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C A P I T U L O 

1 N T R o D u e e I o N 



CAPITULO 1. INTROOUCCION. 

El ingeniero qcdmico s'empre está en la busqueda continua 

de nuevos procesos que incorporen los más promisorios avances 

tecnológicos, incidiendo sobre los parámetros críticos de diseño 

y operación. Conforme crece la complejidad de un proceso. 

los cálculos correspondientes al balance de masa y energía no 

bastan y se requ1ere información adicional m~s e~pecializada. re­

ferente a los parámetros idóneos para los equipos. tiempos de re­

sidencia en reactores. número d~ etapas en ios equipos de sepa­

ración, etc. 

Para obtener información de este tipo, la~ simples ecuacio­

nes descriptivas del proceso no son suficientes, siendo necesario 

agregar ecuaciones de equilibrio de fases. relaciones de presión­

volúmen-temperatura, restricciones de operación y diseño, etc.; 

todo lo cual dá forma a sistemas del orden de 100,000 ecuaciones, 

para procesos industriales típicos. 

Adicionalmente, las modernas tecnologías exigen un uso efi­

ciente de las materias primas y de las fuentes de energía utili­

zadas dentro de un proceso. lo que propicia la existencia de sis­

temas complejos de integración de energía y recirculación de ma­

teriales, dificultando la tarea de simulación y diseño. 
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Al abordar estos problemas se hace necesario tener en mente 

algunas consideraciones. Primero, deberá existir la posibi­

lidad de manipular los parámetros y especificaciones de diseño 

como si fueran variables con el objeto de logra.- la convergencia 

funcional del proceso y cumplir con su esquema de integración de 

energ~a y recirculación de materiales: en otras palabras, se 

busca ampliar las capacidades dt! una simu1.:ición p~r~ que- aborde 

el problema de diseño, propiamente d1cho. Segundo, el mane­

jo de parámetros y ecuaciones de diseño aumenta la complejidad 

de la simulación y en ocasiones los rasu1tados tienden a salirse 

de los mirgenes de operaci6n funcionJ1mente factibles, incidien­

do en los costos de d~ seña y oc,¿r,'.lc1.Sri. oor 1o tanto, es de suma 

importancia que 1a caoacidao ::i~ 'Jr:. simuiador sea expandida para 

el adecuado manejo de 13 op~i~~~dc,6n del oroceso. Tercero. 

la ampliación de ias capacid~~e~ ~e un $1mu1ador, conduce también 

a la ampliación en el t.J.maño de- los sistemas de ecuocion~s no 

lineales y esto se refleJa en ¿l aumento en el número de itera­

ciones necesarias para obtene~ la convergencia. llegando a ser de 

más del doble de las que se necesitan para realizar una simula­

ción simple. Cuarto, por t.odo 1o ant.erior, es imprescindible 

la implementación de técnicas eficientes para el manejo y solu­

ción de sistemas de ecuaciones no lineale> y matrices dispersas, 

así como innovadores métodos de partición y reordenamiento, todo 

ésto integrado en estructuras flexibles, que realicen un adecuado 

manejo del problema. 

Desafortunadamente, en la mayoría de los simuladores actua-
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les, tanto comerciales como académicos, estas ampliaciones son 

difíciles 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 están fuertemente 

relacionadas, pero no son adecuados para esquemas complejos de 

recirculación; además, no pueden manejar los parámetros de dise-

ño como variables de proceso y la optimización no se aborda como 

una extensión del simulador. e~ decir, se 

blema adicional de simulación fuertemente 

el tiempo de cómputo. 

constituye como un pro­

restringida, duplicando 

Por todo lo anterior y ante lo creciente complejidad de los 

procesos qu•micos. el concep~o ffiCd1J1~r :ecuencia1 se ve c6~a ~e= 

más disminuiáo y se requi1?ren instrurnent.os. más eficientes paf"a 

la simulaci6n. dise~o y optirniz~c16n. 

Se han propuesto varios enfoques para abrir nuevos caminos a 

la simulación, sin embargo, fuera de los c1rcu1os académicos, al­

gunas de esas ·sendas no reciben mucho interés. La principal 

razón es que se tienen invertidos una gran cantidad de recursos 

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

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

Es importante resaltar que gran parte de los avances en ma­

teria de simulación y diseño de procesos ha tenido su origen en 

investigaciones y proyectos académicos, algunos de ellos finan­

ciados y posteriormente adoptados por la iniciativa privada. 
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Un proyecto para la creación y puesta a punto de un simula­

dor exige el emoleo de una gran cantidad de recursos de diversa 

índole. Principalmente se destaca personal con conocimientos 

sobre las ciencias de la Ingeniería Química y con capacidad de 

traducir estos conocimientos en un diseño factible, tanto en as­

pectos técnicos como económicos. 

Restringiendonos al ámbito puramente académico, en un pro­

yecto de este tipo participan elementos con diferentes niveles 

de preparación: alumno; de pregrado. graduados, de postgrado, así 

como técnicos, profesores, investigadores, etc.; dando forma a 

una fuerza creativa dentro de la institución en que se desarrolla 

el proyecto, lo que rendirá ben;;f1c1os corto y largo plazos, 

destacando la elevación del n1ve1 académico, una mayor compene­

tración en una rama muy promiscr~a en la In9en1er1a Química y la 

posibilidad de estructurar proyectos de investigación y desarro­

llo complementarios. 

El proyecto pdrd ld credciÓfl de un sistema de simulación no 

está limitado a la obtención de un programa de computadora que 

produzc~ resultados. Debe ser visto como un sistema dinámico, 

susceptible de ser mejorado y con capacidad para ampliar sus ca­

pacidades, mediante la incorporación de técnicas innovadoras: sin 

olvidar que para su adecuado desarrollo 

palde en diversos campos. destacando el 

se requiere un firme res-

Análisis Numérico, Mode-

lado Matemático, Programación Lineal y No Lineal, Ciencias de la 

Computación, Termodinámica, Ingeniería de Procesos, etc.: res-
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paldo que no se logra a corto plazo. sino con un mejoramiento 

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

presentará el proyecte. 

Este trabajo pret<!nde contribuir al enriqueci<"iento de ese 

entorno presentando las bases teÓt'icas para el desarrollo de un 

simulador modular simultáneo, prov1sto de una estructura flexible 

y con capacidad para incorporar ideas innovadoras. tanto en mode­

los representativos de operaciones unitarias (sim;>les y riguro­

sos). como en técnicas de solución dt ecuaciones algebraicas no 

lineales, en métodos para el manejo y solución de matrices linea­

l es dispersas y en 1 ca 1 n-tcgr .!!: i 6n dP mayores opc i enes termod i ná­

mi cas; todo esto con el fin de abordar eficientemente los pro­

blemas de simulación simple. $imulación con restricc1ones de di­

seño y una eventual ampliación al tratamiento de problemas de 

optimización. 

Para lograr este propósito, se plantean los siguientes obje­

tivos parciales: 

cos 

Ubicar la posición de la Simulación de Procesos Quími­

en Estado Estacionario en el contexto de la Ingeniería Quími-

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

Describir las orientaciones y enfoques más representa­

tivos del desarrollo de la simulación de procesos químicos en 

estado estacionario, destacando sus ventajas y desventajas. con 



8 

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

1 lar sistemas modulares simultáneos. 

Recopilar y analizar la información existente acerca 

de los principales modelos de convergencia bajo el concepto modu­

lar simultáneo, destacando especia101ente aquellos q..ie muestren 

el actual nivel de desarrollo de este enfoque. 

tantes, 

Identificar 

susceptibles 

las 

de 

estructuras computacionales más 

ser adoptadas bajo e1 enfoque 

impor­

modu 1 ar 

simultáneo. 

Elaborar planteamientos concretos acerca de las accio­

nes a seguir para el desarrc11o de un sistema d~ simulación, 

adoptando un determinado mod21o ae convergencia modular simulti­

nea y bajo una adecuada estr~~cturd computacional. 

Recopilar información sobre temas afines al objetivo 

central de este trnbajo y que pudieran servir de apoyo en la 

creación del sistema de simulación. incluyendo tanto técnicas Y 

métodos tradicionalmente empleados, como aquel los que pueden ser 

de importancia en el futuro próximo 

dos en la planeación del proyecto 

lar simultáneo. 

y que ameriten ser considera­

creativo del simulador modu-
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'!. 

A continuación se presenta un resúmen de 

temas que se abordan en cada capitulo de este 

fin de alcanzar los objetivos planteados. 

los principales 

trabajo, con el 

En el Capítulo 2 

Ingeniería Química y 

etapas de Síntesis, 

de Procesos Químicos. 

se describe la relación existente entre la 

la Ingeniería de Procesos, destacando las 

Análisis y Optimización, dentro del Diseño 

En el Capítulo 3 se presenta una introducción a la simula­

ción en Estado Estacionario, incluyendo una descripción de sus 

principales vertientes: la orientación modular y la orientación 

·basada en las ecuacione-:; (orientación no modu1cr). También 

se muestra la forma en que se es<:ructuran las ecuaciones des­

criptivas del proceso para formul;:ir un problema de simulación y 

se finaliza con algunas opciones para la evaluación del sistema 

de ·ecuaciones descriptivas, conocimientos que serán muy Útiles 

en los siguien~es capítulos. 

El Capítulo 4 aborda los conceptos teóricos y la evolución 

de la convergencia modular simultánea, incluyendo lo más 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. 



10 

El Capttulo S muestra las bases sobre las que se estructura 

un simulador modular en general, 

modular simultáneo bajo ciertas 

haciendolo extensivo al enfoque 

condiciones, identificando tres 

estructuras representativas de esta tendencia. 

El Capítulo 6 indica una serie de lineamientos generales que 

Jeben considera.rse al diseñar un simulador modular simultáneo. 

Se inicia con un breve análisis de los recursos disponibles y de 

la orientación que tendrá el sistema de simulación, en base a la 

información contenida en los Capítulos 4 y 5. 

se describe el simulador modular secuencial 

A continuación 

SGP/ZAR qu~ será 

tomado como eje central del nuevo simulador modular simultáneo 

y ~e concluye con la recomendación de las áreas de trabajo par·a 

lograr la implementación del s1sce•a simultáneo SMS/ZAR. 

- El Capítulo 7 se destina a exponer algunas conclusiones. 

producto de la realización de este trabajo, incluyendo algunas 

consideraciones de lo que se espera de los simuladores que se 

están diseñando en la actualidad, para que funcionen a partir de 

la próxima década. 

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

to para este trabajo. como para el desarrollo computacional del 

sistema modular simultáneo propuesto. 

r 
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El Apéndice A contiene las más importantes técnicas de solu­

ción de sistemas de ecuaciones algebraicas no lineales, incluyen­

do los métodos actualmente en uso en simuladores secuenciales, 

as~ como técnicas desarrolladas bajo un enfoqu~ hacia las ecua­

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

que modular simultáneo. 

El Apéndice S presenta varios temas referentes al manejo y 

solución de matrices lineales dispersas, del tipo que son genera­

das en los problemas de simulación y diseño, incluyendo técnicas 

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

de su probada eficiencia en otros campos, aún no se 

a la simulación de proce5os químicos. 

incorporan 

El Apéndice C contiene modelos simples de operaciones unita­

rias, conocidos como Modelos Reducidos, que constituyen innovado-

ras opciones, dignas 

adaptables al concepto 

excelentes propiedades 

cional. 

de considerarse, 

ciclo interno 

especialmente 

ciclo externo, 

descriptivas y eficiente manejo 

por ser 

y con 

computa-



tAPilTULO 
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CAPITULO 2. GENERALIDADES 

2. l. ANTECEDENTES 

Tal vez una de las tareas más complejas y exigentes que tie­

ne que afrontar un ingeniero quimico es el Diseño de Procesos. 

Es la esencia misma de su educación y el punto en donde convergen 

por una parte, sus conocimientos técnicos y experiencia indus­

trial, y por otra. características propias de su ser. como son 

la intuición y el ingenio. 

Contra lo que pudiera pensarse, el Diseño de Procesos como 

disciplina formal dentro de la Ingenieria Química, es de un desa­

rrollo relativamente reciente, alentado por ios cambios estructu­

rales en la economía mundial así como en los sistemas de pro­

ducción y comercialización, los cuales hicieron necesaria la re­

visión de las técnicas relativas a la concepción de los procesos 

qu'imicos" 

Cuando el objetivo de la producción era proporcionar bienes 

para una demanda creciente. dentro de economías de rápida expan­

sión y en donde la energía y la~ materias primas estaban disponi­

bles en cantidades abundantes, los procesos fuéron diseñados en 

una forma totalmente empírica e intuitiva. situación que se repi-
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te continuamente desde la Revolución Industrial hasta finales de 

la Segunda Guerra Mundial. Al finalizar la guerra se realizó 

una revisión de las importantes aportaciones 

proporcionó en cuanto a producción 

pida asimilación con el objeto de 

industrial, 

mejorar los 

que el afán bélico 

alentándose su rá-

procesos ya ex is-

tentl!s; por otra parte. existía un i'mpetu innovador creado por 

conformaba los anhelos de reconstrucción económica, todo lo cual 

un clima propicio para que el empirismo disminuyera y diera paso 

al espíritu científico dentro del Diseño de Procesos. 

Es precisamente en 1a década de los cincuentas. cul:ndo se 

sientan las bases formales del Diseñe de Procesos. logrando altos 

niveles de creación. creando procesos industriales muy complejos, 

cuyo desarro1 lo y puesto:! cri marcha exigían una gran conjunción 

de conocimientos referen~~~ 

cia y la tecnologia, 

Es a prin~ipios de los sesentas cuando se propone el término 

Ingeniería de Procesos, con el objeto de agrupar los campos de la 

Ingeniería Química destinados a indicar cómo planear, diseñar, 

operar y controlar las diferentes operaciones unitarias de un 

proceso químico. Esta disciplina surge en 

a partir de la necesidad de reordenar todo el 

el campo académico 

cúmulo de informa-

ci6n existente, así como la de fijar las pautas que habría de se­

guir el Diseño de Procesos, con el objeto de satisfacer los re­

querimientos de la expansión industrial. 
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Sin embargo. el impulso decisivo para el desarrollo del Di­

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

dos sucesos, independientes entre sí. ?rimero, la producti-

vidad industrial muestra serios indicios de descenso en sus ta-

sas de crecimiento; la estructura productivd existente enfrenta 

sus primeras limitaciones en cuanto a la disponibilidad de mate­

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

eficiencias y puntos críticos de los procesos productivos, tanto 

existentes, como por ser creados. promoviendo la creaci&n de di-

señas que contienen complejos esquemas de recirculaci&n de mate-

riales y de integraci&n de energía. Segundo, anteriormente 

la computaci&n. como un auxili3r en el diseño racional de proce-

sos, era prácticamente desconocida por el ingenier~ químico. sin 

embargo, el explosivo desarrollo de las computadoras y la crea­

ci&n de lenguajes de alto nivel. abren nuevas y amplias perspec­

tivas a la creación de procesos químicos complejos y eficientes. 

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

mientos generados desde los años cincuentas sea puesto a prueba, 

generando resultados que tuviéron un efecto multiplicador hasta 

constituir, en la actualidad, uno de los campos de mayor desarro-

1 lo dentro de la Ingeniería Química: el Diseño de Procesos 

Auxiliado por Computadora. 

Los primeros pasos al respecto estin representados por pro­

gramas aislados, aplicables a operaciones unitarias y procesos 
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muy específicos, 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 

día ninguna gran planta química o petroquímica podría ser cons­

truida sin realizar la simulación y diseño del proceso en una 

computadora. 

Sin embargo, la implementación de tales sistemas e><ige el 

uso de herramientas matemáticas sofisticadas, al grado de promo­

ver la creación, desarrollo y perfeccionamiento de técnicas espe­

cializadas para abordar los problemas muy particulares que se 

presentan al diseñar procesos químicos. 

2.2. !NGENIERIA QUIMICA E INGENIERIA OE PROCESOS. 

El Diseño de Procesos Químicos ha suf·rido una rápida Y muy 

significativa evolución, tal y como fué planteado en la sección 

anterior. De ser una activid~d netamente empírica y aislada, 

fué nutriéndose de los avances de los más diversos campos de la 
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ciencia y la técnica, hasta convertirse en un campo de investiga­

ción formal por sí mismo. 

En el seno de la Ingenier1a Química han madurado nuevas con­

cepcioñes y surgido innovadoras tendencias que la enriquecen y la 

convierten en una disciplina cada vez más compleja y en donde el 

Diseño de Procesos adquiere una nueva dimensión. 

2.2 .1. lNGENIERIA DE PROCESOS. 

A. partir d.e 1963 se utilizó por primera vez, dentro óe 1., 

Ingeniería Qu'imica, la terminología de Ingeniería de Procesos, 

aplicada sobre la dinámica y contr< 1 de algunas operaciones uni­

tarias, sin abordar conceptos de optimización de decisiones. 

Su significado y contenido ha cambiado con el tiempo y desde 

la fecha en que se creó esta terminología, buscando recopilar y 

ordenar la información que estaba siendo generada en forma abun­

dante, pero desarticulada, actualmente la Ingeniería de Procesos 

se ha constituido como un campo académico y tecnológico referente 

a las metodologías para la toma de decisiones en la Ingeniería 

Química. Tales metodologías son responsables de indicar como 

planear, diseñar, operar y controlar cualquier clase de operación 

unitaria, proceso químico y la industria química misma. 
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es 

Debe notarse que esta concepción es muy ámplia. 

cierto. la Ingeniería Química puede partir desde el 

Si !>ien 

punto de 

vista de una operación unitaria. 

cía en el diseño y operación de 

su objetivo final es la eficien­

procesos; sin embargo. no debe 

existen en forma independiente ignorarse que 

unos de otros. 

sistemas que 

estos procesos 

por lo tanto. 

forman parte de 

será descrito más ad~lante. 

no 

es razonable considerarlos como sub-

o tras sistemas mayores. tal y como 

Los procesos químicos estón comp.ucstos de un número relati­

vamente pequeño de operaciones unitarias. comparado con el gran 

número de procesos existente~. Desde este punto de vista to­

dos los procesos deben ser construidos razonab~emente de acuerdo 

a los principios de ciiseOu p~r~ ~~~~~rinnes unitarias, es decir. 

cada proceso químico puede s.er cons. iderado como un sistema de 

operaciones 

los ejes de 

unitarias en combinación, tal y como se muestra en 

en ia Figura 2.1. 

Con el objeto de desarrollar nuevas operaciones unitarias y 

perfeccionar las ya existentes, es importante entender cuantita­

tivamente los fenómenos fundamentales que son generados en ellas. 

De esta concepción han surgido las llamadas Ciencias de la Inge-

niería Química. tales como Fenómenos de Transporte. Dinámica de 

Fluidos, Termodinámica, Cinética de Reacciones Químicas. y 

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

como un sistema combinado de fenómenos fundamentales, tal y como 

es representado en los ejes de OB a OC, en la Figura 2.1. 

Hasta aquí se haM considerado tres polos fundamentales de 

información técnica: Fenómenos Fundamentales Operaciones 

Unitarias Procesos Qu'imicos. Sin embargo, falta la ma-

nera de relacionar en forma coherente y funcional estos conoci­

mientos, puesto que la información analítica de los fenómenos 

fundamentales puede ser Útil para tomar decisiones sobre las ope­

raciones unitarias y la información de éstas influirá sobre los 

procesos químicos. 

Ant;; t"1 '<ituación, la Ingeniería de Procesos deberá propor-

cionar metodo1og1as destinadas a cubrir los 

mientos. Con referencia a la Figura 2.1, 

anteriores requeri­

el eje ax, que re-

presenta a la Ingeniería de Procesos, rota a través de todos los 

cuadrantes 

de OC a 

y cumple 

OS y de 

la tarea primordial 

OS a OA. 

de relacionar los ejes 

Rec~rdando el hecho de que los procesos químicos no existen 

independientemente de su entorno. se debe tener en cuenta , la 

existencia de sistemas mayores,· constitu1dos a partir de una 

simple empresa, creciendo hasta constituir complejos industriales 

y llegando a influ1r sobre las· pol1ticas energ,ticas y ambienta­

les de toda una nación, sistemas de los cuales los procesos qu'i-
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micos son sólo subsistemas. En la Figura 2.1, todos los pro­

cesos qu;micos representados en el eje OA, deben ser responsa­

bles de los grandes sistemas contenidos en el eje 00, es decir, 

la Ingeniería de Pror.esos óeberíi contribuir a planear complejos 

químicos, a resolver problemas ambientales y energ~ticos, tanto a 

nivel regional, como nacional y tomar decisiones de ingeniería 

acerca de otros problemas globales. 

Ahora es posible entender que la motivación de introducir la 

terminología de Ingeniería de Procesos dentro de la Ingeniería 

Química, radica en que el diseño y operación de un proceso deberá 

cumplir múltiples objetivo~. la mayoría de el los fuertemente re­

lacionados. 

Anteriormente se mencionó que una de las tareas de la Inge­

niería de Procesos era la de proporcionar una metodología ten-

diente a relacionar eficientemente Fenómenos Fundamentales 

Operaciones Unitarias - Procesos Químicos, con el objeto de tomar 

decisiones acerca de problemas de diseño, operación 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 Ingeniería de Procesos, y 

de la cual se pueden observar varios rasgos importantes. 

El punto l se refiere a la recopilación de info.rmación ana­

lítica con respecto a varias de· las Ciencias de la Ingeniería 

Química (Dinámica de Fluidos, Termodinámica, Fenómenos -de Trans­

porte. etc.), y a las Operaciones Unitarias (reactores, destila-
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ción, mezclado, etc.). 

En el punto 2 se realiza 1a se1ección de 1a información que 

será Úti1. Aquí se presenta la dificultad de precisar que 

cantidad de información será utilizada en forma práctica. No 

es costumbre emp1ear la tota1idad de 1a información recopi1ada, 

puesto que existe, en 1a mayoría de los casos, un cierto nive1 

de precisión para cada condición u objetivo a ser satisfechos, 

además no todos los tipos de información disponib1es tienen el 

mismo efecto sobre los objetivos y variab1es de decisión. 

L~~ ?untos 3, 4 y 5 se ref,eran esencialmente a la identifi-

cac1ón del sistema aue se ;,•a a mdnt'jar·. A pesar de existir 

extensos trabajos acerca de come identificar cuantitativamente la 

relación entre variables y paró~eLros, aún son utilizadas las de­

terminaciones arnpíricas ~ intuitivas~ obtenidas a partir de la 

investigación analítica y re,>.-esentadas en forma de reg1as heu­

rísticas, 1as que son de capital importancia, principalmente en 

la etapa de diseño. Con estos conocimientos se elabora un 

procedimiento práctico que conduzca a obtener un espacio de so1u­

ción, en base a la definición cuantitativa de las relaciones en­

tre las variab1es de decisión y de estado, junto con 1os paráme­

tros de1 sistema. 

El punto 6, referente al Diseño de Procesos, es de suma 

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

En el punto 7 se estudia el grado de )ncertidumbre existente 

al utilizar la información disponible junto con las reglas heu­

rísticas, para que en el punto 8 sea evaiuado su efecto sobre el 

diseño obtenido en el punto 6. No se debe pasar por alto que 

la incertidumbre en la información de un sistema de proceso se 

expresa siempre mediante cifras estadísticas y estocásticas, pero 

que las decisiones de ingeniería (diseño del proceso). deben ser 

proporcionadas en forma determinística. 

El punto 9 se refiere a las condiciones y objetivos que de-

ber~ s~tisfacer el sistema que 

cipa practicament.e en todas y 

tructura de la Figura 2.2. 

se va a diseñar y por tanto parti­

cada una de las etapas oe ]d es-

En el punto 10, en base a la. evaluación de la incertidumbre, 

se deberá decidir si el proceso diseñado cumple o no con las con­

diciones y objetivos iniciales, a fin de promover su realización 

o repetir el ciclo creativo, recurriendo a la selección de mayor 

cantidad· y calidad de información. 

Se puede concluí r que la creación de un proceso químico es 

una tarea interdisciplinaria y que debe responder a múltiples 

objetivos, algunos de los cuales pueden estar en conflicto, por 

lo tanto, se necesitan establecer con claridad las prioridades, 



27 

ponderaciones y criterios de decisión, a fin de lograr un proceso 

que cumpla con las necesidades existentes en una forma adecuada, 

minimizando la incertidumbre y ele•1ando la eficiencia, en base 

a un diseño funcional y flexible. 

2.2.2. 

En la sección anterior se ubicó al Diseño de Procesos dentro 

del marco de la Ingeniería Ou•rnica en general y en forma particu-

lar dentro de la Ingenier•a de Procesos. También se presentó 

una estructura cuyo punto ceni:ral es la obtención de un diseño 

optimizado. 

El Oi seño de Procesos forma parte de 1 as primeras etapas 

en el proyecto global para la realización de una planta química 

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

pales áreas que considera el proyecto de creación para una planta 

química típica, desde la concepción del proceso hasta la cons­

trucción de las instalaciones. 
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El proyecto· cC;.ienza co.n se etapa concept.ual. es ·decir: se 

1deat.ifican las ne~esidades qué cubriré y una aproxiaación global 

• s• sol•ci6n. conteniendo e·studios de factibilidad t;nto técnica e- econ&.ica. 

A continuación se inicia la etapa de lng..,.ieria de Procesos 

propiamente dicha. representada esencialaent.e por el diseño del 

plt'Oceso. generaado los diagraaas de flujo de p1'"Qceso. balar.ces 

de aasa y energ'la y especiificaciones para -¡., const;r;ucción del 

equipo y t.aber•as. integraado una estractura fnmcional de proceso 

Co• esta inforwacióa se pude iniciar la etapa de !ngenieria 

junto con la secaencia de operaciolM!s destimaélas a l• progra~a­

ci6n y cont.N>l de las actividades tendientes a la erección ~is~-

ca de la plaata. incluyendo su arra~qae :r IP'lles1t.li a ~wmt.o. 

dades de apoyo. 
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2.2.2.1. S!NTESIS 

Es la etapa inventiva en el diseño, en la cual se deciden 

las unidades de proceso requeridas y su interconexión, es decir, 

se proponen tanto la estructura como los flujos de materia y 

energía, necesarios para obtener los productos deseados. 

A partir de una situación existente (esquina inferior iz­

quierda, en la Figura 2.4), estando presentes tanto una necesidad 

social como una oportunidad económicd. se conciben una serie de 

ideas que involucran materias primas y una secuenc1a de operacio­

nes que logren su tr~nsformación en los productos deseados. 

Usualmente los productos de un sistema son especificados con 

claridad, mientras que las materias primas pueden ser especifica­

das can exactitud, o bien, formar parte de un conjunto de condi­

ciones disponibles, coma se muestra en la Flgura 2.5. 

En cualquier caso. el diseñador deberá identificar la natu­

raleza y_ estructura del bloque desconocido, en una forma en que 

los objetivos iniciales sean alcanzados de la mejor ma~era. 

En la síntesis de nuevos procesos es pasible distinguir dos 

etapas: la elección de una ruta química de proceso, referida a 

las transformaciones químicas que unen materias primas con pro-
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duetos; y el desarrollo del diagrama de flujo del proceso, que 

incluye la secuencias de operaciones unitarias, recirculación de 

ma~erias e integración de energía. En cada fase se debe rea-

lizar una elección, dentro de un gran número de posibilidades, 

algunas de las cuales no estan descritas en términos matemáticos. 

Nishida, Stephanopoulos y Westerberg ( 1980), describen amplia­

mente una forma racional de abordar estas dos etapas, en base a 

modelos mecanísticos y a correlaciones empíricas y heurísticas. 

La síntesis de un proceso puede ser considerado desde el 

punto de vista de un sistema mayor, ¿1 .-::ual incluye al sistema a 

ser sintetizado como un sub~1st.em<.1, .:oncepto que es ilustrado en 

11'1 Figurl'I 2.6. Si la!; condic;cnes deseadas de eritrada. X. 

y de salida. Y, sen conoc~da~~ puede ser sinteti-

zado usando la infor:naciór. unoilti•.::a, tai y como se mostró en la 

Figura 2.2. En general, los valores de X y y 

qu.; debieron 

no pueden 

ser fija-

dos tomando en cuenta que forman parte del sistema Sl. el cual 

incluye al sistema S como un subsistema. 

de X y Y para diseñar el sistema S1 pueden 

tringidas por el hecho de que el mismo sistema 

subsistema de un sistema mayor, el 52. 

