donde:
Nx = Horma Euclideana después de la ¥-ésima iteracidn.
TK = Tiempo de cdmputo después de la K-ésima iteracidn.
rt -

Norma Luclideans despu@s de la Gltima iteracidn de Newton.

iempe de cdmputo después de la Gltima iteracidn de Newton

3 Factor de ponderacidn de cade zzu2eidn del sistema.

Estos criterios tienen cowmo objetive realizar el rvawmbio de

un método a otro cuando resulta mas ventajoso. los resulta—
dos reportados por Mah y Lin indican gque. para el casc especifico
al que fueron aplicados, los tres mBtodos lograron 1a comvergen—
cia. £1 wmétodo Newton consume més tiempo,

pero no presents
inestabilidades,

como sucedid con el método Broyden-Schubert, el

cuzl converge maés rapido. El método hibrido tuvo un buen
cowmportamiento. Siendo el mds rapido yv el que menos inestabilidad
presentd.

Gallum y Holland (1980), propusieron un método que aplicado
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el algoritmo de Broyden, resulta ser altamente competitivo con
1a formulacidén Broyden-Schubert. Este método evita la prin-
cipal dificultad de la implementacion de Schubert, 1a cudl con-
siste en tener que factorizar la matriz en cada etaps del proce-
dimiente iterativo. €1 método de Gallum y Holland sdlo re-

quiere factorizar Ya matriz inicial Jo para K=0.

Lucia {(1983), presenta unes modificacién al algoritmo de Ga-
1lum y Holland, en la cudl el Jacobiano no es aproximado en cada
iteracidn, sino que se verifica cada cierto nimerc de iterzciones

Se demuestra que estas modificaciones ain conservan 1a pro-

picdad de convergencia superlineal.

METODO__DE LEVENBERG-MARQUARDT.

Cuando no se dispone de un buen estimado inicial hacia la
solucién de un sistema de ecuaciones y cuando éstas son altamente
no lineales, los métodos del tipo Newton y guasi-Newton presentan
serios problemas. El mds grave de ellos es que la matriz Ja-
cobiana puede tornarse singular, provocando que el subsistema de
iteracién lineal se transforme en inconsistente. Ante esta

situacidén, se ha propuesto transformar las ecuaciones no Tineales
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originales, en un problema no lineal de minimos cuadrados -y que
tiende 2 obtener un valor local minimizado para
n N
‘ S g2 22, it | 2 < b2 .
s(x) = > Df‘_i . 'i") - };Df-F(x) ; - F(x) L (A.68)

i}

en donde, ﬁf es wha matriz diagonal de escalamiento, con elemen-
tos diagonaies positivos, Df i E1 nuevo estimado de la so-
lucidn puede ser aceptado o rechazado usando la ecuacidn A.68

como guia.

Levenberg y Nargquardt propusieron un métode para 13 sglucidn
numéarica de 32 zruacion A.68. Partiendo de un valor para

xy se debe encontrar un factor de correccidn, p, gque minimice:

a3 . -
gi? - ‘:F(x+p)i!2

#{p) = slx+p) = D Flx+p) (A.65)

por lo tanto. x+p puede ser la salucidn buscada. Puesto
que ® usvalmentes es una funcidn no lineal de p, se debe linea-
rizar ¥F{x¥p) v considerar la funtidn
op) = 3Dy Fix) + Bp 32
1

o (A.70)
it
en donde B es =21 Jacobiano de F{x) &n x, © una aproximacién a -&1.
Por supuesto, ®3ta linearizacidn no es vdlida para todos los va-
lores de p. pdor 1o tanto, se debe restringir el tamafio de p ¥
considerar el siguiente problemz lineal restringido de minimos
cuadrados:

min  Qp) (A.71)

P

sujeto a %”Dxpfg - ,ﬂs ﬂ s A (A.72)
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siendo Dx una matriz diagonal con elementos diagonales positivos

y B es el radio de la regidén en la cual la linearizacién deberd
ser confinada. La solucidn d2 las ecuaciones A,70 y A.71,
estd dada por

p(A) = - (BT— Di-B + A.Di)"1 g'. ni-F (A.73)

en donde el parimetro X debe satifacer estas condiciones:
1) A =0 y ‘D-p(0) 5 & (A.78)

2) x>0 oy ‘D_.p(A) = 8 (A.75)
Estas relaciones sugieren este algoritmo simplificado:

1.- Dado AK > 0, encontrar Ak 20, tal que st pK( XK) es
definido por la ecuacidn A.73, entonces tanto A.71
como A.72 se cumplan.

13 L5 i)
2.- Si fD F(xK + pK)k < 1D F(XK) . entonces calcular

|4
xK+1 - xK + pK: de no cumplirse hacer xK+] = X .,

3.~ Determinar AK 1" para la siguiente iteracidn.
-+

Cuando A= 0 y la matriz B es cuadrada y no singuler, en-

tonces la ecuacidon A.73 se convierte en

2 -1 T 2 -1 N

p(0) = —(BT'Df-B) ] 'Df-F = -B - F = p (A.76)

el cuadl es justamente el paso correctivo del método de Hewtonf
s B es el Jacobiano: o es el paso correctivo del método Broyden,
s7T B es una aproximacidon al Jacobiano. Para el método Newton
la direccidn es independiente de la ecuacidn y variable de esca-

lamiento, Df y 0 . respectivamente; en cambio para el método
x
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de Broyden esta direccidn es independiente de D¢, pero no de D,.

Una curva tipica en dos dimensiones para p{A) se ouestra
en la Figura A.1. De acuerdo 2 las ecuaciones A.71 ¥y A.7T2
st 4z ﬁDxp(O)g . entonces se tiene e] pasoc de correccida p(0)
representado por el wvactor OB ., desdz el origen hasta el punto
B de la Figura A.1: de otra forma, se deteramina el paso de co-
reccidn a partir de la interseccidon de la curva Dx p( A) ¥ del

circulo de radio 4 _

METODO DE POWELL.

La principal idea del m&étodo hibrido de Powell {(197D0) es 1a
de aproximar 13 curva p{ 1) mediante una JIinea quebrada DAB

tal como se muestra en la Figura A.2.

La interseccidon de OAB y el circulo de radio A, puede ser
determinada analiticamente. £n el método de Powell, DA se
encuentra en la direccidn descendente wmdxina, g, defimida por

-1, -2 .7 .2 -1 ;
p(3) = - A7 -p “-8.D-F= 27 . g {A.77)
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FIGURA A 1. CURVA TIPICA PARA P(A) USANDO EL METODO

DE  LEVENBERG — MARQUARDT.
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9.2

FIGURA A. 2. CURVA TIPICA PARA P(A) USANDD EL METODO
HIBRIDO DE POWELL.
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es decir
- s -
OA = p5 = u.g (A.78)
y en donde W es elegida para minimizar la funcidn
u.g) = [[oeCF + Brwg) | 2 (A.79)
y como Q( “,g) es una funcidén cuadrdtica de ¥ , entonces
T 2 2
- Fl.pb.g.q "Dx-gn
uoo= - .,

e — (A.B0)
forswo] ? ool

Para simplificar, se definen estas cantidades escaladas:

E = 0g-8-07" (A.81)

F - De-Flx) (A.82)

N =D pN a3 F (A.83)

Twb,-g =- BT F (A.84)
-2

55 = D -ps = __JLEJLT___ .3 (h.85)

"Habiendo czliculado PN y PS ., se ha definido por compieto
1a 1inea quebrada OAB. En su trebajo original, Powell su-
giere varias formas de calcular el paso de correccidén escalado,

p = Dy p.

De Ya Figura A,2 es posible notar que, para el caso bidimen-
sionel, los métodos de Levenberg-Marquardt (0DB) y de Powell
(6K§). son muy aproximados. Para el caso n-dimensional, la

curva pr{ 2 )., tal vez no se presente eﬁ el plano pN y p3
K
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sin embargo, los dos métodcs aln generan pasos de correccidan

similares.

Hesterberg y Director (1878B), estudiaron las propiedades de

los dos mé&todos anteriormente descritos. Del método Leven-

berg-Marquardt resaltan sus caracteristicas de convergencia, en
cambio, del mé8todo de Powell sobresalem sus propiedades de efi-

cienciaz corputacional. Estos autores desarroilan un algorit-

mo que retomna las ventazjas de cada método y cenera un paso de co-

rreccidn de longuitud mixima, que asegura la convergencia. pero

con el inconveniente de requerir 3n’ + 0(n) posiciones de memo-—

-ria en ia ¢omputadora.

Chen y Stadtherr (1881), presentaron un trabajo en el que

sugieren una modificacidn al método hibrido de Powell, con el

objeto de mejorar su eficiencia y reducir los requerimientos

computacionales cuando es aplicado a grandes sistemas de ecuacio-
nes. Las principales modificaciones son:
1) Proporcionar un generador automdtico de escalamiento de

las ecuaciones yfo variables, lo que incrementa drasticamente

1a eficiencia.
2) Powell utiliza o’ + O({n) posiciones de memoria para po-
der mantener la direccidn de bisqueda a fin de que el Jacobiano

aproximado, BK‘ eventualmente converja a la solucidn. Chen

y Stadtherr encontraron que esto se puede lograr mediante la
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simple reevaluacidn del Jacobiano por diferencias finitas.

. . K
3) Tanto el Jacobiano aproximade, B8 , comg su inversa, son

almacenados en &1 método de Powell, requiriendo 2n' + 0{(n) po-

siciones de memoris; por su parte, Chen y Stadtherr s86lo a2lmace-

K . .
nan los factores Lt y U de B, utilizando sdlo n" + 0(n) po-

siciones de memoria.

Chen y Stedtherr (1954}, onuevanmcnte wodifican el método de

Powell, pero ahora apliicando el algoritmo de Schubert {1570) para
evaluar el Jacobiano y con especial orientacidn a la solucién de

granées sistemas dispersos de ecuaciones no lineales.

CONCLUSIONES ACERCA DE 10S METODOS DE CONVERGENCIA LOCAL Y EXPANDIDA,

Es dificil designar un método en particular como extraordi-

nariamente eficiente. Cada uno tiene ciertas ventajas que

lo hacen adecuado 2 determinadas situaciones, y ciertas desventa-—

jas que 1o convierten en prehibitivo para otres. !
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Usuaimente., el método Newton-Raphson se comporta adecuada-
mente al tener buenos estimados iniciales de x y cuando el Jaco-
biano es sencillo y f&cil de evaluar, exhibiendo convergencia
cuadratica que le confiere una velocidad razonable; sin embargo,
uno de sus inconvenientes es el tener que evaluar el Jacobiano

por conplato &n ceda iteracidan, o en 12 mayoria de ellas.
P

Por su parte. los métodos quasi-Newton reguieren buenos es-
timados iniciales y puede abordar exitosamente problemas en los
que el Jacobiano tiene cierta complejidad, puesto que no evalia
e) Jacobiano verdadsro, sino una aproximacidén s &é1; sin embargo,
no explota el carficter disperso de la matriz Jacobiana y en los

c8lculos sucesivos inclusive se puede perder la dispersidn.

La modificacidn de Schubert induce y preserva la dispersidn
en el méiodo Js Broyden, sin embargo. introduce el problema de

tener que ¥factorizar el Jacobiano en cada iteracibn.

La propuesta de Gallum y Helland, preserva la dispersidn sin
recurrir a la factorizacidn del Jacobiano, pero todavia falta

probar su eficiencia en problemas complejos,

En cuanto a los métodos de convergencia expandida, tales co-
mo el de Powell y el de lLevenberg-Marquardt, con sus respectivas
modificaciones, parten de estimados iniciales medianamente prdxi-
mos 2 1a solucidn y pueden abordar problemas con un Jacobiano re-
lativamente dificil de evaluar, puesto que combina las ventajas

de convergencia global del procedimiento de Descenso Midximo, con
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las propiedades de convergencia loczl del nétodo Broyden {(en e}

caso del método Powell), y con 21 mi3todo Wewton-Raphson (en el

caso del método Levenberg-Marquardt); sin embargo, existe cierta

dificultad en su implementacidn sobre probiemas muy complejos,

en virtud de que el algoritmo de estos métodos es poco flexible

a los cambios estructurales del proceso al que se aplica y en

ciertos cas0s sus requerimientos computacionales son altos, exis-

tiendo una fuerte tendencia a producir un conjunto de ecuaciones

mucho mads denso gque en el método de Newton.

Se han realizado numerosos intentos por comparar les dife-

rentes métodos existentes: sin embargo. son muy pocos oS traba-—

Jjos cuidadosamente reatizzdes Al respecto. La dnica forma

realmente confiable de comparar varios métodos consiste en apli-

carlos 2 problemas tipicos reales, pero con una cuidadosa selec-—

cidén de las bases de comparacidn y requisitos de implementacidn

(precisidén de la computadora usada. pruebas de terminacidn para

cada método, etc.). para que un métodoc sea realmente comparable

con otro. Un criterio de prueba esencial es la velocidad de

convergencia, la cu3l no siempre es posible medirla bajo las mis-—

mas condiciones para los diversos métodos; Dennis y Moré (1977;.

elaboraron un estudic acerca de los criterios que deben tomarse

en cuenta al evaluar la velocidad de convergencia.

Con respecto a3 la eficiencia de cada método se puede afirmar

que, en forma genersl, no pueden ser comparados totalmente.
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Lo anterior significa que existen numerosas bases de compa-—
racidn, tales como 1a mayor o menor complejidad de las =structu-
ras del proceso quimico al que se aplicaridn, el grado de no 1i-
nearidad de las ecuaciones descriptivas, velocidad de convergen—
cia, requerimientos computacionales, caracteristicas de la compu-
tadora usada, etc. Ademés, varios de estos criterios no pue-
den ser satisfechos simultineanente; por 1o tanto, un método
puede cumplir adecuadamente ciertos requisitos y ser totalmente
inédficiente para otros. Por todo 1o anterior se considera
que las pruebas de eficiencia con mayor validez son aquellas gque
son realizadas sobre problemas reales., y no unicamente en anfli-

sis de tipo tedrico.

Existen varios trabajos en los cudles los métodos de solu—

cidn de ecuaciones no lineales, son probados en problemas reales.

Mah y Lin (1980). realizaron una comparacidn de los m@todos
Broyden-Schubert, Newton con diferencias finitas y un m&@todo hi-
brido de los dos anteriores, aplicados a cuatro problemas reales
diferentes, bajo diversas situaciones, obteniendo valiosos cri-

terios de comparacidon y esferas de aplicacidn de cada uno.

Shacham (1985 a), realizd una comparacidn enire cinco pro-
gramas de computadora Que manejan los métodos de Brent, Brown,
Powell, Homotopia—-continuacidn y un método resuliante de combinar
los métodos de Newton, Levenberg-Marquardt y Homotopia-continua-

cibn, aplicados sobre diez diferentes problemas reales,
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Uno de 1los trabajos mis completos es el desarrolladoc por
Hiebert (1982), al! comparar ocho programas de computadora que
emplean diferentes versiones de los métodos de Brent, Brown, Po-
well y quasi-Hewton, aplicados & una serie de veintitrés proble-~
mas cuidadosamente preparados para hacer resaltar las ventajas

y desventajas de cada métndo.

Shacham {1985 b). presentd un trabajo en el cuidl enpled doce
problemas representativos de algunas 8reas de la Ingenieria Qui-
mica, ademis de los usados por ioré (1981). Propone un algo-
ritmo., denominado CONLES, el cull es capaz de manejar ecuaciones
bajo restricciones, tanto fisices c¢dmo absolutas. Las res-
tricciones fisicas son aquellas originadas por los fendmenos ¥i-
sicos que representan el sistema de ecuaciones, de aqul que sea
posible obtener una solucidn metemadticamente v&lida, pero que no
sea practicamente admisible por no satisfacer las restricciones
fisicas. Las restricciones absolutas son aguellas originadeas
por el limitado intervalo de definicidn de algunas funciones ma-
tematicas. En el algoritmo CONLES, las restricciones abso-
lutas son manejadas con los métodos Hewton-Raphson o Broyden; en
cambio las restricciones fisicas son convertidas en restricciones
absolutas mediante el uso de funcicnes de ponderacidn, o maneja-—
das directamente empleando wétodos de Homotopia-continuacidn,
ademds, al identificar una matriz singular emplea una modifica-
cidn del método Levenberg-Marguordt. La eficiencia del méto-

do se ve incrementada con 12 incorporacién de una nueva técnica
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de descomposicidn de sistemas de ecusaciones en base 2 operaciones
de particibén y separacidn {"tearing™), las cufiles son descritas

como parte del Apéndice B.

Lo anterior ilustra una reciente tendencia hacia &l usc de

varios métodos comdinados con el objeto de crear algoritmos mis
versitiles y eficientes y es precisamente esta idea la que wmotiva
€l desarrollo de los métodos de convergencia global, representa-
dos por los métodos de Homotopia-Continuacidn.

A.11. METOROS DE CONVERGENCIA GLOBAL.

METODDS DE HOMOTOPIA-CONTINUACION.

En la seccidn anterior se mostraron varios métodes, 1os cud-

I A -
les, en general, convergen a una solucidn, x . de F(x)=0, sdlo
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: . s . w
si 1a2s aproximaciones iniciales son suficientemente cercanas a x

Esos métodos son esencialments locales. y a pesar de que Sus

e
propiedades de convergencia local zztén bien definidas, esto no

133
2

es garantia de gue logren la convergencia a partir de valores
iniciales arbitrarios. Si bien es cierto, los anteriores ma-
todos tienden a forzar Ya convergencia mecdiante el ajuste del ta-
mafio y direccidén de cada paso de avance y busqueda a fin de ase-
gurar la disminucibn de una cierta norma en cada iteracidn, pero
alin su reduccibn de la norma no asegura la convergencia global,
presentando en muchos casos cierta inestabilicad, ain para puntos

cercanos a 1a solucidn.

Recientemente han sido desarrollados una serie de métodos
tendientes a2 ampliar &) dominic de convergencia de un cierto mé-
todo.o alternativamentae, operar como un procedimiento para gene-
rar estimados iniciales suficientemente cercanos a x’. partiendo

de valores arbitrarios para x°. ara lYuego ser aplicados a los
P

métodos de 1a seccidn anterior.

Estos son conocidos bajo varias denominaciones: métodos ce
homotopia, métodos de continuacidn, métodos de carga incrementz}
o wmétodos de insercidn. Ficken (1951), dintrodujo por vez
primera el términc “método de continuacidn®™, referido a los as-
pectos teficos de esta té&cnica al ser aplicados a ecuaciones cor
operadores. Sin embargo., la primera aplicacidon como un méts-

do préctico en la solucibdn de sistemas de ecuaciones no lineales
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fuéd sugerida por Davidenko (19853). A partir de ese trabajo.
se han realizacdo notables progresos en el perfaccicnamiento de
este método, @ la luz de les actuales facilidades computacionales
y aunque sSu USO BS fmuy Ccomdn entre matemdticos, su introduccidn

al cempo de 1a Ingenieria Quimica es reciente.

E1 problemz basico es encontrar la solucidn de un sistema

de ecuaciones no lineales, del tipo
F(x) = © (A.86)
el cudl est3d definido en R" +R™,
Asimismo, se considera un conjunto de funciones
G(x) = 0 (A.B7)

definido en R YK ., el cuai tiene un conjunio de $0Tucidn ya To-—

nocido, o es susceptible de resolverse con facilidad.