Las condiciones 

también ser res­

Sl puede ser un 

Desde este punto de vista habría una proyección infinita de 

sistemas hasta alcanzar el sistema universo, sin embargo, esto 

es esencialmente imposible y deberá elegirse un nivel apropiado 
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y racional de proyección de sistemas. 

Es precisamente en el punto 4 de la Figura 2.4, en donde se 

elige la estructura de proceso más prometedora, la cual será eva­

luada en la etapa de Análisis. 

2.2.2.2. 

Una vez elegida cierta estructura de proceso, 1 a siguiente 

etapa es la evaluación tanto de su viabilidad técnica, como eco­

nómica. Con referencia a la Figura 2.4, la etapa de Análisis 

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

A partir de la estructura de proceso propuesta, se estable-

cen sus bases de diseño las 

de las variables de diseño, 

cuales consisten de la determinación 

la elección de los valores de las va-

riables de diseño fijas o dependientes y la selección de los mo­

delos matemáticos para todas y cada una de las operaciones del 

proceso, para las correlaciones de propiedades termofísicas y 

servicios auxiliares del proceso. A continuación se determi­

na una estrategia de diseño, la cual incluye la estimación ini­

cial de los valores para las variables de diseño no fijadas (va­

riables independientes, libres o manipuladas). También se 
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procede a elegir los métodos de c!lculo y criterios de convergen­

cia adecuados para desarrollar el balance de materia y energ,a. 

Un a vez reunida toda 1 a información anterior se procede a 

tran~formnrla a fin de producir un diseño del proceso. Esta 

etapa comprende varias actividades, de las cuales, 1:> obtención 

del balance de materia y energ1a, a través de simulación en esta­

do estacionario, es la que reviste importancia capital y será 

objeto de estudio en 

contribuyen al diseño 

este trabajo. 

son la obtención 

Otras actividad es que 

de información resumida 

de cada corriente de proceso, información de las especificaciones 

de diseño de cada equipo, información acerca de los requerimien­

tos de servicios auxiliares, presentación del diagrama de flujo 

de p.ioccso- 1 análisis termodinámicos. etc. 

Hasta este nivel de desarrollo se tienen elementos suficien­

tes para realizar un estudio económico preeliminar, considerando 

aspectos tales como el del capital requerido, costos de operació~ 

critorios de plausibilidad, etc. 

El siguiente paso es la confrontación de aspectos técnicos 

y económicos mediante la consideración de factores tales como la 

eficiencia termodinámica, eficiencia de operación, riesgos de sa­

lud, seguridad y ambientales, etc. 

La forma en que el Anál1sis opera sobre la estructura del 
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aplicando total o parcialmente las Bases 

indicada por la Estrategia de Diseño, con 

las condiciones de salida, que antes del 

Análisis eran desconocidas, tal como se muestra en la Figura 2. 7. 

Desde 

etapa de 

(en este 

el punto de vista 

Análisis consiste en 

caso. 1 a es true tura 

de la Ingenierla de Procesos, la 

descomponer el sistema objetivo 

de proceso propuesta), en varios 

subsistemas (operaciones unitarias, corrientes de proceso, ciclos 

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

Como el hecho ~e definir las condiciones de cada subsistema, 

puede a st• vez 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 que 

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

cas del sls\;ema s. en forma tan general como sea posible, se 

considera compuesto por los subsistemas A, 8 y C. con sus in-

terconexiones 

tema tema 8, 

c y d. 

ª\• ª2• ª1 
nuevamente 

Y e,. Ahora, extrayendo el 

es descompuesto en sus elementos 

subsis-

ª• b, 

De acuerdo a lo anterior, cada sistema podría ser 

descompuesto en sus elementos infinitesimales, con el objeto de 

obtener una información analítica completa del sistema, pero esto 

es esencialmente imposible y nuevamente debe ser elegido un nivel 

apropiado y racional de introspección del sistema original. 
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2.2.2.3. 

A partir de la información obtenida en las etapas de Stnte-

sis y Análisis, se establece una estrategia de 

aplicada a una función objetivo adecuada. 

Optimización, 

La Optimización puede ser realizada tanto en la estructura 

como en los parámetros (condiciones de operación) del proceso. 

Cuando se evalúan los datos de la etapa de Análisis, usual-

mente se descubre que ciertos niveles en 

rac·lón {presiones, temperaturas, etc.), 

las condiciones de ope­

pueden influir profunda-

mente en el dimensionamiento del equipo, en su operación, etc.; 

por lo tanto, se conserva la estructura propuesta en ia e~opa de 

S1ntesis y unicamente se varían los valores de los parámetros de 

operación y diseño, ajuste que es conocido como Optimización de 

Parámetros, la cual influye directamente en una reconsideración 

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

En algunas ocasiones se puede decidir alterar el número y 

tipo de equipos, así como su interconexión, a fin de mejorar el 

proceso o porque el anterior arreglo resulta ser muy costoso, en­

tonces se realiza una Optimización Estructural, la cual tiene 

una influencia directa en la etapa de Síntesis del proceso y por 

extensión también modifica la etapa de Análisis. 
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En la Figura 2.4 se puede apreciar que la Estrategia de 

Optimización consta de dos ciclos iterativos anidados, uno para 

la Optimización de Parámetros y otro para la Optimización de Es­

tructura.. Sin embargo, como se verá más adelante, se estan 

desarrollando algunos métodos para optimizar un proceso en forma 

simultánea tanto para la estructura como para los parámetros, y 

aún más, se pretende lograr la convergencia del balance de mate­

ria y energía simultáneamente con la Optimización. 

De modo general, las bases teóricas para el desarrollo de 

la Optimización de Parámetros estan más avanzadas que las teorías 

para la Optimización de la Estructura. 

Una vez obtenido el diseño Óptimo del proceso, se emite un 

reporte conteniendo la información generada en todas y cada una 

de las etapas de su concepción, así como detalles adicionales del 

diseño de equipo, útiles para la fase de construcción. 

De lo citado anteriormente, es posible entender que el desa­

rrollo de un proceso, desde su idea original hasta su edificación 

exige una participación interdisciplinaria. 

La descripción del proceso crece rapidamente, a partir del 

enunciado de objetivos, hasta reunir un vasto conjunto de datos 
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numéricos y estadísticos de diversa procedencia, y a pesar de que 

las actividades mostradas en la Figura 2.4 son esencialmente se­

cuenciales, visto en detalle existen varias actividades paralelas 

e intimamente relacionadas, lo cual exige uniformidad en la pre­

sentación de los resultados, con el objeto de que sean transferi­

dos ef1c1entemcntc de una etapa a otra. 

Anteriormente, cuando no se disponía del soporte computacio­

nal adecuado, todas las etapas mostradas en la Figura 2. 4 eran 

reajizadas mediante cálculos manuales y con la aplicación de mo­

delos muy simples, principalmente basados en reglas empíricas e 

intuitivas, 

Actualmente, la gran mayoría de esas etapas son realizadas 

en formo computü:-1::e.de.. m~diantP. la aplicación de programas de 

computadora de diversa estructura y complejidad, Por lo tan­

to. el punto de vista con respecto al Diseño de Procesos ha su­

frido modificaciones y hoy en día se pretende desarrollar proce­

sos con el más alto grado de optimización posible. en base al 

empleo justificado de los más sofisticados modelos y herramientas 

computacionales que se tengan disponibles. 
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2.2.3. EL DISE~O DE PROCESOS BAJO UN ENFOQUE EVOLUTIVO. 

Antes de penetrar formalmente al núcleo de este trabajo, es 

necesario tener un panorama general acerca del espacio en que se 

desenvuelve un diseñador con el objeto de dar forma a un esquema 

de solución a un problema dado. 

Ser'ia ingenuo pensar que un ingeniero capta un problema y 

lo resuelve directamente. es decir, que a partir de la formula­

ción del problema inmediatamente se conciba su solución final. 

E1 di::cfL:dcr p.e.rte de un~ irif('lrm~ción mínima o muy simple 

acerca del proceso y paso a paso va aumentando el número de blo­

ques funcionales así como sus interconexiones, esto significa que 

el diseño va evolucionando en forma cualitativa y cuantitativa. 

Oe ninguna manera se debe entender que el diseño progresa en for-

ma desordenada o aleatoria; su evolución está sujeta a ciertas 

reglas específicas para cada etapa y siguiendo una tendencia 

previamente definida. 

No es el propósito de este trabajo el análisis de estos pro­

cedimientos, ya de por si sumamente complejo, sin embargo, se 

pueden considerdr tres ~reas de evoluci6n p~incipales: 

Inicialmente. el diseño no contiene ningún modelo del proce­

so; deberá construirse partiendo de aproximaciones simples, adi­

cionando complejidad en forma sistemática y progresiva, una vez 

que ha explotado todas las posibilidades del comportamient., del 
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•odelo •is si•ple. 

la segunda evolución se refiere a la naturaleza de los cál-

culos que 

tru1dos. 

se pueden realizar con cada uno de los modelos cons­

los cálculos •ás si•ples comprenderán aquellos casos 

en que la intuición del diseñador e~ más predominante, en el sen­

tido en que él tiene la posibilidad de identificar los grados de 

libertad para el problema. e intuye el comportamiento de los mo-

delos. Visto de este •odo, esto es s1milir al problema de si-

•ulación. en donde, al ser conocidas las entradas y los paráme­

tros de diseño de una unidad, entonces el comport¡imiento y las 

salidas de su •odelo también se conocerán. Una vez que la si­

•ulación funciona, se puede evolucionar a lograr el diseño, mo­

dificando el caso anterior. ahora se especifican las salidas, to­

tal o parcial•ente y se e•plea el mismo modelo para obtener las 

especificaciones del equipo y/o sus entradas, manipulando algu-

nas variables adecuadamente. Una evolución posterior sería 

la introducción de algorit•os para la optimización. 

la tercera evolución se caracteriza por la definición de las 

etapas y actividades necesarias para el desarrollo de los cálcu­

los. El diseñador puede elegir entre controlar directamente 

los cálculos en •ayor o •enor grado, es decir, existe la posibi­

lidad de que la etapa numérica se realice en forma automática de 

principio a fin con minima intervención del usuario, o que el di­

señador gu1e activamente los cálculos pase 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 que gutan la evolución de las cálculos en el diseño y simu­

lación de procesos. El enfoque evolutivo implica que el di­

señador se desenvuelve en el espacio constitu1do por estos tres 

ejes, a partir del origen. 

El diseñador de procesos continuamente se mueve a lo largo 

de cada eje, buscando un adecuado equ;librio entre el tipo de mo­

delo que representa adecuadamente su problema de acuerdo a 1 a 

complejidad de los cálculos que desea realizar y el menor o mayor 

control que desea sobre ellos. Esta situación será continua­

mente expuesta durante e1 U~sarro11o Ce est~ tr~bajo. 
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CAPITULO 3. LA SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS. 

La Simulación de Pro~esos es la actividad que permite le 

representación del comportamiento de un proceso mediante la apli­

cación de modelos adecuados, bajo ciertas condiciones y alcances, 

previamente definidos. 

Fundamentalmente existen dos grandes vertientes dentro de 

la Simulación de Procesos: Simulación en Estado Estacionario y 

Simulación Dinámica. 

La Simulación en Estado Estacionario está dirigida, primor­

dialmente, al estudio del comportam.iento de un proceso a régimen 

permanente, contemplando situaciones dentro de los límites consi-

derados como normales en su diseño y operación. Su tarea 

principal es el cálculo detallado del balance de masa y energía 

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

equipo y una posterior evaluación económica. 

La Simulación Dinámica representa el comportamiento tran­

siente de un proceso, considerando situaciones de arranque y paro 

operación bajo condiciones de emergencia, operación fuera de di­

seño, evaluación de la influencia de las fluctuaciones en las 
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corrientes de alimentación. etc., además de ser ampliamente uti-

lizada .como auxiliar en el entrenamiento del personal técnico. 

Dada la complejidad de la mayoría de los procesos qu1m1cos, 

se hace imperativo que la simulación sea realizada con la ayuda 

de una computadora. Actualmente se ha superado la elapa en 

la que era posible emplear programas aislados o poco flexibles, 

para dar paso al uso de granrl2s sistemas computacionales, capaces 

de manejar un proceso en forma total, conocidos como 

de Simulación de Procesos {Process Flowsheetings). 

Sistemas 

3.1. SISTEMAS OE SIMULAC!ON DE PROCESOS EN ESTADO ESTACIONARIO. 

Un Sistema de Simulación es un programa de computadora que, 

uti l 1zando información sobre un proceso qutmico a un nivel de 

detalle de diagrama de flujo, es capaz de realizar análisis Úti-

les en su diseño y operación. Los tipos de análisis útiles 

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

dimensionamiento del equipo, a la estimación de costos y a la 

evaluación económica¡ aunque existen otros tipos de análisis 

que podrían resultar importantes en el futuro, tales como los 

referentes a la eficiencia energética, a la seguridad industrial, 

J 
1 
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al cilculo de la secuencia de operaciones, etc. La Figura 3.1 

muestra el flujo de información dentro de un Sistema de Simula­

ción orientado a realizar los análisis Útiles. 

La gran ventaja de emplear Sistemas de Simulación en el Di­

seño de Procesos es, ante todo, el considerable ahorro de tiempo 

y recursos de ingenierla. es decir. se pueden considerar mayores 

alternativas de diseño y el proceso creado puede ser más complejo 

amplio y eficiente, en términos de costo de operación, consumo 

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

Un Sistema de Simulación en Estado Estacionario, principal­

mente aborda la solución de dos tipos de problemas: 

1.- Problema de Simulación.- En este -:<.so, las variables 

parámetros que asociadas a las corrientes de alimentación y los 

definen el funcionamiento de cierto equipo son 

los perfiles de las variables dependientes y/o 

espec;ficados y 

la información 

de las corrientes de sal ida son calculadas. Esencialmente 

se dirige a la evaluación del comportamiento de un proceso de 

diseño ya conocido. 

2.- Problema de Simulación Controlada o Diseño.- Ahora, al­

gunas variables de las corrientes de alimentación y/o algunos 

parámetros de equipo deberán ser ajustados con el objeto de sa­

tisfacer las especificaciones de diseño, por tanto, el número de 
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variables a ser ajustadas será igual al número de especificacio-

nes de diseño impuestas. En este caso, se obtendrá el diseño 

de un proceso bajo un cierto comportamiento deseable. 

Para cumplir estas tareas, un Sistema de Simulación debe 

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

goritmos, soporte computacional (soporte lógico ("software") del 

sistema y soporte físico ("hardwdre") de la computadora) y la 

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

en una estructura de bloques. 

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

se del análisis. Los mode1us. de. un proceso químico usados 

por un Sistema de Simulación son relaciones matemáticas derivadas 

de las leyes de conservación, correlaciones de propiedades termo­

físicas, relaciones de conexión y restricciones de diseño y con­

trol. Los modelos adquieren la forma de ecuaciones alge­

braicas y ecuaciones diferenciales, todas ellas descriptivas de 

los fenómenos que ocurren en el proceso. El más importante 

requerimiento del modelo es que sea apropiado a su uso en térmi­

nos de rigor, descripción. nivel de detalle, precisión, validez 

y generalidad. Lo anterior implica que lo realmente impor­

tante en un modelo es su estructura matemática y su capacidad 

descriptiva, más que su carácter lineal o no lineal, puesto que 

la distinción cualitativa entre estos tipos de modelos aún es 

aplicable, pero ha perdido su importancia original, siendo la 
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diferencia en los tiempos de cómputo el criterio más relevante. 

El núcleo de un Sistema de Simulación est.a constituido por los 

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 información requerida: las variables de las 

corrientes de entrada y los parámetros del modelo (variables re­

queridas para describir el funcionamiento de esa operación 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 retención (composiciones, temperaturas por etapa en una co­

lumna de destilación, etc.) 

Los algoritmos operan sobre los modelos para producir los 

resultados deseados. El tipo de problema matemático a ser 

resuelto es variable, pero siempre incluye la solución de ecua­

ciones algebraicas (lineales y no lineales), ecuaciones diferen-

ciales y programación no lineal. Los algoritmos deberán ser 

robustos, tan generales como sea posible, eficientes en términos 

de ejecución 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 máximo los recursos disponibles. 

El soporte computacional incluye todos los recursos necesa-



VARIABLES DE LA 

CORRIENTE 

ENTRADA 

DE 

FIGURA 3.3. 

56 

PARA:·IETROS 

DE MODELO 

MODELO DE 

OPERACION 

UNITARIA 

¡vARIABLESDEi 
1 RETENCIDN ¡ 

L J..I!!.:!~NAS) _! 

1 

VARIABLES DE LA 
CORRIENTE 

SALIDA 

DE 

VARIABLES 
RESULTANTES 
(DIMENSIONAMIENTO 
Y FUNCIONAMIENTO) 

ESTRUCTURA TIPICA DE UN MODULO UNITARIO. 



57 

rios para implementar los algoritmos en una computadora, bajo 

cierto sistema operativo. Se incluye dentro de esta catego­

rla: programas, lenguajes de programación, codificación. estruc­

tura de datos, interface con el sistema de archivo, documentación 

y arquitectura del sistema. La bondad de un soporte computa­

cional descansa en su facilidad para ser interpretado y en la 

sencillez de su operación, mantenimiento y adaptación. 

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 los resultados, documenta­

ción. para el uso del sistema y los protocolos para la interacción 

con otros programas y sistemas. Los requerimientos básicos 

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 práctica y útil para el usuario.· 

3.2. ORIENTACION Y ENFOQUE DE LOS SISTEMAS DE SIMULACION. 

El problema matemático más importante a ser abordado en la 

simulación de procesos en estado estacionario es la solución de 

grandes sistemas de ecuaciones. El punto de partida de la 
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simulación es el diagrama de bloques de los modelos de todas las 

operaciones unitarias que componen un proceso en donde se especi­

fican todas las ecuaciones que deberán ser resueltas. 

Pract1camente, cualquiera que sea la orientación adoptada, 

el número y tipo 

cialmente son 1 os 

de ecuaciones 

mis,-;os: la 

que describen el 

diferencia reside 

proceso. esen­

en 1 a forma de 

manejar y resolver los sistemas que estas ecuaciones conforman. 

En aplicaciones típicas, el número de ecuaciones puede va-

riar entro algunos cie~tos, hasta más de cien mil. Ante estos 

enormes sistemas de ecuaciones, es necesario explotar su particu­

lar estructura, con e1 objeto de que su solución se realice en 

una forma más eficiente. 

Las dimensiones de estos sistemas de ecuaciones son mucho 

mayores de los que las técnicas convencionales en la solución 

de matrices completas ~~eden abordar con eficiencia, por lo tanto 

e:to h.-i d:ido impul~o ! 1 desarrcl lo de técnicas de solución de 

matrices dispersas (li~eales y no lineales), que tienen la capa­

cidad de manejar siste~as de orden de magnitud mucho mayor, como 

se muestra en los Apér,:ices A y B. 

Es así como las diferentes formas de explotar la estructura 

del sistema, conduce a diferentes orientaciones y enfoques para 

resolver los problemas de simulación y diseño de procesos, dentro 
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límites impuestos por aspectos computacionales, como 

tiempo de procesamiento, capacidad de almacenamiento 

el núcleo central de memoria, etc. 

E~isten dos orientacior.es principales: 

1) Orientación Modular, que contiene dos enfoques: 

Modular Secuencial 

Modular Simultáneo 

2) Orientación Basada en las Ecuaciones, con dos enfoques: 

Con rQmpi"1i~nto 

- Con linearización simultánea 

3.2.1. ORIENTACION MODULAR 

lo 

en 

En la Orientación Modular un proceso químico es representado 

por la unión de un conjunto de módulos, cada uno describiendo un 

cierto tipo de operación unitaria, de aquí que también se les de­

signe como Módulos Unitarios. Los cálculos involucrados en 

la solución de los sistemas de ecuaciones no lineales que descri-
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ben el proceso pueden ser comprendidos tanto a nivel de diagrama 

de flujo {proceso completo). como a nivel de cada módulo {ope­

raciones unitarias). 

En los cálculos a nivel de cada módulo, las ecuaciones que 

lo describen son resueltos con ~1 objete de det~rmind~ los valo­

res de las variables en las corrientes de salida, a partir de los 

valores conocidos de las variables de las corrientes de entrada 

y los parámetros de equipo. 

En los cálculos a nivel de diagrama de fluJº• las ecuaciones 

que describen la conexión entre cada módulo y las especificacio­

nes de diseño, son resueltas. 

En general, ías prlnclpo1~s y~ntajüS de 1~ O~ícntació~ Mo­

dul"r son: 

En virtud de la gran semejanza entre el diagrama de flujo 

del proceso y del modelo implementado para la computadora, esta 

orientación es fácilmente visualizada por el ingeniero. 

Uno o más algoritmos especializados pueden ser usados pa-

ra resolver las ecuaciones que describen cada módulo, Como re-

sultado de lo anterior, los cálculos en cada módulo son eficien­

tes y robustos. Además, cada módulo puede generar sus pro­

pios valores iniciales, necesarios para comenzar a resolver los 

sistemas de ecuaciones que los describen, 
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El requerimiento de que cada módulo calcule los valores 

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

de entrada y los parámetros de equipo, produce un flujo de infor­

mación muy simple " ni•:e1 de cada módulo. Ante esto, los 

programas ejecutivos para estos sistemas son escritos con rela­

tiva facilidad. 

Los .. p.rogramas aislados para una cierta operación unitaria 

pueden ser convertidos eficientemente en módulos unitarios, para 

que puedan ser incorporados al sistema, lo que confiere una gran 

versatilidad. 

Existe la posibilidad de extraer información útil acerca 

de algunas secciones del proc~sc, ~ún cuando la simulación total 

llegase a fallar. Por otra parte, e,;te a~reglo permite la 

locali:tación, diagnó,;tico y solución de fallas en el sistema. <Cit 

una forma muy simple. 

Sin embargo, existen do,; grandes desventajas de la Orienta­

ción Modular. 

La lenta convergencia, a causa del excesivo manejo de las 

grandes matrices del proceso y de los múltiples ciclos iterativos 

producto de las numerosas recirculaciones que los complejos pro­

c·eso~ liCluales poseen. 

Por la razón anterior, se presentan algunos problemas en 

la transferencia de información entre un módulo y otro. 

r 
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3.2.1.1. 

En este enfoque, el programa ejecutivo 11 ama a los módulos 

unitarios (descritos en forma de subrutinas), en la misma secuen­

cia en que son present~dos en el diagrama de flujo y son resuel­

tos uno a uno. por tanto, el esquema de cálculo esta rigidamente 

fijado por la topología del proceso. 

la solución de la mayoría de los módulos es realizada consi­

derándolos como un problema de simulación, es decir, dados los 

valores de las corrientes de entrada y los parámetros de equipo, 

las ecuaciones del modelo son resueltas para obtener los valores 

de las variables internas y de las variables de salida. Sin 

embargo, cuando una corriente de recirculación (o sea, una co­

rriente de entrada al módulo no especificada) es encontrada, las 

variables de recirculación son supuestas y se inicia un ciclo 

iterativo, empleando algoritmos de tipo Newton o de sustituciones 

sucesivas, con o sin un esquema de aceleración, hasta lograr la 

convergencia de las corrientes de recirculación con las demás 

corrientes del módulo unitario. Debe tomarse en cuenta que 

los valores iniciales apropiados y las especificaciones (o res­

tricciones) de las variables de recirculación deben ser propor­

cionados, ya sea por el usuario del sistema o mediante la aplica­

ción de algunas reglas heurísticas. 

Existe un extenso trabajo en el área de modelado de unidades 
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individuales de proceso, lo que ha proporcionado m6dulos de cál­

culo muy eficientes y precisos para la mayor1a de las operaciones 

unitarias existentes. Además. la incorporaci6n de nuevos mó-

dulos o versiones más complejas de los ya e~i~tentes, puede rea­

lizarce fácilmente. sin cambiar la estrategia de solución global. 

Las ecuaciones de conex;ón entre módulos son 

forma implícita; el programa 

de salida de un módulo uni~ario 

ejecutivo transfiere 

manejadas en 

los valores 

a otros como si fuéran valores de 

entrada, de acuerdo a la topología del proceso previamente espe­

cificada. Las especificaciones simples, tales como los datos 

de las corrientes de entrada y los parámetros de equipo, son fá­

cilmente manej~dos. transfiriendo estos va.lores Jirect.;:¡rn~ntc a1 

módulo que as1 lo requiera. Sin embargo, otras especifica­

ciones. tales como las de diseño 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 diseño deben ser resueltos mediante una si­

mulación iterativa (también conocida como simulación controlada) 

en la cual el proceso es simulado en una forma repetitiva hasta 

que las especificacio,..es de diseño son satisfechas, conformando 

lo que se conoce como ciclos iterativos de control. 

A pesar de la eficiencia de los cálculos a nivel de módulo 

unitario, el esquema de cálculo a nivel de proceso (convergencia 
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de corrientes de conexión y corrientes de corte), puede ser muy 

ineficiente debido a la presencia de múltiples recirculaciones. 

Tomando como ejemplo el proceso con una recirculación simple de 

la Figura 3.4, se observa que el primer módulo, el mezclador, en 

la secuencia, será ejecutado sólo cuando se conozcan los valores 

de las var;ables de la corriente de recirculación, SR. La for-

ma en que un simulador modular secuencial maneja este problema es 

suponiendo valores para las corrientes de recirculación, que se 

conv;erten en corrientes de corte, e ;terando sobre estos valores 

hasta obtener la convergencia entre los valores supuestos y los 

valores calculados, dentro de cierta tolerancia. Cada itera-

ción sobre los valores supuestos implica la ejecución secuencial 

de todos los módulos unitarios que anteceden al módulo que tiene 

la corriente supuesta como salida, en este caso es el módulo del 

sep!!r.edor. y 1'.:''S v~1or~c: "r.:t;•J"'li7orlns pf\ra 11t.s: v2tiriables son 

obtenidos al ejecutar ese módulo. En base a la diferencia 

entre 

dos), 

do de 

los valores supuestos y los valores calculados (actualiza­

se obtiene un valor mejorado empleando algún método adecua-

convergencid. Cuondo e•isten múltiples corrientes do 

corte, cada 

un ciclo de 

capitulo. 

una se hace converger en forma separada. dentro de 

convergencia, tal y como se explica en el siguiente 

El problema 

ciones de diseño 

Al 

se complica por el hecho de que las especifica­

son tratadas como ciclos de recirculación adi­

imponer una restricción de diseño al ejemplo 
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de la Figura 3.4. se debe proporcionar un estimado inicial para 

la variable de decisión a fin de poder ejecutar los módulos den­

tro del ciclo de recirculación de diseño. por lo tanto, según se 

muestra en la Figura 3.5. ahora existirán dos ciclos iterativos, 

uno para la solución de los módulos y otro para las especifica­

ciones de diseño. 

Existen dos problemas que afectan la eficiencia de este en­

foque: el manejo de las especificaciones de diseño y la presen­

cia de múltiples ciclos anidados de cálculo. El primero ya 

ha sido abordado anteriormente. El segundo tiene que ver con 

la estructura jerárquica de iteración con los ciclos anidados. 

Los ciclos de control con los que se logra la convergencia de 

las especificaciones de diseño, son los que se encuentran en la 

parte más externa. inmed iatament;z dcr.tr!l di? lQs ciclos de 

control, se encuentran los ciclos necesarios para lograr la con­

vergencia de las corrientes de recirculación (corrientes de cor­

te). Dentro de los ci~los de recirculación estan los ciclos 

propios de cada operación unitaria y dentro de éstos se encuen­

tran múltiples ciclos dest·inados a la estimación de propiedades 

termofisicas, según se muestra en la Figura 3.6. 

Existe aún un tercer problema, que tiene que ver con las 

actuales perspectivas que existen en la simulación de procesos, 

y se refiere a implementar la optimización del proceso como otra 

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

vo externo, lo que acrecenta el problema de eficiencia numérica 

anteriormente señalado, sin olvidar el alto requerimientc compu­

tacional que se asocia con la Optimización. 

Para problemas de simuloción relativamente simples, con co­

rrientes de recirculación aisladas, los ciclos de iteración ani-

dados no representan un problema serio. Sin embargo. en vir-

tud de los esfuerzos actuales para reutilizar las materias primas 

y para integrar la energía. los procesos químicos modernos pre­

sentan una estructura muy compleja de corrientes de recirculación 

io qut: 1cs h.:i :or:•:ertido ~n prohibitivos. en cuanto a su simula­

ción, diseño y optimización bajo el enfoque Modular Secuencial. 

A pesar de las anteriores desventajas, los simuladores modu­

lares secuenciales actualmente son los más utilizados para apli­

caciones comerciales, y puesto que existen demasiados recursos 

invertidos en su desarrollo, al menos a corto plazo .. no se prevee 

abandonar su us~. a pesar de sus cada vez más grandes limitacio­

nes. 

Ante estos hechos, se pretende perfeccionar este tipo de 

simuladores, mediante la incorporación de técnicas más eficientes 

en la soluci.ón de los sistemas de ecuaciones y de estrategias 

adecuadas para el manejo de las especificaciones de diseño. 
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3.2.1.2. 

Ante todo, se debe resaltar que el uso del término Modular 

Simultáneo para describir el enfoque al que se refiere esta sec­

ción, 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); Piorucci, 

Ranzi y Biardi (1982)). 

El término Modular Simultáneo actualmente es de uso genera­

l izado y razonablemente descriptivo del tipo de estrategia de 

cálculo usada; sin embargo. más adelante, cuando se describa el 

enfoque orientado hacia las ecuaciones con linearización simultá-

nea, se hardi una importante aclaración al respecto, 

existe la tendencia de conjuntar el enfoque Modular 

y a los enfoques Basados en las Ecuaciones bajo el 

enfoques con Orientación No Secuencial. 

pues~o que 

Simultáneo 

título de 

Bajo el enfoque Modular Simultáneo, la estructura modular 

es consarvada, pero las ecuaciones de las corrientes de conexión 

y las especificaciones de diseño se hacen converger simultánea­

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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Los modelos rigurosos son los "'is-os modelos de operación 

unitaria empleados en los simuladores ==~ un enfoque Modular Se­

cuencial. Estos modelos son usados para determinar paráme­

tros que posteriormente serán usados por !os modeles simples. 

Los modelos simp1ie5 son modelvs a=:.roxH'ii.::.Co:; que requieren 

una cantidad mucho 

lución. Una vez 

menor de recursos co~~utacionales para su so­

resuel to el modelo si~cle St obtienen valores 

aproximados de todas las variables de los corrier.tes, con los que 

se verifica la convergencia; de no obtenerse, e~iste la posibili­

dad de modificar los valores de los parámetros de los modelos 

aproximados, o bien, 

y obtener valores más 

hasta que los cambios 

1 lamdr nuevamente a los todelos rigurosos 

precisos. Este procedimiento continúa 

en los parámetros del modelo simple son lo 

suf1c1entement.e pequeño~, µoro. dus. "i t.;:1·0.c \onc~ ~üce~i-.;~~. 1o;!"'~n-

do la convergencia de las variables de proceso. Este proce-

dimiento es ilustrado en forma esquemática en la Figura 3.8, en 

la cual -se muestra una estructura en forma de ciclo interno y 

ciclo externo. 

Los modelos simples pueden ser de varios tipos. Los hay 

lineales, cuyos coeficientes pueden se~ determinados mediante la 

perturbación numérica de los modelos rig,rosos, y los hay no li­

neal~s. 1•sualmente representados por modelos aproximados de inge­

nier1a. Cualquiera que sea el tipo, el modelo simple genera 

un sistema de ecuaciones de simulación equivalente al del modelo 
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riguroso., pero de menor extensión, conteniendo un número mucho 

menor de variables internas e incluyendo correlaciones simples 

para propiedade~ termofistcas, originando lo que se conoce como 

problema reducido. 

Los modelo5 sírnp1es, en virtud del reducido número y tamaño 

de sus ecuaciones, comparado con las dimensiones Je los modelos 

rigurosos, puede ser resuelto en 

nicas desarro1111das ampliamente 

orientados hacia las ecuaciones. 

forma muy eficiente por las téc­

como parte de los simuladores 

De lo expuesto anteriormente, el enfoque Modular Simultáneo 

puede ser considerado como un intento de combinar algunas de las 

ventajas del enfoque "!adular Secuencial y las ventajas propias 

de un eficiente '!:iiS.te:..J. d~ c;o1ución de ecuaciones no lineales. 

propio del enfoque Basado en las Ecuaciones, el cual será descri­

to en la siguiente sección. 

Las diversas tlcnicas empleadas en el enfoque Modular Simul­

táneo basicamente var1an en 1~ forma en que la matriz Jacobiana, 

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

elección de iterar sobre todas las corrientes de cone<iÓn o sólo 

sobre un conjunto seleccionado de ellas. 

Puesto que las especificaciones de diseño pueden ser manipu­

ladas directamente a nivel de pr-oceso, no hay necesid;i.d de usar 
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ciclos de control para hacerlas converger. eliminando de esta ma­

nera un ciclo iterativo, con respecto al enfoque Modular Secuen­

cial. 

El enfoque Modular Simultáneo 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, como de la~ reglas he~rísticas que ha aplica­

do con éxito. lo que permite obtener útiles estimados iniciales. 

Además, el enfoque Modular Simultáneo es de uso familiar pa­

ra el ingeniero Químico. puesto Que éste usualmente emplea mode­

los simplificados para realizar análisis preeliminares y después 

procede a verificar el modelo simple en base a la aplicación de 

modelos rigurosos. 

Sin embargo, la prueba decisiva para el enfoque Modular Si­

multáneo se presenta al resolver las ecuaciones a nivel de pro­

ceso total. ya que se requieren proced.;..,,ientos para resolver 

ecuaciones con excelentes propiedades de convergencia. Un pro­

blema adicional es que el tiempo y recursos computacionales aso­

ciados al cálculo del Jacobiano aproximado pueden ser muy grandes 

y por lo tanto se pierde la ganancia obtenida con la rápida con­

vergencia de este enfoque. Es por eso que se pretende el 

empleo de métodos de aproximación 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 precisión, exigiendo 

la realización de un mayor número oe iteraciones. 

Es un hecho que estas desventajas han evitado una amplia 

aceptación de este enfoque, sin embargo, con el enorme desarrollo 

que han tenido las técnicas de ~a~ejo y solución de sistemas de 

ecuaciones,. esta opción se presenta con ma.yor atractivo, sobre 

todo al reconocer las limitaciones inherentes al enfoque Modular 

Secuencial y al poco desarrollo que, a la fecha, tienen los simu­

ladores con una Orientación hacia las Ecuaciones. 

3. 2. 2. OR!ENTAC!ON HACIA LAS SCUACIONES. 

Bajo esta orientación un proceso qu~mico es modelado median­

te la reunión de todas las ecuaciones que lo describen (operacio­

nes unitarias. corrientes de conexión y especificaciones de dise­

ño). y son resueltas simultáneal'1ente como un gran sistema de 

ecuaciones no lineales. según se muestra en la Figura 3.9. 

A diferencia de la Orientación Modular, en donde existen 

módulos que calculan las variables de salida como una función de 
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SOLUCION DE LAS ECUACIONES 
QUE DESCRIBEN A LAS UNIDADES, 
ECUACIONES DE CONEXION, 
ESPECIFICACIONES DE DISERO. 
Y CORRELACIONES PARA LAS 
PROPIEDADES TERMOFISICAS PARA 
TODO EL PROCESO, EN FORMA 
SIMULTANEA. 

FIGURA 3.9. ESQUEMA DE CALCULO PARA LOS ENFOQUES 
ORIENTADOS A LAS ECUACIONES. 
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las variables de entrdda, los simuladores con Orientación hacia 

las.Ecuaciones requieren de procedimientos que generen y repre­

senten las ecuaciones que describen el proceso por completo. 

Matemáticamente el problema puede ser planteado como la so­

lución de 

en donde: 

zl • vector de variables de estado (dependientes) 

z2 - vector de varidbles de decisión (independientes) 

y las variables de decisión usualmente incluyen todos los paráme­

tros de equipo y las variables de las corrientes de entrada para 

cada operación 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 simulación y diseño puede ser formulado 

como un problema de optimización: 

Maximizar o minimizar P{Z
1
.z

2
¡ 

con F(Z 1.Z
2
)=0 

agregando, además, restricciones 

planteamiento de la Optimización. 

adicionales impuestas por el 

La restricción de igualdad 
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FCZ 1,Z2 ) • O es el mismo sistema de ecuaciones que se ha maneja­

do anteriorMente, pero en lugar de especificar arbitrariamente 

todas las vari01bles de decisión, éstas son seleccionadas a fin 

de maximizar o minimizar alguna función objetivo P(Z
1
,z

2
). 

Según Westerberg {1980), el problema de diseño es formulado 

en una· forma más natural como un problema de optimización. Sin 

embargo, una gran limitación para formular problemas de simula­

ción y diseño como problemas de optimización, ha sido la falta 

de algoritmos apropiados de programación no 

manejar con eficiencia grandes cantidades 

iguaload. 

lineal que pudieran 

de restricciones de 

Comparada con ia Orientación Modular, la Orientación hacia 

las Ecuaciones es más fle>cible en cuanto a que especificaciones 

diferentes generarán diferentes sistemas de ecuaciones no linea­

les y éstos serán potencialmente más susceptibles de ser resuel­

tos eficiente•ente, puesto que evitan los serios problemos causa­

dos por los ciclos iterativos anidados. 

En cuanto al problema de flujo de información, propio de la 

Orientación Modular, en la Orientación hacia las Ecuaciones es 

practicamente inexistente, puesto que al no haber módulos, toda 

lo información es manejad" exclusivamente a nivel de proceso en 

forma de ecuaciones y variables. 
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Los mitodos orientados hacia las ecuaciones han sido usados 

ampliamente en modelos de operaciones unitarias individuales y 

en la solución de problemas de simulación y diseño muy especiali­

zados, en los cuales son inclu;dos conjuntos hor.iogénuo; de equi­

pos, tales como columnas de destilación, intercambiadores de ca­

lor, etc. 

A pesar de que los métodos orientados a las ecuaciones pro­

meten una rápida COl"vergenc1a y una formulación más natural del 

problema de diseño como un problemo> de optimización, aún no han 

sido aplicados en forma efic1en~e en los simuladores c~merciales 

por-presentar varias desventajas. Primero, esta orientación 

es muy rígida en cuanto a la elección a-priori del sistema de 

ecuaciones que se deben resolver~ siendo muy frecuente la apari­

ción de inconsistencias termociinámica~, •v qua ~:;:¡:;ide 1!! 'St'.'.'1ución 

del sistema elegido, o bien, conducir a soluc.iones físicamente 

inexistentes. Segundo, para su operación eficiente requiere 

de valores iniciales razonables .. los cuales son practicamente 

imposibles de obtener 

vés del proceso. 

sin realizar un recorrido secuencial a tra-

Por ejemplo, un problema común es la difi-

cul tad de conocer a-priori la condición de equilibrio en una 

corriente de proceso, o sea, predecir la existencia de una sola 

fase o de un equilibrio líquido-vapor. El recorrido secuen­

cial de las unidades d~ntro del ciclo que incluye a la corriente 

en cuestión. permite conocer la situación en base a los valores 

locales de las variables de estado. Tal posibilidad es pro-



81 

hibitiva en un método orientado hacia las ecuaciones, en virtud 

del esquema fijo ~e ecuaciones que debe resolver simultáneamente. 

Tercero, estos métodos no obtienen provecho del gran avance 

existente. a nivel industrial y ac~démico. en el das.arrollo de 

eficientes modelos de operaciones unitarias basados en la Orien­

tación Modular. en especial bajo el enfoque Modular Secuencial. 

Cuarto. al existir un error en la operación. no se pueden 

extraer resultados parciales y es muy complicado diagnosticar la 

falla y corregirla. 

Perkins (1983), presenta una revisión muy completa de los 

Sistemas de Simulación Orientados hacia las Ecuaciones existentes 

.a la fecha a nivel comercial y ocadár.oico. he.ci4?ndD resaltar sus 

ventajas y puntos débiles, tratando de identificar las principa­

les afeas para un desarrollo futuro. 

3.2.2.1. 

Bajo este enfoque, son supuestos los valores iniciales para 

º" número suficiente de variables como para permitir el cálculo 

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, tc­

mando en cuenta que en las ecuaciones que contengan las variables 

supuestas, éstas esten en forma explícita. Si éste no fuer~ 

el caso, los residuales en las ecuaciones que contienen las ve­

riables supuestas (llamadas "ecuaciones supuestas", aunque e· 

realidad sean ecuaciones propias del proceso), pueden ser usadas 

para aplicar algún otro orocedimiento de evaluación de raíces. 

De cualquier modo. las ventajas que promete este enfoque es 

que un sistema de tipo ecuación-variable extremadamente granee 

es subsecuentemente reducido a un subsistema mucho menor del tipc 

ecuación supuesta-variable supuesta y que es más adecuado para 

ser resuelto simultáneamente. 

El punto clave en este enfoque es elegir una estrategia de 

solución adecuada, mediante modelos eficientes en cuanto al flujc 

de información. que permitan a las variables supuestas converge' 

rapidamente hacia la solución. Lo anterior significa que e· 

usuario debe decidir a que variables se les asignará un valo• 

supuesto, que ecuaciones deberán ser resueltas con que variables 

(esquema de solución) y en que secuencia se deberán resolve~ 

(orden de precedencia/. Aún más, puesto que la mayoría e: 

los sistemas que describen un proceso químico estan bajo restric­

ciones, es necesario designar ciertas variables como variables 

de diseño. 
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Algunas estrategias proponen encontrar el número m~nimo de 

variables supuestas. necesario a fin de reducir al mínimo el ta­

maño del :;ubsistema y por lo tanto, también reducir el número de 

variables que requieren iteración. 

Otras estrategias 

dad. El problema 

básica del enfoque con 

involucran consideraciones de sensibil i­

de sensibilidad implica que, una premisa 

rompimiento, la que indica que un problema 

de baja dimensión es más fácil de resolver que uno de alta dimen­

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

enfatizado que debido a las largas cadenas de cálculo típicamente 

e)tistent~s ;;.nt.:"'e 1o~ v.alores supuestos y los residuales en las 

ecuaciones supuestas, puede presentarse un problema de sensibili­

dad que puede causar algunas divergencias, aún para valores ini­

ciales muy cercanos a la solución. 

Comparado con l& Orientación Modular. el Enfoque Basado en 

las Ecuaciones con Rompimiento, es típicamente más rápido y capaz 

de abordar problemas de simulación y diseño más complejos, sin 

embargo, a causa de los problemas de eficiencia encontrados, una 

estrategia confiable ce solución aún no ha sido formulada, por 

lo que todavía existe cierta desconfianza en su aplicación. fuera 

de los círculos académ1cos. 

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

enfoque puede reducir el número de ecuaciones que deben ser re-
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sueltas si~ultáneamente, en un factor de cuatro. Esto signi-

fica que, ::>~ra aplicaciones t1picas, el sistema reducido de ecua­

c;ones no lineales es aún muy grande para ser resuelto simultá­

neamente, sin el auxi lío de técnic.as muy especializadas en el 

manejo de matrices dis~ersas. 

3. 2. 2. 2. É_.!lf~,!!,!!_¿~~~Q2 _ __g_!!_....l~~-.l~!.S.i2.rut~-~Q.!1_...b.i!!~~!:ll.!.S.i.Q!!. 

~~ltán~. 

Este enfoque es conocido también como Enfoque Ouasi-lin~~l, 

e implica l" Hnearización simultánea de todas las ecuaciones y 

la iteracibn sobre todas las variables, usando métodos del tipo 

Newton-Raphson, quasi-ílewton o alguna combinación de ambos. 

Este enfoque presenta varias ventajas importantes. Puesto 

que las variables son ?teradas simultáneamente. no se tiene el 

problema de los ciclos iterativos anidados, inherente a la Orien­

tación Modul •r, ni los problemas de sensibilidad y orden de pre-

cadencia del enfoque s~bre las ecuaciones con rompimiento; ade-

más, las ecuaciones pueden ser resueltas en cualquier orden que 

se desee, lo que evita el problema de flujo de información de los 
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enfoques modulares. Adicionalmente, pueden emplearse técni-

cas de convergencia de primer orden, que son altamente precisas 

pero lenta"'S, o bien, emplear métodos de segundo orden, que son 

más rdpidos pero menos precisos~ 

En el enfoque con linearización simultánea de las ecuaciones 

se pueden adoptar las ventajas de los demás enfoques anteriormen-

te descr1tos. con la pos1bilidad de implementar estructuras de 

recirculación muy compiejas y resolver adecuadamente el problema 

de diseiio. 

No se duda del gran futuro que t1ene este enfoque. sin 

embargo. actualmente ~ú" tropie=~ c~n varios obstdculos que impi-

den su uso práctico. Ante todo. se presenta la dificultad 

de resolver el gran sistema de ecuaciones que genera, tomando en 

cuenta que los problemas prácticos de simulación y diseño exigen 

la solución de varia~ decenas de miles de ecuaciones, el requerí-

miento computacional que esto implica es muy alto; además, las 

técnicas conocidas para l,._solución de matrices dispersas aún no 

son capaces de resolver eficientemente sistemas de estas dimen-

siones. en forma simultánea. 

. \ 
~ 

Es muy frecuente que al emplear el enfoque con linearización 

simultánea se obtengan soluciones matemáticamente correctas, pero 

f'isicamente 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 simul11dores las manejan como parte de un 

sistema de ecuaciones. es muy dificil detectar el origen 

gran 

e e 1 a 

formulación errónea. De lo anteriormente descrito, se en-

tiende la necesidad de que estos simuladores cuenten con un gene­

rador de ecuaciones de proceso realmente eficaz y confiable. 

Finalmente. C.$ de suma importancia hacer una aclaraciór, que 

evite confusiones en la terminologla. 

El término Modular Simultáneo. puede prestarse a varias in­

terpretaciones. Estrictamente. la denominación Modular Si­

multánea. comprende el enfoque descrito en la sección 3.2.1. 2 •• 

y que es ampliado en el Capítulo 4 de este trabajo, referente a 

la estructura en la que se emplean tanto modelos rigurosos como 

modelos simples p~ra hacer converger las variables de proceso y 

las especificaciones de diseño. en for1T1a s;mul tánea, hacia la 

solución del sistema. 

Sin embargo, la confusión nace ante el hecho de que otras 

estructuras, tanto 

puede considerarse 

Orientación hacia 

de optimización (en 

como una Solución 

las Ecuaciones (tanto 

la cual. la 

Factible), 

del enfoque 

simulación 

como de la 

con parti-

ción, como del enfoque con linearización simultánea), han pro-
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puesto retener el concepto modular unicamente con el objeto de 

generar las ecuaciones del proceso (más no para ser resueltas en 

los módulos). y po,.teriormente esas ecuaciones son reunidas y 

presentadas al sistema que las va a solucionar. 

Erróneamente este último procedimiento podría ser considera­

do como Modular Simultáneo. en virtud de que las ecuaciones. se 

generan en los módulos y todo el conjunto de ecuaciones des­

criptivas es resuelto simultáneamente, aunque afuera de éllos. 

3. 3. ESTRUCTURA DE LAS ECUACIONES DE SIMULACION. 

Las ecuaciones descriptivas de un proceso químico sobre las 

cuales se realiza su simulación y diseño. en términos gener.ales. 
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comprende estas categorías: 

A) Ec~~.i2.!1~~--Qg _ _s~~~gry~~ión.- Ecuaciones que describen 

la conservación de masa, energía y moméntum, por ejemplo: las 

ecuaciones estequiométricas de una reacción qulmica, ecuaciones 

de conexión (al unirse dos o más flujos de masa y energía), etc. 

B) .É.f..!!Af.i.2.!!.!§._..f..Q.!l~!.i!!!iiY~~. - O es e r i ben e 1 fu ne i o na mi en to 

de las unidades que estan siendo simuladas, por ejemplo: la 

fracción de un flujo recirculado desde un punto en particular, 

la extensión de una reacción química, el funcionamiento de una 

columna de destilación, etc. 

C) Ecuaciones restrictiva~.- Describen las r'!5tricciones 

particulares impuestas sobre el sistema que esta siendo modelado, 

por ejemplo: la composición o flujo de una determinada corriente: 

la pureza del producto, la conversión y la temperatura de un 

reactor. etc. 

Estas ecuaciones estan compuestas por uno o varios tipos de 

variables, pertenecientes a alguna de estas categorías: 

Asociadas con las corrientes de 

entrada al proceso en general y a cada equipo en particular, por 
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ejemplo: presión .. te~j)eratur3, ~ntc':pl:1t composiciór.. etc. 

Son 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: número de etapas en una columna de destilación, re­

lación de reflujo, etc. 

Asociadas con las corrientes de 

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

ejemplo: presión, temperatura, entalpía, composición, etc .. 

generadas como parte de los cálculos real izados a nivel de cada 

equipo y que se eliminan después de que el cálculo en la opera­

ción unitaria es concluido, por ejemplo: perfiles internos de 

una columna de desti )ación, cargas de calor en el rehervidor y 

condensador, etc. 

E) .Y.~!..i~~.l.!t~ __ _g.![ __ J:.!t1.!t!l.f.i.2.!l • - Son parte de 1 as va r i a b 1 es 

generadas en los cé leo los de una operación unitaria y que son 

reunidas en un vector pa~a volver a utili7drse posteriormente. 

En form3 esquemitica, el flujo de informaci6n para un 1n6dulo 

tipico está representado en la Figura 3.10, en donde: 
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Módulo i 

-
vi 

FIGURA J. 10. FLUJO DE INFORMACION PARA UN MODULO 

UNITARIO TIPICO. 
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Xi 
J - vector 03ra 1 a j-és;ir;.,, entra.da. 

pi 
~ vector de pal"'"ár.iet.ros de equipo fiJOS. 

w' -vector de parámetros óe equipo l i br.a; .. 

Vi -vector de variables internas. 

R; - vector de variables de retención. 

yi • vector para la 
k 

k-ésima salida. 

Estas variables se pueden agrupar as;: 

g ()'., Y, V. P) - O { 3. 3) 

sistcm~ ~ue ~s conocido como ecuaciones descriptivas del proceso. 

El número total de grados de libertad en este sistema de 

ecuaciones es el número de parámetros de equipo más el número de 

variables asociadas con las corrientes de alimentación al proceso 

representadas por y que en realidad son un subconjunto de 

x. los valores para estos parámetros y variables deben ser 

especificados anticipadamente con el objeto de resolver las ecua-

ciones descriptivas del proceso para las variables restantes. 

Con frecuencia es deseable imponer ciertas restricciones 

sobre las variables del proceso, las cuales deberán ser resueltas 

junto con las demás ecuaciones del proceso. Estas ecuaciones 

se conocen como especificaciones de diseño y se agrupan así: 

h (X, Y. V, P) = O (3. 4) 
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Para cada especificación de diseño. uno de los parámetros de 

equipo, Pi, o una variable de la corriente de alimentación, Xf• 

que de otra forma deberían ser especificados, ahora serán calcu­

lados junto con 1 os d.:más var1 .ab1cs del proceso, con el objeto 

de satisfacer los sistemas de ecuaciones 3.3 y 3.4. Estos 

parámetros de equipo se conocen como variables manipuladas o 

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

(3.5) 

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

Es precisamente en este punto en donde el 

Secuencial presenta una gran <l~s~~nt~j~. puesto 

ejecutivos y sus subrutinas son escritos en tal 

enfoque Modular 

q~,~ sus programas 

for'"ma que un m6-

dulo unitario no puede generar resultados cuando en una corriente 

de entrada aparece un parámetro de equipo no especificado. 

Por simplicidad, las 

y las especificaciones de 

ecuaciones descriptivas del proceso 

diseño (sistemas de ecuaciones 3,3 

y 3,4, respectivamente), pueden ser representados por W en lu-

gal"" de P, entendiéndose que todos los parámetros y variables en 

p y X no incluidos en w. tienen valores especificados, por 

lo tanto: 

G (W, X, Y, V) o (3.6) 
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H (W, X, Y, V) o 

R (Xf' P) 1: O 

(3.7) 

(3.8) 

y en donde la desigualdad R representa el vector de los limites 

de las variables de decisión. Estos valores l~mite definen 

la región de operabi lidad del proceso, por lo tanto, pa.-a un pro­

blema de simulación bien def;nido, la solución deberá satisfacer 

estas especificaciones. 

En el desarrollo de este trabajo, el término Simulación de 

Proccso5 s~rÁ aplicado a 1 a solución del Sistema General de 

Ecuaciones de Simu1ación, 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 va.-iables en las corrientes ~de entrada 

y, por lo tanto, las variables en las corrientes de salida pueden 

ser calculadas al resolver el Sistema Genel"al de Ecuaciones de 

Simulación mediante un recorrido simple a través del proceso. 

Sin embargo, en la gran mayoría 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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EJEMPLO DE PROCESO CON UNA 

RECIRCULACION SIMPLE. 
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S; el flujo en la corriente de recirculación, fuése 

conocido, entonces, el valor de todas las corrientes restantes 

seria calculado en un sólo recorrido a través del sistema. 

Al s;mular el comportamiento de este proceso se establece 

un conjunto de ecuaciones simultáneas áe este tipo 

( 3. 9: 

( 3. 1 o) 

(3.ll) 

en donde, Sf es conocida. es una variable c~~l~cita 

y s, son variables implícitas. 

Ahora bien. el comportamiento de un proceso químico siempre 

debe ajustarse a ciertos cr;terios de operabilidad, un ejemplo 

de los cuales podría ser que la temperatura de cierta corriente 

alcance los 200 ºf. o que la concentración molar de un reactivo 

se conserve en 0.001. o que el 98% de un producto sea removido 

de cierta corriente haciéndolo pasar por una columna de destila-

ción. Como se mencionó anteriormente. estos criterios se co-

nocen como especificaciones de diseño y usualmente son estructu-

radas en forma de funciones que son satisfechas cuando alcanzar. 

un valor de cero. en este caso: 

T - 200 - O 
S1 

(3.12) 
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Creac. - 0.001 • O 

(F 
SUP¡Q 

+ F ) 
in f 10 

(3.13) 

0.98 o (3.14) 

Los simuladores de procesos poseen varias unidades que pue­

den aceptar especificaciones de diseño cuyo propósito es variar 

los parámetros clave de una o más unidades a fin de cumplir con 

ciertas es~ecificaciones de diseño, fijadas por el usuario. 

De lo anteriormente expuesto, se resume que los problemas 

básicos al simular un proceso son: primero, la obtención los 

valores adecuados para las variables implícitas de las corrientes 

de recil"culación; y segundo, ajustar los parámetros de cada uni-

La solución de estos problemas se logra emple'1ndo métodos 

aplicables a sistemas de ecuaciones simultáneas tanto directos 

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

carácter implícito, t<1l y como se muestra en los Apéndices A y B. 

La mayoría de estos métodos se inician con valores supuestos 

para las variables implícitas, que no necesariamente son los va-

lores correctos, pero que al menos están próximos a ellos para 

que a continuacioón se aplique un procedimiento adecuado para 

obtener un nuevo conjunto de valores que se acerquen más a la so-

lución del sistema. A1 repetir este procedimiento va~ias ve-
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se puede obtener un conjunto soluci5<i que se aproxime al valor 

real tanto como sea requerido. Cuando las iteraciones tienen 

éxito, en cuanto a que producen valores más cercanos a la solu-

ción, se dice que el método converge. Si, por el contrario, 

las iteraciones producen valores erróneos, oscilantes o que se 

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

La mayoría de los métodos de convergencia estructura las 

ecuaciones de simulación de modo que un~ variable implícita viene 

a ser una función de si misma, por ejemplo, en la ecuación 3.11, 

SR es función de SR. 

Por otro lado, es usualmente aceptado que cuanto más flexi­

ble es un sistema de simulación, existen más oportunidades de 

realizar una representación errónea 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 especificación errónea de un problema 

de,. simulación, las cuales, en orden creciente de la dificultad 

en su diagnóstico, son: 

1) Proponer un número 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 número 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 número correcto de especificaciones, eli­

giendo un conjunto independiente, pero seleccionando valores para 

las variables especificadas que sean f1sicamente inexistentes. 

los problemas del tipo son fácilmente detectables, puesto 

que sólo es necesarlo contar el número de ecuaciones y el número 

de variables desconocidas para saber si el sistema está exacta­

mente definido o si·ex1ste una sobre o subdeterminación. 

En la Figura 3.12 se muestra un proceso simple para ilustrar 

los problemas del tipo 2. 

de los reactivos A y B. 