La tarea del método de Homotopia-Lontinuacidén es la de rea-
lizar una deformacidén continua de 1a funcidn G(x). cuya solucién

es conocida, hacia la funcidn F(x)., cuya solucidn es la deseada.

Esta deformacidn es acompafada por la creacidn de
Hix,t) {A.88)

que es una funcidn definida en R’H'1 ~ R™, 1a cudl contiene un

pardmetrc adicisnal, t. tonocido cdms parimetro ¢ Ffactor de ho-
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motopia, y que adgquiere valores entre 0 y 1. Por lo tanto,

existe un campo unidimension2! ¥ continue. T, conocido como ruta

homotdpica y que une la solucidn del sistema en A.B7, con la so-

lucidén del sistema en A,.85. Visto de este modo, la ecuacibn

A.B8 es una funcidén de x{t) y continua para t:; por lo tanto,

es posible resolver una secuencia de subproblemas con t decre-
ciendo desde 1 hasta O. usando la solucidén de un subproblema como

el estimado inicial para el siguiente y eventualmente alcanzar

la solucidn del sistema original, F{x)}=0. en x{D}.

Las condiciones l1imite de Ya ecuacidon A.88 son:

a t=0 : H{x.0) = G(x) = C ' (A.89)

cuya solucidn, en x°. es conocida.

a t=1 : H{x,1) = F(x) = O {A.90)

que representa el problema original a ser resuelto; por lo tanto,

: <o * : <2

existird alguna x ', tal que F{x) = G, y que serd la solucidn.
La familia de funciones representada por la ecuacidn A.BB,

puede adquirir varias formas, siendo las m3s comunes las de tipo

lineal, llamadas asi porgque H{x,t) es lineal en el parametro t:

H(x,t) = t F{x) + (1-t)-G(x) = O {A.91)
o bien:

H{x.t) = F(x) + (£-1)-F(x°) =0 (R.92)
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Dos ejemplos de ecuacibn homotdpica Tineal son:

1) Homotopia de Punto Fijo.- En este caso la funcidn G(;)

puede ser reescrita como un problems de punto fijo:
G(x) = x - x° (A.93)
y a partir de la ecuacidn A.31, se genera

H{x,t) = tF{x) + (1-T) (x -~ x9) (A.94)

2) Homotopia de Yewton.- Se 1lama asi por su relacidn con

el método de Newton (Garcia y Zangwill (1981)), al definir

B(x) = F(x) — F{x®) (A.95)

y a partir de la ecuacidn A.91, se ganera
H(x,t) = tF{x) + (1-t) TF{x) - F{x®)] (A.96)

- F(x) - (1-t) F(x®) : (A.97)

£5 posible generar ecuaciones homotdpicas no lineales, me-

diante la adecuada definicibn de G(x).

HOMOTOPIA DE NEWTON Y DE PUNTO FIJO.

Para la Homotopia de Newton, una secuencia de valores de t

son seleccionados. resolviendo la ecuacidén A,97 para x, usando
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el método de Newton en cada valor de t. con la solucibn previa
utilizada como punto inicial. £ste procedimiento es mostrado
en la Figura A.3, en donde « representa el punto inicial, a tntz,

para el método Newton, el cu&l ftera entre = y &

En este procedimientu basicamente se va siguiendo la secuen-

cia de cambios en t, prestando poca atencidn a Va ruta homotdpica.

Hayburn {1983}, presentd un cjemplo de 2plicacidn del método
cl8sico de homotopia de Newton, en el cubdl destaca el principal
defecto de &ste. y que es &1 que la ruta homotdépica no siempre
obtiene una convergencia directe, sino que puede presentar algu-

103 puntcs de retorno, Con el objeto de flustrar esta clase

de comportamiantuy , se elige esta funcidn
F(x) = x* - 30x* + 280x - 860 = 0O (A.98)

Al aplicar el método Newton-Raphson & la ecuacidn A.98, se
encontrd que, a partir de un estimado inicial x® = 12.6, existe
una raiz positiva en 2% - 15,5506, tal y cbdmo se muestra en la
Figura A.47 sin embargo, para valores de x° < 12.6, el método

Newton-Raphson no converge,

Aplicando el método de Homotopia de Newton, mcuaciones A,95,
AR.%96 y A.87, a! problems de 12 ecuacidn A.98, se encontrd la so-
Tucién mostrada en la figura A.5. Se pueden observar seis
rutas homotdpicas, correspondientes a valores iniciales, x9, de

-5, 0, 5, 7.418, 15, 20 y 30: las rutas para 5 y 12.5819
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R"

Solucidn de

«t = 0
R(x 2)
\“
3
t 3 z
0 t] tz ‘t3 1

FIGURA A. 3. EJEMPLO DEL METODD DE HOMDTOPIA — CONTINUACION

CLASICO.
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FIGURA A.4. GRAFICA DE LAA FUNCION A.98.
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FIGURA A.S5. RUTA HOMOTOPICA PARA LA ECUACION A.98
EMPLEANDO HOMOTOPIA DE NEWTON.
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son coincidentes, y las rutas para 7.418 y 15, también coinciden,
La secuencia de valores que se usdé fué de O, 0.1, 0.3, 0.6
y 1.0. Debe notarse que para x° mayor de 12.5819 no hay
puntos de retorno y la convergencia a x= es rapida; en cambio,
para puntos menores a 12.5819, se logra la convergencia, pero
con varios puntos de retorno, e inclusive, para x°% = 5 se pre-
senta una ruta muy rebuscada. Se puede afirmar que. en este
caso, el método de Homotopia de Newton no es competitivo con el

método Newton-Raphson.

Aplicando la Homotopia de Punto Fijo, ecuaciones A.93 y
A.94, al problema de la ecuacidn A.98, se encuentra la solucidn
que se muestra en la Figura A.6, observlndose una ruta mis simple

pero que aidn presenta varios puntos de retorno.

Para problemas mas complejos a veces se generan rutas homo-
topicas excesivamente rebuscadas y que acrecentan los requeri-
mientos cowputacionales para su definicién, tal como la mostrada
en la Figura A.7, que fué generada a partir de un problema pro-

puesto por Kubicek (1976).

Una posible solucibén a las desventajas de la homotopia de
Punto Fijo y de Newton, es seguir mids de cerca la ruta homotdpica

en si misma, mds que seqguir los incrementos en t.
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FIGURA A, 6, RUTA HOMOTOPICA PARA LA ECUACION A, 98 s

EMPLEANDO HOMOTOPIA OE PUNTO FIJO.
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FIGURA A. 7.

0.02 0.02 0.02

EJEMPLO DE RUTA
PROBLEMA  COMPLEJO.

HOMOTORPICA PARA WN
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HOMOTOPYA DE LOMGUITUD OE ARCO_DIFERENCIAL.

Mayburn (1983). propuso un método en &1 que al conjunta de

ecuaciones no lineales @3 reformulado como un conjunto de ecuya-

ciones difsrenciales ordinarias simultfnesas, que son diferencia-

das con vespecto a uwna longuitud de arco,

ry de 12 ruta homotbpi-
ca.

Por fortuna, Yas ecuaciones diferenciales pueden ser re-

sueltas eficazmente por métodos conocidos.

Partiando de la ecuacidn homotbpica A.97,

se hace una sus-
titucidn con

¥ = 1-%t, y siguiendo la ruta homotéptca, T,

desde
$e 1l hasta V= 0

HEx ) = Wz, %) = F(x) -~ 9-F(x%) (A.99)

a ¥ = 1, Ya sclucidn es =20, mientras que a ¥ « D, 1a solucidn

es X | Que vepresanta la ralz buscada para F{x).

Diferenciando e ecuacidn A.99 con respecto a r, se tiane

£ Lx) 4 x - _Q_“__,_.F(,O) - 0 {A.1G0)
d r dr

que contiane n ecwagiones pava n+l funciones incognitas de r,

x-'(r)\ xz(r)w ~wn W l“(r). '(P).

EV vector [(dxldr)T « 4d Dldr]T « s uno del nimero infinito

de vectores nulos de la matriz Jacobtana n x (n+l), correspon-

dieate a la derivacién total de H{x.¥ ).
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s3 { (dx/dr), @ ¥7ar)?

>
satisface & (dx/dr)T (dx/dr) + {d ¢/dr) = 1 {A.101)

entonces la ecuacibn A.100 se tensforma en:

2
(dx/dr) + (d v/ar)% =1 (A.102)
o sea,
(dx)? 4 (d ¥3% - (ar)? (A.103)
1o que represente al Teorema de Pit8goras. Por 1o tanto, dr

es la longuitud de arco diferencial de la ruta entre dos puntos

en el plano (x, V).

Para el caso generai:

dx

- A.104

dr * ( )
4% .3 (A.105)
dr

¥y el problema se reduce a resoclver

[ F (x) - F(x°) ] " =0 (A.106)
Y
7oz &+ 0% =i (A.107)

con las condiciones dniciales:
x{0) = x° (A.108)

v{0) = 1 (A.109)
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Las ecuvaciones A.106, A.107, A.108 y A.109. cons-
tituyen un problema deﬂva1or inicial (PVI) para un sistema auté-
nomo de ecuaciones diferenciales ordinarias implicitas y no 1i-
meales, en donde F {x} es una matrir nxn, F(x?) es un vector
de columna nx1, x es un vector de columna nxl, y ¥ es un
escalar. Estas ecuaciones deben ser resueltas wediante un

~método explicito para ecuaciones diferenciales, tal cSmo el wméto-

do Euler-Newton (predictor-corrector), o sus similares.

Un algoritmo general para el MNétodo de Howmotopia de longui-

tud de Arco Diferencial fu@ presentado por Seader (1985):

1.- Partir del problema Fi(xy. x2. «.. + %,) = 0. para

i =120 c.. o W
2.— Construir una ecuacidn homotdpica, con t
Hi(x1, Xoe o= s x t) = 0O (A.V10)

en donde: t°® s ¢ = tp

con: xg = conocida x° a &°
i i F

3.— Convertir a un problema de valor inicial, con ecuaziones

diferenciales ordinarias eh t&rmino:s de longuitud de ar-

co, r. ¥y haciendo t = X el H
n+1l
I H; dxg
e = °© (A.117)

3=1 2xj
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n+1
dxj | -
ar J = 1 (A.112)

4.- Seleccionar un valor para una variable independiente, m,

para prevenir la singularidad en la matriz Jacobiana y
combinar las ecuaciones para obtener derivadas en forma

explicita:

dx . o+l L | e
—1 - _ 1+ § Y3 (A.113)
dt 5=1
{ Jéw
[
-1 31y
cons Y = T" 3;
- 3“1 aui
T = Jacobiano de —~---— . Sin ——=2o
I x RS
dx dx i
3 = Y-—az—— v J = 1424 e v =1, w1, .. on+l

5.- Calcular el predictor de Euler, para cierto At:

————— j - i=1,2, ... 0+l (A.114)

6.— Resolver las esvaciones de homotopia a un X, fijo., para
x 4 con j=1,2¢cc., 7-1, w+1,..., n+l;: mediante el método
Newton como corrector para minimizar el error de trunca-

cidn en la etapa de integracidn:

x? e {% m-1 Hm-1] (A.115)
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7.~ Prueba de convergencia. Sa verifica si la curva
homrot8pica estd completada. Si la convergencia no

se logra, regresar al paso &,

HOMOTOPIA TERMODINANICA,

Los métodos de homotopta clédsicos, a pesar de comportarse
exitosamente dentro de un dominio de convergencia expandido, tie-
ne varias desventajas, Una de las mls serias as la referida
a un comportamiento puramente matemftico, que se presenta cuardo
1a ectuacidn homotdpica. en cualesquiar ne farmas. no reprea-
senta un proceso fisicamente existente, en especial duvante la
solucibn de las etapas intermedias del procedimiento, encontrln-
dose casos en que al resolver algunos problemas intermedios (es
decir, cuvando el parimetro de homotopia, t, no as igual , ni a

cero, ni a uno), involucran fracciones molares negativas,

Ante esta situacidn, Vickery y Taylor (1986), proponen un
método que tomea mayor ventaja de las caracteristicas flsicas del
problema, Puesto gque 1a ndo idealidad de los valores tevmodi-
némicos usados, especialmente los valores pava K y las entalpfias,
son la causa de la mayoria de las dificultades al resolver las
ecuaciones de 1os modelos del proceso; los autoras crearon un ti=-

po de homotop¥a que remueve la mayoria de las condiciones no
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ideales del problema original, con @! objeto de simplificar la

aproximacién inicial, y son agregadas en forma gradual conforre

el parafietro de homotopia. t. se mueve de cero a uno, a fin de

llagsr a la solucidn en forme wmls eficiente.

Vichery y Taylor aplicaron su método a problemss de separa-

cidn y como aproximacidn inicial redujeron Yos valores de X a s.

forma ideal y la entalpia fud tomeda como le de una mezcla idea’:

las condiciones no ideales se agregaron en forms de ecuaciones

para K y la entalpta,en funcidn del parédmetro de homotopfia.

Durante las pruebas de su método, estos autores encontrarorn

Qque a pesar que algunos prodblewmas intevrmedios no fuéron sistemas

fisicamente reales, el procedimiento los manejd adecuadamente.

El método opera sobre las ecuaciono:

topia (EDR), y en su

diferenciales de homo-
implementacidn original utiliza el método

Euler-Newton para resolverlas, 3 través de un procedimiento gue

los autores describen detalladamente. Un diagrama de flujso

resumido de este m&todo se muestra en la Figura A.B,

Como sus autores lo indican, la hometopia termodindmica ro

pretende sustituir 3zl wmétodo Newton-Raphson en la soluciédn de

ecuaciones no lineales, sino m3s bien es un intento por incremen-

tar el nimero de problemas en 105 culiles el wétodo Newton puede

ser empleado con eficiencia y versatilidad. De este modo,

s3 dos métodos estan disponibles, ser§ posible elegir el mls pre-

ciso, 'y st ambos son fgualmente precisos, entonces la eleccidn
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l

Elegir at

i

Hacer t =0

ysaran

t=1t+ At t=t+ At

ias

ED?
N0 SI

Hacer a2 1V
Resolver Tlas Resolver las itevracidn con .
ecuaciones de ecuaciones de 21 método de
homotopia con homotopia con Newton-Raphson
el wmétodo de el whtodo de para  obtener
Newton—-Raphson HNewton-Raphson valoras para

. Tas EDW,

l B
Resolwver las EDH |
: > sI . sI - ) N0 para obtemer el .":1
it=172 + £t =17 | estimado  inicial
para el siguiente
subproblema.

FIGURA A.8. DIAGRANA DE FLUJO OF A IMPLEMENTALION
DE 1A HOMOTDPIA TERNODINAMITA.




‘ser§ en funcibén del mAs eficiente en el aspecto computacional.

CORCLUSIONES ACERCA DE LOS _METODOS 0f CONVERGEHCIA_ _GLOBAL.

f£stos métodos estan recibiendo una creciente atencidn y a
partir del trabajo de Xubrcek (1976), se han presentado muchas
variaciones & este técnica, sobre tado en cuanto a su implementa-
cidn en base a diferentes métodos de solucidén de ecuaciones di-

ferenciales o en cuanic a su eficiencia computacionai,

Se han elaboredo varios algoritmos integredos en grandes
programas de computadora, sobresaliendo el ACN 3502 de Kubicek
{(1976). e1 CJ 110 d= Abbott (1980), el ACM 555 de Chow-Yorks
(1980) y el ACM 596 de Rheinboldt-Burkardt {1983). Allgower
y Georg (1980) presentaron una amplia introducecidn a los métodos
de continuacidn, en base a un detallado andlisis de sus propieda~—
des. Den Heijer y Rheinboldt (1981) estudiaron las propieda-
des de convergencia de estos métodos junto con té&cnicas de tipo

Newton y quasi-Newton.

tstos métodos son los més promisorios en la solucibn de

ecuacionas no lineales. A pesar de ser manejados por los
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matembticos desde hace més de diexr afos, en general, son métodos

de tincorporacidn veciente a la Ingenierta Quimica y por lo tants

alin no hen sido apliicados con amplitud a problemas tipicos y se

carece de comprobacrones que promuevan su acepracidn,

Shacham (1983'., compard los métodos

de homotopia con otrce
custro métedas {Bre-x,

Srown, Newton y Levenberg-Marguardt); s.
‘canclusibn ful que .- método hibride de ltewton~Raphson, Levenbers

HMarquardt y de homotopia. fué o1 que mis &xito obtuvo al se~
aplicadoc a diez pro=lemas tipicos, y destacd que al método ribr- -
do el el que wids s& :zproxims a un F&iodo General de solucidn s

ecuaciones no linea 2%.

tos métodos conocidos de homotopia presentan varias desven-

tajas., como son el regueriy aiilss ratursos computacionales,
ra algunos problemas tipicos no sbon competitivos con m&todos
simples. Otra desventaja es

sy poca flexibilidad a

cambios en la estructura de los problemas a

los que se aplican,
requiriendo una cuidadosa seleccidn de las funciones de iteraciér

y se requieren regias confiables en la eleccidn de una adecuacds
estrategia de cidlculo.

Es bien conocidoe que en muchos casos. &) método Newton tiens
propiedades divergerntes, lLa msyoria de las veces este pro-
blema de divergencia es abordads eligiendo nuevos estimados ini-
cizales con la esperanza de gue el procedimiénto converja y en ca-—

s0Ss extremos no se abandsna &l método y forzando la convergencia,




no importando el nimero total de iteraciones.

Ante esta situacién, los métodos de homotopia tienen -3
exitosa participacibn, en cuanto a gque generan estimados inic-z-
les adecuados en un ndmero razonable de iteraciones, en compar:i-

cidn con el intento de convergencia forzada.

Es de aceptaciin general gue la aproximdcidn homotdpice

W
n

mds lenta en algunos casos, al menos e un orden de magnitud,

ot

comparacidn con el método .Mewton-Raphson, Esto es verdac =
cuanto a2 que se intenta seguir la trayectoria homotdpica en Tz--2
muy ajustada. Sin embargo, para la mayoria de las aplicac-z-

nes en Ingenieria Quimica. es posible adoptar una esirategia Zi-
ferente, siguiendo la ruta homotdpica en la forma mads holgada c.&
sea posible, con la seguridad de que el punto final de las tra-—

yectorias es lo suficientemente aceptable como para producir

aproximacidn final a l1a solucidn mediante un método mads simple.

Otra ventaja importante de los procedimientos de homotos:

es su capacidad para manejar con éxito un Jacobiano singular.

Se puede afirmar gue el método de homotopia es superior =z
los métodos de tipo Newton en cuanto a lograr la convergenciz =g
problemas complicades y que el tiempo de cdmputo puede consice-

rarse como comparable,

Se continlia investigando en busca de lograr una mayor a&f:i-
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ciencia y competividad con métodos de estructura mds simple y gue
exploten de mejor manera 21 uso de los robustos méioados existen-~

tes dars la solucidn de ecmaciones diferenciales ordinarias.

Un prosisorio esfuerzo ecstf siendo realizado al desarrollar

sistenes expertos, 1os cudles automaticamente determinan la natu-—

raieza de las ecuasiones a ser resueltas y proporcionan wvarias

estrategias viables de solucidn. Hilliams (1982), propuso

un paquete conocido come TK! SOLVER, e cull realiza el anili-

sis de un cierto sisterma de eCualiones y genera una lista de mé-

todos y procedimi2ntos adecuadss para Su sOlucidan.
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APENDICE B

METODOS DE SOLUCION DE MATRICES DISPERSAS.

Los modelos que dascriben las diferentes operaciones unita-

rias de un proceso est3n compuestos por ecuaciones diferenciales
parciales, ecuaciones diferenciales ordinarias. ecuaciones alge-—
braicas no lineaies o una zcmbinacidén de estos tipos; sin embar-—
9o, uno o mis pasos en &) procedimients de su solucibn numdrica
frecuentemente requiere la solucidn de sistemas de ecuaciones al-

gebraicas lineales.

Estas ecuaciones tienen una estructura peculiar, caracteri-
zada por el hecho de que algunos de sus e]eméntos tienen un valor
diferente de cero, y otros son igual a cero, combinados an pro-—
porciones variables. Los sistemas de ecuaciones lineales que

presentan esta estructura, son los que constituyen las matrices

dispersas.

Una matriz se considera como dispersa en términos de cu den-—
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sidad, es decir, de 12 relacidn entre el nGmero de elementos di-
ferentes de cero y e} niumero de elementos totales de la matriz.
Se har propuesto verizs ideas que intentan defiair una m;triz
dispersa, Rice (7983), la define como una matriz en donde
la wmeycria de sus elementos son cero. Tewarsen (1973), cla-
sifica una matriz 25 3 como dispersa, si tiene de dos a diez
elementcs diferentes de cero en cada fila, para altos valores de
n. Para propds-:ios précticos es adecuada la definicién pro-
puesta por Duff(1977., quién considera una matriz como dispersa
a aqueliliz de Ta gue :tierta ventaja puede ser obtenida del porcen—
taje y/o distribuziin de los elementos igual a cero, y estas
ventajas se hacen evidentes tanto en la reduccibdn del almacena-

‘miento de datos, cémo en el ndmero de operaciones aritméticas

realizadas.

La mayoria de los sistemas de ecuaciones lineales tienen una
solucién, la cuBl es obtenida por métodos directos, métodos ite-
rativos o métodos esceciales para ciertos tipos de matrices en
particular. A mec¢iados de los sesentas, fuéron desarrollados
varios —étodos directocs, basados en las té&cnicas para matrices
completas del tipo ce reduccidn de Gauss=Jordan y de eliminacidn
de Gauss, los cuéles toman poca o nula ventaja de la presencia
de los elementos igual 2 cero.

Para sistemas de ezuaciones grandes y medianamente dispersos
los méindos del tipc de Iteracibén de Jacobi y de lteracidén de

Gauss-Seidel, fuevon 2plicados para obtener resultados aproxima-
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dos. Sin embargo, para aplicacicnes tipicas dentro de la si-~

mulacidn y disefic de procesos. 1os sistemas de ecuaciones lirnea—

las son de varias decenas de wiles de ecuaciones, por 1o tarts

se hace necesario reordenar las matrices dispersas con el ocbiezo

de organizar sus elementos en ciertas estructuras adecuadas, cémo

las mostradas en iass Figuras B.1 y B.2, y que faciliten su

posterior evaluacidn numérica utilizando métodos directos esge-

ciaimente desarrollados. usuaimente en base a la eliminacidr de

Bauss.

En l1a figurs B.1 se representan ciesrtas estructuras orgari-

zadas en cuanto a2 los elementos matriciales; en cambio, en la Fi-

gure B.Z 1a organizacion es

» forma de bloques de submatrices:

2
an ambos casos, Se representa con x a los elementos diferentes

decero, 0 es un elemento o regidn con valor cero, cada cuadrado

representa un blogue de elementos, algunos de 1os culles o todos

son diferentes de cero, y una iinea o trifngulo contiene algunos

© todos sus elem=ntos diferentes de cero.

Los métodos para resslver en forma eficiente grandes sisie-

mas de matrices dispersas, se orientan primordialmente a:

1) Reducir el almacenamiento de datos: especialmente Jos

elementos con valor constante o zon valor de cero.

2) Minimizar e} tiempo requerido para recuperar los datos.

3) Reducir el nimero de operaciones aritméticas, especic’-

mente Tas multiplicaciones y divisiones, las cudles re-
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quieren més tiempo de cdmputo que Vas sumas y restas.

4) Mantener Ja estructura dispersa durante los cé&lculos.

Por ejemplo, considerar el problema de resvlver un sistema
de ecuaciones lineales del

tipo Ax + b, en donde el orden sea

de n = 1000, con T'= 2000 elementos diferentes de cero. sS4

se utilizara la estructuve de matriz completa serfa necesario al-

E o -
macenar n elementos, o sea, un milidn de datos,

pero cerca d@
998,000 de esos elementoes sSertanm ceros. Al emplear la elimi~

nacidn de Gauss en la solucidn numérica, se necesitarian cerca
de 1/3 »n’ pperacziones aritmétices, por lo tanto, para resolver
el sistema se realizarian operaciones del orden de un billén:

Y
. s e
SY uha oQoperaciodOn pasics

e< realizada en un micro-segundo. enion-
ces 21 tiempo de procesamiento del sistema serd de mil sogundos.

£n contrasta, al utilizar la representacidn dispersa, s8lo
jo0s slementos de A diferentes de cero y sus factores triangu-
Tlares inferiores y superiores,

serdn almacenados. Para casas

los factores triangulares pueden ser almacenados con

'k,l T posiciones de memoria y

tipicos,

realizando k2 T operaciones. an

donde. %73 = Y a 3

y kp = 5 a 20. Esto implica almacenar

menos de 10,000 elementios y realizar cerca de 20,000 operaciones

en aproximadamente 20 mili-segundos.

Usualmenkte, todas las rutinas para resolver matrices disper—

sas consideran una fase de reordenamiento y una fase de solucidn
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numérica.

La fase de reorce-:miento tiene como finalidad principal el
conver:ir la matriz cde scurrencia, es decir, ls matriz Que repre-—
senta la relacidn sinmple y directa de las ecuaciones y variables
descriptivas de una ope-acidn unitaria en particular o de un pro-
ceso en general, en ur: rnatriz con una estructura bien definida,
que facilite su postericr manejo sin que sea reducido su cardcter
dispersos adicionalne~*ta, se pretende obteneér una secuencia de
elementos ton los cuile: rezlizar un pivoteo durante la etapa nu-

mérica y asagurar la es

"

abijidad del! procedimiento.

. roie 2r memliim P Bev s 1 i
e (a43€ UE ISILUCIIN numorIca Dpromuave a convergencia del

sistema reordenado., hacia una solucidn que satisfaga a las ecua—

ciones que contiene.

B.1. ETAPA_ DE REORCINAMIENTO

La tarea inicia’ de esta etapa es convertir la matriz de

ocurrencia en una matriz que adopte alguna estructura del tipo

de Yas mostradas en las Figuras B.1 y B.2,

El rasgo comdn de 2stas estructuras es 21 de poseer un arre-—
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glo diagonal o triangular de los elementos diferentes de cero.

La eleccidn d2 estas estructuras no es de ningin modo arbi-

traria, tiene su fundamento en Yas caracteristicas propias de los

sistemas dispersos. Como ser3d anzlizado en la siguiente

seccidon, la mayeria de los procedimientos de solucidn numérica

estin basados en la eliminacidn de Gauss, la cudl al ser aplicada

a2 matrices dispersas produce un 1lenado potencial de la matriz.

En efecto. ei 1llenado puede ocurrir potencialmente en las inter-

secciones de Yas "tolumnas diferentes de cero™ de la fila de pi-

voteo a Ya derecha de la diagonal, con las "filas diferentes de

cero®™ de la columnza de pivoteo zbajo de la diagonal. ta Yco-

lumna diferente de cero™ significa gque la fila tiene un elemento

diferente de cevo en esa columna:; y la "fila diferente de cero"

significa que 2a columna tiene un elemento diferente de cero &w

esa fila. £1 1lenado ocurre "potencialmente™ pcrquebouede

va existir un elemento diferente de cero en una interseccidn dada.

Por ejewmplip., en la Figura B.3 A se muesira una matriz de

ccurrencia tipica, en donde las x representan la occurrencia de

una wvariable en uma cierta ecuacidn. En l1a Figura B.3 B

se presenta 1a misma matriz, después de haber realizado el primer

paso de 1a eliminacidn de Gauss., notindose que 21 1lenado s pro-

dujo en las posiciones {4,4), (4.7 y {(4.1D), representande

con f a 1os elementos que se “crearon”. tsto sugiere que

manteniendo el nimero de tales intersecciones al minimo, el 1ie~
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nado también puede ser minimizado.

Por todo Yo anterior, la estructura cero/diferente de cero
mis deseable es la mostrada en la Figura B.3 €, la que es conoci-
da cdmo Forma Triangular Inferior (FTI). Se puede notar que
no existen “columnas diferertes de cevo" a la derecha de 1a dia-
gonal, por lo tanto, no 5e& 2roducird llenado durante la solucién
numérica. Sin embargo, en la practica no es muy Comin sAacon-
trar esa estructura definida con claridad, por lo tanto, se pre-
tende lograr yna estructura lo m8s prdéxima posible a la Forma
Triangular, de agu¥ la variedad de formas mostradas en las Figu=-
ras B.1 y B.2. Se puede deducir que si no es posible evi-
tar totalmente #1 llenado de 1a matriz, 21 menos se pretende 1i-

mitarlo a ciertas &reas de la misma.

Dtro objetivo importante del reordenamiento es el descompo-
ner uh gran sistema de ecuaciones y variables., en una serie de
subsistemas wmis pequefios, susceptibles de ser resueltos uno por
uno., en cirto orden y Abtener la solucidn del sistema original,
Esto es de gran +importancia, puesto que l1os sistemas que se gene-
ran en la simulacidn y diseiio de procesos son de gran tamafio y
no es posible resolverlos come un todo, siendo necesariao des-
componerlos en subsistemas mis pequefios y manejables, formando
bloques, cads uno de los culles puede representar una operacidn
unitaria o une serie de operaciones unitarias interconectadas,

1o que da origen a las estructuras de bloques de la Figura B.2.
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De manera general, las té&cnicas de reordenamiento se clasi-
fican en dos categorias:  técnicas a-priori (o de dos pasos) ¥y

técnicas locales (o de un paso).

Cuando las t&cnicas a-priori son usadas, l2 solucidén es
encontrada en dos pasos. Primero, toda o parte (unicamente
las filas o unicamente las columnas) de la etapa de reordenamien-—
to es completada, después de lo cudl, un pivote es seleccionado
entre los elementos diferentes de cero de la matriz reordenada;

segundo, se inicia la etapa de solucidn numérica.

En las técnicas locales, la solucidn es obtenida en un sdélo
paso, durante el cudl se van alternando las fases de reodenamien-
to v de solucidén numErica, es decir. la matriz es evaluada des-
pués de cada paso de 1a eliminacidon y se elige un pivote que mi-

nimice el Tlenads de la wmatriz en el siguiente paso.

Es generalmente reconocido (Duff (1977)), que los métodos
a-priori, por si mismes, no son tan efectivos cdmo los métodos
locales para preservar la dispersidn. Sin embargo, es conve-
niente tomar en cuenta que el minimizar el llenado de la matriz
no es tan importante para el usuario cémo las necesidades de al-
macenamiento en memoria y la adaptabilidad del método de almace-
namiento fuera del niicleo central de memoria. Ademds, al
aplicar los métodos locales no es posible conocer por anticipado

en ddinde ocurriri-eI Ilenado de la watriz, por lo tanto, puede
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ser necesario emplear hasta 3T posiciones de memoria unicamente

en esta etapa, siendo T el numero de elementos diferentes de ce-’

ro de la matriz; en forma adicional, puesto que despuds de cada.

paso la matriz resultante es nuevamente revisada para elegir un
pivote adecuado., no es conveniente mantener algunas segciones de

la matriz fuera del nlGcleo central de memoria.

Al aplicar ios métodos a-priort es posible predecir la Yo-

.. calizacidn del llenado de la matriz y se requieren 2T, o aian,

hasta T posiciones de memoria, y puesto gque ] orden de pivoteo
es conocido en forma anticipada a l1a etapa numérica, las filas
o columnas de la matriz pueden ser mantenidas fuera del nicleo

central de memoria y ser l1lamadas conforme se vayan necesitando.

Stadtherr y Wood {19B2) y Stadtherr {1382), muestran que las
técnicas a-priori son mis adecuadas para la solucidn de los
sistemas de ecuaciones que se generan en la simulacidén y disefio.
de procesos, en forma especial cuando el nicleo central de memo-

ria de la computadora es limitado.

A continuacibn se presentaz una breve introduccibn a la ter-

minologia propie de la etapa de reordenamiento.

PARTICION

Tal y comoc es sehnalado per Lin y i#ah (1977), por p;rticién
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se entiende el reordenamiento de la matriz de ocurrencia de modo
que la estructura resultante sea de la Forma Triangular en Blo-
ques (FTB), siendo cada bloque minimo en dimensidn, es decir, un

bloque irreducible.

La particidon sa2 realiza en dos etapas. Primere, la ma-
triz es reordenada de modo que se obtenga uyna diagenal libre de
ceros, 0 en su defecto., obtener le mé&xima trensversal posible.
Este procedimiento es conocido cdmo Seleccidn Transversal y el
algoritmo mds representativo es el implementado por Duff {1981 A,
1981 B), duién presenta ademds una resena del desarrollo de estea
etapa, asi como una amplia bibliografia al respectao. Los re—
querimientos computacionales de este tipo de algoritmos varia en-
tre O(n 1) ¥ O(n”2 r). El segundo paso de la particidn
consiste en realizar una permutacifa simétrica que forme una ma-—
triz triangular en bloques. Para realizar este paso se han
propuesto varios métodos, destacando los de Sargent y Westerberg
(1864) y por Tarjan {(1972). A continuacidén se presenta un2
breve descripcidn de estos dos métodos, en base a algunos con-

ceptos de la Teoria de Graficas.

Teoria de Graficas.

Para preservar la simetria de una matriz, al realizar su re-—
ordenamiento, es necesario realizar permutaciones simétricas, es

decir, se deber@n elegir elementos pivote (o bloques pivote) de
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la diagonal, los primeros intentos para realizar esta tarea

fuéron abordados en base a la teorfa elemental de graficas.

Una grificas es un conjunto de n nodos o vértices y un con=-
Junto de arzos o 1ineas, descritos come {1,.i). entendiéndose que
un arco parte del nodo i y entra al nodo j. En este contexto,
Yas gr&fices no tiznen arcos maltiples, es decir, ningin par de
arcos distintos tiene los mrsmos nodos tomo puntos finales y no
existen tamporo 2arcos Que empiecen y terminen en el mismo nodo,
per lo tanto, no existe un arco {i,3), Realizar uny permute-
¢idn simérrica sobre unz matrix A, corresponde a reetiquetar los
nodos de su grhfica. ta Figura 3.4 muestra uns matriz ti-

p¥ea v su gr&fica asoriads.

Una ruta del modo vy al node v, en la gréfica es una ze-
cuencia ¢ arcos (yj.véJ. <"2~V3)~ [ ('K—1'VK)‘ y €8 ¢onoci~
do tomo un cithke s v =« v o Una subgr&fica consiste de un
subronjunic de nodos ¥y todos l1os arcos. Que son pares de nodos,

Ppertenecientes a este subconjunto. Una subgr8fica se dice

que es5td Huertemente conectada s% t2y algunz ruta desde alguno

de sws nodos 2 alglin otro, ¥y es un ctomponentée fuerte s estd

fuertemente conectada y no puede ser ampliada a otra subgréfica

fuertemente conectada mediante la adicidn de nodos extvras y sus

arcos asociados.

s&lo

Llaramente, cada nodo puede periengcer a

un componente Fuerite. el cull puede consistir de un nodo

simple, por 7o tanto, los componentes fuertes definen una parti-

cidn de la gré&fica.
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Algoritmo de Sargent y Hesterberg.

Este algoritmo thace uso del hecho de que todos los nodos.

en alglin ciclo de la grafica, debon descansar en e} mismo compo-
nente fuerte.

£1 diagrama de Flujo de este procedimiento s=

muestra en la Figura B.5,

€1 algoritmo traza rutss en 12 grifics asociada con la ma-

triz A y en sus subsecuentes modificaciones. Comienza en

cualquier nodo y sigue una cierta vuta a travds de la grafica

hasta que encuentre un cicle

. idantificado al encontrar un nodo

repetido dos veces. o hasta gue encuentra un nodo sin arcos Qque

partan de &1, Todos los nodos en el ciclo deben pertenccer

al mismo> componente fuerte y cuando uno es encontrado, la grafica

es modificada &1 concontrar todos los nodos del ciclo en wun sdlo
"nodo compuesto”: los arcoes eatre los nodos que constituyem )

nodo compuesto son ignoragos y 1os arcos gque entran o salen de

Jos nodos constituyentes desde o hacia otras partes de la gréafica

fuera del ciclo., son conservados como arcos Qque entran o salean

del! nodo compuesto.

Si un nodo. © un nodo compuesto, €5 enrncontrado sin arcos ywue

salgan de &Y. entonces este debe corresponder 2a un compbdnente
fuerte de l1a grdfica original, no teniendo ninglin arco hacia otro

componente fuerte. £ste, por lo tanto, corresponderd al pri-
mer bloque de la estructura triangular en bloques que se busca.

£l nodo compuests y.sus arcas asociados son separados de la gré—
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fica original, produciendo una nueva gréfice corresporz-z-~ze o

ia matriz A permutade, con su primers fila y columna de I zcues

removidas. E1 algoritmo continda dasde el Gltime -z:33 del

resto de la ruta o comienze a partiv de oatro nodo, si la ~.%2 ha

sido terminada. En esta forma, los bloques de la mate-z tri-

angular son obtenidos sucesivamente.

Este wétodo tiene la ventaja de que cada elemento c<<zvente

de cero Taera do la diagonal {correspondiente a un arc: :zn la

gr&fica original), debe ser inspeccionado una sdla vez: ts des-

ventajz reside en sus aitos requerinientos de manejo de <i-“arma~

cibn. Las més eficientes implementaciones de este a go-itmo

Faguizcre~ al menos O{(n log n) + O( ') operaciones.

Algoritme de Tarjan.

£s um algoritmo similar al de Sargent y Westerberg, azrs con
12 vemtaja de evitar la concentracidén de nodos, 1a cull tie-z al-
tos regquerimientos computacionales, En Ya Figura B.6
senta el diagrama de flujo de este algoritmo, de acuerde 2 una

implementacidn realizada por Duff y Reid (1978).

Nuevamente soa seguigdas las rutas a través de la grifica.
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perc ahora un coniuntos de nodos es mantenids er un registro espe-—
ciat.

€ste registro contiene unicamente 1ss nodos de Ya ruta

que estd siendo enaiizada., o aguellos que serdn utilizados en una

etapa de "marcha hacia atris", empleando un sefalador para loca-

lizar la posicidn de l1os nodos en el registro.

El algoritmo consiste de un cierto nimero {posibieaente uno)

de pasos wmayores, cada uno de los cudles compr:z-de una secuencia

de pasos menores. Un paso mayor comienza c¢olocande en el re-—

gistro, y en lz ruta., algin nodo que no haya estados en el regis-

tro en un paso mayor previo. Entonces se ejazuta una secuen—

cl1a de passs =menores. cacda uno de los cudles extiende la ruta con

otro nodo, o reduce su tamano en un aodo mediania2 una marcha ha—

cia atrias. El paso mayor termina cuando cuando la ruta y el

registro han quedado vacVos. Un paso menor empi@za <€On una

blsqueda de los arcos emperando a partir de un node o hasta el

final de 1a ruta, excluyendo aquellos buscados praviamente.