El sistema produce e a partir 

El usuario ha decidido no especi-

ficar ni el flujo de A en la corriente de alimentación, ni la 

conversión en el reactor. espec1fic~ciones que podrían ser muy 

Útiles para la simulación, ya sea secuencial o simultánea; en su 

1 ugar, se han especificado los flujos de B y e a la salida (co'"' 

rriente S4 ) . La razón por la cual el problema está mal 

especificado es que la cantidad de B y e en la corriente S4 es-

ta relacionada con la estequimetri'a de 1 a reacción. por lo tanto, 

al especificar ambas cantidades no se proporcionan dos or1genes 

diferentes e independientes de información. Los problemas 
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Especi~icaciones: 

FIGURA 3.12. 
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REACTOR 

A+B + C 

s2 
!----"---SE PARADOR 

Componente clave: B 

Alimentación: flujo de B: flujo de C•O 

Separador: 

Producto: 

95% de A en corriente s3 
40% de B en corriente s

3 

Nada de C en corriente s
3 

flujo de B en corriente s4 
flujo de C en corriente s4 

s 

EJEMPLO DE UN PROBLEMA DE SIMULACION 

MAL ESPECIFICADO. 



100 

de este tipo estan caracterizados por una 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: 

ª; flujo de A en la corriente i 

bi = flujo de B en la corriente 

c. = , f 1 ujo de e en la corriente i 

V - conversión en el reactor 

y en donde el origen de las ecuaciones l y 2 es el mezclador: de 

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

el separador. 

Una breve inspección a la Figura 3.13 hace resaltar que las 

ecuaciones 2, 4, 5, 7 y 10 sólo dependen de cuatro incogni las 

Sin embargo, 1as cinco variables de 

a 5 sólo se presentan en cuatro ecuaciones (l, 3, 6, 9). 

La singularidad estructural de una matriz se puede determi-

nar al encontrar la transversal máxima, esto es, el mayor número 

de elementos diferentes de cero que es posible colocar sobre la 

diagonal principal, mediante la permutación de filas y colummnas. 

Si esta cantidad es menor que el número de ecuaciones o varia-

bles, la matriz es singular. En el Apéndice S se muestran 

varios algoritmos creados para abordar est~ problema. 
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MATRIZ DE OCURRENCIA 

DE SIMULACION DE LA 

DEL PROBLEMA 

fIGURA 3.12. 

V 
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La singularidad funcional es producida cuando se eligen va­

lores numéricos para las especificaciones los cuales causan rela­

ciones de dependencia entre las ecuaciones. o crean elementos de 

la matriz Jacobiana con valor de cero y que habían sido conside­

rados como diferentes de cero en el análisis estructural. 

En la figura 3.14 se replantea el proceso de la Figura 3.12; 

ahora es un problema de simulación en donde las corrientes de 

alimentación y los par&metros de equipo están completamente espe­

cificados, por lo tanto, estructuralmente el problema es no sin­

gular. Sin embargo, cuando la fracción de separación de A 

en el separador se conv;erte en uno. entonces sobreviene una. de­

finición errónea del problema. Este tipo de situaciones sólo 

pu~J~11 sGr dctectAdas al evaluar numiricamente la matriz Jacobia­

na y definir si la singularidad es realmente funcional (es decir, 

que sea independiente del punto en que el Jacobiano es evaluado), 

en cuyo caso el problema está mal especificado, o que se trate 

de una singularid4d numérica (es decir. que sea dependiente del 

punto de evaluación del Jacobiano), en cuyo caso, una elección 

diferente del punto de cálculo, la removerá. 

Los problemas erróneamente definidos del tipo 3 son imposi­

bles de detectar a-priori. Pueden tener varios orígenes, 

siendo los más frecuentes la violación de los balances de materia 

globales, por ejemplo: 

l) Especificar un número mayor de componentes saliendo de 
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Especificaciones: 
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REACTOR SEPARADOR 1-----• 

A+B - C 

Alimentación: flujo de A y B. e-o 

Reactor: conversión de B 

Separador: 100% de A en corriente S3 

40% de B en corriente S3 

Nado de e en corriente S3 

EJEMPLO DE UN PROBLEMA DE SIMULACION 

MAL ESPECIFICADO. 
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un proceso de separación física, de los que fuéron introducidos. 

2) Especificando una cantidad mayor de productos de los que 

son posibles de obtener de acuerdo a la alimentación al proceso 

y la estequimetría de las reacciones. 

Este tipo de problemas puede causar una falla en el procedi­

miento de solución, particularmente si fueron impuestos ciertos 

límites y condiciones sobre las iteraciones con el objeto de man­

tener realidad física; o puede causar convergencia hacia solu­

ciones fisicamente inexistentes. 

Se debe tener especial atención al efectuar un diagnóstico 

de fallas de un sistema, ya Que puede ser difícil distinguir 

entre fallas debidas al planteamiento erróneo del probiema, fdlla 

debida a que el método numérico empleado no es lo suficientemente 

poderoso para el problema que se está manejando y fallas por no 

proporcionar los estimados iniciales adecuados para iniciar la 

simulación. 

ti va 

Locke y Westerberg ( 1982), proponen 

para realizar la definición de las 

una aproximación evolu­

ecuaciones y variables 

de simulaci6n, en la que sugieren introducir las especificaciones 

del proceso una a una y evaluando los posibles cambios que implt­

can, lo que permite cambia.r totalmente estas especificaciones o 

modificarlas parcialmente para lograr una correcta definición. 
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3. 4. FORMULACION DEL PROBLEMA DE SIMULACION. 

Es práctica común que antes de iniciar la simulación de un 

proceso, éste deba ser sometido a un procedimiento mediante el 

cual se divida en bloques ir!'"educibles de unidades, es decir, el 

proceso es descompuesto con el objeto de facilitar su representa­

ción y solución. Estos procedimientos son descritos en el 

Apéndice B, relacionados con la solución de Matrices Dispersas. 

El reordenamiento de1 proceso original va dirigido princi-

palmerite a las corrientes de recirculación. Usualmente las 

corrientes de alimentación y de productos son conocidas como las 

entradas y sal idas de un proceso; sin embargo. al promover la 

convergencia en la simulación, las corrientes de alimentación 

son sólo cantidades "co11ocidas y constantes", mientras que las 

cantidades "variables y desconocidas", estan repr~sentadas en 

las corrientes de los ciclos de recirculación. 

Cuando los ciclos son cortados, ciertas corrientes clave son 

divididas y el orden de cálculo de cada bloque es ajustado de 

modo que la corriente de recirculaciÓn 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 recirculación y unicamente los valores de entra­

da desconocidos para las corrientes cortadas deberán ser deter­

minados. 



106 

En la Figura 3.15 se presenta un proceso que contiene tres 

corrientes de recirculación. y mientras que en la 

Figura 3.16, ya se ha realizo.do el rompimiento de estas corrien­

tes. y finalmente, en la Figura 3. 17 se presenta el proceso con 

las corrientes de recirculación dfspuestas en una estructura 

del tipo entrada/salida. 

Como parte del desarrollo secuencial se ha promovido la bus-

queda de estrategias Óptimas de corte. Los primeros intentos 

al respecto se hicieron aplicando la t~oría de gráficas, cuyo de-

sarrollo es símí lar o.l ordenamiento de ecuaciones, en el cual 

ciertos nodos (módulos) deben ser partidos y ordenados, mientras 

que el conjunto irreducible restante debe ser resuelto en forma 

iterativa: estas t~cnicas son descritas como parte del Ap~ndíce L 

La descomposición y reordeno.miento a nivel de módulo de proceso 

son relativamente más fáciles que a nivel de ecuaciones, en vir-

tud de que el conjunto de salida (valores calculados por el módu­

lo) están 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 minimización: 

n 

Mi n 
( 3. 15) 

sujeto a (3.16) 

X j o. 1 
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EJEMPLO DE UN PROCESO CON TRES 

CORRIENTES DE RECIRCULACION. 
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EL PROCESO DE LA FIGURA 3.15 CON 
SUS CORRIENTES DE RECIRCULACION EN 

FORMA DE CORRIENTES DE CORTE. 



109 

1 ~Rlsal. 

C\ zl sl n . 
~----...__s_2___.1---_.:_-.:LJ Sp1 

... 

Rzen.1~1------'' 

FIGURA 3.17. 

y, 
)"-¡ S

3 
--- B 3 !----'=--- 6 4 

EL PROCESO DE LAS FIGURAS 3.15 V 

3. 16 DISPUESTO 
SALIDA DE LAS 

EN LA FORMA ENTRADA­

CORRI ENTES DE CORTE. 
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en donde. los valores para xj corresponden a si la corriente j 

es de corte (X j • 1) • O no Los coeficientes 

usualmente son ordenados como una matriz de ciclo, en donde un 

valor a 1 j = 1 indica que la corriente j aparece en el ciclo i, 

de no ser así. Finalmente, los elementqs son 

factores de ponderación definidos por el usuario y que operan so-

bre las corrientes de corte. El objetivo es encontrar un 

conjunto de corte con el factor de ponderación m1nimo y que rompa 

cada ciclo al menos una vez. A fin de obtener un conjunto 

de corte óptimo. se han propuesto algunos criterios para elegir 

los valores de Pj: 

1) Cortar el m1nimo de corrientes, con Pj - 1 (Barkeley y 

Moti'lrd {1972)). 

2) Cortar el mínimo de variables en las corrientes. siendo 

. Pj número de variables en la corriente j. 

3) Cortar el mayor número de ciclos posible sólo una vez 

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

4) Elegir un conjunto de corte óptimo obteniendo una medida 

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

Sin embargo, el concepto de conjunto de corte óptimo aún es 

dificil de definir aplicado a un enfoque modular simul tá'neo, el 

cual tiene una tendencia al manejo más eficiente de las ecuacio-
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nes. Adicionalmente, 

aborda expl1citamente el 

ninguna de las anteriores estrate~ias 

problema de las especificaciones ce di-

seño, las cuales no pueden ser introducidas directamente co-o ~n 

parámetro de entrada al proceso. 

Ante esta situación se hace necesario plantear el pro~·e~a 

de simulación y diseño en una forma diferente. 

Existen varias 

Modular Simultáneo, 

formulaciones del problema bajo el 

sin embargo. de manera 

consideradas dentro de tres categorias. tal 

Chen ( 1981: j y Ch en y $t.;dthcrr ( 1985), 

cada categor~ a será realiza da con respecto 

mostrado en la Figura 3. 18, el cual contiene 

general puede,- se' 

y coniV lo pro;.c.,en 

La descripciÓ• ~e 

al sencillo pro=eso 

cuatro unidades: ~n 

mezclador, un reactor. un separador y un divisor. Se :e::le 

tomar 

w. que 

diseño 

3.4.l. 

en cuenta que el dlvisor contiene un parámetro de eqJ~~o. 

debe ser ajustado para cumplir con 1a especificaci6" et: 

h, impuesta a la salida del separador. 

FORMULAC ION J. 

En esta formulación todas las corrientes de conexión so· ~1-

vididas y cada una es considerada como dos corrientes separ~~~s. 
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FIGURA 3.18. 
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REACTOR 
"" o 
o 
< 
"" < o.. .... 
V1 

w 

PROCESO SIMPLE USADO PARA DESCRIBIR LAS 

FORMULACIONES l. II Y III. 

h 
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una parte como corriente de salida de un equipo y la otra parte 

corno corriente de entrada al siguiente equipo. 

En base a la orientación modular, las ecuaciones de simula­

ción consisten de las ecuaciones del modelo unitario, ecuaciones 

de las corrientes de conexión y especifí~aciones de diseño: 

Ecuacione~ del modelo unitario: 

Yz 92 (X 1 ) 

Y3 93 ( ){ 2) 

Y4 ll4 ( "3) 

Y¡ 91 ( X4' w) 

Ecuaciones de las corrientes de conexión: 

Especificación de diseño: 

(3.17 a) 

(3.17 b) 

(3.17 c) 

(3.17d) 

(3.17 e) 

(3.17 f) 

(3.17 g) 

(3.17 h) 

(3.17 i) 



en donde 

valor de 

, 14 

es una variable de salida que deberá adquirir un 

Al emplear esta formulación un problema gene-

ral de simulación o di~e~o puede ser representado por 2(c+2)nc + 

nw ecuaciones no 1 inea les. en donde c. "e y "w representan el 

núrnc~o de especies químicas, corrientes de conexión y especifica-

ciones de diseño, respectivamente. Debe notarse que la e><-

presión (c+2) significa que cada corriente puede ser caracteri-

zada mediante e flujos por componente, la entalpía y la presión 

Cuando las ecuaciones y variables son reordenadas apropiada­

mente, la matriz Jacobiana requerida para resolver todas las 

ecuaciones del conjunto 3.17, presenta la forma mostrada en la 

Figul"a 3.19. Las submatrices A y B' de esa ftgura, son 

matrices de derivadó~ parc~~1c~ de l~~ variables de salida de los 

módulos con respecto a las variables de entrada. 

3.4.2. FORMULACION 11. 

En la Formulación cada corriente de conexión es tratada 

como si fuéran dos corrientes separadas, lo que produce un siste­

ma de ecuaciones demasiado extenso. En la Formulación 11, 

cada corriente de conexión es considerada como una corriente de 
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Y2 ><2 Y3 ><3 Y4 x4 y1 ><1 w 

3.17 a -A21 

3.17 e -1 

3.17 b -A32 

3.17 f -1 

3.17 e -A 
43 

3.17 g -1 1 

3.17 d -A14 -A lw 

3. 1 7 h 
_, 

3.17 i -83 

FIGURA 3.19 MATRIZ JACOBIANA PARA LA FORMULACION 
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entrada y las ecuaciones del modelo unitario son sustitu1das 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

mulación es: 

Ecuaciones de las corrientes de coneKiÓn: 

(3.18 b) 

(3.18 c) 

(3.18 d) 

Especificación de diseño: 

(3.18 e) 

Empleando esta formulación, un proble~a de simulación y di-

seño puede ser representado por (c+2)nc + n.., ecuaciones no lí-

neales; por lo tanto, el número de ecuaciones a nivel de proceso 

es reducido en un 507., comparado con la Formulación l. 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 submatri ces A y B, que deben ser calculadas, 

son las mismas de la Formulación I. 
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X2 X3 X4 xl w 

3. 18 1 
-A21 a 

1 

3. 18 b -A32 

3. 18 e -A43 

3.18 d -A14 -A lw 

3.18 e -B3 

FIGURA 3.20 MATRIZ JACOBIANA PARA LA FORMULACION II 
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al 

Para aplicaciones tipicas. 

emplear la Formulación 11, 
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el número de ecuaciones generadas 

aún puede ser r.ayor de 10,000 y 

táles sistemas son muy grandes para ser resueltos mediante técni­

cas convencionales para matrices com~letas. 

Con el objeto de reducir aún más el número de ecuaciones no 

lineales que deberán ser resueltas simultáneamente. un subconjun­

to apropiado de las corrientes de conexión del proceso deben ser 

divididas, en lugar de la totalidad de ellas, como sucede en la 

Formulación l. las corrientes no divididas pueden ser elimi­

nadas usando las ecuaciones correspondientes de las corrientes 

de conexión. Para el proceso de la Figura 3.18, la corriente 

x 1 puede ser dividida y las corrientes x
2

, ~ 3 y x 4 puPden 

ser eliminadas usando las ecuaciones 3.18 a, 3.18 b y 3.18 c, 

generando este sisteraa de ecuaciones: 

Ecuaciones de las corrientes de conexión: 

(3.19 a) 

Especificación de diseño: 

(3.19 b) 
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Usando esta formulación. un proble:-1a de simulación y diseño 

puede ser representado por (c+2)nd + nw ecuaciones no lineales 

en donde es el número de corrientes divididas. Puesto 

que en la ma_ycri.:i de lo.s aplicaciones típicas nd es un número 

relativamente pequeño. todas las ecuaciones del conjunto 3.19 

pueden ser resueltas ~ediante las técnicas conocidas para matri­

ces completas, tomando en cuenta que, usualrr.ente, la matriz Jaco­

biana para esta formulación es de ese tipo. 

Es importante destacar que en las tres formulaciones, un 

problema de simulación y diseño es descrito por un sistema de 

ecuaciones no lineales de la forma f (X) o. en donde la e.,a-

"!?Je.cién dii f{x) requiere un sólo recorrido a través de todos los 

módulos unitarios. 

3.5. EVALUACION DE LA MATRIZ JACOB!ANA. 

Es un hecho indiscutible que la eficiencia de la Orientación 

Modular depende en buena parte de la forma en que la matriz Jaco­

biana es evaluada. 
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Sí los cálculos involucrados son excesivos, el enfoque ~odu­

lar Simultáneo podría no ser competitivo con el enfoque Modular 

Secuencial. AdemSs. si es utilizada una aproximación muy po­

bre del Jacobi ano, el enfoque Modular Simultáneo puede requerí r 

demasiadas ít.eracio.1es i'"'"ª resolver el problema y nuevamente 

resultará ineficiente. 

Cualquiera que sea el tipo de aproximación. slerapre existirá 

la necesidad de determinar lds derivadas parciales, o una aproxi­

mación a ella~. que re~uelvan las ecuaciones a nivel de proceso. 

Estas derivadas parciales estan representadas por las variables 

de conexión de las corrientes de salida y algunas variables en 

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

conexi6n de las corri~r,ta; de cntr~da y a los par~metros de equi-

po libres. A cont1nuación se presentan algunas de las opcio-

nes existentes para. calcular o aproximar estas derivadas par­

ciales. 

3. s. 1 ·- DIFERENCIACION ANALITISA. 

Dada la complejidad de los módulos unitarios, a primera vis­

ta parece poco práctico determinar las relaciones lineales entra­

da-salida en forma analítica. Sin embargo, sí todas las 
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ecuaciones que describen un módulo son resueltas mediante linea­

rización simultánea. es posible determinar estas relaciones ana­

líticamente. 

Recordando que el módulo unitario calcula variables internas, 

variables de retención y variables en las corrientes de salida, 

a partir de valores conocidos de las •artables de las corrientes 

de entrada y de los parámetros de equipo. las ecuaciones que des­

criben al módulo pueden ser expresadas así: 

(3.20) 

en donde el vector z 1 incluye las variables internas, a las 

variables de retención y a las variables de las corrientes de 

salida, mientras que el vector incluye a las variables de 

las corrientes de entrada y los parámetros de equipo. Además, 

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

que el número de variables en usando la relación de Euler: 

( 3. 21) 

en donde, todas las derivadas parciales pueden ser determinadas 

sin resolver repetidamente el sistema de ecuaciones 3.20 para z2 • 

Tal vez esta sea la técnica general más apropiada para eva-

luar las derivadas parciales, sin embargo, en ocasiones no es 
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recomendable su uso e" virtud de consumir demasiado tiempo de 

cómputo y porque la mayoría de los módulos no resuelven ecuacio-

nes no lineales mediar~e llnearización simultánea. 

3.5.2. PERTURBAC 1011 :JUMERICA TOTAL. 

Otra técnica simpie para evaluar derivadas es calculándolas 

mediante una aproximación diferencial, mediante esta relaci6n: 

(3.22) 

Esto requiere un cálculo, a nivel de módulo, después de que 

cada variable de entrl!::a es perturbada en una pequeña cantidad, 

Esta técnica es apropiada para aplicarse en las Formula-

+ n 
Wi 

variables de entrada e iones y !!, existie·.do 

desconocidas para el r.ódulo Por lo tanto, para evaluar 

la matriz Jacobiana, los cálculos en el módulo deben ser eje-

cutados (c+2)nc; + n,.,. 1 + 1 veces. 

lo anterior indica que las variables de las corrientes de 

entrada deberán ser per~urbadas una a una, es decir: 
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• [-: :: ] ••• j 

m • 1. ( 3. 23; 

lo que implica que la rnatr;z resultante será una matriz completa. 

3. 5. 3. PERTURBACION DIAGONAL. 

La perturbación numérica total requiere muchos cálculos a 

nivel de m6dulo para el cálculo de las derivada> parci~les. 

Mahalec, l<luzik y Evans (1979). proponen el uso de valores 

aproximados para estas derivadas, con el objeto de reducir e: 

número de cálculos. Ellos proponen una relación llnearizada 

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

y • Ax + b (3.24) 

por tanto, 

(3.25) 

en donde, es el vector de la k-ésima sal ida y es e 1 

l 
vector de la j-ésima entrada, siendo Akj una matriz diagonal. 
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Se perturban todos los elementos del vector "J al mismo 

tiempo en una cantidad y a continuación se determine. el 

cambio ocurrido en el vector representado por A Yk• y se 

obtienen los elementos mm de Dkj' 

r -¡ ' 
-. 

11 yk m - -o --------
1 [ l kj mm b "j m 

( 3. 26) 

siendo Dkj una aproximación diagonal a la matriz Akj• 

Debe notarse que en e,;te procedimiento se supone que los 

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

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

Mientras que esta suposicibn puede ser cazon~ble para flujos 

de componentes y presiones de una corriente, el despreciar las 

interacciones entre estas variables y la entalpía de los flujos, 

puede conducir, en ciertos casos. en una aproximaci6n muy pobre. 

En general. se requieren "e; + nwi + l cálculos del módulo 

para evaluar la ~~triz Jacobiana mediante este procedimiento. 

el cual es apropiado para ser aplicado a las Formulaciones y 

111, descritas anteriormente. 

1 
1 
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3.5.4. DIFERENCIACIO!l DIRECTA. 

Anteriormente se indicó que .,.1 empl~ar la Formulación 111 

un proceso químico es repr~sentado por un sisteraa de ecuaciones 

no lineales relativamente pequeño. cuya matr·iz Jacobiana usual­

mente contiene muy pocos elementos con valor cero. Según de­

mostró Perkins (1979), el método más directo para calcular el 

Jacobiano de esta forrr.ulación es mediante aproximación diferen­

c'ial, sin embargo. esta técnica puede resultar menos eficiente 

que la~ técnicas de perturbación (tanto diagonal, como total). 

usadas en las Formulaciones I y II. por estas razones: 

Primero, •~uando el proceso a ser simulado es muy 

compl ;cado. e"i número de corrientes de corte se verá 

extenso y 

altamente 

incrementado y por lo tanto el número de cálcul~s en los módulos 

aumentará también. Al emplear técnicas de perturbación para 

calcular el Jacobiano, el número de cálculos en cada módulo es 

proporcional al número de corrientes de conexión que entran a él 

y puesto que el nGmero de estas corrientes viene ~iendo el mismo 

aún cuando el proceso sea muy grande y complejo, los métodos de 

perturbación pueden resultar más ventajosos. 

Segundo, cuando las técnicas de perturbación se usan para 

evaluar la matriz Jacobiana, todos los cálculos para un determi­

nado módulo son realizados consecutivamente. Esto significa 

que es relativamente fácil retener en forma temporal las varia-
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bles internas de un módulo er. particular y utilizar estos valores 

para cálculos subsecuentes de éste, con lo que es posible recucir 

el tiempo de cómputo. 

Tercero, puesto que el oesarrollo de los sistemas ~adulares 

Simultáneos continúa, es mu;¡ posible que las derivadas de cier­

tos módulos, con un alto consu~o de procesamiento, sean modeladas 

para evaluarlas analíticamente. Esta opción puede ser fácil­

mente implementada cuando se usan las técnicas de perturb~ción. 

En base a las anteriores consideraciones. Chen (1982). pro­

pone que cuando se use la Formulación I II. la matriz Jacobiana 

sea calculada usando m~todos d~ p~rturb~,¡~n, usualmente asocia-

dos con las Formulaciones 

única diferencia entre las 

I y II. Esto es posible porque la 

Formulaciones y I 1, con respecto a 

la III, es que en esta últir-;a, algunas ecuaciones de la Formula­

ción II son usadas para eliminar algunas variables. 

Matemáticamente. las ecuaciones en la Formulación II p·Jeden 

ser divididas así: 

El sis tema 3.27 a 

f(S,T)=O 

g (S,T) ªO 

(3.27 a) 

(3. 27 b) 

representa las ecuaciones de las ce-

rrientes de conexión no divididas, correspondientes a las ecua-
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cienes de 3. 18 a 

3. 27 b 

hasta 3. 18 c, de la segunda formulación, y 

el sistema representa las ecuaciones de las corrientes 

de conexión divididas y 1"s especificaciones de diseño, corres-

pendientes a las ecuaciones 3.18 d y 3.18 e. 

El vector T representa las variables de las corrientes di-

vididas y las variables libres, mientras que el vector S rep re-

senta las variables de las corrient.es no divididas. Para 

obtener la Formulación lll, el sistema 3. 27 a se usa para de-

terminar s como una función de T a fin de reducir 1 as ecua-

cienes 3.27 a y b, a este sistema: 

g(S, T) • g[ S{T). T) ] • g(T) ( 3. 28 j 

correspondiente a la ecuación 3.19 a de la Formulación 111. 

Usando la r-elación de Euler. es posibl" obtener el Jacobiano 

para la Formulación 111, a partir del Jacobiano para la Formula­

ción 11, mediante: 

r 

·-~-~-
d T ¡f 

í -. ¡, -¡ 
=· ~-~'. -Í I __ ~.'.!_\ 

; Cl T 1 S ' • a S ·T 
--' ' J 

-, 

í Clf J l-;T s 
(3.2g) 

En conclusión, con respecto al método de evaluación del Ja-

cobiano a.emplearse en 1a Formulación Ill, se tiene que la dife-

renciación directa puede ser aplicada, aunque con las considera-

ciones anteriormente citadas; siendo preferible aplicar alguna 

de las técnica~ de perturbación con ayuda de la ecuación 3.29. 



C A P l 1 U L O 4 
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CAPITULO 4. EL CONCEPTO MODULAR SIMULTANEO EN LA 

SIMULACION DE PROCESOS. 

En el capitulo anterior fueron presentados los cuatro prin­

cipales enfoques bajo los cuales se ha desarrollado la simula­

ción de procesos qulmicos en estado estacionario. 

Para un proceso cuyos 

dientes, como el mostrado 

ciclos de recirculación son 

en 1 a Figura 4. 1, el enfoque 

indepen­

Modular 

Secuencial .. con algún esquema de aceleroción de: convc:""gcncia d~1 

tipo Wegstein (1958), ha demostrado ser satisfactorio. 

Sin embargo. para procesos complejos, con ciclos de recircu­

lación anidados y con severas restricciones de diseño, 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 cálculos inherentes a los ciclos 

anidados. 

Alternativamente, los enfoques orientados hacia las ecuacio­

nes presentan la ventaja de poder manejar los ciclos de cálculo 

en forma simult~nea, sin que su eficiencia se vea disminuida por 

las fuertes interacciones, sin embargo, para aplicaciones típicas~ 



FIGURA 4.1. 
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PROCESO CON CICLOS OE RECIRCULACION 
INDEPENDIENTES. 



Módulo de 
control 
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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, además, no es posible emplear los programas ya existentes, 

los cuales estan provistos de eficientes y robustos modelos para 

el manejo de módulos unitarios. 

Ante esta situación se presentan dos opciones a fin de mejo­

rar la eficiencia de los cálculos: 

1) Desarrollar totalmente nuevos simuladores, capaces de 

resolver grandes sistemas de ecuaciones no lineales y de hacer 

converger en forma simultánea tanto las especificaciones de dise­

ño como los balances de masa y energía. 

2) Convertir los actuales simuladorc~ rnod,•lares secuencia­

les en simuladores con un manejo rr.ás eficiente de las ecuaciones. 

La primera alternativa parece ser la solución para un efi­

ciente manejo de los problemas de simulación, diseño y optimiza­

ción; sin embargo, aún se encuentra en etapa de investic;ación 

y presenta la gran desventaja de no sacar provecho del gran volú­

r~en de programas referentes al desarrollo modular. Por lo 

tanto, en la actualidad, la segunda opción resulta más atractiva, 

puesto que requiere de una menor cantidad de recursos para ser 

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

mulador con orientación al manejo más eficiente de las ecuaciones. 
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4.1. LA CONVERGENCIA MODULAR SIMULTANEA. 

En la sección 3.2.l.2. se indicó que el término Modular 

Simultáneo abarca varias tendencias que parten de la idea de me­

jorar el esquema de con~ergencia del enfoque Modular Secuencial. 

Algunas de estas tendencias se manifiestan unicamente corno un 

punto de vista "diferente" de convergencia. como en el caso de 

Perkins {1979), quien sugiere conservar la estructura secuencial 

y usar el algoritmo de Brcyden (1965) para lograr la convergencia 

de las corrientes de recirculación seleccionadas (como parte del 

procedimiento secuencial). en forma simultánea con los paráme-

tros de equipo no especificados o libres. 

Sin embargo, el presente 

de convergencia que hacen al 

ceptualmente innovador dentro 

Estado Estacionario. 

trabajo se ocupará de los esquemas 

enfoque Modular Simultáneo con­

de la Simulación de Procesos en 

Antes de continuar. es pertinente realizar una observación 

de tipo interpretativo. En los siguientes capítulos la pala­

bra modelo será adoptada para indicar todo un planteamiento de 

1 a convergencia de 1 proceso y no deberá confundirse con la de-

signación de métodos y técnicas numéricas. Existen bien co-

nacida~ técnicas de aplicación general para la solución de siste-
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mas de ecuaciones algebraicas, ya sean lineales o no lineales; 

sin embargo, 

por ejemplo, 

cuando se habla de un modelo de convergencia lineal, 

en realidad se está haciendo alusión a un entorno 

general que incluye un particular mitodo de representación modu­

lar simultánea (intimamente ligado a ciertos modelos de operacio­

nes unitarias), un determinado procedimiento para el manejo de 

las ecuaciones de simulación, formas de obtener los parámetros 

del modelo y generar valores más próximos a la solución, tipo de 

control de iteraciones y criterios de terminación, etc., y no 

unicamente a las ticnicas de solución numérica aplicables al mo­

delo; de hecho, tal y como se muestra más adelante, cada modelo 

de convergencia es susceptible de emplear más.de una técnica de 

solución numérica y aún los modelos denominados no lineales tie­

nen una importante etapa de manejo 1 in ea 1 dentro de su procedi­

miento de solución. 

Otro punto digno de destacar es la diferencia entre los mo­

delos representativos de operaciones unitarias y los modelos de 

convergencia. El modelo unitario reune una serie de técni­

cas y procedimi•ntos con el objeto de lograr cierto nivel de re­

presentatividad acerca del comportamiento real de una operación 

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 más tipos de modelos 
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un1~arios para representar una misma operación unitaria y se pue­

de dar el caso que bajo ciertas condiciones un esquema de conver­

gencia sea m4s 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 Simult4neo, la 

idea fundamental sugiere que el modelo de convergencia emplee 

una o más técnicas de solución numérica, dentro de un algoritmo 

que vincule eficientemente dos clases de modelos unitarios, ri­

gurosos y aproximados (simples). con el objeto de dar solución 

a todas las corrientes de proceso (y no unicamente a las co­

rrientes de recirculación seleccionadas, como en el caso Modular 

Secuencial), 

simult4nea. 

satisfaciendo las restricciones de diseño en forma 

Basicamente, los modelos rigurosos son los mismos 11ue 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 aproxir.iado y en el procedimiento para rel<icionarlo con el 

modelo riguroso. 

A partir de las ecuaciones descriptivas del proceso, presen­

tadas como ecuacioni:S de sit:\u1ación. el modelo riguroso propor­

ciona valore~ que serán usados como parámetros para el modelo 

simple, el cual genera ecuaciones aproximadas que serán resueltas 

en forma simultánea. 

Visto de este modo, el concepto de convergencia modular si­

r.iultánea considera dos niveles de descomposición de las variables 

y de los cálculos de un proceso a nivel de módulo unitario. 

En un nivel se r~s~olvcn i~s ecuacione~ descriptivas de cada 

módulo unitario en forma rigurosa para las variables internas y 

en el segundo nivel se resuelven las ecuaciones del modelo simple 

para cada módulo unitario, en forma simultánea con las restric­

ciones de diseño. 

Esta descomposición, mostrada en le Figura 4.3, considera 

dos ciclo~ de cálculo anidados, en donde el ciclo externo ejecuta 

los cálculos en forma rigurosa y obtiene los coeficientes aplica­

bles al modelo aproximado, n11entras que en el ciclo interno se 

hacen converger las ecuaciones descriptivas aproximadas del pro­

ceso para las variables de entrada y salida. 



Converger las expresiones 

del modelo aproximado y 

las restricciones de diseño 

simulténeem~nte, para las 

variables de entrada y salida. 
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Resolver las ecuaciones des­

criptivas. en forma rigurosa, 

de cada módulo unitario para 

las variables de salida y las 

variables internas. 

Resolver para úbt~nar 

coeficientes 

aproximado. 

del 

los 

modelo 

FIGURA 4.3. DESCOMPOSICION DE CALCULO DEL CONCEPTO 

MODULAR SIMULTANEO. 
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En comparación, en 1 a Figura 4 .4, se puede observar que en 

la convergencia ~adular Simultánea se ha extraído el ciclo inter­

no de cálculo del enfoque Modular Secuencial, el cual representa 

a los modelos rigurosos y que son los que más tiempo consumen en 

su ejecución y los sitúa en el ciclo externo, el cual es ejecuta­

do con menor frecuencia. 

En su actual estado de desarrollo. el enfoque Modular Simul-

táneo presenta dos grandes 

los aproximados que emplea: 

nea les. 

vertientes en cuanto al 

modelos lineales y 

tipo de mode-

modelos no l i-

En ambos casos se pretende obtener más información del pro­

ceso y su estructura a fin de poder aplicar técnicas de conver­

gencia más eficientes. en lugar de buscar unicamente los conjun­

tos de corte óptimos y la secuencia de cálculo adecuada. 

4.2. MODELOS LINEALES 

Estas estrategias es tan basadas en técnicas de 

orientadas hacia las ecuaciones. en forma especial a 

simulación 

la aplica-

ción del método Newton-Raphson, ya se<> sólo o acoplado con méto-
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Convergencia de las 

coorientes de recir-

culación. 

restricciones de 

diseño. 

FIGURA 4.4. 

1 
___ _J 

DESCOMPOSICIDN DE CALCULO DEL ENFOQUE 

MODULAR SECUENCIAL. 
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dos más robustos (Powell. Homotopta-continuación. etc.). para la 

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

descritos en el Apéndice A. 

4. 2. l. MODELO LINEAL SIMPLE. 

En su forma m&s general, las ecuaciones lineales usadas para 

modelar cada unidad pueden ser expresadas así: 

y • Ax + b ( 4. 1 ) 

en donde x representa el flujo por componente a la entrcda, 

y represente el flujo por componente a la salida, A es una ma­

triz de coeficientes lineales y b es un vector de residuos. 

Rosen (1962). propuso por vez primera el uso de la Doble 

Partición ("two tier") como parte del concepto Modular Stmultineo 

al sugerir el uso de dos clases de modelos: 

l) Mo&~l2--~iS~~2~2·- Describe una unidad mediante un cor.­

junto de ecuaciones no lineales exactas, auxiliandose d& las 

ecuaciones Ge conexión. 



no 

2) Modelo linP.al.­

lineales como funciones 
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Aproxi::i" las ecuaciones 

lineales en términos de 

descriptivas 

los flujos de 

cada componente en las corrientes de entrada y salida. 

Rosen utilizó el modelo lineal 

propuesto por Vela (1961), con el 

de Fracciones de Separación, 

objeto de calcular la matriz 

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

para j ~ k (4.2) 

a 
kj 

D O , para j >I< k (4.3) 

siendo. en ambos casos. b - o. 

El algoritmo propuesto por Rosen puede ser descrito así: 

1) Suponer valores para todas las corrientes del proceso, 

lo que implica formar una matriz de fracciones de separación par~ 

cada uno de los equipos involucrados en el proceso. 

2) Combinar las matrices de fracciones de separación junto 

con las corrientes de conexi6n, 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 relación lineal entre las corrientes de 

entrada y salida de cada equipo. 

6) Formar un siste~a de ecuaciones lineales del proceso. 

7) Resolver el si>tema lineal, a fin de obtener nuevos valo­

res para toda~ y cada ena de las corrientes del proceso. 

8) Real izar la prueba de convergencia; si ésta es satisfac­

toria, detener el procedimiento. Si no se logra la conver­

gencia, sustituir la solución lineal de las variables de cada co­

rriente (obtenidas en el paso 7) y regresar al paso 4, p~ra apli­

car nuevamente los modelos rigurosos. 

Obviarr.ente, el éxito de este procedimiento depende de que 

tan bien los modelos lineales representen a los modelos rigurosos 

y en los r.iétodos de solución empleados en los pasos 5 y 7. 

La aplicación de este algoritmo a la simulación de diversos 

procesos ha mostrado casos de aproxiraaci6n adecuada, sin ernbargo, 

en muchos casos exhibe un comportamiento inestable, lo que se de­

be en gran parte a la r.iala aproximación local del sistema de 

ecuaciones lineales, puesto que este cor.iportamiento es de espe-
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rarse al emplear modelos de fracciones de separación en procesos 

iterativos. Ademá,,;, el despreciar las interacciones entre 

componentes, puest.o que los elc::icntos fuera de la diagonal prin­

cipal de la matriz de un modelo lineal son tomados corno cero, 

debería reducir una influencia negativa sobre el comportamiento 

de la convergencia. En comparación, el método de Wegstein 

(1958), aplicado amplia:r.ente en el enfoque Modular Secuencial, 

también desprecia las interacc1ones entre los coaponentes, pero 

emplea una aproximación cie tipo secante sobre el último punto de 

iteración y por tanto exhibe mejores propiedades de convergencia. 

A pesar de lo onteriut. el =6tcdo d~ Rosen posee varias ven­

tajas. En virtud de la estructura diagonal del modelo, es 

posible resolver las ecuaciones de simulación componente por 

componente, lo cual reduce en buena medida las requerimientos de 

almacenaje en memoria. Una ventaja adicional es que los mo­

delos lineales no necesitan ser escritos por anticipado, ya que 

éstos son generados mediante cálculos numéricos simples. 

La inestabilidad del 

promover el desarrollo de 

resueltos analíticamente. 

procedimiento anterior ha conducido a 

modelas lineales susceptibles de ser 

Umeda ( 1972). empleó las modelas 

lineales desarrollados por Nishimura (1967), demostrando c;ue las 

modelos lineales derivados analíticamente tienen mucha mejores 

propiedades de convergencia. Los modelos analíticos tienen 
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la ventaja de no requerir el cálculo de derivadas, además de que 

estos modelos son Únicos para cada tipo de equipo y son funciones 

de las variables de las corrientes de entrada y de los parámetros 

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

cantidad de 1nfor~üción. 

Desafortunadamente, la ;ir1ncip"l desventaja de un algoritmo 

que emplea modelos lineales analíticos es precisamente la inexis­

tencia de modelos adecuados para muchos de los equipos usualmente 

empleados. Por lo tanto, cada vez que ur. nuevo módulo unita­

rio es agregado al sistema de simulación, una considerable canti­

dad de tiempo se debe emplear en encontrar, si ésto es posible, 

el modelo analítico lineal apropiado. Esto resta flexibili­

dad al s1stema y. U.::sd.c al punto de vi~t11 del usuario. es consi­

derado como no aplicable a condiciones variables en la simulación 

4.2.2. MODELOS LINEALES DE TIPO GRADIEllTE. 

Ravi..:.< y Norman (1964) y liaphtali (1964), propusieron por 

vez primera un modelo lineal de tipo gradiente, el cual tiene su 

fundamento en el método Newton-Raphson para resolver ecuac1ones 

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

rivada parcial de la k-ésirna variable de sal;da, yk, con res-

pecto a la j-ésirna variable de entrada, xj' por lo tanto: 

a 
kj a X. 

J 

Este modelo exhioió una <.decuada convergencia, a pesar de 

requerir expresiones analíticas para calcular los coeficientes 

A y b; sin embargo, al aplicarse a procesos complejos. su efi-

cienc;a se vió disminuida drásticamente. Tal vez, la r.iayor 

contribución de este modelo haya sido la de dar una nueva orien-

t~cién al u5o d~ modelos lineales. mediante el uso de gradientes. 

Una variación del anterior procedimiento consiste en evaluar 

numéricamente los elementos de la matriz de coeficientes. mediar.-

te diferencias finitas, empleando: 

a 
a Yk yk yk 

(.;. 5) 
kj -------

a x. X. X . J J J 

Esta aproximación requiere perturbar la variable de entrac<, 

X 
j 

a un valor y múltiples ejecuciones de las ecuaciones 

descriptivas rigurosas. Si sólo un elemento de la variabie 

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

a yk A yk 
----- (4.6) 

¡¡ X. A xj X J L J k ,. j 

entonces, la matriz de coeficientes lineales. serii una matriz 

1 lena. En este caso, el conjunto de ecuaciones rigurosas de-

be ser ejecutado tantas veces como sea el número de variables de 

entrada a esa unidad. Las mdtrices completas (llenas) se 

presentan al describir unid3dcs de prcce!:a con fuertes 1nter-

acciones entre componentes. por ejemplo, un reactor químico, y 

es adecuado emplear la perturbación numérica total. Existen. 

sin embargo, unidades de proceso con una pobre o nula interacción 

entre componentes (mezcladores, intercambiadores de calor. uni-

dades de destilación, unidades de operación en flash, bombas, 

e te. ) , para las cuales es satisfactorio aproximar la matriz de 

coeficientes en forma de una matriz diagonal. utilizando pertur-

bación diagonal sobre todas las V3ria!:llc!: de entr3da 31 mismo 

tiempo, y por lo tanto las ecuaciones rigurosas serán ejecutadas 

sólo una vez. Los elementos de la matriz de coeficientes 

lineaies evaluados mediante perturbación diagonal se pueden ex-

presar asl: 

a yk ú Yk 
------- {4.7) 

a X D. X. X j J j=k _J 
en donde: 

A~ j ( 1 + e) X. 
J 

{4.8) 
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siendo e un factor de perturbación. 

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, deberá tener es­

tas caracter1sticas: 

A) Los 

deberán ser 

bles modelos 

coeficientes de los modelos unitarios apro><imados 

evaluados numéricar.i.ente, mientras no esten disponi-

analíticos adecuados a cada equipo. Esto permi-

tirá al usuario agregar módulos unitarios rigurosos, mientras que 

el programa ejecutivo desarrollará ios mude1o~ e.pr~ximados. ya 

sean lineales o de algún otro tipo. 

B) La evaluación numérica de los modelos aproximados no de­

berá requerir cálculos excesivos. en comparación con los modelos 

rigurosos. 

C) El sistema deberá ser capaz de aceptar la adición de las 

especificaciones de diseño requeridas por el proceso. 

0) El procedimiento deberá exhibir un comportamiento estable 

en la convergencia. 
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lt.2.3. MODELOS LINEALES DE TIPO GRADIENTE MODIFICADOS. 

4.2.3.1. Modelo diferencial de fracciones de separación. 

Mahalec, Kluzik y Evans (197S), propusieron una variación 

al modelo de Rosen(1962), a 11! cual denominaron Modelo Olferen-

cial de Fracciones de separeciÓn, cuya relación iinear1zada es: 

D (4.9) 

y que mostró ser &quivalente al algoritmo de ~iegstein ( 1958), -para un proceso con un ciclo de recirculación simple, y que en 

sistemas con múltiples recirculac1ones, 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 parámetros de equipo se convierte~ en 

variables de entrada; por ejemplo, al manipular la relación de 

reflujo en un módulo de destilación a fin de alcanzar cierta es-

pecificación, corriente abajo en el proceso. 

Puesto que los parámetros de equipo manipulados, wj, pueden 

ser cualquier parámetro unitario, la única forma de incluirlos 

es con la evaluación numérica de la columna de la matriz corres-

pendiente a éstos. En otras palabras, la matriz unitaria, 

A, ya no tendr& una estructura diagonal simple, como la mostrada 

en 1 a Figura 4.5 a, adoptando ahora una estructura diagonal con 
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banda, según se puede observar en la Figura 4. 5 b. Por lo 

tanto, si existen w parámetros de e~uipo manipulados, se reque-

rirán w + 2 evaluaciones del módulo unitario, a fin de generar 

la matriz unitaria A. 

Otra valiosa aportación de este ;:rocedimiento radica en la 

posibilidad de manejar eficientemente las especificaciones de 

diseño. En el desarrollo propuesto por Hahalec y sus colaba-

radares, los balances unitarios han sido intencionalmente escri-

tos en tal forma que las variables de salida son calculadas en 

forma ex p l i c i ta. Esto permite ;;;:poner es¡iccificaciones de 

diseño sobre las variables de cierta corriente. 

Por ~j':?mplo. ~e vuüri0: desear que el flujo de un cierto 

componente, t. en la corriente yk sea alcanzado mediante la 

manipulación del factor de conversión, 

se puede expresar asl: 

f (xt' K) 

en donde, K es el parámetro manipulado, 

prueba la cual adc;uiere el valor deseado 

en la iteración inmediata anterior. 

y 

en un reactor. lo que 

o (4.10) 

es la variable de 
{o) 

"t es el valor de 

La ecuación 4.10 es agregada al sistema de ecuaciones, por 

lo tanto, el número de variables del sistema aumenta en una, ya 

que el factor de conversión. K. se convierte en una variable, 
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y esta ecuación especifica que durante las iteraciones: 

A) El lado derecho de la ecuación sea calculado así: 

e 4. 11 > 

B) La relación entre el parámetro manipulado, en este caso 

K, y la variable de prueba, es implícitamente definida a 

través de la estructura del proceso. 

Esta última observación es particularmente significativa, 

puesto que las ecuaciones 1 inearizadas representan la totalidad 

de la estructura del sistema. sólo es necesario evaluar la in-

fluencia del parámetro manipulado sobre sus propias corrientes 

unitarias de salida y esta influencia se toma en cuenta durante 

la solución del sistema de ecuaciones lineales, sin necesidad de 

establecer una relación explicita entre las variables manipuladas 

y las variables de prueba. Esto representa una ventaja signi-

ficativa sobre el enfoque Modular Secuencial, en donde una rela-

ción explícita debe ser evaluada a fin de hacer converger las 

especificaciones de diseño. 

Dc~e notarse que el lado derecho de las ecuaciones 4. 1 o y 

4.11, es evaluado como una diferencia entre el valor deseado y 

el valor de la Última iteración de la función de diseño, mientras 

que el lado izquierdo de esas ecuaciones sólo contiene las deri-
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vadas parciales de la ecuación de diseño con respecto a ias va­

riables de prueba. 

El algoritmo Diferencial de Fracciones de Separación es 

del tipo Newton. con la matriz de ?roceso evaluada por perturba-

ción diagonal, calculando el tamaño de paso en cada iterac·ón a 

partir del sistema de ecuaciones 1 inearizadas, cuya conver;c.,cia 

se promueve de la siguiente manera: 

1.- Suponer valores iniciales para las variables de pro=¿so. 

2.- Probar la convergencia. Si no se logra, cor."";inuar 

en el paso 3. Si se logra la convergencia. pasar a 12. 

3.- Resolver el sistema de ecuaciones linearizadas: 

C • A>< -f 

en donde, e es la matriz apro><imada del sistema. 

4.- Calcular la norma Euclideana de 

desigualdad se cumple 

'I 1: ¡, f (X + A X), 

f(x + Ax); 

continuar en el paso 11; si no se cumple, pasar a 5. 

5.- Hacer: 

,! 11 
f

0 
s ·¡ f(x) 

'i f(x + 
! 

( 4. 12) 

si esta 

(.:.. 1 3) 

(4. 14 a) 

(4.14b) 
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f(x + O.S f:.x) (4.14 c) 

6.- Ajustor una función cuadrática f( o.x), mediante fo• 

7.- Ajustor el parámetro S de modo que la función cuadrá-

tica adquiera un valor extremo, por ejemplo: 

o (4. 15) 

B.- Si esta desigualdad se cumple 

ll f (X + $ Á X) :1 ( 4. 1 6) 

pasar a 10. en caso cuutraric pros~guir en 9. 

9.- Hacer: 

X • X + $ ÁX (4.17) 

y posar a 2. 

10.- Abandonar la última iteración obtenida del sistema li-

nearizado. Realizar una sustitución directa mediante un re-

corrido secuencial a través del proceso. Concluido el reco-

rrido pasar a 2. 

11.- Hacer: 

X - X + ~X (4.18) 

y pasar a 2. 



156 

12.- Detener el proceso iterativo. 

El a)goritmo promueve 

res en cada iteración. 

rrido secuencial través 

la reducción de la norma de los erro­

Cuando esto no es posible, un reco­

del proceso es usado con el objeto de 

desplazar el punto de iteración erróneo. 

En forma general, al utilizar modelos aproximados lineales, 

ya sean simples o de 

similar al mostrado en 

4.2.3.2. 

tipo 

1 a 

gradie'lt~~ 

Figura 4.6. 

se sigue un procedimiento 

Esta es una variación del modelo lineal de tipo gradiente 

y fué propuesta por Jirapongphan (1980). en términos de resolver 

las relaciones de entrada y salida a cada módulo mediante el mé­

todo de Newton. 

Para este propósito, la 

miento riguroso será. escrita 

variables de entrada: 

variable calculada por el procedi­

como una función no lineal de las 

y = f(x) (4.19) 



Solución de las 

ecuaciones rigurosas 

para cada módulo, i, 

independientemente. 

X 
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ESQUEMA DE CALCULO PARA EL ENFOQUE 

MODULAR SIMULTANEO USANDO MODELOS 

APROXIMADOS LINEALES. 
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y 1 a re1 ación entre entradas y sa 1 idas puede ser expresada en 

términos de esta función de residuos: 

q (y,") y - f(x) (4.20) 

y al encontrarse su solución, el valor de la función de residuo 

será cero, o un valor muy cercano a é1. 

El problema de si'"ulación es entonces equivalente a encon­

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

proceso, satisfaciendo las ecuaciones de conexión y las restric­

ciones de diseño en cada corriente. 

Si, o. representa el conjunto de todas las funciones de 

residuos junto con las ecuaciones de conexión y si u representa 

el conjunto de todas las variables de entrada y sq_lida de cada 

unidad en el ?roceso, 13s cuales son aludidas por las ecuaciones 

de conexión, entonces el problema de simulación implica resolver: 

Q (U) o (4.21) 

H (U) o (4.22) 

siendo H el vector de restricciones de diseño. 

La solución de las ecuaciones 4.21 y 4.22 por el método 

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

cada iteración. 

y H(U) en 
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La matriz Jacobiana de las funciones de residuo para la uni-

1, q (y ' X ) ' 
1 i i 

T 
V q 

es: 

a Y. , 

r 

a f 
i 

T -. 
! 

(4.23) 

El término af / ax. puede ser calculado numéricamente i ,, 

mediante la perturbación de las varia.ble!> de entrada y reejecu-

tando las ecu~ciones rigurosas como: 

O X. , b X 
i 

(4.24) 

Sin embargo, la ecuación 4.24 es igual a la ecuación 4.5, 

la cual es la expresión para la matriz coeficiente del modelo li-

neal de tipo gradiente. 

De lo anterior se puede concluir que la matriz Jacobiana pa-

ra Q(U) es equivalente a la matriz lineal de proceso, por lo 

que el algoritmo Modular Simult&neo 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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El esquema de cálculo para este proced1aiento se ilustra en 

Figura 4. 7, y el algoritmo propuesto por Jirapongphan es: 

1.- Inicialización. 

1.1.- Ajustar los valores de las corrientes de recirculaciór 

a cero y suponer los valores para los parámetros de 

equipo man1~ulados y las variables de decisión. 

1.2.- Realizar un recorrido secuencial sobre las ecuaciones 

rigurosas del proceso. 

1.3.- Ajustar los valores de las corrientes de recirculación. 