Cémo en el algoritmo de Sargent y Westerberg, cada arco es

examinado una séla vez. Debe notarse que cad2 nedo es colo—

cado en el registro una sdla vez y se ve involucrado em um sdlo

paso de la marcha hacia atras, por lo tanto. el ciclo principal

no puede ser ejecutado mas de 20

a{ v

veces. reduciemds a Of{n) +

el pnimero de operaciones gue deben ser ejecatadas.

Duff (1681 A), probé el algoritme de Sargent y Westerberg
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comparindolo con el de Tarjan, encontrando que este Gltimo es su-
perior al primero, en cuanto a reducir 10s regquerimientos compu-—

tacionales exhibiendo mayor velocidad de ejecucion.

Duff (1981 B), presentd un programa de computadora que rea-

1iza una eficiente implementacidn del algoritmo de Tarjan.

Se han propuesto varias comparaciones entre las diferentes
etapas en la solucidon de matrices dispersas. Duff (1977).
realizd una comparacidén en base al tiempo de cOmputo de cada eta-—
pa. En la Tabla B.1l, y sdlo 2 manera de comparacidn, se pre-
senta el tiempo. en milisegundos. en una computadora IBM 360/67,
oara cada etapa de Va solucion de matrices dispersas, incluyendo
las etapas de reordenamiento y solucidn numérica, en base al pro-
medio obtenido en diez corridas similares sobre matrices del mis—
mo orden y densidad. de donde se puede concluir que la permuta-
cidn simétrica hacia una astructurza triangular en bloques no re—
quiere tanto tiempo de cdmputo, comparada con las demds etapas

del proceso de solucidn.

De las anteriores consid2raciones se desprende un hecho wnuy
importante. Es ampliamente reconocido que al presentarse el
problema de resolver matrices dispersas. se realice un an8lisis
preeliminar para saber si es posible su transformacidén a una for-—
ma triangular en bloques. Existen varios procedimientos para
reralizar este andlisis, siendo Tos md@s utilizados los recopila-

dos por Gustavson (1976).
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100

Orden 50 100 100
Elementos fuera de
. - s 200 300 200 300
diagonal principat
Seleccidr transversal a3 22 78 64
Permutacidn simétrica a
una forma triangular 22 30 32 39
en blogues.
Desconposicion en L U 20593 5834 1459 4323
Cslucifn ds scuscisses 22 22 55 a7 75 147
i
* Tiempo en milisegundos.
EWTRE LAS DIFERENTES ETAPAS EN LA

TABLA B.I.

SOLUCION DE U SISTEMA LINEAL

BASE A Sy TIENPD DE COMPUTO.

DISPERSO,
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SEPARACION

Desafortunadamesnte, en la prEctice son pocos los sistemas
que pueden ser descompuestos en forma clara en una matriz trian-
gular &n dloguas. Comec ce indi¢d anteriormente, una de las
ventajas principales de ese arreglio es que los bloques sobre la
diagonal de 1a matriz pueden ser coclocados &n un cierto orden de
precadencia, de modo que @l sistema pueda ser resuelto paso a
paso: sin embargo, para algunos sistemas existen algunas varia-
bles que evitan que este solucidn progrese y forzan al sistema
a ser resyelto en forma total y simultdnea. Si estas varia-

bles fufran removidas, el sistema restante puede ser reordenado

en una forma triangular en blogques.~ lLas variables removidas
son coiocadas &n lasz Sltimas columnas de 1a matriz, generando las

diversas formas triangulares con margen, 21 agregar otros elemen-
tos, cuidadosamente seleccionados para conservar la simetrfa de

Ta matriz, tal cdmo se ilustra en las Figuras B.1 y B.2.

La seleccidn de los elementos que deben ser permutados a las

Gltimas columnas, es 1o que se conoce como Separacibn (M"tearing")

El objetivo central de los algoritmos de separacidn es elz-
gir un nimero minimo de tales columnas, con la previsidn de que
el subsistema resultante debar$§ tener un gran nimero de bloques
pequeiios, Adicionalmente, se pretende restringir el 1llenado

de Ya matriz a ciertas Sreas de los bordes.
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En la literatura de programacidn matemdtica.

las fFilas y
columnas gue se

separan se conocen cowno puntaltes {(“spikes™),
mientras que en 1a literatura de Ingenieria Quimica son conocidas
simplemente como filas y columnas separadas (“tears™). Sin
existen equivalencias en los terminos ewmpleados en cada
nomenclatura.

embargo,

Los elementos separados {Mrears™), eguivaien

a los puntales ("spikes™): el conjunto de salida equivale al con-~
Junto de pivotes: el orden de precedencia eguivale al orden de
pivotes y las particiones equivalen a rompimientos {("bamps™).
La terminologia de separacién {"tearing™) es ususlmante asociada
con la solucidn iterativa de sistemas dispersos no Yinealesy
mientras que la terminologia de puntales {"spikes™)., es usads en
conexidn con ia

sclycidn directa d2 sistemas dispersos lineales,

desde que fué propuesta por Hellerman y Zarick {197%, 19723, al
desarrollar sus algoritwmos de reordenanienta.

Trianguylarizaciones

Estas son técnicas muy simples, usadas con @) objeto de rea-
lizzr una triangularizacidn inicial de Ya matriz,

COMmD  un RASS
previo para hacer mis eficiente

1a aplicacign de los algoriimes
de separacidn. Hormalmente se reslizan teriangularizaciones

hacia adelante y triangularizaciones hacia atris.
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Por ejemplo., si hay una fila con un s8lo elemento diferente

de cero, podria ser el .primer elemento diagonal an u=a matriz

triangular inferior, por 1o tanto, para triangularizar hacia ade-
lante:

1.~ Buscar una fila con un contador de fila de uno. Remover

esa fila y 12 columna en 1a cull se encuentra el elemen-

to diferente de cero y ponerlo en la primera posicidn

abierta on la matriz reordenads. 51 todos los conta-

dores de fila son mayores de uno, pasar al paso 3.

2.—- Ajustar a2l contador de filas, tomando en cuenta 12 remo-

cidn de ia columna en el paso 1. Continuar en paso ?

3.~ Concluir la trianguiarizazi®n hacia adelante.

En forma similar, si hay una columna con un 5570 elemento

cdiferente de cerg, podria ser el filtimo elementn diagonal en una

estructura triangular inferior. Para trianguliarizar hacia ateds:

1.- Buscar una columna que tenga contador de uno. Remover

esa columna y la fila en 1a cull se presenta 21 elemento

diferente de cero y ponerls en las ultimas posiciones

abiertas &2n la matriz reordenada. Si todos Jos ton-

tadores de columna son mayores que uno, ir al paso 3.
Ajustar el contador de columnas para Ya remocidnr de Ia

fila en el paso 1. Regresar al paso 1.

Concluir la triangularizacidn hacia atris.
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Watrices Trisngulares con Bordes.

AT apliicar los algoritmos de separacidn. se generan varias
formas de matrices triangulares con bordes.

lLa wmés simplc d2 %stas es l1a Forma Triangular con Bordes
{BoTF, por sus siglas en inglés):

f 1
M ‘ R
A= \ s*. T i

en donde M es la matriz triangular del sistema,

(8.1)

R y S son bor-

des diferentes de cevro y Y oS una matriz cuadvada que puede ser

cero o Aiferente de cero.

En la Figura B.7 A, se presenta una matriz de ocurrencia
tipica, ¥y ®en 1 Figura B.7 8, se muestra esa misma matriz reor-

Henada en una Forma Triangular can Bordes.

Westervery y Berna (1978), sugieven una wmodificacibn, al

pernutar Ja matriz de coeficientes a ta Forma Diagonal en Bloques

con Bordes {BBOF, por sus siglas en ing\&s). con esta estructura:

f_oic ]
SRl

(8.2)
i

&n donde D es una matriz dizgonal en blogues, con cada blogque
correspondiente a una operacidn unitarta.

tas columnas C
y W

representan las variables externas gue describen Yos flujos
entre las ynidades.

tas filas que constituyen V y W re-




451

presantan a las ecuaciones de conexibn del proceso, més un grupe

de ecuaciones que son elegidas para reducir el lienado de 12 ma-

triz al resolver D. Este G1timo conjunto de ecuaciones es se=

~Jeccionado automlzicamente por el algoritmo de pivoteo.

Stadtherr y MHilton {1982), proponen la Forms Triangular en
Bloques con Bordes (BBTF, por sus siglas en inglés). Con re-
ferencia 2 1a ecuacidn B.1, ahora M es una matriz triangular en
bloques. Se pretende que cada bloque contenga informacidn
de mis de una operacidn unitaria, de hecho. e5 deseable que cada
operacidn unitaria puedsa ser tratada como un sub-bloque: y los
bordes R y T corresponden a 12s variables de disefho y a las
variables separadas. respectivementz. Lns elementos fuera
de l1a diagonal de bloques en M indican flujos de informacidn
de una unidad a otra, dentro del sistema.

La forma BBTF se debe obtener minimizando el tamafio de los
bordes, es>decir. reduciendo el nimeroc de variables separadas.
La forma triangular se puede ajustar mediante la eleccitn adecua-
da de las variables de disefo. Si esto no fuera posible, se
puede inteﬂtar conformar una estructura adecuads mediante el ma-—-
nejo de los bloques de 1a diagonal, haciendo que éstos represen—
ten mAs de una operacibn unitaria, creando blogues de unidades
maltiples, con el objeto de reducir el tamaino de ios pordes.

En la Figura B.7 € se representa la matriz de ocurrencia

de 1a figura B.7 A, permutada a unz meiriz triangular en blo-

ques con bordes. £s importante hacer notar la diferencia en
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e)l tamafio de los bordes de Tas natrices reordenadas za Ras Frigu—

ras B.7 B y B8B.7 C, recordando que el llenadso paencial de

la matriz estd fuertemente restringido en esas areas.

Stadtherr y Wood {(1984). ial+¢odujeron 1z Forma Triangular

con Bordes Implicita {i-BoTFf, por sus siglas en imglés).

En realidad esta es un2a extensidn de la forma triamguefar en

bloques con bordes. Al obtensr el arreglo BaTf, =e realiza

un proceso similar dentro de cadz dloque indiv-idual, » Frim e re—

ducirlo en Y2 misma forma en que se redujo todo %1 sisipomp. dando

cowmo resultado J}a reordenacion final de lTa matriz He dDourrencia

en una forma de puntal, T2 cudl es wostrada en la Figura B.7 B,

notindose que las columnas puntal {31.4,2)., y Tas Frlas 5.10,7)

que constituyen los bordes de la torma Bo¥F, Fipmura B.7 B, wyn

estdn incluidas implicitamente en la forma i—-BoT¥, Fhgura B.7 D.

La forma i-BTF es m3s adecuada para su manejo &n compuita-

dora, puesto que al realizar 1a solucidn numdrica a1 Tlenado de
la matriz 5810 puede ocurrir en las columnas puntal 7 sBho abajo

del elemente diferente de cerp mis alto en esa colwumnbdy por o

tanto, el Tlenado potencial en un puntal depende de su Nonguiltud,

es decir, la “Ydistancia™ desde el elemento diferente dHle cero

mis alto en el puntal, hasta 12 fila inferior del =miistema.
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ALGORITROS DE REORDENAMIENTO A-PRIORI.

Una vez realizada una introduccidn a la terminologfa bisica

del reordenamiento, =zerd posible entender mejor sus m&todos.

Estas técnicas presentan una estructura general muy parecida.
por To tamto, se utilizard el Procedimiento de Particidn con Pi-
vote Prezsignado (P4), propuesto por Hellerman y Rarick (1972),

para describir ei procedimiento general de esta metodologia.

Em la Figura B.8 A se muestra una matriz de ocurrencia ti-

pica {similar a Ja Figure B.7 A). y que ser8 usada coro ejemplo.

£1 primer paso consiste en reordenar esa matriz en una forma
triamgular inferior, hasta donde sea posible, mediante triangula-
rizacidz hacia adelznte y hacia atr8s. resultando la matriz mos-—
trada em Ta Figura B.B B. en donde las lfneas separan la parte

ordemada de la parte no ordenada.

A comtinuacidn, el algoritme P4 separa la matriz en blo-
ques irreducibles, c¢reando Ja matriz mostrada en la Figura 8.8 C
y en domde lTas Areas delineadas indican los bloques irreducibles,

adoptamde wuna forma triangular en bloques con bordes (BBTF).

El siguiemte paso es procesar cada bloque irreducible uno
a umd. Esta Fase del reordenamiento se conoce como seleccidn
de pumtales. El objetivo es elegir uyna columna que una vez

removida proporcione 1a mayor posibilidad de reordenar ese blogue
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ucando triangularizaciones hacia adelante. En el caso parti-

cular del algoritmo P4, se elige como puntal Ia columna que in-

tersecta con la mayoria de las filas con un contador de fila mi-

nimo. Considerando el bloque 3x3 de 1a Figura 8.8 C, el

contador de fila @inimo es 2. t2 columna 1. la cu3dl dinter-

secta con dos filas de contador de ¥ila 2, es elegida como puntal,

Debe notarse que una vez que la columna 1 es renmovida. habrd dos

filas con un contador de fila igual a uno,

P4

1o que da al algoritmo

dos oportunidades para completar el reordenamiento madiante

trianguiarizacidn hacia adelante. Lta columna 1 es removida

temporalmente a2 la Gltima posicidn en el blogque y serd asignada

a una fila que esté vacia, es decir, sin elementos diferentes de

cero, al final del! recrdenamiento, situacidn qQue es mostrada en

1a Figura 8.8 D,

Ahora, e} algoritmo P& realiza una triangularizacidén hacia

adelante dentro del primer blogue. Tante l1a fila 5, como la

fila B, tienen un eiementc simple; en forma arbitraria se elige

1a fila B. ta fila B y 1a coluzna 10 son entdnces colocadas

en la primera posicion disponible en las filas y columnas de la

matriz reordenada. produciendose el arreglo mosirado en la Figu-

ra B.8 E. Olvidando por un mowento la fila 8 y ia columma

10. restan dos filas, cada una con un elemento simple. Se eli-

ge la fila 2 ¥ la columna 5 para ser el siguiemte pivote. opera-

cidn que deja 2 s fila 5 sin elementos, por Jo tanmto., es asigna-

da a Ja columna puntal., o sez, a Ia columna i. Continuando
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con el siguiente bloque, 12 columna 2 es elegida como un puntal,

situsacidn que se muestra en la Figura B.8 F. La triangula-

rizacidn hacia adelantc continfia con la fila 1 y columna 3, y con

Ta fila 9 y la columna 6. Nuevamente, todas las filas en la

matriz restante tienen dos o mds elementos y la columna 4 es ele-

gida ahora como puntal, cdmo se muestra ea la Figura B.8 G.

Al aplicar la eViminacidn hacia adelante se intenta encon-

trar una fila tal que cuando su correspondiente columna sea remo-

vida., produzca mds de una Ffila sin elementos. En este caseo

el .algoritmo se aplica 2 *tocdas las filss restantes. Por ejemplio

el elegir la fila 3 y 1a columna 7 como el siguiente pivote, con-

duce a que la fila 10 no tenga elementos. por io taniov, ! puntal

4 puede ser asignado a la fila 10. El reordenamiento es <OnR-

cluido al seleccionar 2 ta fila & y 2 la columna 9 como el prdxi-

mo pivote, lo que conduce 2 dejar ta fila 7 sin elementos, la que
es asignada a la columnra puntal 2, La matriz de la Figura
B.B H, representa el reordenamiento final.

Debe notarse que las filas puntales (5. 10, y 7) y las co-
lumnas puntales (1, 4 y 2), previamente elegidas, estdn conteni-

das implicitamente en la matriz de ta Figura B.8 G. por tanto,

esa matriz es de la forma Triangular con Bordes Implicita (i-BoTF).

A continuacidn se describen brevemente algunos de los algo-

ritmos de reordenamiento en dos pasos (a-priori) mas usados.
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B 7
1 x x =®
2 x 3
3 x % x x
2 x x b
s o« (A)
13 x = ® x
7 x x  x
a8 x x
9 x % X %
30 3 X x X x

T2 X 4 5 6 7 9 10 8

L x R
2 x x 3
3 x % X x
3 x 3
3 x x ($:D)
7 x x X
B x
3 x %
10 x x x x x
[ x x X x x

FIGURA B.8. DESARROLLO DEL ALGORITMO P4 ER EL REORDENAMIENTO
DE GRA RATRIZ DISPERSA.
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1 510 2 3 &4 6 7 9 8
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x X x '
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X X 3 X X X j
x x x x x x
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5 W0 1 2 3 4 6 71 9 8
. —
x xlx '
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x |x
XX {
X x : x x x (D)
x x
x X x
x x x P
x x X X x
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DESARROLLO DEL ALGORITMO P2 EN EL REORDENAMIENTO

DE UNA MATRIZ

DISPERSA  (CONTINUACION).
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W 5 136 79 4 2 8

= - -
8] * x x
2 X x
) x
1
9 x (G)
3 x
4
7 x
10 x
6! x z x *x = x
0 51 367 49 2 g
8 x ;‘!
2 X ox x!
5 ! X X
1 x ' x xji
9 x f.x x x (H)
3 x ; x
10 x x! X x
4 x X x
4
7 x x LI,
6 ‘_—“—; x x x x x
L -

FIGURA B8.8. DESARROLLO DEL ALGORITMY P4 £X EL RECRDENARIENTO
DE UNA MATRIZ DISPERSA (CONTINUACION).
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Procedimiento de Particidén _con Pivote Preasignado.

Ritodo propuesto por Hellerman y Rarick (1972).

Triangularizar hacia adelante y hacia atris.

Realizar Ya particidn de la matriz resultante y ordenar

en blogques irreducibles.

Procesar el primer bloque: si ne hay més bloques ir a9.

Elegir yna columna puntal y colocarla en su sitio.

- Elagir como punta) una columna que intersecte con el
mayor namero de filas de contador minimo,

- Si existe wds de una de esas columnas, elegir aquella
gue intersecte con el mayor numedo da filas del si-

guiente contador miniwmo.

Otvas toincidencias de este tipo deben ser eliminadas,

eligiendo 1a columna con el contador mds alto.
%i mo existe ninguna fila con contader de 1, ir a paso &

Trisngularizar hacia adelante. Si una fila sin ele-
memtos @S encontrada, debe ser asigrada a la Gltima co-

Nwmma puntal. Si 1a fila es Ya Gltima en ser asigna-

da, ir al paso B.

ir ai paso 4.

Imiciar el procesamients de otro bloque: ir al pasoc 3.

Fim del algoritmo.
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Jerfrquica,

Método propuesto por Lin y Mah (1977),

riantes mds conocidas,

junto con sus dos va-

HP 10 y HP 20.

Triangularizar hacia adelante y hacia atrds. Hacer

particidn de Ya matriz.

Colocar los blogues irreducibles ean 1z diagonal e ini-
ciar el procesamiento del primer bloque. Si no hay
més blogques, ir a! pasc 10.

Realizar Ja seleccidn inicial de la columna puntal, tal
y como fué reaiicade wun el algeritms P4,
Triangularizacitn hacia adelante.

Realizar 1a seleccidén inicial de 1a fila puntal; tomar
en cuenta que esta seleccidn es la transpuesta de la se-

leccidn de la columna puntal.

Triangularizacidén hacia atrés.

Realizar la particidn del resto del bloque, calcular el

indice P, que es la suma de los cuadrados del tamafio de

los bloques, encontrados durante la particidn.