1.4.- Usar los vaiores obtenidos para las corrientes de re-

circulación coffio valores iniciales para las corrientes 

de entrada. X• para calcular la submatriz Jacobiana 

de la func16n de residuos para cada unidad 

~~~n.Ei.~~e~~~ a través del proceso. mediante pertur-

bación nua~rica (ver paso 3). 

1.5.- Incluir las variables de salida y los parámetros de 

equipo de cada módulo, excepto de los mezcladores, den-

tro del veC't:.or de variables apropiado, con el objeto 

de inicializar-. 

1.6.- Ajustar los 1alores de las funciones de residuos a cero 

excepto para los módulos de mezclado, en donde estos 

valores serán diferentes entre los valores calculados 
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de sus corrientes de salida y los valores iniciales pa-

ra esas corrientes. 

2.- Cálculos lineales. 

2.1.- CAlcular H y V H. 

2.2.- Obtener un nuevo estimado para U. 

2.3.- Probar la convergencia pdra U. Si se cumple, sus-

pender los cálculos, de lo contrario pasar a 3. 

3.- Ajuste de variables y evaluación de funciones de residuos. 

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

trada y de los parámetros de equipo en cáda módulo. 

3.2.- Ejecutar las ecuaciones rigurosas en cada módulo. 

3.3.- Evaluar la función de residuos, q(y, x). 

4.- Cálculo de la matriz Jacobiana. 

4.1.- Para cada módulo en el proceso: 

4.1.1.- Ejecutar las ecuaciones rigurosas del módulo 

con + e) X., 
J 

en donde 

de perturbación numérica. 

e es e 1 factor 
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4.1.2.- Calcular 

Jacobiana 

l A f j 

1---~-l 
! A xj i 
l... _, 

X 
m1'1 

,., 

los elementos de 

con respecto a X • .... J 

f(X~)-f(x) 
--~---J --~--j -

- X. 
J 

.... 

la matrj z 

;,. 

(4.25) 

en donde, es el valor de la variable en 

la iter~ci6n previa. 

4.2.- Incluir las matrices Jacobianas unitarias dentro de la 

matriz Jacobiana del proceso, la cual será una matriz 

dispersa del tipo triangular con borde. 

4.3.- Regresar al paso 2 .. 1. e iniciar una nueva iteración .. 

4. 2. 3. 3. 

El algoritmo con perturbación diagonal (sección 4.2.3.1), 

mostró 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 iteración mediante perturbación diagonal requiere 

al menos dos evaluaciones del proceso, la rapidez de convergencia 



puede ser incrementada en el 

aproximada fuera calculada 

del proceso. 
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mis~o factor si una matriz Jacobtana 

a través de una simple evaluación 

Mahalec, Kluzik y Evans (197S), propusieron un algoritmo de 

tipo quasi-Newton, aplicando el procedimiento de 6royden (1965), 

para la solución d& las ecuaciones no lineales. Este algo­

ritmo explota el hecho de que la matriz lineal de proceso es en 

esencia una matriz Jacobiana que presenta una estructura dispersa 

del tipo trian9ular con banda, como se muestra en la Figura 4.5, 

por lo tanto, este método aproxima los coeficientes lineales de 

la matriz. sin realizar perturbación numérica, lo .cual reduce el 

número de ejecuciones de los módulos rigurosos en cada iteración. 

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

aproximar tanto una matriz Jacobiana, como su inversa. Puesto 

que la matriz del sistema es dispersa, se elige trabajar con la 

aproximación del Jacobiano, en virtud de que la in·1ersa de una 

matriz dispersa, no es dispersa. 

En cada paso de la iteración, el siguiente conjunto de ecua­

ciones deberá ser resuelto: 

e· (; z - f(Z) ( *. 7.6) 

en donde: 

e ~ matriz Jacobiana aproximada del sistema. 

/ 
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A Z incremento en las variables del sistema. 

f(Z) función de errores. 

La matriz Jacobiana aproximada es ca1cu1o(Ja en cada itera-

ción. de acuerdo a la fórmula: 

o o T 

e - eº + 
f - (1 - t > f ¡ t.zº 

------~-~---y--------~---

t º · A zº · A zº 
( .! • 27) 

en donde. los valores obtenidos de la iteración inr,1ec!iata ~rte-

rior son designados con el sub~ndice, 
o 

El cíil.:ulo de C. tal y como fué definido., no es disperso y 

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

dular Simultáneo. Schubert (1970). propuso un método meoian-

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

de los cálculos. de acuerdo a este procedimiento: 

1.- Calcular la matriz c. pero imponiendo un cero en cada 
o 

entrada j de A Z para cada elemento constante conocido, j. 

de la matriz Jacobiana. 

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

obtenida por la ecuación 4.27, que corresponda a las constantes 

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

tradas diferentes de cero y no constantes serán calculadas. 

3.- Agregar la fila de la matriz dispersa calculada, a la 
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fila correspondiente en la matriz Jacobiar.a original. 

Mahalec 

aplicándolo 

algoritr::o de 

y sus colaboradores 

a 1 problema de Cavett 

tipo f';ewton y con el 

probaron este procedimiento 

(1963), comparándolo con su 

algoritr.io correspondiente al 

enfoque Modular Secuencia 1. En los tres casos se probó con 

varias opciones en la forma de inicializar la matriz Jacobiana 

(perturbación total. perturbación diagonal, una combinación de 

las dos anteriores y a partir de matrices identidad para algunas 

o todas las submatrices unitarias). 

Se concluyó que el algoritmo de tipo quasi-Newton es más rá­

pido en convergencia, que el mejor algoritmo Modular Secuencial 

disponible en ese tiempo; además, como era de esperarase, entr& 

mejores fueron los valores iniciales, la convergencia se logró 

en forma más rápida. 

De estas experiencias se obtuvo una estrategia con el objeto 

de inicializar el algoritmo Modular Simultáneo: 

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

redundante, obtenido por el procedimiento Modular Secuencial. 

2. - Desarrollar una o más i teraci enes 

directa en el algoritmo Modular Secuencial, 

mediante sustitución 

lo que proporcionará 

los valores iniciales para todas las corrientes del sistema. 



167 

3.- Inicializar la matriz Jacobiana mediante perturbac1ó· 

diagonal para todos los equipos, excepto para lo!; reactores. 

cuales serán evaluados mediante perturbación numérica total. 

4.- Se continúan las iteraciones usando el algoritmo quasi­

Newton para matrices dispersas. hasta lograr la convergencia. 

El uso de modelos lineales, a pesar de sus limitaciones 

es muy importante. sobre todo en las actuales perspectivas de in­

cluir la Optimización como otra tarea de los simuladores. ya que 

la solución detallada al final del proceso de cálculo se obtiene 

precisamente mediante modelos lineales. 

El tipo más completo de modelos apro•imados lineales, al me­

nos los que más refinamientos han tenido a la fecha, son los mo­

delos de tipo gradiente. la idea general que motiva el uso 

de estos modelos es que las derivadas de las variables de salida 

con respecto a las variables de entrada, predichas en cada bloque 

el modelo li11eal, son las mismas que las predichas por los por 

modelos rigurosos. 

Usualmente los elementos de la matriz de coeficientes nece­

sitan ser evaluados mediante perturbación numérica, sin embargo, 

se presentan dos desventajas importantes: 
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Primero. el modelo no tiene ningún significado f;s(co y en 

puntos diferentes a los puntos de base. el balance de materia :¡ 

energta sobre una unidad. puede no ser satisfecho dal todo; ade-

más, la extrapolación hacia puntos diferentes a los puntos de ba-

se. usualmente es muy pobre, lo que origina una convergencia ruy 

lenta del ciclo externo de cáiculo. 

La segunda desventaja se refiere a su alto consumo de tie~~~ 

de cómputo, necesario para calcular las derivadas numéricas du­

rante cada iteración sobre el ciclo e~terno. 

La eficiencia cie este tipo de modelos se puede incrementar 

sustituyendo algunas de las ecuaciones de tipo gradiente. por 

otras ecuaciones linealc~ que tengan significado f.ísico dentro 

de la unidad modelada. Por ejc::mp1o. 1.:s ecu.,<":iones del ba-

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

ción de éstas dentro del modelo lineal. garantizan que todos los 

balances de materia para cada unidad. serán satisfechos en cual-

quier punto. Esta inclusión añade un punto ú~ vista de inge-

niería, a lo que de otra manera sería un modelo del tipc "caja 

negra 11
• 

Tomando COH•O ejemplo un modelo paril o¡:ioraciones de flash ·a 

dos fases, especificando la presión, P, y la carga térmica, Q, 

siendo las variables de estado los flujos por componente en la 

corriente de entrada, F: 1 a temperatura y presión, T f Y P f • en 
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la corriente de entrada y la presión y carga térmica de opera-

ción, Ps y que son especificadas •. Las variabies de 

salid;:: son aquellas asociadas con el liquido y vapor de las co-

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

y presiones El modelo lineal de tipo 

gradiente es de la forma: 

y ~ Ax + b (4.28) 

lo que significa: 

L r F -

PL 
1 p f 

TL 
1 
¡ [A] Tf + b (4.29) 

V 1 

1 Ps 
Pv i 

Qs; 
T 1/ ! J 

J 

Para un sistema de n componentes, la matriz de coeficien-

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

cesitan ser calculadas num~ricamente. 

Este modelo puede ser mejorado al sustituir algunas de las 

ecuaciones de tipo gradiente por ecu~cio:ics lineales riguro~as~ 

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 presión y temperatura, obteniendose 

F 

fl 
pf 

1 
[A.] Tf + b 

: T L¡ 
J 

1 
Ps 

(4.30) 

¡ Qs 
i 

~ 

V F - l 

pl p 
s 

PV PL (4.31) 

T '! TL 

A pesar de que este modelo es más simple y preciso que el 

modelo de tipo gradiente original, la nueva matriz de coeficien-

tes. A' sólo contiene (n + l)•(n + 4) elementos. 

Para la simulación Modular Simultánea, que mantiene la en­

talpia de cada corriente en el ciclo int.arno de cálculo, el ba­

lance global de energ•a puede ser incluido tambiin como par:e del 

modelo lineal, en esta forma: 

o {4.,2) 

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 de,;arrol lo, mediante una aproximación de las 

ecuaciones descriptivas de un módulo mediante relaciones lineales 

entre las variables de entrada y salida. se pueden resal~ar dos 

propiedades fundamentales del enfoque Modular Simultáneo. 

La primera. que en realidad fué la motivación principa; para 

su primera implementación. es que transforma la dificultad ce ma­

nejar ecuaciones no lineales, en un cierto número de subsistemas 

con ecuaciones lineales, los cuales pueden ser resueltos uno a 

uno, en una forma más eficiente. 

La segunda. es la reducción en el número de ecuaciones y 

variables que deben ser resueltas simultáneamente, puesto que 

las variables internas de los módulos han sido eliminadas ce las 

ecuaciones lineales aproximadas del proceso, y es así coc-.o el 

número de variables a ser evaluadas simultáneamente es recucido 

al conjunto de variables de entrada y salida. 

Sin embargo. las ecuaciones rigurosas que describen el pro­

ceso pueden ser altamente no lineales. por lo que una aproxima­

ción lineal será muy pobre, cuando la solución de las ecuaciones 

aproximadas se encuentra lejos del punto en donde los coeficien­

tes lineales fueron generados. 
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Por esta razón es deseable incluir un cierto grado de no 

linearidad en las ecuaciones aproximadas, con el objeto de incra­

mentar el rango de extrapolación de estas ecuaciones. 

Si bien es cierto, al incluir componentes no lineales en las 

ecuaciones aproximadas se incrementa su confiabilidad, también 

su solución resulta más difícil. en comparación con las ecuacio­

nes lineales. A pesar de esto, el efecto global al usar 

aproximaciones no lineales aurenta la eficiencia del enfoque Mo­

dular Simultáneo. en base la premisa que indica que el número 

de iteraciones se verá disminuido en virtud del amplio rango de 

cobertura de las ecuaciones aproximadas no lineales y porque 

existe una reducción en el número de ejecuciones de los modelos 

rigurosos. los cuales tienen alto consumo de tiempo de c6mputo. 

dos 

de 

Adicionalmente, puesto que aún el más eficiente de los méto-

1 ineales requiere de algunas iteraciones sobre el problema 

simu1¡ición 

cómputo sólo 

no lineal. cualq11ier ganancia en la eficiencia de 

podrá lograrse si se dispone de mayores datos que 

unicamente a la información de tipo gradiente del no se limiten 

sistema. Por lo tanto, no es extraño que los más recientes 

desarrollos de la simulación modular simultánea, esten enfocados 

a la solución de los bdluncc~ de 11iusa y cr1crg)3 mediante aproxi­

maciones de tipo no lineal. 

Para enfatizar la propiedad de reducir el número de varia-
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bles y ecuaciones del enfoque Modular Simult&neo, el t~rmino Mo­

delo Reducido será empleado para designar a las ecuaciones des­

criptivas aproximadas de carácter no lineal. 

4. 3. l. MODELOS ANALITICOS REDUCIDOS. 

Jirapongphan (1980), propuso un algoritmo en base a un mode­

lo reducido no lineal, el cual contiene coeficientes no lineales 

que pueden ser calculados anal1ticarnente, sin utilizar perturba­

ción numérica. de aquí que se le conozca como Modelo Analítico 

Reducido (MAR). 

4.3.1.1. 

Los coeficientes del MAR son generalizados a un coeficiente 

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

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

" ) o (4.33) 



174 

y la expresi6n para e•aluar el coeficiente del MAR, es: 

(4.34) 

y agrupando variabies: 

en donde: 

k 
Q (U. ) a O (4.35) 

= (U) (4.36) 

z
1 

- vector de variables de salida (corrientes de sa­

lida. variables internas y de retenci6n). 

z2 a vector de variables de entrada (corrientes de 

entr~da y parámetros de equ1poj. 

U ª vector de variables agrupadas (Z Z • V ) • 

V vecto~ d~ variables internas. 

vector de variables internas del MAR. 

a vector de coeficientes del MAR. 

k - contaCor de iteraciones. 

El modelo reducico es a;>licado en los cálculos del ciclo 

interno mostrado en la Figura 4.8. 

Al aplicar el ;~AR se puede lograr .una reducci6n en el nú­

mero de ecuaciones y variables en un factor de 4nc + 2, el cual 

es muy significativo cuando el número de componentes, nc es 
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muy grande. Una reducción mayor puede ser alcanzada cuando 

el módulo unitario incluye cálculos en etapas múltiples, en donde 

las vari.>b1es internas 

incluyen composiciones, 

tura de la unidad. 

en las ecuaciones descriptivas rigurosas 

flujos y perfiles de presión y tempera-

Otra ventaja importante al utilizar el Modelo Analítico 

Reducido es que sus expresiones son independientes de las corre-

1 aciones para propiedades termof;sicas, las cuales han sido toma­

das en cuenta, en forma impl;cita y compacta, en las expresiones 

de los coeficientes del MAR, de aquí que las expresiones globa­

les del modelo reducido (incluyendo su matriz Jacobiana) conti­

núan 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 termofísicas empleadas y, 

en especial, las ecuaciones rigurosas referentes a los coeficien­

tes de fugacidad y entalpía, pueden ser drásticamente diferentes. 

Treviño-Lozano (1985), trabajando en el desarrollo de nuevos 

modelos analíticos reducidos y en base al análisis numérico, pre­

sentó diez características deseables de estos modelos, agrupadas 

en tres categorías: 
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1) El número de ecuaciones en un modelo reducido deberá ser 

mucho menor que el número de ecuaciones del modelo riguroso. 

2) Las ecuaciones del modelo reducido deberán tener estabi-

1 idad en su convergencia. 

3) El número de ecuaciones y variables del modelo reducido 

de cada unidad. debe conser'lar los grados de 1 ibertad del mode­

lo riguroso. 

4) Cada modelo reducido debe incluir un conjunto de coefi­

cientes, cuyas expresiones sean únicas para cada tipo de unidad; 

expresiones que sean anaii~;cas y que inciuyan var1abies de en­

trada y salida, variables internas y parámetros de equipo. 

5) Las ecuaciones del modelo reducido deben generar la misma 

s~lución que el modelo riguroso. en el punto en donde sus coefi­

cientes fueron generados. 

6) Las ecuaciones del modelo reducido y la matriz Jacobiana 

asociada a el las. debe ser evaluada anal i ticamente, sin reque­

rir otros cálculos auxiliares. tales como propiedades termofisi-

cas, y si11 rccur1·ir· ü cfilculos iteralivus. 

Los requerimientos l. 2 y 6, garantizan que los cálculos ne-
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cesarios para converger el ciclo interno, deben ser relativamente 

simples, por lo tanto, algunos métodos orientados hacia las ecua­

ciones podrán ser usados para resolver el modelo reducido. 

Puesto que se desea un sistema de ecuaciones de simulación 

más simple que el generado 

en el ciclo interno pueden 

por el modelo riguroso, los cálculos 

ser simplificados si las ecuaciones 

reducidas y sus derivadas son calculadas analíticamente. 

El requerimiento 3 asegura que el problema definido en el 

ciclo interno e~ equiv~l~nte al problema original en t€rminos de 

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

lación. El requerimiento 4 se refiere a la adecuada selección 

de las variables que deben aparecer en el modelo reducido; se­

lección que es particularmente importante al manejar especifica­

ciones de diseño, en donde algunos parámetros del modelo, usual­

mente especificados. ahora pueden convertirse en variables. 

El requerimiento 5 garantiza que el procedimiento modular 

simultSneo converge hacia la so1uci6n de las ecuaciones de simu­

lación rigurosas. 

Se debe notar que los anteriores requerimientos no imponen 

ninguna restricción a los modelos actualmente en uso, es decir, 

estas características aplican tanto a los modelos aproximados li­

neales, como a los modelos reducidos no lineales, 
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7) Las ecuaciones de un modelo reducido no lineal, no deben 

ser relaciones emp;r1cas, sino funciones ampliamente representa­

tivas del tipo de unida~ que esta siendo modelada. 

8) Los balances ée materia y energ;a de cada unidad deberán 

ser satisfechos totalc.,"nte, aún para condiciones alejadas del 

punto de partida bás1co. 

9) Las expresiones para los coeficientes del n1ocielo reducido 

deberán ser analíticas y susceptibles de incluir cualquier va­

riable del modelo riguroso. 

los reque,..i~ientoc; 7 y 8 ind;t:~n QIJ~ los mod'?los reducidos 

deben hacer uso del cor.ocimiento que se tenga del proceso físico 

que tiene lugar en cada operación unitaria, lo que amplía la po­

sibilidad de incluir adecuadas aproximaciones de ingeniería de 

las ecuc:ciones rigurosos, con lo cudl se logrd. la extrapolación 

de las ecuaciones redJcidas. aún para situaciones alejadas del 

punto en donde los coeficientes reducidos fueron generados. 

El requerimiento 9 intenta abandonar el uso de los modelo,s 

de tipo gradiente, que requieren el cálculo de derivadas numéri­

cas, cuya obtención exige demasiado tiempo de cálculo y deben 

ser evitados, en lo posible. 
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C) ~uerimiento de coincidencia en 1 a solución. 

10) La matriz Jacobiana de entrada-salida predicha por un 

modelo reduc;do debe ser la misr.ia que 111 predicha por el modelo 

riguroso, para una misma unidad. 

Los modelos de tipo gradient~ siempre satisfacen este reque­

rimiento porque los coeficientes del modelo son las derivadas de 

las variables de salida con respecto a las variables de entrada 

y la aplicación de este enunciado a otros tipos de modelos podría 

requerir ~l cálculo de derivadas numéricas a partir de los mode­

los rigurosos. a fin de inlroducir los factcrc!:. de corrección 

adecuados en los modelos reducidos. Este procedimiento, sin 

embargo, introduce cálculos adicionales, contradiciendo lo esta­

blecido en el requerimiento 9. 

La solución a este problema es desarrollar modelos reducidos 

no lineales que contengan suficiente significado f1sico como para 

dar una adecuada aproximación a la matriz Jacobiana de entra-

da-salida, usando parámetros que puedan ser evaluados analítica-

mente. Tales modelos pueden generar una solución 

subóptima, que usuolmente es cercana a la solución Óptima verda­

dera y si se requiere una mayor precisión, se pueden emplear mo­

delos lineales en las últimas iteraciones del ciclo externo, a 

fin de alcanzar la solución real, usando la solución subóptima 
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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 extensión de los Modelos Ana­

líticos Reducidos, destinada a incluir la optimizaci6n como una 

tarea más del simulador Modular Simultáneo, logrando una imple­

mentación bastante innovadora y efect1va, Puesto que la 

Optimización de Procesos queda fuera de los alcances de este tra­

bajo, se recomienda consultar la obra original de este autor para 

mayor informaci6n acerca de su algorit~o de optimizaci6n con Mo­

delos Analíticos Reducidos. 

El algoritmo para la aplicación del Modelo Analítico Reduci­

do (MAR), está estructurado en el contexto de un enfoque con un 

ciclo interno y un ciclo externo de cálculo, los cuales son mos­

trados en la Figura 4.8. 

Visto de esta manera, el algoritmo del 

partes principales: 

MAN contiene cuatro 



Obtener los nuevos estimados 

de las xk con respecto a 

las ecuaciones no lineales 

aproximadas, que describen 

el proceso. 
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Resolver las ecuaciones rigurosas 

que describen el proceso, para 

obtener los coeficientes del 

modelo reducido de cada unidad 

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) Ejecuci6n de las ecuaciones 

coeficientes del modelo reducido, 

son los cálculos del ciclo externo 

las variables de ese ciclo. 

rigurosas y obtención de los 

~ • Por lo tanto, estos 

y los coeficientes serán 

B) Prueba de convergencia Je los coeficientes del modelo 

reducido para el proceso complete. 

C) Obtención de nuevos estimados para las variables 
m 

X 

contenidas en el vector U, 

les del modelo reducido. 

a partir de las ecuaciones no linea­

Estos son los cálculos del ciclo 

interno y las variables en U, son las variables de ese ciclo. 

O) Prueba de convergencia para los nuevos estimados de U. 

El algoritmo propuesto por Jirapongphan (1980), es: 

1.- Inicialización. 

1.1.- Ajustar los valores de las corrientes de recirculación 

a cero y suponer los valores de los parámetros de equi­

po que sean variables de decisión. 

1.2.- Realizar un recorrido secuencial sobre las ecuaciones 

rig~rosas del proceso. 



183 

1.3.- Ajustar los valores de las corrientes de recirculación. 

1.4.- Usar los valores obtenidos para las corrientes de re­

circulación como valor~s inici~1es para las corrientes 

de entrada para cada unidad posterior a las corrientes 

de recirculación. 

1. 5.- Ejecutar 1 as ecuaciones rigurosas de cada unidad. si­

tuando las •tariables de salida y parámetros de equipo 

dentro del vector de variables del ciclo interno. 

1.6.- Evaluar los parámetros del modelo reducido de osa uni­

dad y situarlos en los vectores de variables del ciclo 

externo. 

1.7.- Regresar al paso 1.5 para los cálculos de cada unidad 

de acuerdo a 1~ secuencia de cálculo de cada ciclo de 

recirculación. 

1.B.- Cuando los parámetros del modelo reducido para todas 

las unidades en el proceso ya han sido obtenidos. con­

tinuar con los cálculos del ciclo interno, en el paso 2. 

2.- Cálculos del ciclo interno. 

2.1.- Recuperar la matriz Hessiana de la iteración del ciclo 

externo anterior y situar el contador de iteraciones 
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del ciclo interno en cero, es decir, m ~ O. 

m m m m 
2.2.- Calcular: Q(U ), VQ(U ), H(U ) y V H(U ). 

2.3.- Hacer: 

2.4.- Obtener nuevos estimados p~r~ cada xm a partir del MAR 

2.5.- Probar la convergencia de los valores de U; si se 

cumple, ir al paso 3; de lo contrario. pasar a 2. 7. 

2.6.- Si el número máximo de iteraciones del ciclo interno, 

m, no ha excedido su valor límite. digamos 50, retor-

nar a 2.2. 

2.7.- Si se ha rebasado el valor máximo de m, pasar a 3. 

3.- Prueba de converguncia para las variables del ciclo interno. 

3.1.- Calcular la norma del vector de error, 

cada elemento es definido así: 

E. 
J 

X -
j 

"· J 

X . F o 
J 

E, en donde 

(4.37) 

en donde 
o 

xj, es el valor de la variable del ciclo in-

terno en la iteración previa. 

3.2.- Probar si HE¡¡ en donde ~ es una cierta to-
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ceso de cálculo. 
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s1 se cumple, detener el· pro-

3.3.- Si no se cumple, continuar con los cálculos del ciclo 

externo en el paso 4. 

4.- Cálculos en el ciclo externo. 

4.1.- Para cada unidad en la secuencia de los ciclos de re­

circulación: 

4.1.l.- Transferir los valores ue las corrientes d~ en­

trada a la primera unidad en el ciclo de recir­

culación (corrientes de corte) del vector de 

variables del ciclo interno. 

4.1.2.- Transferir las variables manipuladas y de deci­

sión del vector de x a los parámetros de 

equipo de las unidades. 

4.1.3.- Ejecutar las ecuaciones rigurosas de cada unidad. 

4.1.4.- Evaluar el coeficiente del modelo reducido. 

4.1.5.- 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 x, como un estimado inicial para 
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los cálculos siguientes del ciclo interno. 

4.1.6.- S; esta fué 1 a última unidad en la secuencia 

de ciclos de recirculación. continuar con la 

pr~eba de convergencia para las variables del 

ciclo externo en el paso 5. 

5.- Prueba de conver;encia para las variables del ciclo externo. 

5.1.- Calcular la norma del vector de error. E. en donde 

cada eleme~~o es definido como: 

"'º 
"'j j ------- "' = o (4.38) 

j 

en donde "'º es el valor de las variables del ciclo ex­
j 

terno en la iteración previa. 

5.2.- Probar si en donde ~ es una cierta tole-

rancia. di gamos 10- 4 ; si se cumple, detener el proce-

so de cálculo. 

5.3.- Si no se cumple, continuar con los cálculos del ciclo 

interno en el paso 2. 

El esquema de cáiculo para el algoritmo de Simulación Modu-

lar Simultánea No Lineal usando modelos reducidos, se presenta 

en 1 a Figura 4.9. 



Solución de las 
ecuaciones rigurosas 
para cada módulo, i, 

independientemente. 

u 

FIGURA 4. 9. 

167 

SOLUCION 

k 

Solución de las 
ecuaciones reducidas 

no lineales que 
describen el proceso. 

ESQUEMA DE CALCULO PARA EL ENFOQUE 

MODULAR SIMULTANEO USANDO MODELOS 
REDUCIDOS NO LINEALES. 
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4.3.1.3. 

Ji rapongphan ( 1 980). desarrolló varios modelos reducidos 

para las unidades empleadas con m3s frecuencia en la simulación 

de procesos. Treviño-Lozdno ( 1985), realizó algunos refi-

namientos a estos modelos y propuso otros que los complementan. 

En el Apéndice C de este trabajo se presenta una breve des-

cripción de los Modelos Analíticos Reducidos de mayor aplicación. 

Los Modelos Ana1it1cos Reducidos estan desarrollados sobre 

aproximaciones de ingen1eria razonables, aplicadas a las ecuacio-

nes que describen las unidades, incluyendo términos de propieda­

des termodinámicas, tales como las que se aplican al cálculo de 

la entalpía y de 14s co11s.tantc:::; e~ eQui1ibrio líquido-vapor de 

cada corriente. Para ilustrar la forma en que se obtienen 

los modelos reducidos a partir de los modelos rigurosos, a conti­

nuación se presenta un ejemplo, citado por Jirapongphan. 

Considerando la operación de una unidad de 11 f1ash" con una 

corriente de alimentaci6n con nc componentes, una corriente de 

salida de vapor y una corriente de salida de líquido. 

El modelo riguroso para esta unidad esta formado por estas 

ecuaciones: 

o (4.39 a) 
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il ¿:,fn- Lv o (4. 39 b) n 

vn1;.:_v
0 

- K
0
.J

0
/2::1

0 
o (4. 39 e) 

1 + V - f o (4.39 d) n n n 

Kn 01 / 
V o (4. 39 e) - o 

n n 

V V 

f) o - o 
0

(v,T.P) o ( 4. 39 n 

L 
o 

n 
- o n(l,T,P) o (4.39 9) 

H - H (v,T,P) o (4.39 h) V V 

Hl - HL(v,T,P) o ( 4. 39 1 ) 

Hf - HF(f,T.P) o (4.39 j) 

T - T o ( 4. 39 k) V 

Tl - T o {4.39 1 ) 

p -·p o (4.39 m) V 

pl - p o (4.39 n) 

en donde: 

f flujo nio lar del co;:;poncntc n en la nliMentacién. n 

V f 1 ujo 
n 

molar del componente n en el vapor. 

1 flujo 
n 

molar del componente n en el líquido, 
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Kn relación de equilibrio 

entalpía de las corrientes de va¡:.or, líquido y 

alimentación, respectivamente. 
V 

<l>n coeficiente de fugacidad en la fase vapor. 

1 
ón coeficier.te de fugacidad en la fase líquida. 

B fracción de vapor en la alimentación. 

En este modelo existen Sn + 9 c ecu.:iciones y 

riables, por lo tanto, los grados de 1 ibertad son 

cuales pueden ser satisfechos al especificar 

6n + 13 
c 

n + 4, 

va-

los 

siendo las variables de estado (fn, Tf' Pf): las variables de 

salida (V n' Tv • pv y ( ln ' T 1' ¡:: 1); IV> purb:::ctros d"> equipo 

son T y P· Q y B son cantidades calculadas y 1 as variables 

<!>V l 
internas son H v' Hl • Hf' K n • 

Q 
n n 

El desarrollo del Modelo Analítico Reducido para la unidad 

de "flash" parte de estas definiciones: 

1) Equilibrio de fase: 

n = 1 • ••• , "e 

2) Balance de materia por componente: 

z F ~ O 
n 

(4.40) 

( 4. 41) 
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3) Balance tota1 de materia: 

L + V - F = O 

4) Balance de e~~olpia: 

5) Ecuación cons~'~utiva: 

" n 
- >y 
~ n 

(4.1!2) 

( 4. i: 3) 

o 

La fracción de vapo~ y el parámetro de volatilidad rela~iva 

se expresan asl: 

B V/F (4.45) 

"'n (4.46) 

en donde Kb se define según Basten y Sritt (1978): 

(4.47) 

w (4.4B) 
n 

y/(1-S-SK) 
n n 

(4.49) 

El efecto de la temperatura y de la presión sobre Kb puede 

ser modelado así: 

1 n ( K b P) - A - B/T = O (4.50) 
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en donde A y 6 son los parámetros del modelo. 

Se define una entalpía promedio sobre una base másica, m : 