Buscar la combinacidn de filas y columnas puntales que

produsca el menor valor de P, aplicando un criteric de

exclusidén para reducir el nimero de combinaciones exami-

nadas; cada combinacidn examinada requiere particidn
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para evaluar su indice P.

9.~ Reexaminar todas las columnas con el contador de columna
mayor que el seleccionado en el paso 8; elegir como co-
Tumna puntal aquelia con @l maycr contador de columna,
pero que no produzca ningin cambio en el indice P; ir

al paso 2.

10.- Fin del algoritmo.

Es el mismo método HP, excepto en el paso 8, en ddnde el
nimero de combinaciones de filas y columnas puntales es
reducido. Esto incrementa la velocidad de reordena-—
miento, pero el valor del indice P encontrado,no nece— -

sariamente serd un minimo absoluto.

Es @1 mismo algoritmo HP, excepto en que el paso B es omi-
tido con el objeto de producir un aumento en 1a veloci-

dadde reordenamiento, en comparacién con el método HP 10,
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Esta es una modificacidén al algoritme HP,
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propuesta por

Chen {1981). En esta simplificacidén, los pasos 8

¥y 9 son omitidos. con el ohjeto de dar més velocidad al

reordenamiento.

Algoritmo propuesto por Wood {1982), junto con los procedi-

mientos SPK 2 y BLOCK.

1.~ ¥riangularizar hacia adelante y hacia atr3s.

2.- Realizar la particidn de la matriz.

3.- Prucesar ¢l primer blogue:s si no hay mis bloques. ir a 8

4.~ Seleccionar un puntal y colocarlo en su sitio.

El puntal es seleccionado de una fila con contador @i-
nimo: en caso de existir m&s de una de estas FTilas,
sumar los contaderes de las columnas gue intersectan
con las filas de cortader minimo, y seleccionar la fi-
1a con el mayor valor de Jla suma.

La columna ¢on el contador =as pequenc ea la fila se-
leccionada. es asignade a2 esa fila como el siguiente

pivote:; las columnas restantes en 1a fila son coloca-
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das en srden decreciente, segin su contador,

5.~ Triangularizacidn hacia adelante. Si una fila sin
elementos diferentes de cero es encontrada, se asigna
a la Gltima columna puntal; si esa fita as la Gltima

del blioque, ir al paso 7.

6.~ Ir al paso 4.

7.— Iniciar el procesamiento de otro blaque; ir al paso 3.

8.~ Fin del algoritno.

(]
‘B
ra]
i)

Es un algovitmoe similar al SPK 1, excepto en el paso 4, el

zwEl se medifica en esta forma:

4.— 3eleccionar un puntal y colocarle en su sitio,

- Um puntal es seleccionado de una fila con contador mi-
mimo; en caso de existir mds de una de estas filas,
elegir la fila que, trds suprimir las columnas que
imtersectan con &l1la, produce la mayor ctantidad de fi-
Tas de contador minimo.

- De estas filas, la duplicidad es rota sumando los con-
tadores de las celumnas que ellas intersectan, siendo

Ta fila com la suma wmayov, la elegida.
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~ Las columnas restantes son colocadas en orden decre-

ciente de sus contadores.

Este algovitmo fubk disedado para explotar la estructura de

blogues inherente a2 las matrices empleadas en la simulacibn y di-

sefio de proTesos.

1.~

a.-

Identiticar la estructura de bloques del sistema,

Aplicar 21 algoritwmo de reordenamiento SPK 2 a la ma-
iz dt zozficientaes,
Rztomar &1 bloque reordenado del paso 2 y considerar la

matriz a un nivel de ecuacidn-variable.
Triangularizar hacia adelante y hacia atrds,

Aplicar ol aigoritms de reordenamiento SPK 1 a cada
blogue, uno poar uno: triangularizar hacia adelante fué-
ra del blogue cuando sea posible, es decir, s8lo la se-
leccidn de puntales, paso 4 del mé&todo SPK 1, es res-
tvingida al interior del blogue; Ya triangularizacidn
hacia adelante puede seleccionar pivotes de 1a parte

exterior dei bloque.
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Wood (1982) y Stadtherr y Wood (1984), realizaron una compa-
racidén de varios de estos algoriimos, aplicados a matrices de va-
rias dimensiones, tanto para ecuaciones de proceso, c¢dmo para
ecuaciones generadas aleatoriamente. Los resultados fueron
presentados en excelentes tablas y gr&ficas, bajo diferentes cri-
terios, tales cdmo e! nimero de operaciones realizadas, dimensidn

del llenado de la matriz, tiempo de solucidn, etc.

E1 algoritmo P4 puede ser considerado como una estrategia
Tocal, es decir, selecciona puntales y pivotes en base a conside-
raciones locales, en lugar de intentar identificar una estructura
total. Los algoritmos del tipo HP son semilocales, emn vir—
tud de que la seleccidn recursiva de filas y columnas puntales
trata de identificar una posible estructura total. La estra-
tegia semilocal es particularmente importante, puesto gque hace
un eficiente uso de la separacidon de c3lculos en pegquefios blogques
y proporcicna flexibtilidad en el Flujo de informacidn. La des—
ventaja de este tipo de algoritmos. tal y cémo es reconccida por
sus autores, es su caricter prictico. HP 20 es una versidém
simplificada y mi3s rapida de HP 10, la culdl, a su vez, es wuma2
versidn simplificade y mds rapida dei algoritmo originail HP.
Sin embargo. los criterios para evaluar estos algoritmos em sw

relacidn efectividad-rapidez., aln no estin biem estadlecidos.

E1 algoritmo SPX 1 es el mids simpie de tados, incluso e

menos sofisticado que el P4, en cuanto a gue mo ofrece Ja posi-
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bilidad de verificar el efecto potencial de la remocién de la co-
lumna puntal. SPK 2, en cambig, si ofrece la posibilidad de
analizar el efecto de remover todas las columnas, al menos dos,
en una filz con centador minimo, 21 seleccionar un puntal; SPK 2

encontrara, si es que existen, todos los sub-bloques 2x2 al se-

leccionar una columna puntal.

E1l algoritmo HP verifica el efecto futurc en cada etapa

de scleccidn de puntales. dentro de cada bloque irreducible.

El algoritmo BLOCK es ecspecial en cuanto a que presupone
que la estructura de bloques es conocida previanente al reordena-

miento de las ecuaciones.

Seleccidn de pivotes para preservar la estabilidad.

Tradicionalmente el pivcleo ha sido seleccionado para mante—
ner la estabilidad en 1os c&lculos. Esto es posible lograrlo
mediante alguno de estos procedimientos: seleccionando como pi-—
vote al elemento con &1 mayor valor absoluto en una fila o co-
lumna determinada, 1o gque se conoce como Pivoten Parcial:; o bien,

eligiendo el mayor valor absoluto en la matriz activa, lo gue se

conoce cdomo Pivoteo Completo. Sin embargo., 21 utilizar cua-—
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lesquiera de estos métodos, todas las ventajas de usar un reorde-
namiento podrian perderse y en forma adicional, al emplear un es-
quama de reorda2namiento en forma estricta para reducir el 1lenado
de la matriz, podria conducir a inestabilidades durante la etapa

de solucidn anumsvica.

Este dilema es resuelto al emplear un método 1lamado Pivoteo
Unbral. Al aplicar este método se elige como pivote algin
elemento cuyo valor absoluto sea cierto nimero de veges wmayor que
una tolerancia de pivote, PTOL., en una determinada fila o co-

lumna. La tolerancisa de pivote es una fraccidén tal que se
cumpla 0 = PTOL s 1. Al aplicar la técnica de Markowitz

(1957). la cudl ser§ descrits m8s adelante, se elige un pivote

K K .
qus Sinimice ! products r.o— 1) ‘(aj - 1)y el cudl también
Al
cumpla con el critoeric de tolerancia umbral.

Al aplicar esta técnica a la forma puntal de la matriz, el
pivoteo ocurre sdlo s7 el elemento diagonal no cumple con la
prueba umbral., Cuando esto sucede, la columna diagonal es
intercambiada con l1a columna mis cercana a la diagonal en la

cudl, el elemento diferente de cero. cumple con la prueba.
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ALGORITHMOS OE REORDENAHMIENTO LOCALES,

Seleccidn de Piveotes de Markowitz.

Ecta es la téecnica local de reordenamiento m&s utilizada y

fué propuests por Markowitz (1957).

En el (K+1)-ésimo paso de 1a eliminacidn, el algoritmo de

Markowitz selecciona un <elemento diferente de cero aﬁj. (1>XK,

3 >K), que minimice el producto
| 4 ¥
(Ti - 1) (CJ -1 (8.3)

el cudl es 1la méxima cantidad de llenado que podria ocurvrir du-

| 4
ranite =) (¥+1)-&sipoe paso, S5i un elemento s fuera elegido

como pivote; siendo rF ¥ c% . el rnlmerc de elementos dife-
1 3

rentes de cero restantes en la fila i, y en la columna j, res-

pectivamente, al final del paso K, de 1z eliminacidn.

Nuevamente se utiivzarda comc ejemplo l1a matriz wmostrada en

la Figura B.8 A, reproducida en la Figura B.9 A,

Después de examinar l1a matriz, se elige el elemento aza como
el pivote que cumple ¢onm el criterio, Aqufi, s = 6, P
y (6 ~ 1) (1 - 1) = 03 por lo tanto, no se producird aingin l1le-

nado de la matriz en este paso de la eliminacidn. Reorgani-

zando la matriz para ¢olocar el pivote a® en la posicidn (1.1)

.

y realizar el primer pese de la eliminacibn de Gauss, que origina
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X X x
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FIGURA B.9. DESARROLLC DE LA SELECTION
NETGDD DE MARKDWITZ-.

x
=
A
x
x
x
(8)

DE PIVDTES POR EL
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FIQRA B.9. DESARRDULO DE (A SELFOCION DE PIVDTES POR EL
FETODD DE  RARRDIWITZ  (CONWTINUACTON).
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Ta forma para A mostrada en la Figura B.9 B, Considerando
wnicamente las filas y las columnas de 1a 2 a la 10 de la matriz
42 1a Figura 3.9 By, se elige a3l elemento “é;) como el siguien-
te pivote. E1 sequndo paso de la eliminacidn se muestra en
Aa Figurz B.9 L, en donde se puede observar la presencia de un
ellemente de ilenado de la matriz, indicado por F. fina'mente,

all comiinuwar con esta técnica 2 travéz de n pasos. se origina

Ta e@structura de elementos cero/no cero, de la Figura B.9 D.

B. 11 ETRAPA__DE__SOLUCION NUMERICA.

La Forma uwsual de representar los sistemas de ecuacionas 1i-

meales es
A-x = b (8.4)

@n donde., A &5 una matriz de coeficientes nxn, siendoc x y b

wecttores de Tolumna de longuitd n.

La solucidh, %x. del sistema se representa asi

x = A + b {8B.5)
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siendo A"1 1a forma explicita de la inversa de A.

La forma explicita de la inversa de A, usualmente es calcu-
lada mediante la eliminacién de Gauss o por la eliminacion de
Gauss-Jordan. Estos métodos son eficientes en el caso de
operar sobre matrices completas. Sin embargo, al aplicarse
a Ya solucidén de matrices dispersas presentan el gran inconve-
niente de que la matriz A_1 que generan es completa, perdiéndo-—

;se el cardcter disperso de la matriz original A,

Para minimizar el llenado de la matriz, se emplean métodos

alternativos para evaluar A-x, conocides como Formas No Expli-

citas de 1a Inversa. Existen dos formas ampliamente usadas
‘para tal efecto: la Forma de Producto de ta Inversa {(FPl} y la
Forma de Eliminacidon de la Inversa (FEI). La etapa de facto-
rizacidn en la FPI se basa en la eliminacidén de Gauss-Jordan,

y en el caso de la FEI, 1o hace en la eliminacidn de Gauss.

Brayton (1970), demostrd que 1a FPI es tebdrica y experi-
‘menta1mente inferior a Ya FEIl, al tratar de mantener la disper—
sién de las matrices usualmente generadas en los problemas de si-
mulacidon y disefo; por lo tanto, esta (Gltima es la de mayor a-—

ceptacion actualmente, y ser3d brevemente descrita a continuacidn.

Forma de Eliminacidn de la Inversa_ (FEI).

Esta técnica puede ser interpretada como una descomposicidn
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de a2 matriz A en varios factores equivalentes.

" Por razones de existencia. estabilidad y conservacibén de la

dispersidon se introducen las matrices de permutacidn P y Q.

produciéndose esta factorizacidn

PA-Q = L-4U (B.6)

en donde, U es una matriz triangular superior y L es una ma-

triz triangular inferior.

Usualmente., para mayor claridad, se omiten las matrices de

permutacidn, por lo tanto

A = L-u (B.7)

Aplicando ia ecuzcién B.7 a la ecuacidn B.4, se obtiene

L-U-x = b (B.8)

fLa solucidn de este sistema se realiza en dos etapas.

Primero, a partir de

L-y = b . (B.9)

se obtiene y, mediante sustituciones hacia adelante; en seguida

U-x = y (B.10)

se resuelve para x, mediante sustituciones hacia atris.

Hasta aqui, la determinacidén de L y U para una matriz A

es equivalente a realizar la eliminacidn de Bauss. Ambos pa-’
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sos representan unicamente la solucidn de sistemas triangulares

¥y, por lo tanto, la estructura dispersa de L y U no es aite~-

rada en este proceso.

Buff (1979), realizd una revisidn de las tres variaciones

mis comines de la Eliminacidn de Gauss {EG).

En la técnica EG estdndar, se realiza una eliminacidn ha-

cia adelante columna por columna, cada paso correspondiente a en-—

contrar una columna de L y una fila de U.

La técnica EG operando en filas, corresponde a una elimi-

racidn hacia adelante fila por fila, cada etapa correspondiente

a encontrar una fila do | v una fila de U,

La técnica EG-Crcut es similar a 1a EG estindar en cuan-

to 2 gque L es encontrada columna por columna, sin embargo, 1los

c8lculos son ordenados de modo que sea posible el uso de regis-

tros acumulativos de doble precisidn.

Mientras que las tres variantes pueden ser usadas junto con

las técnicas de reordenamiento a-priori (o de dos pasos), en las

técnicas de reordenamiento locales (de un paso) unicamente se

puede utilizar la técnica EG estandar.

Bajo la Fforma de Eliminacidn de 1la Inversa, se pretende

obtener 2n matrices de factores, tales que

-1
A = [U.,U . .. .
fU¥z oo u qu T (L Ly Loty (B.11)
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, -

en donde. todas los factores de U y L, son de orden n, pér
1o tanto
V] - U U2 cee U U .. (B.12)

\
e L eee L L (B.13)

Aplicando ecuaciz-es B.11, 8.12 y B.13 a la ecuacibn

B.5, se obtiene

- -1 R
x = U i L b (B.14)

siendo &sta 12 solucién del sistema representado por la ecuacién

B.3. A manera de ejemplo se presenta esta matriz:
r a a o
I"n 12 13 |
A = i a5 3,90 353 . (B.13)
Le3y %3 33
L 3 3 33J

El factor L1 es definido tal que al multiplicar a la ecua-—
ciédn B.4, sea equivale~te a realizar el primer paso de la elimi-

nacidn de Gauss, por “:- tanto

11
L, = - 321/a11 1 0 (B.163. ..
i
| - 2372, 00
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y el produc€o L1 A es f
1 0 []
e, 12 S ¥ :
Ly A= 1 0 8pp725470 2237 %215 (8.17)
11 . 11
a a
12 13
. a, ~a_, —% P S
0 32 "3 33 1
! 211 May, J
Ahora, U1 es definida de modo que en e} producto
L1 A U1. la fila 1 viene a ser similar a 1la primera fila de 1la

matriz identidad, es decir,

r— -
a a
i -2 13
‘ a1 an
{ -
u, = }o 1 0 (8.18)
‘o o 1
t _

Ahora es conveniente definir una matriz intermedia A,, tal

1

(h M B.19

1) (1)
3 a
32 33
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&
en donde, para (i > 1, J > 1) :

1 %35 7 %51 3 (8.20)

(2)
Continuando el procedimiento con A « resulta:

i 1 End -
P o ol o 0 "égu o o
9 i
: s (1
(2) Q)] 1 ! () () T 23
= L_A 27 1% oy @ §° %22 %23 !0 &)
2 v a
22 { ’5 22
i) g !
o ~%3p e L (1)];0 0 ;
at?h ' 3z Pa3 b
i
5 22 il gt ]
~~~~~~ (B.21)
1 0 0
(2)
A = ;0 1 0 (B.22)
f (¢} [} 5(2)



ys finaimente para A

-

A(3) ) (Z)U

~
W
~r

Retomando las ecuaciones de

(3)
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B.11

o,

(=]
SRS |

.. ‘por lo tanto, se puede generalizar que:

a

vl =1
n

- -
0 ! 1 o 1]
0 jO 1 (]
(Z)H,D [+] 1:
33 ¢
'
=L .
————— (B.23)
(B.24)
(B.25)

la solucidn pue-—

de ser representada como una serie de factores matriciales:

L b

(8.26)
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Debe notarse que al reducir la matriz original a una matriz

identidad se indica que existe una serie de factores matriciales

para ser aplicada al vector b y encontrar la solucidn deseada.

El método anteriormente descrito comprende una variacidn

simple de la eliminacidn de Gauss. destinada a mantener la dis-

persidn de la matriz original. Sin embargo, existen otras

formas de implementar la eliminacidén de Gauss, las cudles tiénen
mucho en comiGn con la forma aquf mostrada, variando principalmen-

te en la forma de manejo de los arreglos operacionales y las for-

mas de almacenamiento dentro y fuera del nicleo central de la me-

moria en computadora.

A- continuacidn se describen brevemente alglinos métodos de
evaluacidn numérica de matrices dispersas, basadas en la climina-

cidn de Gauss.

Duff y Reid (1977), presentaron una rutina conocida
MA 28,

como
la cull calcula la Forma de Eliminacidén de la Inversa, ba-

jo el criterio de Markowitz, para preservar la dispersibdbn ., y el

pivoteo umbral para mantener la estabilidad numérica.

En su implementacidn completa, MA 28 puede reordenar la
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matriz en una forma triangular en bloques y luego procesa cada
blogue dirreducible por separado. Esta es una téenica repre-
sentativa de los métodos JTocales (o de un paso), en la soalucidn
total de matrices dispersas. Este algoritmo obtiene la solu-
cidn numérica actuando sobre la parte activa de la matriz, es de-
cir, sobre la parte del bloque irreducible que ya ha sids des-
compuesto. E1 aimacenamiento requerido consiste de arreglos
reales de longuitud LICN + n y arreglos enteros de longuitud
LIRN + LICN + 13n. LICN es al menos igual al nimero de ele-
mentos diferentes de cero en la inversa; LIRN es al menos igual
al namero de elementos diferentes de cero en la matriz original
o el miximo mamero de elementos diferentes de cero en la parte
activa de la matriz, eligiendo‘el que sea mayor; y n es el or-—

den de la matriz,

NSPIV

Sherman (1978), propone un procedimiento en el que emplea
1a eliminacidon de Gauss junto con el pivoteo parcial. Aqui el
pivoteo parcial consiste en seleccionar come pivote al elemento,
en la fila pivote, con el m;yor valor absoluto. NSPIV estéd

orientado a resolver un vector b simple y por lo tanto, una vez
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obtenida la inversa de la matriz A, no 1a retiene en Ya memoria.
S61o0 la parte de la matriz arriba de la diagonal necesita
ser retenida durante los cdlculos, es decir, se retiene unicamen—~
te el factor U de la descomposicidn en L y U, A pesar
que Sherman proporciona una subrutina de reordenamiento a;priorﬁ
PREORD, sugiere que el usuario proporcione su propia matriz ya
reordenada, de ser posible.

Los requerimientos de almacena-~

miento consisten de arreglaos reales de longuitud 3n + NZ + NU,
y arreglos enteros de longuitud &6n + NZ + NU, siende NI el
nimero de elementos diferentes de cero en la matriz original y

NU es el nilmero de e¢lementos diferentes de ceroc en el fac{or U

de la matriz.

Ly_1_PAS

Esta es una proposicidn de Chen (1981), comoc una mods fica—

cidn local de 1a rutina NSPIV, incluyendo pivoieo umbral. Esta

modificacidn elige como piveote al elemento en la fila pivote que

estd méds cercano a la diagonal cuyo valor absoluto excede al mas

alto valor absoluto en

la fila en un nimeroc de veces igual a la

tolerancia pivote. E1 requerimiento de almacenamiento en me-

moria de LU 1 PAS es el mismo que para NSPIV,
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Ly 1_0ut

Es una modificacién a LU 1 PAS, propuesta por Chen (1981).

En esta implementacidn la matriz original es almacenada fue-
ra del nicleo central de memoria, en un disco, y la procesa fila
por fila, lo que ofrece mayor disponibilidad de memoria para el
factor U de la matriz. Para proporcionar capacidad de al-
macenaje adicional, el vector b también se conserva fuera del
nicleo central de memoria y no es retenido durante la solucidn.
En todo lo demds, las rutinas LU 1 PAS y LU 1 QuUT, son iguales

El almacenamiento requerido por esta implementacidn consiste
de arreglos reales de longuitud total de 3n + NU, y arreglos en-

teros de longuitud 5n + NU,

Wood (1984), propuso esta rutina como una modificacidén al
método de Stadtherr y “ood (1982), conocido como Sustitucién Con-
tinua hacia Atras. Emplea una forma modificada del producto
de la inversa, aplicando el pivoteo umbral para retener la dis-
persibén-y la estabiiidad numérica. CBS intenta resolver un
vector b simple, sin retener la inversa. Esta implementa-—

cidn proporciona dos opciones, elegibles por el usuario,
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Lla primera es NAXL, Que ¢s un aimero entero entre 0O y n,

imzlosive. tas columnas puntal de longuitud menor o igual a

MAXL, serdn prozesadas cuando su pivote correspondiemnte es encon-

trados 1as columnas de longuitud mayor de MNAXL serdn retentidas

hastas @) FTinal 22 Ys sustitucibn hacia atrds. Cufindo MNAXL

iguzla 2 mn, se emplea el algoritmo C8S por completo, y cuando

MAXL ®s igual a cero, se emplea la factorizacidn L U, Esta

opridn @s dinclulda como un “control™ pars sacrificar espacio por

tienpo. EYl algoritmo €8BS mninimiza a2lmacenamiento, mientras

Que la descomposizidn L U minimiza el nimero de operaciones,

La segunda opzidn consiste en manejar un $ndice de toleran-

iz, CTOL, $i el valor absoluto del elemento diagonal es

mzmor awe @) mayor valor absoluto en la fila, por un cierto nime-

T He wezes LTIDL, entonces &l pivote es rechazado y un Divote

nuevd es elegido, mediante un intercambio de columnas; sin embar-

o @l muevo pivote debe satisfacer la tolevancia de pivote, PTOL,
EN propdsits de esta opcidn es la de seleccionar un valor pequedo

de CTOL y wn valor alto de PTDL, wmediante un reducido numero

de fintercambioc de columnas. Fijar CTOL = PTOL es equiva-

Nente 3 elegir pivotes umbrales como en LU 1 PAS. El almace-

mamientn regquerido por TBS consiste de arveglos reales de lon-

guitud 2m % NI + NV, y arreglos enteros de longuitud 6n + RZ.
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CB8S_OuT -

Esta es una modificacidn de la rutina CBS que lee un disco
y procesa las filas de la matriz original una a una, To que pro-
porciona mayor capacidad de aimacenamiento an el nlcleoc central
de memoria para el factor u de Va matriz; adicionalmente el
vector b es leido de un disco y no es retenido durante la solu-
cidn. En otros aspectos, CBS OUT es igual a CBS, E1 re-
querimiento de almacenaje en memoria es de arreglos reales de

longuitud total de 2n + NV y arreglos enteros de longuitud 5n.

RANK 1

Esta es una implementacidén del algoritmo RANK ONE BTS, ori-
ginalmente descrito por Stadtherr (1977). Emplea una susti=-
tucidn hacia atr8s implicita y requiere un reordenamiento de la
matriz orﬁgina] en una forma de tipo puntal. E1 pivoteo umbral
es aplicado en todas las filas, excepto en las filas puntal de
la matriz original. Cuando el elemento diagonal no cumple
con la prueba umbral, la fila y la columna que intersectan el
elemento diagonal son designadas y tratadas como una fila o co-
lumna puntal. Dentroc de las filas puntales, el elemento de
columna con el mayor valor absoluto es elgido como pivote.

E1 almacenamiento requerido consiste de arreglos reales de



438

Yonguitud 3n + NZ + NU, y arreglos enteros de longuitud total

4n + NZ + NU.

Wood (1982), realizd una comparacién de algunos PTogranas

de solucidn de matrices dispersas lineales, aplicados tanto a es-

tructuras de matrices generadas aleatoriamente, como a matrices

generadas en problemas reales, bajo diferentes criterios y bases

de comparacibn.

Chen y Stadtherr (1984), realizaron una comparacidn entre

diferentes tipos de esquemas de solucién de ecuaciones no Yinea-

les, en base z=! anfilisis de diferentes métodos y estructuras du—

rante la etapa linea) de solucidn, retomando algunas de ias Hre—

posiciones de Wood.

En el desarrolilo del programa MA 28, para resolver conjun-

tos de ecuaciones lineales., Duff y Reid (1979 B), hacen uma se—
rie de observaciones acercz de los requerimientos Que deben cu-
brir las rutinas de computadora destinadas a Ya solucidn de sis-

temas dispersos, haciendo uso de técnicas eficientes al estructa-

rar y manejar los datos. Algunos de los conceptos gue desa~

rrollaron han sido aplticados en la implementacidn de alpunas de

Yas rutinas descritas anteriormente.
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Sin embargo, como es sefialado por Motard (1985) y Hlavacek {(1985)

s¢ debe tener en mente que los pagquetes existentcs para 12 solu-

cibn de matrices dispersas, en un futurc no ruy lejano, no Se

ajustardn adecuadamente a la nueva generacidn do cupercomputado-

ras y al manejo vectorizado de la infarmacidn., en virtud de que

€s0s paquetes usan diferentes direccionemnientos de los datos.

Saunders y Guest (1882), reportan el manejo de més de 140

milliones de operaciones de punto flotante por segundo y varies

millones de palabras de memoria internz en la solucidn de ecua—

ciones lineales completas y multiplicacidn de matrices, en una

maguinz CRAY-I.

Ante estas perspectivas, algunas técnicas numéricas que han

sido consideradas poco eficientes en las miquinas actuales, po-

drian resultar con propiededes superiores en las nuevas mlquinas,

e incluso, abandonar los métodos de solucidn directa por =m&todos

iterativos con manejo vectorizado de la informacidn,
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APENDICE C

MODELOS REDUCIDOS PARA OPERACIONES UNITARIAS

La introduccion de los modelos reducidos lineales y no li-
neales dentro de los métodos modulares simultineos constituye un

gran avance dentro de la simulacidn de procesos.

A pesar de que el desarrollo de estos modelos es reciente,
a corto plazo se prevee un acelerado avance en su implementacidn,
‘especialmente en algoritmos de tipo <ciclo interno-ciclo externo

cuya eficiencia estd comprobada.

La creacidon de modelos reducidos est3 motivada por la nece-
sidad de realizar cdlculos sobre las unidades de proceso en una
forma eficiente y econdmica en cuanto a comportamiento computa-
cional, aunque con ello se sacrifique cierto grado de precisifn,
plenamente conocido de antemano. La adopcidén de este tipo
de modelos no es resultado unicamente del afan en la reduccidn
de recursos necesarios para su funcionamiento, sino que toma en

cuenta varias consideraciones de tipo cualitativo, como son:

a) No es necesario poseer un conocimiento detallado de un
proceso o de una unidad de &1 para beneficiarse con un modelo

simple o reduci@o. consideracion que se ha comprobado desde 1b&s
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inicios de la orientacidn modular simultlnea (Vela 1961).

b) Uno de los mayores valores de un modelo simple es mostrar

explicitamente las implicaciones de ciertas suposiciones 2:erca

del proceso., tomando en cuentz que siempre habra algin pL~+o en

su desarrollo en que se deberdn hacer suposiciones con reascecto

a su funcionamiento. Por 1o tanto., al mostrar las irz ica-

ciones de una suposicidn acerca del proceso. el modelo vzr-fica

1a consistencia de esa suposicién.

c) Cuando se modela una unidad con gran detalle es :omin

adicionar restricciones de '"realidad" a la evaluacidédn del pr:ceso:

por ejemplo, como se verd mis adelante, un absorbedor puece ser

modelado cn forma muy simple., suponiendo la recuperacidn de cier-

ta fraccidn de cada componente removido, En otra etac= de

su desarrollo, el modelo del absorbedor puede incluir cd':zules

como si fuera un proceso de equilibrio entre sus etapas en &  que

1a recuperacidn dependerd del flujo de liquido y vapor y de .=lo—

res ideales del coeficiente de distribucidn. Finalmentz. se

puede agregar al modelo un esquema termodindmico mas riguros:

pa-—
ra estimar los valores de los coeficientes de distribucid-: es
asi como en cada etapa de su desarrollo el modelo requiere z.z el

funcionamiento supuesto del proceso sea consistente con cre<-2nte

rigor al comportamiento real de un absorbedor.

d) E1 mayor beneficio de los modelos simples o reducicczs es
el de proporcionar consistencia en las evaluaciones y representar

una eficaz herramienta de comunicacién. Un modelo simpie puzde
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puede brindar cualquier respuesta acerca de la unidad que repre-
senta mediante el adecuado ajuste y manejo de sus suposiciones,
sin embaréo. no se debe olvidar que tales suposiciones deberin
ser explicitas ¥y los resultados deberdn ser consistentes con to-

das y cada una de ellas.

En este apéndice se describen algunos modelos reducidos li-
neales y no lineales, que representan a las operaciones unitarias
mds utilizadas en la simulacidn de procesos, clasificados como
modelos para unidades simples y modelos para unidades complejas,
en estos Gltimos proporcionando algunas orientaciones para un de-
sarro110 futuro y haciendo una importante observacidn aceréa de
éu aplicacidn.

Algunos de estos modelos fueron originalmente propuestos por
Jirapongphan (1981) y posteriormente modificados por Trevifio-lLo-

zano {1985).

C.1. MODELOS REDUCIDOS PARA__UNIDADES_ _SIMPLES

C.1.1. Modelo Reducido para Operacidén de "Flash”

Este modelo fué descrito en el Capitulo 4, Seccidn 4.3.3,
con el cual se ejemplificéd 1a forma en que se elabora un modelo

reducido a partir de un modelo riguroso,
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C.1.2. Modelo Reducido para la Entalpia de una Corriente.

Aqul se presentan tres modelos reducidos para el c&lculo de

la entalpia de una corriente.

El primef modelo se representa asi:

He = (a4 bT)?-Tmn Cf | €.
P —

el cual representa la entalpia especifica como una funcidn lineal

de Ya temperatura, en donde a y b son los coeficientes del

ﬁode1o reducido. £l coeficiente b tiene un significado fi-

sico sobre la capacidad calorifica y puede ser calculado como un

promedio ponderado de la capacidad calorifica en base wmisica de

cada componente, en esta forma:

b = an~m“-Cpn/an-mn (C.2)

en donde x es la fraccién mol, m

n @5 el peso molecular y Cp“

es la capacidad calorifica molar para el componente

ficiente a

n; el coe-

es calculado en tal forma que la ecuacién €C.1 es
satisfecha exactamente en la solucidn del problema base. Este

modelo se ajusta satisfactoriamente para corrientes con una fase

simple, ya sea de ligquido puro o de vapor puro; sin embargo.

cuando la corriente tiene una fase liquido-vapor, este modelo no

representa con precisién los cambios de entalpia con respecto a

la temperatura, en virtud del fuerte efecto de é&sta sobre 1las

condiciones de la fase, el cual puede originar cambios drasticos

en los coeficientes a y b.
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El segundo modelo para la entalpia de una corriente remedia

las anteriores desventajas al incluir las condiciones de fase en

una forma similar a2 como fué realizada en las ecuaciones des-
criptivas en la unidad de “flash” (identificacidn de fase): es

asi{ como el modelo para una corriente a dos fases es:

«— —_
He = (2 + bLT)- mel+ (ay + bVT)f\Jmn-vn

— -
= (ay, + b, S mo(f -v) o+ (ay + bVT)‘iﬂmn-vn

———= (C.3)

en donde Vo Y ‘n son las porciones de fn que son vapor y

l1iquido, respectivamente. Ahora, las variables Y de 1la

ecuacidon C.3, pueden ser referidas a la fraccidn vapor a una pre=
sién y temperaturas dadas mediante las ecuaciones de "flasheo"
4.58, 4.59 y 4.50. Sin embargo. la ecuacidén C.3 también in-

cluye el componente liquido y necesitamos modificarla usando el
balance de masa por componente, generando:

v (1 = B s K)o Ky B-f, =0 (c.a)

nor 1o tanto, las =cuaciones C.&, 4,58 y 4,50 constituyen 1la
exprasidn para el modelo reducido para la entalpia de una co-

rriente a dos fases:

ecuacidn 4.59: B., f - .v =20 (C.5)

ecuacidbn 4.50: in (Kb-P) -A- B/T =20 (C.6)

Este modelo agrega n+2 ecuaciones y variables; ademés
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reenplaza los 2 coeficientes reducidos originales por 6 nuevos

coeficientes para cada unidad.

E1 tercer modelo reducido para evaluar la entalpia de una

corriente es una variacidén de los anteriores al emplear funciones

de ajuste., del tipo:

id
- - LT
Hoe o o+ A+ B(T - T o) (C.7)

id
en donde, H es la entalpia molar de la corriente; H es la

entalpia de gas ideal; T

y 8

es la temperatura de la corriente y A
son pardmetros del modelo reducido obtenidos del cdlculo ri-

guroso de la entalpia a una temperatura de referencia Tref'

La introduccién del término de entalpia de gas ideal expresa
una. dependencia da 1z entalpia sobre la composicidn en los balan-

ces de energia, dentro del ciclo interno de calculo.

C.1.3. MHModelo Reducido_ _para _un_llezclador.

S6lo existen dos tipos de ecuaciones importantes en este mo-~

delo reducido. las cuales, de acuerdo a la Figura C.1. son:
Balance de materia:
. n

P~ £ (i) =0 (c.8)
a—

en donde j es el nimero de la corriente gue entra a la unidad.
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Balance de energia:
A - . - 3
Ca + BT, "m.p, = (2 + bT) 'Z,("'n £f(3) =0 (C.9)

en forma general:

HP P - HF(j) F(3) =0 (C.10)

Siempre se considera que el mezclador opera en forma adiabé-
tica y que su presidn de salida es la presidn mas baja.de las co-
rrientes de entrada, aunque también puede ser una presidn éspeci—
ficada por el usuario, Este modelo cqnﬁiene n+1 ecuaciones
m&s una ecuacidn para especificar la pf:sién a la salidandel
equipo. conteniendo (j + 1) (n + 1) variables y 2(J +:J) coe-
ficientes reduciﬁos (referentes a la entalpia). nDebe”notarse
que si las entalpias son usadas como variables denfro del ciclo

A

interno de ¢diculo., el modelo reducido es totalmepnte Tineal. %

€C.1.4, Modelo_ Reducido para_ _un_Divisor de _Corriente.

Suponiendo que existen j corrientes de entrada y k co-
rrientes de salida en esta unidad, de acuerdo a la Figura C.2,

se define la fraccidn dividida de una corriente Jj comno Sj'

Balance de materia:

sj'fn - ;l_P“(J) =0 (C.11)

ademés, E SJ = 3 (C.12)
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D T Py
e . .
fn(—z) . TE_Z' PE.‘ = Sy pn, Tp‘ PP
.‘.- - P — 1
fn(J) . TFJ. PFj
FIGURA C.1. FLUJO DE INFORMACION PARA EL  MODELD

REDUCIDO DE UN MEZCLADOR.

L & PR Tpge Pp]

£, 7.0 —— = Pa(3) Tpp

= e P2
p (k) o,

* pPk

FIGURA C.2 FLUJO DE INFORMACION PARA EL MODELO
REDUCIDO DE UN DIVISOR DE CORRYENTE.
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las temperaturas y presiones a la salida son consideradas como

iguales @ las condiciones de entrada, mediante ecuaciones de 1la

forma:

Tp(j)_— TF = 0 (C.13)

. - P, = .
Pp(J) £ 0 (C.14)

El nimero total de ecuaciones del modelo es de nk + 2k + 1,
expresadas en 3n 4+ 3 variables, sin ningin parametro reducido,
mientras que la fraccidn dividida, Sj. puede ser manejada cowno

variable de decisidn.

C.1.5. lModelo Reducido para un_ Calentador.

De acuerdo a la Figura C.3., esta unidad se describe asi:

Balance de materia:

P, = f, = 0 (C.15)

Balance de energia globeal:
< S o
{a + bT)p-lJ(mn-pn) - (a + bT)F A_J(mn'fn) - Q=0 '
-—= (C.16)

o en forma general:

H P - H_ f ~-QQ=20 (C.17)

en donde Q es la carga calorifica agregada a la unidad, ademis,

la presién de salida para esta unidad debe ser especificada por

el usuario,



502
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f.T.p, ——» > p . T, P
. n P

FIGURA (C.3. FLuJo DE INFORMACION PARA EL MODELO
REDUCIDO DE UN CALENTADOR.

FIGURA C.4 FLUJO DE INFORMACION PARA EL MODELD
REDUCIDO DE UN COMPRESOR,
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tura 'y el cambio de entalpia paraz un g2s no ideal puede ser des-

crita en una forma similar introduciendo un coeficiente politrd-

pico, u >k, en lugar de %k, por 1o tanto:

be 1Ty

LR

EH = (Vg )T-R-Tp o immoey ~ 1 (c.22)
u - P

’...F—

Yu 2 (u -~ 1) / u (C.23)
PP Ty

TP - T -;;~‘ ) {C.24)

en donde 2 es el factor de compresibilidad.

£l requerimiento de potencia de 1a unidad de compresids con

un 1007 de eficiencia mecdnica es:

M = - ] -
hp aH E w fn (C.25)

La eficiencie politrdpica y la eficiencia mec8nica usada pa-—
ra caracterizar una unidad de compresidon, se definen asi:

= (.
ep Y /Yu (C.26)

e = h' /n (C.27)
: m p ' p

Estos dos factores de eficiencia debern ser proporcisnados

come un parametro de entrada para la unidad.

£l modelo reducido para el compresor se constituye asi:
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Balance de masa:
a n (C.28)

Cambio de entaipia y requerimiento de potencia:
i

: P, ( Yy
= - JHaZBed - 1!
aH (2.8 4 Yu) TF :g PF H ; 1! (€.29)
S d
hp - (llem) AH -Z mn.fn = 0 (C.30)

Balance de entalpia:

(a + bT)P ;Z_Tn.pn - (a2 + bT)F E mn'fn - e (hp) = O
-——= (€.31)

en donde a y b son los coeficientes del modelio reducido para

el c&lculo de entalpia, segln ta seccidn C€.1.2.
En el modelo existen n+3 ecuaciones conteniendo 2n + 6

variables (pn. L % . % . T

reducidos (Z, Y, (a.b)P. (ayb)p ). en donde I
de compresibilidad

g+ Pgsv 4H. hp), con 6 coeficientes

es el factor
calculado mediante bioques de cZlculo riguro-

s0s; mientras que Yu es calculado segin se indica en las ecua-

ciones C€C,26 y C€.20 con Cp y Cv, tambidn calculados median-

te bloques de clliculo rigurosos.
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T2 MODELOS _REDUCIDOS

PARA UHIDADES COMPLEJAS.

T.2.1. Hodelos Reducidos para

Reactores,

E1 modelado de reactores para la simulacidédn de procesos to-
dawhia esta en su etspa de desarrollo.

La mayorias de los simu-
Nadores existentes s8lo ofrecen modelas de reactorecs que calculan

@l tballance de materia en base a un rendimiento especificado o so0~
bre wma determinada conversidn.

Los Onicos simuladores comerciasles que actualmente ofrecen

Tos dbs modelos estandar para reactores ideales - Reactor de Tan-
quee Mgitado Continue (RTAC)

Y
((mm /) -

Reactor Tubular con Flujo Tapdn
y ASPEN PLUS (1984),
parttimente recordar que los modelos de reactores
maxtelos

son ASPEN (1980) ¥y aGn asi eas

ideales son sblo
simplificados

raeferentes a

l9s complejos
wii@men lugar en los reactores reales.

fendmenos que

‘£s necesario reconacer dos tipos diferentes de reactores pa-
ma Nos cuales se requieren modelos reducidos: primero, aquellos
qume montienen sblo ecuaciaones algebraicas,

tales como los modelos
tbasatios en rendimientos especificos y el modelo

RTAC estandar;
sepundo, aquellos modelos que vincluyen ecuaciones diferenciales,
@n dionde el modelo de

RTFT, es el mas representativo,

Los modelos basados en ecuaciones algebraicas que actualmen—

e wxisten implementados en los principales simuladores, sdlo
awnitienen ecuaciones de balance de materia y energia.

Los mo-~
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delos reducidos para estos reactores también pueden consistir de
ecuaciones de balance de materia (lineales para los modelos
simples de extensidn y rendimiento de reaccidn, no lineales para
el RTAC). ¥y ecuaciones del balance globsl de energfla. Un

ejemplo de este tipo de modelos es el descrito en C.2.1.1.

E1 caso de unidades descritas mediante sistemas de ecuacio-
nes diferenciales, es completemente diferente del problena de en-—-
contrar ecuaciones algebraicas simples que aproximen el co-porta-
miento de otras ecuaciones algebraicas mds complejas. La so-
lucidn de este problema puede ser la clave para extender el con-
cepto modular simultineo a otros problemas que contengan ecuacio-
nes diferenciales ordinarias, tales como la simulacidn dindmica.
En 1a seccidn C.Z2.1.72. se presents un msdele reducido para un
reactor con flujo tapdn, originalmente propuesto por Trevifio-Lo-

zano (198%).

C.2.1.1. Modelo Reducido para_un Reactor Estequiom&trico.

Este es un modelo prOpuesio por Jirapongphan (1%81;, bajo

estas limitaciones:

a) Unicamente se verifica una reaccidn quimica.
b) La fraccidbn de conversidbn se limita a un sélo reactivo.
c) S6lo existe una corriente de alimentacién.

d) S510 existe una corriente de producto.



Oe acuardo a l1a Figura C.5., se puede definir on Tnfiice de

reactivo limitante, J. como:
, N
" - ]
Pt :
R e Sp < 0} (@-32)
B L R !
N 3

en donda, Sn es el coeficiente estequiondtrico para el conpe—

neate n en Ya reaccidm.

Tanhién se define la relacidn entre
las coeficientes esteguiondiricas para los conmpomemtaes

m oy I
] a ™ Sn ¥ SJ (T 33)
entonces, las ecuaciomes del pmedeleo reducido som:
Balance de masa:z
X - C"FJ -0 [((of: 2 3)]
- X -~ T
B, A X fn - Q .28

Balanze de emargia:z
Q H;X ~ (& « hﬁ)?}iéfn"Pm + (a » bH)$j; mhffm = @

— (..
@ Diam,

L R Hp- P e B F =0 (&..37)

en donde. X o35 la extemsidm de reaccidm dell reactiive THimbtamite.,

£ es la Fraccidm del reactivo limitamte siemdo comwertido, w

Hr a3 all caller de reaccidm imvelwcrado por mol de reactiwe et~

tamtte, ¥y Q es 2l calor agregado all reachtor.
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En este modeio existen n+2 ecuaciones expresadas en 2n+6
variables (p, . f,o Tpo Tp Xo €« Qo P)y con n + 4 coeficien~
tes reducidos ( Sn. (a.b)P. (a.b)F). Los coeficientes este-
quiométricos. Bn. son calculados empleando 1a ecuacidn C.33.

Trevifio-lozanc {(1985) propone un modelo reducido en el cual

se realizan W reacciones quimicas:

Balance de masa:

ST Tg
- > - Y. D7 n .
p_ - f_ o+, (Fgd-(x2 s 0 (C.38)
- J
m=} - -
en donde, fJ representa el flujo de entrada de un componente
claves; Sn y SJ son los coeficientes estequimé@tricos para el

componente n y para el componente clave J, respectivamente;

y Xm represenia la conversidn del componente clave en la reac-

cidn m.

Balance de energia:

HooF - H

F P+ G =2¢ {C.39)

P

siendo G, en este caso, el calor neto agregado al reactor; ade-
mds, la presidn de la corriente de salida debe ser especificada
por el usuario. E1 ndmero total de ecuaciones. variables y

coeficientes reducidos es el mismo que en el caso anterior.
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Q
L ) TF- PF pn. TP. PP
FIGURA c.5 FLUJO 13-4 lNFORMACiON PARA EL MODELO
REDUCIDO pe UM REACTOR ESTEQU\METRICO.
Q
£ . TF' PF Py TP' PP
\ \
1=0 71=1
FIGURA c.6 _FLUJ0 DE ‘NFORMAC!ON pPARA EL MODELO
UN REACTOR DE FLUJO TAPON.

REDUCIDO DE
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€C.2.1.2. Ghodelo Reducido para un Reactor con Flujo Tapdn.

Dada la complejidad de este problema es necesario realizar
una breve introduccién., previa al planteamiento del modelo redu-

cido.

De acuerdo a la Ffigura C.6, se consideran n componentes

incTuyendo reactivos y todos los productos posibles. Una co-
rriente de alimentacidn entra al reactor a una presidn P y una
temperatura T (en algunos problemas pueden existir varias fa-

ses a diferentes temperaturas fluyendo a través del reactor
si éste es el caso, un balance diferencial de energia para cada
fase se debe calcular para obtener los diferentes perfiles de
temperatura). Se representa un vector f que agrupa los
flujos por componente a la entreds del rauctor, £ . Dentro
del reactor tienen lugar una serie de reacciones y ciertz canti-
dad de calor es agregada o removida con el objeto de controlar la

temperatura en el reactor.

Los flujos por componente, y la temperatura y presidon de las
corrientes cambiardn dentro del reactor en una forma que sdélo es
descrita adecuadamente mediante un sistema de ecuaciones diferen—

ciales no lineales:

_dE L He (E. T, P) (C.40 a)
1

L Hy (F., T. P) (C.40 b)
d 2 :
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_____ = Hp (E, T, P) (C.40 c)

en donde Z indica la posicidn dentro del reactor con respecto
a su entrada, por 1o tanto, a la salida del reactor, Z = L, 1las

variables de las corrientes tendrin valores F » T

-sal P

p* "p°

E1 propdsito del modelo reducido del reactor es aproximar
Tos valores de les variables de las corrientes de salida, Esa]'
TP y P pr 2 partir de las condiciones de entrada conocidas, Een.
Tp ¥ Pp y otros datos externos relevantes, tal como los coefi-
cientes de transferencia de calor. Esta aproximacidn se debé
realizar mediante un sistema de ecuaciones algebraicas que se

adapten adecuadamente a las ecuaciones diferenciales originales.

Una forma de lograr esta adptacidn es aproximar la composi-
cidén completa junto con los perfiles de presidn y temperatura del
reactor. Esto se logra usando polinomios de orden m, en
donde m es un ndmero elegido por el usuario para un determinado

probiema, y que tienen la forma:

- b '

E o= hoe + (Ap + A2 + 8,0 70 + Lo (C.41 a)
T = ﬁOT + (51T + AT)Z + AZT 2+ ... (C.41 b)
Po=Bgp * (Byp + A)Z + A, 27 + ... (C.41 ¢)

Para el caso mds general. el orden de los polinomios que
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describen los perfiles de las diferentes variables puede no ser
el mismo, En este caso, el ndmero de coeficientes del poli-
nomio cambia, sin embargo, l1a estructura global de las ecuaciones

del modelo reducido peurmanece sin cambio.

La principal caracteristica de este modelo reducido es que
Tos coeficientes del polinomio, 50‘ Ay 52. etc.. no son unica-
mente pardmetros del modelo. Por el contrario, estos coefi-
cientes son variables del modelo reducido que son determinadas
a partir de ciertas condiciones iniciales. Los coeficientes
X son parametros del modelo reducido que son determinados a par-—
tir de Ya solucidn rigurosa de las ecuaciones diferenciales para

el punto base dado por ias condicionegs iniciales, La funcidn

de estos coeficientes serd descrita mas adelante.

Las ecuaciones necesarias para determinar los coeficientes
del polinomio, Age Aqr vae son obtenidas mediante técnicas

de colocacidén aplicadas a2 conjuntos linearizados de ecuaciones

diferenciales. Dado un conjunto de m puntos de colocacidn
* * E X
(elegidos por el usuario), Z]. 22. e e Zm' es posible definir

un sistema de m{n + 2) ecuaciones algebraicas cuyo lYado dere-
cho corresponda a una expansién de primer orden en series de
Taylor de la derivada de la funcibdn Hy en el punto de coloca-

cidn 1 de la forma:

3
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e\ 3H l - o
H + ) ewu=- A A2, + ... = F +
VAR i Ao, * Mr 2o r)
r=1 ° J
auk . «
O . .7 -
PUI PR e EE B R
f
!
' BT * 28,17
36 . (Agp * AipZy * -on =P ) = AL 2klg * oeeen
J
————— (C.42)
para: k=1, 2. ..., n+2 {n = nimero de componentes)
J =1, 2, «i.v @ {(m = grado del polinomio)

E1 valor de una variable cuyo perfil es descrito {en fcrm;
diferencial) por Hk‘ es aproximado mediante el ﬁo?inomio co—
rrespondiente sin el té&rmino lineal de correccidn Ak Z. Los
asteriscos son usados para indicar los términos evaluados en el

punto de colocacidn Z5.

En este sistema de ecuaciones las incognitas son los coefi-
cientes 51. éZ' cee y ém' Los coeficientes independientes Ag,
son determinados a partir de las condiciones de entrada mediante

estas ecuaciones:

IAOFi { Eenj
: e '

A - Aot | = 1T, i (C.43)
=0 i Fo
i i i
[fop LPr
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Los pardmetros del modelo reducido que deben ser determina-—
dos a partir de Ya solucidén rigurosa de las condiciones base a
la entrada del reactor, son los elementos de la matriz Jacobiana

de l1a derivada de las funciones H en cada punto de colocacidn.

La eleccidn de los pardmetros del modelo reducido puede ser

justificada por estos argumentos:

a) Las derivadas parciales de primer orden de las funciones
H toman en cuenta la adaptacidn del sistema original de ccuacio-

nes diferenciales.

b) La forma de los perfiles de las variables dentro de)
resctor {(determinada por los valores de las derivadas parciales
‘a través del reactor) son, usualmente, menos dependientes de ias
-condiciones de entrada que las mismas variables de las corrientes
por lo tanto, estos coeficientes constituyen un mayor conjunto de

variables de iteracién para 1os cidlculos de convergencia.

c¢) Los métodos numéricos usados para integrar sistemas de
ecuaciones diferenciales ordinarias en aplicaciones practicas de
ingenieria (GEAR, EPISODE, etc¢.) reqguieren el cdlculo de deriva-
das en cada punto a 1o largo de la integracidn, segln lo destaca
Carnahan y Wilkes (1980): por lo tanto, la evaluacidén de los coe-
ficientes reducidos del modelo no involucra traEajo adicional,
puesto que la matriz Jacobiana de las funciones diferenciales en
cada punto de colocacidén generalmente es calculada en forma auto-

matica como parte del paquete de solucidn.

Es importante recordar que uno de los requerimientos de los
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modelos reducidos usados en los c8lcules modulares simulténeos.

_es_que sean exactos en el punto base en donde fueron generados.

En el caso del reactor de flujo tapdén, las ecuaciones de co-—

locacidn no garantizan por si mismas que la solucién de) modelo

reouacido coincida con la solucién rigurosa an las condiciones ha-—

se a la entrada del reactor. puesto que las soluciones dadas por
los modelos rigurosos y los modelos

reducidos solo se requiere

que coincidan a la salida del reactor.

Con el objeto de hacar coincidir ambas soluciones, se agrega
una funcidn lineal) de correccidn a los polinomios, y los parame—

tros de correccidn A son calculados a2 partir de la diferencia

entre las soluciones rigurosas y reducidas evaluadas a la salida

del reactor para osz2s condiciones base iniciales, es decir,

- - ~ . 1
‘_F..‘i ]Fsal‘ ‘,-A-OF +A‘1F Lo+ ”'i
Lo ; ! i
A = T = ;TP - QEOT + Ay L+ ... (C.a24)
iP P Page * &p L+ oo
s i _base

- - base

Ltas funciones de correccidn son agregadas a los polinomios

de colocacidn para obtener los perfiles aproximados de las varia-

Ples. descritos por las ecuaciones C.4).

Un desarrollo futuro en esta area podria ser la adaptacién

de este tipo de modelos de reactor dentro de procesos que conten-—

gan columnas de absorcidn continuas u otras unidades descritas

mediante ecuaciones diferenciales ordinarias.
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c.2.2. Modelo Reducido _para_ _una_ Columnz de Absorcidn.

Este modelo fué desarrollado para absorbedores adiab8ticos
de etapas méGltiples. A pesar de que este modelo aln nc ha si-
do integrado a un simulador modular simultdneo, fué probado bajo
una amplia variedad de condiciones y los resultados publicados
por Trevifo~Lozano, Kisala y Boston (1984). Este modelo
cumple con los requerimientos descritos en l1& seccion 4.3.1,.1.,

referidos a una unidad compleja real.

Considerando una columna de N etapas, tal y como se mues-—

tra en la Figura C.7, se obtiene:

Balance de masa giobai:

Oaner = Ta1) = o g = va,0) =0 (€C.45)

Balance de energia global:

L v L v
Unet * Huer + VooBg = LynHy = VyeHy = Q (€.46)

en donde, Hy se refiere al flujo de entalpia molar de la co-
rriente j. En general, la entalpia de una corriente es una

funcidn de la temperatura., presién y composicidn.

Puesto que el efecto de 1a temperatura es mayor que el de
otras variables y la capacidad calorifica es una funcidn relati-
vamente poco dependiente de la temperatura, la entalpia molar
puede ser aproximada mediante esta expresidn:

id
H=H + A+ B(T - Tref) (C.47)
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la cual representa la ecuacidén C.7, empleada para modelar la en-
talpia de una corriente, manteniendo la composicién constante.

Los balances globales de materia y energia proporcionan re-
Jaciones que las corrientes de entrada y salida deben satisfacer;

sin embargo, elias no detecrminan la distribucidn de componentes

en las corrientes de salida. La distribucidén es indiczda me-

diante dos tipos adicionales de ecuaciones, empleadas en e~ mode-

1o reducido: ecuaciones de equilibrio de fases para las etapas
y ecuaciones abreviadas que proporcionan una descripcidn zgroxi-

mada de la separacidn multicomponente en multietapas.

Para las relaciones de equilibrio, las volatilidades relati-
vas se eligieron camo pardmetros del modelo reducido debido a su

pequeiia dependencia de la temperatura, presidn y composicidn: por

ejempla, para un componente n en 1a elepa 1, la constarte de

equilibrio liquido-vapor (coeficiente de distribucidn), Kn 1

puede ser expresada en términos de la volatilidad relativa, 2asi:

Kn.'l = n . Kb] {C.48)
en donde, = n.1 @5 la volatilidad relativa del componz-<e n
y Kb1 es una constante de equilibrio de referencia. - for-

ma similar, para un componente en la etapa HN:
= = . fC.49
Ka.n n,N KbN )

Yy las constantes de equilibrio de referencia, Kb1 y KbN' son

determinadas a partir de la solucibén rigurosa del case base como
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etapa 2

etapa 1

FIGURA .7 Ftudo bpe INFORMACION paRa EL  MODELO

REDUCIDO DE yNA COLUMNA DE ABSORCION,
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un precmedio ponderado de las constantes de equilibrio liquido
vapor por componente, de acuerco al desarrollo propuesto por

Boston y Britt (1978); por lo tanto, para cada etapa:

LI
In K = 2 v «In Ki (C.50)

i=1
en donge, vy son los factores de ponderacidn, Se pueden
usar Jlas fracciones mol de vapor, Yo.u como factores de ponde-
racidn para Kbﬁ y las fracciones mol de ligquido, X, 1+ Para Kbr

E1'error introducido a2l asumir que las volatilidades relati-
vas de todos les comgonentes en ambas etapas permanece constante
cuando la temperatura, presidn y composicidn han cambiado a par-
tir de las condiciones base, tipicamente es muy pequefio, en vir-
tud de la poca dependencia de la volatilidad relative en esas
veriebles. Sin embargc, los valores de 1las constantes de
equilibrio de referencia pueden depender fuertemente de la tempe-
ratura y de la presidn, y en menor grado de la composicidn, por
lo tanto, para tomar en cuenta esta dependencia se utilizan ecua-
ciones de constantes de equilibrio similares a aquellas empleadas
«n el modelo reducido para la operacidn de "flash", Capitulo 4,

seccidn 4.3.1.3.:

In (Kp P) = a + b(-1- - -1 (.51)
Y

En el modelo reducido, tanto Kb1 como N’N' son represen-—
tadas medianta ecuaciones de este tipo, eligiendo como temperatu-

ras de referencia, T? y Tr » las temperaturas del caso base, en-—
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fatizando el hecho de que estas ecuaciones calculan las constan-