n 

H Hj'-,-,-(m • z.n) 
t~ n 

(4.51) 
(a + bT) 

Se definen las variables del flujo por componente: 

X • L (4.52) 
n n 

V Yn • V (4.53) n 

f ;, z ·F (4.54) 
n n 

sustituyendo la ecuación en 1" ecuación 4.40, para 

y las ecuaciones 4.52 y 4.53 por a 

o 

V ' n 
se forma: 

(4.55) 

A partir del balance total de materia, ecuación 4.42 y de 

la definición para 

F/V y F/L así: 

{.) en la ecuación 4.45, se puede expresar 

F/V l/ (3 ( 4. 56) 

F / L 1/(1-S) (4.57) 
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Multiplicando la ecuaci6n 4.55 por F, sustituyendo tér-

minos en las ecuaciones 4.56 y 4.57 y reordenando, se tiene: 

V (1-8) 
n 

- "' . n 
o ( 4. 58) 

La ecuaci6n 4.45 puede ser reescrita en términos de los 

flujos por componente, así: 

7 fn - ')'V 4---' ¿__, n o (4. 59) 

y los balances de materia y entalpía por componente son: 

o (4.60) 

( ·~"T'\mf 
... • - i F.;_, n n (4.61) 

Adicionalmente, se tienen las ecuaciones de conservación: 

T - 1 a o (4.62) 
V 

T¡ - 1 = o (4.63) 

pv - p = o (4.64) 

p l - p o (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 

la unidad de "flash". 

que constituyen el modelo 

Este sistema contiene 

reducido para 

2n + 7 ecua­
c 
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clones con 3n + 11 variables { f • V , l 
n n n 

pl' T, p, Q, Kb y e ) ; con n + 8 coeficientes del modelo red u-

cid o 
n A.. B, (a,b)f, {aob) 

V 
y {a,b)

1
) y en donde ( f • 

n T f • 

p f. T, P) son las variables de entrada: (v T . p 1 T 1' n V V n 

P,_, Q y 6 son 1 "s variables de salida y K b es la variable 

interna del modelo reducido. Es importante destacar que los 

grados de libertad en el modelo reducido son n + 4, los cuales 

son coincidentes con los del modelo riguroso. 

El modelo reducido es evaluado analíticamente, tomando en 

cuenta que a partir de la definición de Kb en la ecuación 

el parámetro 8 se ouede obtener as1: 

8 
[ 

a(lnKb)j 
a ---------

¡¡ ( l/T ) 
X' 'J' p 

4.50 

(4.66) 

en donde la derivada es calculada numéricamente calculando las 

constantes de equi i'i brio, 

de 1 a tempera tura, T' • 

K , 
b • a una determinada pertu~b~=~~n 

manteniendo la composición y la presión 

constantes. K , 
b a 1 a temperatura T' es calculada usando 

la ecuación 4.47 y la expresión numérica para la ecuación 4,47 

en esta forma: 

B (4.67) 

( l /T') (1/T) 
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El coeficiente A puede ser calculado directamente usando 

la ecuación 4.50. Las expresiones para calcular los coefi-

cientes de entalpía, (a,b), son calculados según el procedi-

miento mostrado en la sección C.2 del Apénd1ce C. 

La reducción en el número de ecua e iones y variables en un 

factor de es muy significativo cuando el número de 

componentes, nc • es muy grande. Se puede alcanzar una Ma-

yor reducción cuando la unidad modelada contiene cálculos para 

etapas múltiples, en donde las variables internas de las ecuacio­

nes descriptivas rigurosas incluyen las composiciones, flujos, 

temperaturas y presiones. 

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 implícita 

y compacta, en las expresiones para los coeficientes del MAR. 

Treviño-Lozano (1985), hizo una revisión de los Modelos 

Analíticos Reducidos propuestos por Jirapongphan, introduciendo 

algunas mejoras, tal como el cálculo de la entalpía de cada co­

rriente mediante funciones de ajuste, del tipo: 

id 
H H + A + B ( T - T ref) (4.68) 
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en donde, H es la entalpía molar de la corriente; es 1 a 

entalpía de gas ideal; ·T es la temperatura de la corriente y 

A y B son parámetros del modelo reducido obtenidos del cálculo 

riguroso de la entalp1a a cierta temperatura de referencia, Tref 

La introducción del término de entalp1a de gas ideal e~presa 

una dependencia de la entalpía sobre la composición en los balan­

ces de energía, dentro del ciclo interno de cálculo. 

Treviño-Lozano desarrolló modelos reducidos propios, 

incluyendo algunos destinados a unidades complejas de separación 

y para varios tipo• de reactores. Estos modelos son descri­

tos b~evemente en el Apéndice C de este trabajo. 

Tanto los modelos reducidos propuestos por Jirapongphan como 

por Treviño-Lozano cumplen con los diez requerimientos enunciados 

en la sección 4.3.l.l. 
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4. 3. 2. MODELOS DE TIPO EVOLUTIVO. 

Pierucci, Ranzi y Biardi (1982), presentaron un trabajo en 

base a lo que denominan Modelos Evolutivos, los cuales trans­

forman el problema de promover la convergencia de un proceso cí­

clico, en la solución de un sistema reducido de ecuaciones alge­

braicas no 1 ineales. producto de la sucesiva descomposición del 

sistema original. 

Estos autores definen su método como un promotor de conver­

gencia para un simulador modular secuencial, mediante la aplica­

ción 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 físicas y conformados por parámetros 

ajustables cuya determinación es realizada en cada iteración, en 

base a los modelos rigurosos. 

El procedimiento de solución consiste de dos fases interre-

lacionadas. La primera se refiere a un recorrido secuencial 

empleando los modelos rigurosos, con el objeto de evaluar los pa­

rámetros internos del modelo evolutivo. La segunda fase con­

siste de la solución del sistema de ecuaciones obtenido al reunir 

todos los modelos evolutivos de las unidades pertenecientes a la 

red cíclica. 
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El esquema de cálculo se aplica a la red de ciclo máxino del 

proceso, de acuerdo con Steward (1965), y la presencia de más de 

un ciclo máximo, conduce a la aplicación repetida del procedi­

miento a cada uno. 

Tornando en cuenta que los valores de las variables en las 

corrientes de alimentación y los parámetros de diseño para cada 

unidad son conocidos, de acuerdo al enfoque modular secuencial, 

el conjunto de modelos rigurosos obtendr& los valores de las va­

riables internas y de las variables en las corrientes de sa1ida. 

mediante la solución del proceso de acuerdo a una cierta secuen­

cia, la cual implica la identificación 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 su pres1ón. Usualmente, las presiones son de­

terminadas en cada punto cor7:o un dato fijo, siendo l·os ffujos y 

la temperatura las principales incognitas dentro del balance de 

materia y energla. 

Sin embargo, los modelos de tipo evolutivo unicamente pro­

mueve11 la convergencia sobre los flujos de m~teria por componen­

t·e, ¡::o r 1 o tanto, su a p l i ca c i ó n está l i mi ta da a 1 b a l a n ce de 1:1 ate­

r i a de procesos muy simples. 
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Se definen como ºcorrientes internas" aquellas que rela-

cionan dos unidades dentro del ciclo máximo en estudio. mientras 

que 1 as ''corrientes externas'' son aquellas que conectan ~na de 

estas unidades con el resto del proceso. es decir, con .unidades 

que no forman parte del ciclo máximo que esta siendo simulado. 

El conjunto de flujos molares de los componentes 

corrientes internas j, son: 

1 
j = l •..•• n. 

l l 

X LX j. c 
n j 

n. = 1 ••••• n 
l c 

en donde. n~ es el número de corrientes internas y 

número de component~s, además: 

xF = r x f l 
, j' n . 
L -

j ª 1, ..• , n j 

n = 1, ... , "e 

c en 1 as 

(.:. 69) 

n es e 1 
c 

( 4. 70) 

siendo el número de corrientes de entrada a una unidad. 

El modelo riguroso de la unidad i, se compone ba;;ca-

mente de un vector de parámetros de equipo, pi ' un vector de 

variables internas. Vi' además de los flujos por componec~e a 

la salida de esa unidad, y los flujos por compo~ente 

en las corrientes de alimentación a la unidad 
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Por lo tanto, al proporcionar valores para xf y 

tonces el sistema de mi podrá ser resuelto para las 

Pi , en­

i ncogni tas 

y la simulación secuencial del ciclo máximo se inicia-

rá al asumir valores para estas incognitas. 

Las unidades del ciclo son resueltas iterativamente al defi-

nirse un conjunto adecuado de corrientes de corte: 

n = 1,. ... n 
c 

(4.71) 

lo que representa los flujos por cor.1oponente asociado a las co­

rrientes de corte, además 

o 
nu 

m (4.72) 

es la secuencia de solución para las nu unidades del ciclo. 

Una iteración comienza al asignar valores al conjunto T, 

lo que permite una solución secuencial de las unidades de acuerdo 

a o • Cuando toda la secuencia o es completada (fin de la 

iteración), entonces un valor calculado es asignado a cada flujo 

x de las corrientes internas, y en particular a aquellas que 

pertenecen al conjunto T, por lo tanto, al asumir que los valo-

res calculados para las variables son F(T), entonces: 

T - F(T) O (4. 73) 

lo que se cumple cuando T es la solución del problema. 
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Es precisamente en la etapa de actualización de las varia-

bles de iteración en T' en donde se define la econorn~a y efi-

ciencia de todo el procedimiento de cálculo. 

la opción propuesta por Pierucci y sus colaboradores se bas~ 

en el hecho de que cada modelo riguroso, puede ser repre-

sentado por un modelo aproximado de tipo evolutivo, 

acuerdo a esta definición: 

i ev de 

f 
"k. 1 

1 
"k. 2 

i j 
ev 

y en forma compacta: 

siendo: 

; 
ev 

w k 

; 

w k. 1 (X f • 

; 

w k. 2 (xf' 

i 
w (xf' k,nc 

' 
ci o 

¡_ 

{ w 

11;• 

TI.• 

i 
w k 

, 

k. n 

ó . ) , 

ó i ) 

o 

(4.74) 

(k=l, •••• nk ) 
i 

(4.75) 

(4.76) 
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c1 - (4. 77) 

en donde, L•1, ••• , n 
Uj 

siendo, nc' 

y n el núr.ero de componentes, el número de corrientes 
u; 

salida del móc u 1 o i. y el número de variables desconocidas 

dentro del modelo eval~tivo f, respectivo-ente. 

En forma adicio~al, 

ll 
i 

ó 
i 

ó 

( 4. 'ª) 

f •e 
(4. 79) 

1T son las varia!:>les internf\o:; d~sconoci;:!.:.$. 1~:> cuales. pu~den 
'Í. l 

. ser de cualquler naturaleza, usudlmente coincidentes con alguna 

o todas las variaóles internas, V;' del ~odelo riguroso orisi-

na l, Los parámetros de diseño evoiutivos, 6;, son los 

que dan el aspecto evolut1vo al modelo e ... ~ ' siendo ~ar~metros 

ada-ptables con el objeto de que los modelos evolutivos repres;;c.-

ten el comportamien~o de los modelos rigur:sos. 

En resúmen, 

ecuaciones en las 

va lores para 

el modelo 

incognitas 

y 6 - • 
l 

evolutivo 

xk y rr k • 

el sistema 

obtener los valores de las incognitas. 

CO"".S ':a + n ) 
u i 

Al proporcionar los 

;>cede ser resuelto para 

El modelo evolutivo 
i 

ev depende tac.to del tipo de unidad 
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como del modelo riguroso, mi lo~ cuales tienen que ver con la 

precisión deseada para calcular e1 va1~r de 1as variables en las 

corrientes de corte. 

vos. 

Tres características son importantes en los modelos evoluti­

Primero. la estructura de estos modelos mantiene las 

varia bles de sal ida, en forma explícita en las variables 

restantes del modelo. Segundo, no existe ninguna limitaci6n 

a-priori en la estructura de las funciones Ter-

cero, no se requieren técnicas especiales de descomposición ni 

de solución del sistema de ecuaciones evolutivas, por lo tanto 

el sistema es vis~c ~" tér~inos de la s~~ución de un sistema no 

lineal mediante algoritaos ya existentes y de probada eficicnci~. 

Un procedimiento simplificado para promover la convergencia 

de la simulación de procesos al emplear modelos evolutivos. es: 

1.- Asignar valores a los conjuntos de 

do valores iniciales para T. 

X y 

2.- Resolver la secuencia o(m
1 

••••• m"u) 

parámetros 6i de cada modelo evolutivo. 

p .• 
1 

suponien-

y calcular los 

3.- Definir una medida de error al final de cada cálculo. 

4.- Si el error es menor que el de un valor aceptable, el 

cálculo es conclu•do; de otra manera. actualizar el valor de T 
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mediante la solución del siguiente sistema lineal: 

T F(T) o 

i e o 

siendo las incognitas T y ~ : los valores de 
l 2 K 

nidos por la secuencia :....;k.. w k ••••• l.,l k ...... 

sar al punto 2 y repetir el ~rocedimiento. 

F(T) 

nu) ''\ . 

(4.80) 

se~ o!.ite-

Regre-

Pierucci, Ranzi y iliardi, presentaron una serie de ::;odelos 

evolutivos muy si~ples, refe~idos a operac1ones unitarias de uso 

común en la simulación de procesos (mezcladores, separadores, 

reactores, intercambiadores de calor, etc.) haciendo no~ar que 

sólo son una muestra de la gran variedad de modelos de este tipo 

que pueden ser generados, debido a que son muy generales y con 

una estructura flexible, lo Que permite diferentes posibilidades 

de descripción, y aún más, e~tender su uso a problemas de Ciseño. 

Sin embargo, tal y cono los autores lo reconocen, hace falta 

mayor investigación en e1 desarrollo de modelos más sofisticados 

y precisos, siguiendo las pautas por ellos marcadas, en especial 

para modelos evolutivos q·_.e incluyan cálculos sobre propiedades 

termoflsi cas a fin de cor. 1er""ger sobre la temperatura y obtener 

el balance de energía. De cualquier manera, es necesario 

aplicar estos modelos sobre procesos qui~icos reales y poder así 
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evaluar sus limitaciones y definir con precisión los alcances en 

su aplicación. 

4. 4. AMPLIACION DEL CONCEPTO CICLO INTERNO - CICLO EXTERNO. 

En el desarrollo de este cap•tulo se ha hecho infasis en la 

actual orientación de los simuladores modulares simultáneos para 

ser considerados como dos ciclos de convergencia anidados: un 

ciclo interno y un ciclo externo. 

El ciclo interno está representado por los modelos simples. 

tanto lineales como no lineales, descritos anteriormente: mi en-

tras que el ciclo externo se representa por los modelos riguro­

sos, propios del enfoque Modular Secuencial. 

A continuación se abordar~n brevemente algunos conceptos 

referentes al manejo de información a nivel del ciclo externo y 

su repercusión en el comportamiento del ciclo interno. 
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4.4.1. VARIABLES EN El CICLO EXTERNO. 

Boston y Britt {1978), interpretan su algoritmo 1 nterno-Ex-

terno ("inside-out") de cálculo de operaciones de separación, co­

mo un método que utiliza parámetros de un modelo simple como va­

riables de iteración, en lugar óe las variables propias del pro­

ceso. La ventaja de este car.1bio de variables de iteración 

es que los parámetros del modelo reducido son menos dependientes 

de las condiciones de proceso. que las variaoles originales; por 

esta raz6n se hacen converger los parSmetros del modelo reducido 

en el ciclo l!xterno, definiendo las tolerancias adecuadas para 

este ciclo ~obteniendo nuevos esti~ados en tirminos de estos pa-

rámetros. Puesto que los valores de las variables de proceso 

pr~dich~$ en ~1 ciclo interno sólo dependen de los valores de los 

parámetros del modelo reducido, la convergencia de estos paráme­

tros automáticamente asegura la convergencia de las variables 

originales. 

Sin embargo, cuando se afronta la convergencia global de un 

proceso es más 

los parárr:etros 

simple visualizar las variables de proceso que 

del modelo, Un esquema de convergencia en 

términos de variables de proceso es más fácil de implementar que 

un esque~a de convergencia en t~r~inos de parimetros. En forma 

adicional, las tolerancias en térninos de parámetros de modelos 

reducidos son muy dif1ciles de definir cuando varios módulos uni­

tarios diferentes estan involucrados. 
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Existen dos opciones para elegir las variables que deberán 

ser convergidas en el ciclo externo. La primera opción es 

la de considerar la totalidad de las variables presentes en el 

ciclo externo. La segunda opción es considerar sólo las va­

riables asociadas con las corrientes de alimentación y las co­

rrientes de corte junto con las variables internas de cada unidad. 

4. 4. 1. 1. 

La idea de mantener Ludas 1u~ v~riab1es ~" el ciclo externo 

es la de tener un conjunto totalmente independiente de puntos de 

base para calcular los parámetros del modelo reducido de cada ~ó-

dulo. Las variables de cada corriente y de cada unidad son 

transladadas directamente del ciclo interno hacii> todas las co-

rrientes y variables en el proceso. Entonces cada módulo ri-

guroso es ejecutado independientemente de los demás, en base a 

los val~res de entrada para cada corriente que fueron proporcio-

nadas por la última iteración del ciclo interno. Esto puede 

ser inte_rpretado como una estrategia en donde todas las corrien­

tes en el proceso son corladds y convergidds simul ldneamen te en 

el ciclo externo. 

Exi"sten varias ventajas al utilizar esta aproximaci6n, sien­

do la más obvia el que el algoritmo se torne completamente inde-
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pendiente de la estructura del proceso. Una vez inicializado 

el algoritmo, no se requiere ninguna información acerca de la to­

pología del proceso (corrientes de corte, secuencia de cálculo, 

estructura de recirculación, etc.) para continuar los cálculos, 

por lo LanLo, el cllculo da los bloques rigurosos en el ciclo ex­

terno puede ser real izado en cualquier orden. Otra ventaja 

es la que se refiere al concepto de cálculos modulares simultá­

neos integrados, el cual será abordado con mayor amplitud más 

adelante. Los cálculos integrados pueden resultar muy impor­

tantes para incre~entar la eficiencia del ciclo externo al buscar 

la simplificación de los cálculos dentro de los bloque~ riguro­

sos, los cuales deben ser ejecutados independientemente para evi­

tar la propagación de errores de un módulo a otro. 

La principal desventaja al hacer converger todas las varia­

bles de las corrientes en el ciclo externo es que los cálculos 

de entalpía y equilibrio de fases necesitan ser realizados sobre 

cada corriente de proceso cada vez que una nueva iteración del 

ciclo externo comienza, lo que representa un consumo excesivo de 

tiempo de cómputo. 

4.4.1.2. f2.!!~.!l.E..9..!l..!!.S:.i!!._.i!L_l!!.~-i!!.r.i!!.R.!.!l.~~.!L-1!!.L~.!'.:..!'.:.i.!l..!!l.!l..L~.!l. 

.S:.2!:.l.!l._¿_~n_l!!.L.S:.2!:..!'.:.i.!l..!!l~~-Q.!l._!!.liment!!_.s:_ión. 

El número de variables que se hacen converger en el ciclo 
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externo pueden ser sustancialmente reducidas cuando sólo se ma­

nejan las corrientes de alimentación y las corrientes de corte. 

En esta apro"imación, sólo las variables de las corrientes 

de alimentación 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 cálculo 

rigurosos son ejecutados 

de cálculo apropiada. 

cuencial es realizado al 

uno tras otro siguiendo una secuencia 

Por lo tanto, un recorrido modular se­

comienzo de cada iteración del ciclo 

externo, no sólo para calcular nuevos parámetros del modelo redu­

cido, sino también para calcular los nuevos estin;;?>dos para las 

variabies en ia~ demás corrientes que no son las de alimentación 

ni las de corte. 

La anterior estrategia puede ser interpretada como un algo­

ritmo de convergencia muy sofisticado para las corrientes de. 

corte en un simulador modular secuencial. El algoritmo re­

quiere un conjunto de corte y una adecuada secuencia de cálculo. 

La elección de las corrientes de corte es de efecto decisivo so­

bre el número de iteraciones del ciclo externo necesarias para 

converger el proceso. 

La pri:icipal ventaja de esta aproximación se refiere a la 

gran reducción en el número de variables manipuladas en el ciclo 

externo; por lo tanto, menos corrientes necesitan ser evaluadas 
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Es bien conocida y aceptada la necesidad de los recorridos 

secuenciales con el objeto de inicializar el algoritmo. sin embar­

go. otra situación en donde estos recorridos son importantes para 

la simulación •odular simultánea. es en el manejo de disconti­

nuidades. Por ejemplo. en una operación de tipo "flash", du­

rante el proceso de convergencia del ciclo interno, la fracción 

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 iteración del ciclo interno la fracción de vapor no se 

•ueve otra vez hacia la región de dos fases, el ciclo interno 

convergerá a una solución que contiene una sola fase. Si esta 

es la solución real del problema, el algoritmo continuará sin 

contratie•pos. Sin embargo, si la solución real no es una 

sola fase a la salida del tanque. entónces el algoritmo modular 

si•ultáneo fallará. puesto que las ecuaciones reducidas generadas 

después del siguiente ciclo externo sertan ecuaciones de una sola 

fase, las cuales no permitirán la posibilidad de tener las dos 

fases en el separador. 

Una posible solución 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 deberá condu­

cir los cálculos en la dirección correcta (tanto para la región 

de una fase o pari\ la región de dos fases), antes de que el si­

guiente problema reducido sea formulado. 
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en su entalp•a y equilibrio de fases, durante la transición del 

ciclo interno al ciclo externo; según reporta Treviño-Lozano 

(1985). la reducción es de aproxmadamente del 10% del número to-

tal de corrientes. 

Esto puede resultar en iteraciones del ciclo externo 1116s 

breves, a pesar de que esta ventaja puede ser flicilmente superada 

por los ahorros potenciales alcanzados por la integración de los 

c6lculos. Otra ventaja potencial relativa al pequeño número 

de variables manipuladas, es la posibilidad de emplear métodos 

numéricos más sofisticados para hacer converger el ciclo externo 

sin incrementar los requerimientos computacionales. 

4.4.2. MANEJO DE DISCONTINUIDADES. 

Anteriormente se indicó que ningún recorrido modular secuen-

cial del proceso es estrictamente requerido por el algoritmo mo-
t'. 

dular simultáneo si todas las variables de las corrientes de ite-

ración son conservadas en el ciclo externo. Sin embargo, 1os 

recorridos modulares secuenciales pueden ser usados para trabaJar 

como orientadores o auxiliares de la convergencia, aún si ellos 

no fueran necesarios, en cada iteración del ciclo externo. 
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lo anterior implica una regla heurtsti ca tendiente a aulti-

1 far en la solución de discontinuidades, en base a la capacidad 

de los módulos en e1 simulador modular secuencial para detectar­

las. Por esta razón, es el cfclo externo (con mor:lelos de 

cálculo rigurosos) el que conduce al algoritmo hacia la solución 

correct~. La introducción de una discontinuidad en el ciclo 

interno podr1a crear los mismos problemas observados en los simu­

ladores orientados hacia las ecuaciones, puesto que esta parte 

del método modular simultáneo es resuelta en forma global. 

4.4.3. CONVERGENC!A DE LAS VARIABLES DEL CICLO EXTERNO. 

El procedimiento computacional mostrado en la figura 4.10 

presenta un procedimiento general de cálculo para el ciclo exter­

no, destacando que la prueba de convergencia es aplicada después 

de que el cf clo 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 razón, parece ser mas apropiado checar 

la convergencia de cada variable del ciclo externo por separado, 

en lugar de verificar unicamente la norma de los residuos, adem6s 

1 
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s1 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 consideración 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 e><terno, para la siguiente iteración. Se 

debe notar que los modelos rigurosos deben ser ejecutados una úl­

tima vez después de que el ciclo e><terno ha convergido. Este 

último recorrido riguroso permite el cálculo de las variables de 

proceso que no aparecen en el ciclo interno (variables internas 

de cada unidad, variables complejas de corriente, etc.); adicio-

eficiencia del método. 

Treviño-Lozano presenta un problema que ilustra la utilidad 

de los recorridos secuenciales periódicos, incluyendo el recorri­

do propues.to al final. El problema de Cavett (1963), se usó 

para determinar la utilidad de los recorridos secuenciales; una 

descripción más amplia de este problema t1pico, se presenta en 

el Cap1tulo 6 de este trabajo. 

En la Tabla 4.1 se muestra la historia de las iteraciones 

para los cálculos modulares simultáneos de este problema. El 
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NUMERO DE ITERACIONES 

CICLO EXTERNO CICLO INTERNO 

5 

2 2 
3 2 
4 2 
5 2 
6 2 

7 
8 

9 
10 

11 

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 en 

las variables escaladas, usando sustituci6n directa en la solu-

ci6n: mientras que el ciclo interno tiene una tolerancia de 10-4 , 

alcanzando la convergencia del proceso en , 1 iteraciones del 

ciclo externo y 20 iteraciones del ciclo interno. 

Al analizar los cálculos en detalle, es posible observar que 

después de la tercera iteración del ciclo externo, las únicas va-

riables del ciclo externo no convergidas son las temperaturas de 

las corrientes de corte, las cuales oscilan de una a otra itera-

ci6n 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 oe las corrientes de corte 

serón übt~nidcs simplemente 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 las temperaturas. 

En la Tabla 4.2 se presenta la 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 más pe-

queñas que las demás variables, con el objeto de que las varia-

bles calculadas siempre satisfaga11 la tolerar.cío. del ciclo cxtcr-

no. En este caso el proceso es convergido en 4 iteraciones 

del ciclo externo y un total de l 1 iteraciones para el ciclo 

interno. 
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2 

3 
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NUMERO DE ITERACIONES 

EXTERNO CICLO 

5 

2 

z 
2 

INTERNO 

11 

HISTORIA DE LAS ITERACIONES PARA EL PROBLEMA 

DE CAVETT, OMITIENDO LA CONVERGENCIA DE LAS 

TEMPERATURAS DE ~AS CORRIENTES DE CORTE, 
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4.4.4. CALCULOS INTEGRADOS. 

Anteriormente se mencionó que el concepto modular simultáneo 

puede ser visto como una generalización, a nivel de proceso, del 

algoritmo propuesto por Boston (1978). implicando el uso de dos 

tipos de modelos a dos niveles diferentes de convergencia. 

Desde este punto de vista, el conocimiento de la operación 

de la unidad que esta siendo modelada puede ser ei<plotado para 

elaborar procedimientos eficientes de convergencia para cada ci­

clo, específicos de esa unidad. 

Para un proceso conteniendo operaciones unitarias modeladas 

de acuerdo al enfoque de ciclo interno-ciclo ei<terno, un simula­

dor modular simultáneo puede incluir un algoritmo de doble par­

tición a nivel de proceso y otro algoritmo de doble partición más 

especializado para lograr la convergencia dentro de los módulos; 

visto de esta ·manera, es posible hablar de ciclos internos con 

modelos simples y ciclos externos con modelos rigurosos para cada 

módulo, dentro de las iteraciones del ciclo externo usado para 

la convergencia global del proceso. Este esquema de cálculo 

es mostrado en la Figura 4.11. 

Todo lo anterior sugiere integrar los algoritmos de ciclo 

interno-ciclo externo de cada módulo a la estructura modular si­

multánea global del simulador. Treviño-Lozano (1985), sugie-
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MODELO RIGUROSO 

EJECUTAR LOS 
MODULOS 

UNITARIOS 
RIGUROSOS 

PARAMETROS 

MODELO REOUCIOO 

FIGURA 4.11. 

GENERAR LOS 
PARAMETROS DEL 

MODELO REDUCIDO 

RESOLVER EL 
PROBLEMA REDUCIDO 

ENFOQUE MODULAR SIMULTANEO CON MODELOS RIGUROSOS 
MANEJADOS CON ALGORITMOS OEL TIPO CICLO INTERNO 
Y CICLO EXTERNO. 
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re dos grados de integración: 

1.- Simulador· Modular Simultáneo Integrado.- En este ca-

so se realizan una o dos iteraciones en el ciclo externo a nivel 

de módulo. Los parámetros del modelo reducido son calculados 

a partir de la solución no convergida en el módulo. 

2.- Simulador con un enfog,ue ciclo interno-ci~~~1~-

no total.- Er. este caso los cálculos del bloque riguroso son 

destinados unicamente a la obtención de la primera generación de 

parámetros en el algoritmo local de ciclo interno-ciclo externo; 

por lo tanto los ciclos internos de cada bloque nunca se hacen 

converger. En otras palabras, los bloques de cálculo riguro-

sos vienen a ser unicamente generadores de parámetros de los mo-

delos simples para el ciclo interno global. El esquema de 

cálculo para este tipo de estructura se muestra en la Figura 4.12. 

La aproximación Hodular Simultánea Integrada puede ser 

vista como una modificación del concepto modular simultáneo típi­

co, en donde ciertos cálculos rigurosos de los 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 simulación de procesos, pues­

to que tanto los módulos como el proceso total se ~~cen converger 
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j MODELO RIGUROSO 1 

EJECUTAR LOS HOOULOS 

UNITARIOS RIGUROSOS. 

PARAMETROS 

GENERAR LOS PARAMETROS 

DEL MODELO REDUCIDO. 

t 
1 MOOELO REDUCIDO! 

RESOLVER EL PROBLEMA 

REDUCIDO. 

1 

FIGURA 4. 12. REPRESENTf.ClON DE un SIMULADOR MODULAR SIMULTANEO 

BAJO UN ENFOQUE DE CICLO INTERNO - CICLO EXTERNO 

TOTAL. 
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simultáneamente, con el ahorro de cálculos rigurosos en ios blo-

ques. Las principales ventajas de la integración son: 

l.- Los cálculos rigurosos de cada bloque no son necesarios 

en el ciclo externo a nivel de proceso. 

2.- Los modelos reducidos ya desarrollados con alg::ritmos 

de ciclo interno-ciclo externo para la simulación de unidooes de 

separación complejas, también son explotados a nivel de ;:•oceso 

(modelos tales como columnas de destilación complejas, dest.ila­

ción a tres fases. estractores, etc.) 

3.- Los parámetros del modelo reducido generados auto~át.ica­

mente por el algoritmo de cada módulo, también son usados a nivel 

de proceso total. 

Una desventaja de los cálculos integrados es que se puede 

necesitar una mayor cantidad de iteraciones del ciclo interco pa­

ra hacer converger el proceso, en comparación con las imple~enta­