tes de equilibrio mediante desviaciones de las condiciones ini-~

ciales, por 1o tanto:

K. P.Y = S I
1n (Kb1 P1/ a, + b,( 7] T (c.52)
1 1
In (Ky +P ) = ———— = m——— C.53
L T oy *+ byl T = ) ( )

Las constentes de equilibrio de referencia a las condiciones
base, KEI Y K:N' pueden ser evaluadas mediante lz ecuacidn
C.50 y los valores de las constantes de equilibrio y las frac-
ciones mol para cada componente. Estas cantidades usualmente
estan disponibles como parte de la solucién dada por el modelo
riguroso del absorbedor, o pueden ser cezlculadas a partir de los
perfiles de composicidén a lo largo de la columna. Puesto que

-l1as volatilidades relativas, <« 0ol y = T se consideran
constantes, sus valores se calculan en forma simple usando datos

del caso simplificado, por ejemplo:

@ g = —m-gtee- (C.54)
* K
by
3* . .
SR _-_5-_*_4-_ (C.55)
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L.os parémetros bi y bN de las ecuaciones C.52 y C€.53

pueden obtenerse 2z partir de valores para las -constantes K a

dos temperaturas, mantsniendo constante la composicidn.

Una vez que se han definido los parimetros del modelo simpie

necesarios para represeatar las constantes de equilibrio liguido

vapor en las etapas in‘erior y superior de la columna, ahora es

posible elaborar una ecuacidon para cada etapa que describa el

equilibrio fisico enzcre las corrientes de liquido y vapor que

abandonan cada etapa. El desarrollo de esa ecuacidn para la

etapa superior se inicia al considerar esta idernidad:

n n
< R
; P - Y oy, . = (C.56)
/ AL N 7 i,
i=1 i=1
en donde, x| N Yy Yyt se refieren a la fraccidm mol del
1, at

componente 1 en las corrientes de liquido y vapor que abandonan

la etapa i, respectivanente. Usando el criterio de equili-

brio liquido—-vapor, la expresidn anterior se convierte en:

<o ;
5 s - _R_L__ - 1,ot =0 (C.57)
e ed L S ]

Sustituyendo la ecuacidn C€.49 en (.57 y representando

las fracciones mol de la fase vapor en términos de flujos wolares

N . LIS 1_0j =0 (C.58)
Z ; 1,5 xi N
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y mediante un desarrollo similar, para la etapa 1 se tiene:

n
<

) 1 Ky » = - 1.0) =0 €.59

Lo Tior Koyt ) (c.%9)
i=1

por lo tanto, las ecuaciones .58 y c.56, representan el

equilibrio de fase combinado y las ecuaciones constitutivas.

En adicidbn a las ecuaciones de equilibrio para las etapas
inferior y superior, se& hace necesario aproximar el comportamien-

to de la separacid6n multicomponente en un sistema multietapa.

La ecuacidn de Kremser (1963), representa una solucidn ana-
1ftica al problena, bajo ciertas condiciones. Esta ecuacibn
describe la distribucidn de un ccimpornente relacionando las co-
rrientes de salida, leas corrientes de entrada, el namero de eta-

pas y las propiedades promedio de la mezcla en la columna.

Para un componente n, la ecuacidn de Kremser puede ser es-

crita como sigue:

N =N T =N+1
(1.0 - e (8 =Sy -1 .(1.0 - =0
(vn.O + ]n.N+1) .o Sn) * ]n.N+l (sn Sn) ]n.l (.o Sn )

————— (C.60)
en donde, §xr' es el factor promedio de separacidn para el
componente n en la columna, definido como

_ K v
S = -0 (C.61)
n L

en donde, Kn' V y L son la constante de equilibrio promedio,
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flujo de vapor y flujo de 1igquido, respectivamente.

Debe notarse que los factores promedio de separaciom serin
funciones altamente dependientes de la composicidn de la corrien-—
te de alimentacidn y de leas condiciaones de operacidn. Con el

objeto de introducir parimetros de modelo que sean menos depen—

dientes de estas variables, es posible seguir un desarrollo para-—

lelo como en el caso de Jas constantes de equilibrio por compo-

rente y definir un factor de separacidn de referencia, S . ¥

n

pardmetros de mnodelo simples, B8 ., que relacionen el factor de

n
referencia con los factores de separacidn individuales para cada

componente:

n nob (c.62)

Lgs pardmetros del modelo reducido, Bn, son calculados al

resolver la ecuacidédn C,61 para S para‘cada componente y ¢al-

culando Sb a las condiciones base medianie una ecuacidén analoga

a la ecuacidn C.E0.

€s razonable asumir que para desviaciones en las condiciones

de operacidédn a partir del caso base, los factores de separacidn

por componente cambiardn bastante, pero en forma tal que el

cawbio relativo de todos los componentes serd mucho menor; por

ejemplo, cambios en la presidén y temperatura afectardn cualitati-

vamente las constantes de equilibrio y los flujos de liquido y

vapor en la misma forma, de modo que 5 variard para todos los

componentes; ademés, se ocasiona una pequefia dependencia de B]

con respecto a las condiciones de operacidn.
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Para tomar en cuenta las variaciones del factor de separa-
cidén en el modelo, se introduce Sb como una variable a ser de-
terninada y no como un pardmetro del modelo reducido. Esto
pernite al modelo reducido responder apropiadamente a los cambios
en temperatura, presidn y condiciones an las corrientes de entra-
da; por lo tanto, al resolver el modelo reducido, los factores
de separacidn efectivos, Sn. son calculades a partir de la

ecuacién C.62 usande un valor de Sb el zual es determinado

en la solucidn del modelo reducido.

Anteriormente se destacd la importancia del andlisis de gra-
dos de libertad en el desarrollo de un modelo reducido. Con
el objeto de ilustrar este punto, en las Tablas c.1 y c.2,
se muestra el andiisis dec grados de libertad para el modelo rigu-
roso y para el modelo reducido de una columna de absorcidn, res-
pectivamente. Lo primero que se debe notar es que el nodelo
reducido estd formado por 2n + 5 ecuaciones, contra (3n + 3)¥
ecuaciones del modelo riguroso. Esta reduccién en el nlmero
de ecuaciones es muy significativa, especialmente para columnas
grandes y que manejan un gran nimero de componentes. Otra nota
importante es que en ambos modelos existe el mismo ndmero de gra-
dos de libertad, con la {nica diferencia de que el modelo reduci-
do requiere sdlo la presidn de 1a primera y de la (ltima etapa,
mientras que el modelo riguroso necesitz un perfil de presidn
completo de la columna. finalmente, las variables de las co-
rrientes de salida (flujos y temperaturas) pueden ser calculados
con ambos modelos una vez que son especificadas las variables de

las corrientes de entrada, nimero de etapas y perfil de presidn.
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Ecuaciones
Balance de materia por componente nx N
Ecuaciones de equilibrio x N
Modelos de constante de equilibrio x N
Balances de energia N
i“odelos de entalpia de vapor H
#odelos de entalpia de liquido 8’
(3n + 3) il
Variables
Flujos por componente liquido n x N
Flujos por componente vapor x N
Constantes de equilibrio ox N
Variables en corrientes de entrada 2n x N
Temperatura en cada etapa |
Presidn en cada etapa N
Entalpias de liaquido y vapor 2N
Niamero de etapas 1
(3n+4)H+2n+5
Grados _de libertad 2n + 3 + N
En el modelo riguroso se requieren K grados de
libertad para especificar el perfil de presién.
TABLA C.1. ANALISIS DE GRADOS DE LIBERTAD DEL MODELO
RIGUROSO DE UKNA COLUNNA DE ABSORCION.
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1. Ecuaciones

Balance de materia por componente

n
Belance de energia 1
lodelos para constante de equilibrio 2
Ecuaciones de equilibrio 2
Ecuaciones constitutivas n

2n + 5

2. Variables
Flujos por componente (Vn.O: ]n.1: YNt ]n.N+1) 4n
Temperaturas (Tqi T1: TH: T“+1) 4
Fresiones {7y PN)

Nimero de etapas (ii) 1
Otras: (Kb]; KbN: Sb) 3
4n + 10
S

3. Grados de libertad 2n + 5

4, Pardmetros de modelo reducido 3n + 12
(“n']:':n‘”:31: a3 bioa: bN: A]: B1: AO: BO:

A B Pard By )
TABLA C.2. ANALISIS DE GRADOS DE LIBERTAD DEL MODELO

REDUCIDO DE UNA COLUMNA DE ABSORCION.
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C.2.3. Modelo Reducido__para__una__Columna__de Destilacidn,

El desarrollo de un eficiente modelo reducido no lineal para2
columnas de destilacidon es fundamental para la implementac:3an
prictica del concepto modular simultineo. Este modelo cdecse
cser 16 suficientemente general como para describir columnas -.y
conplejas; el minimo requerimiento es que el modelo consicere
miltiples corrientes de alimentacidn y de producto, calentadc-es
internos y configuraciones no estandarizadas, tales cono deri,z-
ciones taterales. Adicionalmente, el nodelo deberd prever “:
existencia de especificaciones de disefio sobre las variables ce

las corrientes internas.

Para cumplir estos objetivos, Trevino-Lozano propusc unz
aproximacidén en base a la reunidn de varios bloquas de operacis-
nes unitarias, en especial los modelos reducidos para separadorss

instanténeos ("flash™) y columnas de absorcidn.

Por ejemplo, una columna de destilacidn simple con una al:i-
mentacidn, un rehervidor y un condensador podria formarse po-

seis bloques: el plato de alimentacidn podria ser descrito c:cr

un modelo de mezclador y uno de operacion de "flash"; las s=cz-
ciones de rectificacidn y separacibn se representan por modelcs

de absorbedor y dos modelos de operacidn "flash" son usados parsz

(3

describir al rehervidor y al condensador. La Figura .
ilustra graficamente las diferentes secciones de un modelo c=
columna de destilacidn. Columnas més complejas pueden ser

descritas adecuadamente. agregando mads secciones (o sea, mds mc—
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—» DESTILADO
MODELO  DE
CONDENSADOR
e ASHY
T4
MODELO SECCION DE
DE RECTIFICACION
ABSORBEDOR
ALIMENTACION ————a{  MODELO DOE PLATO ~ DE
FLASHY ALIMENTACION
MOBELO SECCION O
0E
RECUPERACION
ABSORBEDOR
MODELO DE
MELASH REHERV IDOR
l >  FONDOS
FIGURA C.8. FLUJO DE INFORMACION PARA EL MODELQ

REDUCIDO OE. ‘UNA  COLUMNA DE DESTILACION.
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delos reducidos de operzciones unitarias mds simples), al esquenma
basico. De esta manera las ecuaciones de los modelos reduci-
dos son manejadas de& acuerdo al problema, evitando estructuras

demasiado complicadas.

La idea de construir el modelo para una columna de destila-
cidn mediante la combinacidn de unidades mds simples fué desarro-
Tlada y probada por Lee {(19£3). Sus resultados muestran que
los modelos reducidos generados para una amplia variedad de con-
figuraciones son funcionales y predicen en forma aceptable el
comportamiento de la columna, alin en condiciones alejadas del ca-
so base, y esto se cumplid adn para sistemas moderadamente no
ideales. E1 Gnico casc en donde esta aproximacidén fué poco
satisfactoria fué@ para destilacidn azeotrdpica. en donde se re-
quieren modelos reducidos més complejos para representar esos

sistemas altamente no ideales.

E1 concepto de ciclo interno-ciclo externo dentro de 1la
simulacidn modular simu]ténga ha creado varios algoritmos para
destilacidn bajo este enfoque. Estos modelos son, en general,
mis complicados que los modelos reducidos generados a parzir de
la adicién de modelos mds simples, en virtud de que los célculos

simplificados deben ser realizados etapa por etapa.

Boston y Sullivan (1674) y Boston (1980), presentzn una
detallada discusién sobre los algoritmos de destilacidn bajo un
enfoque de ciclo interno-ciclo externo. La alta complejidad

de algunos de estos modelos contrasta con el eficiente manejo que
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hacen de los casos altamente no ideales.

Cho (1982). realizd un desarrollo de modelos reducidos,
tanto dindnicos c¢omo en estado estacionario, para problemas de
absorcidn y destilacidén en bzse a una aproximacidn polinomialg
sin embargo, adn falta comprobar su efectividad en la solucidén de

problemas rezles complejos.

51 biern es ciertec gue los resultados publicados por Jira-
pengphan {(1980), Pieruccy (1982Z) y Trevifo—Lozano (1985), in-
dican que los modeios reducidos son c¢laramente superiores a las
aproximaciones modulares secuenciales convencionales y que puedeén
manejar problemzs reales nm3s eficientemente que 1os actuaies 37—
muladores orientadas =2 las ecuationes, se debe tener especial
cuidado &l trzbajar con unidades comoplejas. especialmente con

reactores y unidades de separacidon, puesto gque de no existir for-

wulaciaones adecuadas pueden rendir resultados contraproducentes.

El afdn de wmodelar unidades complejes con modelos reducidos
puede conducir a la creacidn de modelos simples gque sean demasia-—
do Initados e inexactos y que pueden causar fallas y retrasos en
la convergencia, no sdblo de esas unidades, sino del proceso en

general, tal y como fu&é senalado por Chimowitz (1983).




NONENCLATURA



NOMENCLATURA

MAYUSCULAS

A Matriz de coeficientes lineales. Parametro del modelo reducido
polinomial.

Aé Matriz constante y no singular.

B Submatriz Jaccbiana de especificaciones de disefio. Matriz aproximada.

Cc Matriz Jacobiana aproximada de un sistema.

Cp Capacidad calorifica.

1] Aprox&macian diagonal de una matriz Jacobiana.
Vector de errores.

F Flujo molar total como alimentacidén a un proceso o a un ciclo de éste.

H Inversa de una matriz Jacobiana. Vector de restricciones de disefio.
Flujo total de entalpia.

1 Matriz identidad.

J Matriz Jacobiana. Indice de reactivo limitante,

K Contador global de iteraciones. Coeficiente de distribucién ds fases.

Kp Coeficiente de distribucidn entre fases en el estado de referencia.

L

Flujo molar total del producto en fase liquida. Factor triangular
inferior de una matriz. Funcidn lineal.
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Nimero total de reacciones quimicas dentro de un reactor.
Parédmetro de cambio del método hibrido Newton - Broyden - Schubert.

Presion. Flujo molar total de productos. Vector de parametros de
equipo fijos.

Carga térmica. Conjunte de las funciones de residuos.

Constante universal de los gases. Vector de variables de retencién.
Vector de las variables en las corrientes no cortadas.

Coeficiente estequiométrico para el componente n en una reaccidn.

Temperatura. Vector de las variables en las corrientes de corte y de
las variables libres. Ruta homotdpica.

Conjunto de todas las variables de entrada y salida de cada unidad en
el proceso. Factor triangular superior de una matriz,

Vector de variables internas aludidas por las ecuaciones de conexidn de

cierta unidad. Flujo molar total del producto en fase vapor.
Vector de parametros de equipo libres (manipulados). Trabajo.
Vector de variables en las corrientes de entrada. Extensién de la

reaccidn del reactivo Timitante.

Vector de variables en las corrientes de salida.

Factor de compresibilidad. Posicidn dentro de un reactor tubular.
Vector que incluye variables internas, de retencidén y de salida. -

Vector que incluye variables de entrada y parametros de'equipo fijos.
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berg-Marquardt,

MINUSCULAS

a Coeficiente del modelo reducido. Pardmetro del método de Weyburn.

013 Elementos de una matriz de ciclo.

b Coeficiente del modelo lineal sobre los residuos de Jirapongphan.

bki Elementos de la matriz Jacobiana aproximada.

€, Flujo molar para el componente n en las corrientes internas.

e Factor de perturbacién de una variable. Nimero de parametros de
disefio del modelo evolutivo.

ep Eficiencia politrdpica.

€n Eficiencia mecanica.

o Filujo molar para el componente n en la corriente de alimentacidn.

g Direccidn de avance en el método del Descenso Maximo.

hij Parémetros de discrecidon del método de Newton.

hp Requerimiento de potencia en un compresor.

3 Nimero de corrientes de alimentacidn diferentes de cero.

k Relacién Cp/Cv

]n Flujo molar del producto n en fase liquida.

m Contador de iteraciones del ciclo interno al aplicar el MAR. Orden
de un polinomio,

ny Ndmero de corrientes internas para el i-&simc mddule unitario.

n. Ndmero total de componentes en un sistema.

p Parametro de equipo fijo. Factor de carreccidn en el método Leven-
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Flujo molar total para el componente n en alguna corriente de producto.

Vector que modifica a 1a K-&sima iteracidn.

Funcidn de residuos. Pardmetro del método de Wegstein.

Variable de rctencidn, Longuitud de arcc en la homotopia diferancial

Cierto nimero de iteraciones sucesivas.

Coeficiente de control usado para forzar el avance de una funcidn hacia
un valor extremo.

Diferenciaz en el valor de una misma variable en dos iteraciones con-
secutivas.

Factor de amortiguamiento del método Quasi-Newton.

Factor de homo-
topia .

Escalar usado para prevenir la divergencia de la K-&sima iteracidn,

Coeficiente politropico de compresion,
Flujo molar del producto n en fase vapor.

Pardmetro de equipo libre (manipulado). Factor de ponderacién.

Variable de una corriente de entrada al proceso, ciclo o unidad.

Fraccién mol del componente n en fase ljquida.

Variable de una corriente de salida del proceso, ciclo o unidad.

Fraccidén mol del componente n en fase vapor.
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INDICES

Sd Indica que uns variable pertenece a un proceso adiabit-ico.

F Indica una propiedacd de la corriente de alimentacidn a un proceso.

‘h Indica 1a variable sobre la que se impone una restriccidn de disefio.

i Elemento de fila de una matriz. i—ésimo mddulo unitario.

id Valor de una variable en condiciones ideales.

J £lemento de columna de una matriz. J-&sima entrada a un médulo unitario.

k Contador de iteraciones en el ciclo externo de célculo. k-&sima sa~
l1ida de un médulo unitario.

L UTtima jteracidn.

m Contador de iteraciones en el ciclo interno de calculo. Variable que
pertenece a la m—é&sima reaccidn quimica en un reactor.

mm Elemento de una matriz situado en su diagonal principal.

n n—ésimé especie quimica en una corriente,

P Indica una propiedad de la corriente de productos de un proceso.

R Indica una propiedad de una corriente de recirculacion.

ref Indica el valor de une variable tomada como referencia.

t Indica el valor de una variable tomado como prueba.

T Transpuesta de una matriz.

) Indica el valor de una variable en la iteracidén inmediata anterior.

(&) Indica valor inicial o solucidén conocida de una varijable o funcfén.

*

Indica que el valor de esa varible es la sclucidn buscada en un process

iterativo.
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GRIEGAS
« Volatilidad relativa. Extremo inicial de la iteracidn por homotopia. -
< Coeficientes generalizados del MAR en cada iteracidn.

14

Fraccidn de vapor. Extremo final de la iteracidn por homotapia.
Parémetro de disefio en el modelo evolutivo.

Incremento aplicado a una variable. Radio de la regidén en la que se
confina la linearizacidn de variables.

Fraccidn de reactivo limitante convertido. Parametro de Moré-Cosnard.

tiimero de eleientos diferentes de cero en una matriz dispersa,

Parametro del método quasi-Newton de Soliman.

" Parimetro reducido obtenido en el punto base. Parametro de! método

de Levenberg-Marquardt.

Pardmetros a minimizar en el método del Maximo Descenso,

Tolerancia en la convergencia de un proceso iterativy.

Conjunto de variables internas desconocidas del modelo evolutivo.
Secuencia en la solucién de las operaciones unitarias.

Tiempo de cdmputo. Jacobiano modificado por la homotopia diferencial.
Coeficiente de fugacidad.

ﬁ;:;;r de homotopia diferencial.

Parédmetro del modelo evolutivo que indica su secuencia de ejecucién.

Gradiente de una funcidn.
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