ciones t1picas de este enfoque. Sin embargo, Treviño-Lozano 

resolvió varios procesos bajo este nuevo enfoque y compro~ó que 

aún así, este procedimiento es más ventajoso que el enfoque modu­

lar secuencial y altamente competitivo con otras implemento=iones 

del concepto modular simultáneo. 
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CAPITULO s. ESTRUCTURAS PARA LA IMPLEMENT AC ION DE LOS 

METODOS MODULARES SIMULTANEOS. 

Una vez conocido el desarrollo que han tenido los modelos y 

algoritmos empleados bajo el enfoque modular simultáneo se nace 

necesario saber la forma en q_ue pueden ser implementados con el 

objeto de integrar un sistema de simulación de procesos. 

En el capítulo 3 fueron presentados los cuatro pi lares en 

1os que descansa la estructura general de un simulador de proce-

5os de carácter modular. Primeramente son considerados los 

modelos tanto de operaciones unitari~s como de apoyo. y los algo­

ritmos que operan sobre estos modelos con el objeto de que rindan 

los resultados que de ellos se esperan, todo esto implementado 

a través de un soporte computa c ion a 1 en forma de soporte 1 Óg i co 

(software) del sistema y de soporte f'lsico (hardware) de la 

computadora, contando con el auxilio de una adecuada interface de 

comunicación entre el sistema y el usuario. 

En el capítulo 4, al ~acer la presentación de los modelos 

y algoritmos modulares simult&neos, se reconoció que su grado de 

desarrollo se incrementa día a día y que, sin embargo, la crea­

ción de estructuras computacionales adecuadas para la implementa­

ción práctica de estas técnicas no progresa al mismo ritmo. Pre­

cisamente un obstaculo en el avance del enfoque modular simultá-
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neo ha sido la carenci" de una estruct.ura fle><ible, poderosa y 

confiable que permito evaluar las capacidades reales de los mode­

los y algoritmos. y valorar abiertamente sus ventajas y desven-

tajas. 

En ~ste capítulo se realizará una breve descripción de algu­

nas estructuras creadas para la implementac1ón de los métodos 

modulares simultineos. Se inicia describiendo la forma en que 

se concibe un sistema de simulación en base a un soporte lógico 

y una interface con el usuario; se muestran 1 a.s etapas por 1 as 

que atravi&za la creación oc un sistema modular y la forma en que 

se organizan sus elementos y actividades, con el objeto de rendir 

los resultados deseados. finalmente se muestran las tres es-

tructuras más representativas de las tendencias marcadas por el 

actua1 grado de desarrollo de este enfoque. 

5. l. 

5. l. 1. 

El soporte computacional incluye todo aquello que se requie-

re p1>r1> implementar los modelos y algoritmos .;n una cor.lputadora 

en particular y bajo un cierto sistema operativo. En virtud 

de que los costos del soporte físico (hardware) van decreciendo, 

.. 

.
·.·.1 

1 
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los costos del soporte lógico (software) tienden a ser los domi­

nantes en el costo global del desarrollo de un sistema de simu-

lación. En las siguientes 

pectos referentes al soporte 

secciones ~e abordarSn algunos as­

lógico. puesto que el estudio del 

soporte físico queda fuera de los objetivos de este trabajo. 

Al desarrollar el soporte lógico de un sistema de simulación 

se tienen en cuenta aspectos tales como el programa y ar~ultectu­

ra del sistema. la estructura de datos. interface entre el siste­

ma y los archivos, lenguajes de programación, documentación del 

sistema, etc .. 

Como se mencionó anteriormente, el desarrollo de soporte ló­

gico para sistemas de simulación ha recibido muy poca atención 

por parte de los ingenieros de diseño auxiliado por computadora. 

quienes están mas orientados al desarrollo de buenos modelos y 

algoritmos, ya que el problema de programación es tratado como 

un detalle de rutina, ·~ue de alguna manera será resuelto una vez 

que se presente. Afortunadamente, durante la década pasada 

se generaron aproximaciones sistemáticas que están transformando 

la producción de soporte lógico, de ser un simple arte, a conver­

tirse en un campo tecnológico formal, motivado en gran parte por 

la falta de estructuras adecuadas para poner realmente a prueba 

lcis 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: definición, diseño, implementación, prueba 

y entrega. En el caso de un sistema de simulación de tipo 

comercial (ASPEN, PROCESS, etc.) el tiempo entre la definición 

y la entrega es de aproximadamente 7 años; para programas aca­

démicos de simulación el tiempo es menor, aunque puede variar 

grandemente, dependiendo de los alcances que se pretendan, par­

tiendo de programas que se generan durante un ciclo escolar, has­

ta sistemas más avanzados, que incluso pueden ser usados comer-

cialmente. De cualquier manera, las cinco etapas se real izan 

una tras otra. 

a) Definición. 

Aqut se determinan las especificaciones funcionales y los 

criterios de diseño, es decir, se delimitan las funciones y capa­

cid~des del s'?ste~e. aunque tcdavla ne se defina cómo ~e 1ogre­

rán. Se elige el tipo de modelos que serán incluidos. los ti­

pos de análisis que se realizarán, las caractertsticas 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 

otras 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 cómo se verá en el Capitulo 6. Es necesario no perder de 
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vista los objetivos finales del proyecto, tomando en cuenta la 

evolución en las necesidades de los usuarios, siendo muy común, 

sobre todo en sistemas prototipo y académicos, que se incluyan 

algunas capacidades no requeridas expresamente por los usuarios, 

con el objeto de explorar en cuanto a nuevas aplicaciones del 

simulador. 

b) Diseño 

En esta etapa se debe especificar en detalle la forma 

en que se lograrán los requerimientos funcionales definidos pre-

vi amente; es un proceso de síntesis en el cual se van a conside-

:-er y evaluar varias alternativas. Una metodología para el 

dise~o de sistemas. conocida como ''disefto estructurado''; ha si-

do desarrollada por varios grupos de ingenieros de programación, 

destacando 

ver (1977) 

Yourdon y Constantine (1975), 

y Peters y Tripp (1977). 

Myers ( 1975), Dicho-

El diseño estructurado 

es un procedimiento sistemático para organizar un gran sistema 

en varios elementos más simples, mediante la definición de los 

requerimientos de cada subsistema. mostrando su flujo de informa-

ción y estructurando la interface entre ellos. El diseño ~s-

tructurado incluye una notación y terminología propia, así como 

técnicas de análisis para evaluar alternativas, elaborar normas 

para lograr diseños adecuados a las necesidades y un procedimien­

to mediante el cual se da forma a un diseño que es sistemática-

mente revisado, probado y expresado en detalle. Toda esta 

setodologta tiene como objetivo hacer la codificación, depuración 
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y modificación más fácil y rápida, medianta una ro¡iducción en la 

complejidad del proceso de diseño de grandes programas. 

c) Implementación. 

la implementación es el procedimiento de traducir el diseño 

del sistema en un código de computación para que se pueda aplicar 

un lenguaje de programación adecuado. Actualmente, el lengua­

je de programación más utilizado en aplicaciones de ingeniería 

es el FORTRAN, 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 matemático y de es-

tar firmemente 

con el diseño 

FORTRAN no es 

arraigado entra los profesionistas relacionados 

de procesos químicos. Desafortunadamente el 

un lenguaje estructurado, y en cierta forma no es 

el más adecuado para implementar complicadas estructuras de datos 

y secuencias de operaciones; por lo tanto es recomendable que 

estas dos áreas 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 FORTRAI< 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/l, PASCAL Y 

FORTRAN 77, se presentan como lenguajes mejorados y adecuados pa­

ra la implementación de sistemas de simulación, FORTRAN aún 

prevalecerá por bastante tiempo, en virtud de su amplia acepta-
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ción y a que existe una gran cantidad de desarrollo computacional 

basado en este lenguaje, que no puede ser fácilmente traducido 

a otro lenguaje. En la implementación se debe elegir un de-

terminado nivel de rigor en los est&ndares del e~tilo de progra­

mación y documentación, con el objeto de que el programa pueda 

ser aplicado a varios sistemas operativos y entendible por los 

usuarios. 

Esta es una de las etapas más costosas en tiempo y recursos, 

puesto que los métodos empleados parecen primitivos, en compara-

ción a los usados en otras etapas. Se requiere un alto grado 

de confidencia, el programa debe estar libre de errores de pro­

gramación 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 típicos de los cuales se tiene amplia información y se 

pide a algunos usuarios, cuidadosamente elegidos, que lo utilicen 

y reporten sus resultados. En muchas ocasiones 1 a prueba ~e 

realiza sobre problemas reales, incluyendo situaciones en las que 

otros sistemas han fallado, en un ambiente de prueba estrictamen­

te controlado. 
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A part~r de su ent.rega. un ¡J!'"'cgrdm~ es usado en forma ruti­

naria por el usuario, con una m1n1ma intervención del equipo que 

lo desarrolló. Se debe preparar una estrategia con el objeto 

de recabar información del usuario y poder mantener y reforzar 

el sistema, as'I corno para organizar los medios de entrenam;ento 

y consulta de los operadores. 

los recursos económicos requeridos en el desarrollo de un 

sistema de simulación son muy altos, y es común que exista cierta 

renuencia a ser proporcionados por las autoridades encargadas de 

hacerlo. Una solución típica, muy utilizada en la industria 

(Proctor, 1980), es comenzar con un sistema a pequeña escala, 

que forma parte de un sistema mayor, obtener algunos resultados 

y en base a estos obtener más fondos para extender las capacida­

des del sistema. Oesafortunadame'lte, un sistema de simulación 

es incapaz de producir resultados tangibles en corto plazo, al 

menos no antes de alcanzar las últimas etapas de su implementa-

ción. Evans (1981), hace una analogía entre el procedimiento 

de desarrollo de un soporte lógico mediante una aproximación sis­

temática y la forma en que se construye una casa. Existe un 

largo periodo de tiempo durante el cual los ingenieros preparan 

los planos de construcción y un periodo lento para la preparación 

del terreno. 

muy rápido en 

Una vez realizado lo anterior, 

el cual la estructura crece y 

existe un per;odo 

finalmente existe 
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otro periodo muy largo para la terminac;ón, decoración y correc­

ción de errores de edificación. 

s. 1. 2. 

La interface con el usuario es la ventana a través de 1 a 

cual el usuario visualiza el sistema de simulación. Incluye 

los medios para que el operador describa su problema, de acuerdo 

~ ~n lenguaje o conjunto de claves específicos de cada sistema; 

y genera los reportes de salida, en los que el sistema present;: 

sus resultados. 

Son requerimientos ineludibles de una adecuada interface: 

que sea poderosa, es decir, que tenga una amplia capacidad des­

criptiva; que sea útil en cuanto a que represent<! un adecuado 

medio de comunicación con el sistema, y que las resultados gene­

rados sean los que en realidad desean los usuarios, tanto en 

forma como en contenido; debe ser flexible y fácil de usar, que 

sea clara en los 

tiempo 

pueda 

prepare i one 

aceptar sin 

requerimientos de información y que 

una adecuada lista de opciones que el 

necesidad 

al mismo 

sistema 

tanto, debe estar a un nivel 

de mecanizmos complicados, por lo 

de generalización de acuerda al tipo 

de usuario que la empleará con mayor frecuencia. Se ci ebe 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 cap~c1dddes y caracterlsticas scr~n las dominantes. 

r.r. l~ n~yoría d~ ios sirr.ulndores., l'IÚn en los ,-;1.'.3.s c.i<J-JiiZ3dos. 

existe poca flexibilidad en los reportes de resultados interme­

dios y finales. puesto que la información final generada está en 

relación directa con la información proporcionada al inicio y de 

las opciunes elegidas al momento de definir el proceso. Exis­

ten reportes de resultados estándar, conteniendo valores de las 

variables de proceso para cada corriente (balances de masa y 

energta), así como datos de funcionamiento de los equipos involu­

crados, datos de costos del proceso, etcétera. Sin embargo, 

actualmente se h&n incorporado opciones tales como las de datos 

y gráficas de análisis de sensibilidad, en los cuales uno o va­

rios parámetros del proceso son variados a través de 4]9unas co­

rridas y su efecto sobre el proceso es graficado, para su compa­

ración y análisis. 

La introducción inicial de información es tal vez la que más 

opciones ofrece. Los simuladores más simples admiten los da­

tos de acuerdo a formatos fijes, previamente establecidos, y la 

información es manejada en una forma muy rígida y específica, 

tanto en el tipo como en 1 a secuencia de operaciones que deben 

realizarce. 

En simuladores más sofisticados, la interface con el usuario 

es deí tipo conversacional, es decir, se utiliza un formato libre 

p11ra introducir los datos y esta inforraación es solicitada me­

diante secuencias organizadas en palabras, preguntas y párrafos, 

de acuerdo a ciertas claves simples o según la posición de las 
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preguntas. Adel'lás, el sistel'la proporciona un cierto número 

de opciones y valores. considerados como estándar. para inii:ii:.-

1 izar las variables. que opera cuando el usuario no tiene elemen-

tos para una acertada elección a-priori. 

nes del tipo HISERT, mediante las cuales 

Existen proposicio­

el usuilrio puede in-

troducir información que considere útil y que no está siendo so­

licitada expresamente por el sistema. 

Actualmente existen interfaces prototipo que incluyen la 

descripción de un proceso en forma gráfica, especialmente en lo 

referente a su topología y correlación gráfica, para la cual no 

existen ecuaciones empíricas. como lo describe Rosen ( 1980). 

Otra innovación consiste en introducir 111 información me­

diante Sistemas Expertos o Sistemas Basados en el Conocimiento 

los cuales se apoyan en estudios sobre Inteligencia Artificial, 

y cuya misión es la de guiar al usuario en la correcta descrip­

ción de su problema y a la mejor elección de las múltiples opcio­

nes que ofrece un simulador, tal y como lo describen Bañares-Al­

cántara, Westerberg y Rychener (1985) con los sistemas PROS­

PECTOR y CONPHYDE. 
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s. 1. 3. Organización de las Act1vidades en un Simulador Modular. 

Con el objeto de realizar análisis Útiles sobre un determi­

nado proceso, un simulador 11eva a cabo una amplia variedad de 

actividades, algunas de las cuales requieren una intervención di­

recta por parte del operador; otras, en cambio, son desarrolla­

das ya sea por instrucciones propias del programa de simulación, 

o bién, cumpliendo protocolos que son parte del sistema operativo 

de la computadora, sin la Intervención del usuario. 

5.1.3.1. una simulación. 

Los simuladores modulares son construidos en base a alguno 

de estos tipos de estructura de cálculo: 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, requiriendo que todos los módulos unitarios 

sean cargados al sistema, independientemente si son necesarios 

o no para el problema dado. La principal ventaja de esta es­

tructura ei que requiere poco tiempo de cómputo. Sin embargo, 

su desventaja más sobresaliente son la falta de flexibilidad para 

abordar varios problemas, sus limitaciones al abordar procesos 

complejos y pocas posibilidades de expansión e incorporación de 
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de módulos unitarios, ámplias capacidades termodinámicas y mayo­

res opciones de entrada y salida. 

En una estructura variable se forma un program1 ejecutivo 

diferente. aplicable a cada caso en particular. Si el sistema 

está e;crito directamente en FORTRAN, por regla general se reali­

zan llamados a los módulos unitarios y de servicio necesarios. 

además. e~iste la posibilidad de emplear un Lenguaje Orientado al 

Problema (POL, por sus siglas en inglés). el cual puede ser in-

terprctado di rectamente en 

que el POL genere una serle 

dos, unidos y ejecutados. 

ce un POL y que éste a su 

un código ejecutable. o bién, hacer 

de procedimientos que serán compila­

Un sistema de simulación que utili­

vez generé instrucciones en FORTRAN, 

tiene 

serán 

vari.>s ventajas, destacando ante 

llamados los módulos necesarios. 

todo el hecho de que sólo 

además, el usuario puede 

agregar otras subrutinas co•1 facilidad y el volúmen de memoria 

puede ser predefinido CO•l exactitud. A pesar de que se re­

quiere un esfuerzo adicional para traducir, compilar y usar estos 

procedimientos, éste es retribu1do al obtener una mayor flexibi­

lidad y modularidad del sistema. 

Cualquiera que sea la estructura empleada, es posible dis­

tinguir cuatro fases en la operación de un simulador: Fase de 

entrada, fase de preprocesamiento, fase de cálculo y fase de sa­

lida. 
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A) FASE INICIAL 

Esta es la interface más crítica entre el usuario y el sis-

tema. En 

introducción 

esta etapa se re.ll 1zan tres 

de información, v9rificación 

miento de los mismos. 

actividades generales: 

de datos y almacena-

La información requerida por el si~tema se resume así: 

a) Se indica la disposición e interS-Q-

nexión de los principales equipos junto con sus corrientes signi­

ficativas, obteniendo el número mínimo de especies químicas que 

son representativas de los flujos del proceso. 

b) Corrientes de ali~~&~l-E~2~~2· 

lores de las variables significativas en 

Se introducen los va­

las corrientes de ali-

rnentac16n ~1 procaso. 1ncluy~r1do sus propiedades termof,sicas. 

Se introducen los parámetros de equipo 

que rigen el comportamiento de las unidades del proceso. 

d) Cri~io~__E,_g_~onverg~i~· Se eligen los criterios y opcio­

nes que regirán la convergencia de los ciclos iterativos, métodos 

de solución de ecuaciones, técnicas de aceleración y orientación 

de valores hacia la solución, precisión deseada, tolerancia per­

mitida, númer-o máximo de iteracior:es, etc. 

e) Qrden_Q~~álcu}Q• Esta información no es requerida por todos 

los sistemas a la entrada, puesto que algunos realizan el análi­

sis del proceso en la etapa de preprocesamiento, identificando 

recirculaciones, corrientes de corte y orden de cálculo para cada 
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ciclo y para el proceso en general. los simuladores más siaples 

no realizan estas tareas y esta información debe ser proporciona­

da por el usuario. 

f) Parámetros de costo. Cuando el simulador realiza evaluación 

económica del proceso. se deben proporcionar los parámetros e ~n­

dices de disefio. de funcionamiento. etc. 

g) Opciones de cálculo de propied!!des termofisti::!!.~- Se el"igen 

los métodos para la estimación de propiedades termofisicas. Y" 

sea como parte del conjunto de opciones que el simulador ofrece. 

o bien. agregándolas en forma de subrutinas corapatibles con el 

sisle•ó ~e ~i=~1~~i5~. También se identifican los datos y pa­

ra~etros necesarios. extrayéndolos del banco de datos del sinu1a­

dor o proporcionados por el usuario. la elección de los méto­

dos está en función del tiemp~ de cálculo disponible y de la pre­

cisión deseada. por lo ldoto no ~e deben elegir a la liger~. to­

mando en cuenta que un alto porcentaje del tiempo de cónputo en 

una simulación se destina a estas estimaciones. 

la inforaac;6n refere~te a la elecci&n de opciones. indica­

ción de llaites (convergencia. recirculaciones. etc_). etc •• Si! 

introduce por petición expresa del sistema; sin embargo. la in-

formación descript;va del proceso debe sufrir una adaptac"ióna a 

.partir del diagra~a de flujo del proceso hasta obtener un proble­

•a aceptable por el sistema de simulación. En la figu:ra 5.1 

se muestra un diagrama de flujo de un proceso que será usado co~o 
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eje•plo. Este tipo de diagrama es de dominio de todJ ingenie-

ro qu'l•ico. sin .,,.:,argo, debe ser transformado a un diagrama de 

flujo de inforaación. como el mostrado en la Figura 5. 2, en el 

cual se sustituye e: nobre del equipo. por el nombre del módulo 

unitario equivalente, y es así como la interconexión entre módu­

los representa tanto flujo de información como flujo de materia y 

energ'ia. Una for~a de transferir la topología del proceso en 

una estructura aceptab1e ~or un computador es construir la matriz 

del proceso. 

so de eje"'plo. 

tn <a Figura 5.3 se muestra l~ matriz del proce­

:r., e->ta m"triz, para cada unidad existe una 

lista de nú~eros de identificación de sus corrientes, siendo po­

sitivo para las corrientes de entrada y negativo para las de sa-

l ida. 

Más adelante se hará mención de otro tipo de transformacio­

nes dE: la infcrm~cii>in. con el objeto de tener mayor eficiencia 

en su •anejo co~pu~acional. 

Es idportante se~alar que la transformación del diagrama de 

flujo de proceso {¡igu~a 5.1), a un diagrama de flujo de informa­

ción (Figura 5.2). no se realiza en correspondencia de uno a uno, 

puesto que depe~ciendo de los objetivos de la simulación, se de­

berán considerar ~m ~ayor número de subrutinas que el número de 

l'"T ..,.je·mpll<L'l. s<' puf.>de dar el caso de que una unidad sea 

descrita po.- .,,.ri<0s '1111i>dulos unitarios acoplados, o por lo contra­

rio. se ¡puede sii•n:plliiificar el proceso con representaciones muy 

sioples, por eje.m,p1·o~ se puede us-•r un módulo de "flasheo" a una 

presión y temperat~ra dadas puede usarse para simular una unidad 
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de compresión con uno o varios enfriamientos entre etapas. 

Los 1 imites entre la fase de preprocesamiento y la fase de 

cálculo puede parecer un poco difusa. En la fase de preproce­

samiento esencialmente se realiza una ~daptación final de la in­

formación, dándole una estructura adecuada para que la fase de 

cálculo se realice eficientemente. 

Inicialmente se realiza una precompilación introduciendo los 

coeficientes para estimación de propiedades termofísicas; también 

se introducen los procedimientos especiales que no contiene el 

simulador y que son proporcionados por el usuario. 

Una vez contenida toda la información se pocede a co.mpilar 

y a unir los diferentes procedimientos para dar forma al programa 

de simulación ejecutable. 

En esta fase se realizan una serie de tareas vitales para la 

buena marcha de la simulación, especialmenteen su etapa de cálcu­

lo. Estas tareas se refieren al análisis del proceso en cuan­

to a la identificación de recirctilaciones, corrientes de corte 

y creación de una secuencia de cálculo apropiada. 

Con referencia a la Fisura 5.1. se tiene que la composición 

y temperatura de la corriente 3 pueden calcularse fácilmente si 
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UNIDAD CORRIENTES ASOCIADAS 

-2 

2 2 -3 

3 3 8 -4 -13 

4 4 7 11 - 9 -5 

5 5 -6 

6 6 -8 - 7 

7 10 -11 -12 

8 9 -10 

FIGURA 5.3 MATRIZ DE PROCESO DE LA FIGURA 5.1 
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todos los datos de corrientes de alimentación y variables de di-

seño de los equipos y 2, son conocidos; pero, la temperatura 

de la corriente 4 no se puede calcular porque no existe informa­

ción de la corriente 8. El mismo caso se repite para las co-

rrientes 11 y 7. El subsistema integrado por los equipos 3. 

4, S. 6. 7 y 8, que estan conectados por la corriente de recircu­

lación, es llamado el Sistema de Recirculación ó Ciclo Máximo y 

es resuelto mediante un esquema iterativo. 

El procedimiento de identificar ciclos máximos y ordenar los 

equipos no incluidos en éstos, es lo que se conoce como Partición 

Las corrientes que son elegidas para adquirir valores su­

puestos ai inicio c:ie1 esquema ;tt:r~at1vo y s-arv11 como prueba éc 

convergencia de un ciclo máximo. se conocen como corrientes de 

corte y se eligen de acuerdo a un procedimiento de corte, conoci­

do también como descomposición. En el Apéndice B se amplían 

los conceptos de corte y descomposición. 

Con el propósito de realizar la partición y descomposición, 

un diagrama de flujo de información se representa como una gráfi­

ca dirigida, en donde el equipo se representa por nodos (vérti­

ces) y las corrientes por líneas con una cierta dirección, como 

se puede observar en la Figura 5.4, que representa la gráfica 

dirigida dal proceso de la Figura 5.2. La gráfica dirigida 

puede ser introducida al sistema en forma de una matriz adyacente 

1 a cual es una rnatri z cuadrada de tipo Booleano, en donde el nú­

mero de filas y columnas es igual al número de nodos en la gráfi­

ca dirigida. Si existe una conexión del nodo al nodo 
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j, entonces el elemento ij de la matriz adyacente es 1, en ca­

so contrario será O. En la Figura 5.5 se muestra la matriz 

adyacente de la gráfica dirigida de la Figura 5.4. 

Estos procedimientos se realizan una sola vez durante la si­

mulación y por lo tanto aqu1 se debe transferir la mayor cantidad 

de información y decisiones lógicas que sea posible, puesto que 

del programa aquí compilado dependerá el éxito de los cálculos. 

Una vez que se tiene el programa de simulación ejecutable 

(previamente compilado y unido), el simulador está listo para 

realizar operaciones que generen resultados. Esta etapa se 

caracteriza por la aplicación repetit;va del programa ejecutivo 

de simulación (módulos unitarios, módulos de sericio, archivos, 

bases de datos, etc.). Precisamente la mayor1a de los temas 

que se abordan en este trabajo están dirigidos a la implementa­

ción eficiente de la etapa de cálculo, por lo tanto aquí uroica­

mente se abordarán aspectos de 1ndole general. 

Todo slstem.1 de simulación incluye una dotación de módulos 

unitarios y paquetes de apoyo y servicio. En el caso de los 

módulos unitarios son bien conocidos y para la mayoría de ellos 

existen eficientes rutinas de cálculo riguroso, sin embargo, en 

la actualidad no se evalúa la sofisticación de un simulador por 



UNIDAD z 

, 
._ 

z 

3 

4 

5 

6 

¡ 

8 

FIGURA 5.5 

248 

3 4 5 6 7 

1 _ _j 
, 

1 

1 

1 

1 1 

1 

, 

MATRIZ ADYACENTE DE LA GRAFICA 

DIRIGIDA DE LA FIGURA 5.4. 

8 

, 
1 

1 



249 

el número de módulos que maneja, sino más bién en cuanto a su po­

der de representación y en la eficiencia de los cálculos realiza­

dos en ellos. 

Se da como un hecho que los módulos unitarios más simples 

(mezcladores, divisores, determinadores de fase, bombas, etc.), 

son altamente eficientes y representativos. para compensar en 

parte el modesto poder de representación y velocidad de ejecución 

de módulos unitarios más complejos (destilación, fraccion•miAnto, 

reactores, etc.). 

Sin embargo, aún el más completo módulo unitario será inútil 

si no se cuenta con herramientas adecuadas para resol verlo, es 

dec 1 r. que se debe con to r· con módu 1 e:: de a.poyo, ta 1 es como 1 os 

paquetes termodinámicos, de solución de ecuaciones, etc. 

Afortunadamente, la mayor1a de los esfuerzos por mejorar los 

sistem11s de simulación, tanto en desarrollo de modelos, como de 

algoritmos y estructuras, estan destinados esencialmente a dar 

mayor eficiencia a la etapa de cálculo. 

D) FASE DE SALIDA. 

Este aspecto de la simulación es, tal vez, la que menos 

flexibilidad proporciona, puesto que básicamente proporciona in­

formación en etapas intermedias de cálculo e información final 
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de la simulación, incluyendo el desplegado de información acerca 

del estado del sistema de cómputo. 

El formato de salida generalmente incluye una tabla en que 

se lista cada corriente indicando su composición, flujo, presión, 

temperatura, estado físico, y tal vez otro tipo de información 

como densidad, viscosidad, etc. 

las especificaciones calculadas 

Adicionalmente se presentan 

para los equipos {caídas de pre-

sión, dimensiones, número de etapas, requerimientos de servicios 

auxiliares. >?te.). 

También se incluyen los indicadores 

volúmen 

de 

de 

tiempo de 

memoria, 

cómputo, 

número de recursos computaciones utilizados, 

iteraciones sobre el sistema, etc •• 

lización y diagnós~ico óe falld~. 

junto con mensajes de loca-

De este modo, el usuario básicamente se limita a indicar la 

frecuencia de las impresiones y la cantidad y tipo de la informa­

ción que necesita. 
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s. 3. l. 2. Est~uctura de un Simulador _ _!:!odula~. 

Hasta aqul se ha hecho referencia a un simulador de tipo ~o­

dular. sin hacer alusión al carácter secuencial o simultáneo, 

puesto que estas etapas son comúnes para ambos casos. 

Es precisamente en la estructura del programa principal de 

simulación, especlficamente en la subrutina de llamado de los mó­

dulos, en donde radica la diferencia entre un simulador modular 

secuencial y uno modular ~imultáneo. 

Existen varias configuraciones para los simuladores modula­

res secuenciales, <lepcndienclo de su grado de sofisticación, sin 

embargo. es posible alcanzar cierto grado de generalización en 

base a la descripción de un simulador de propósito general de 

arquitectura avanzada, como lo es ASPEN (1980, 1984), cuyo 

arreglo se muestra en la éigura 5.6. 

El primer paso consiste en captar 1a información descriptiva 

del proceso, de acuerdo a los protocolos propios de este simula­

dor. ASPEN utiliza un preprocesador, el CJ;!al interpreta los 

datos de entrada, los agrega a un programa base y los enriquece 

adicionando información proveniente de sus bancos de datos, ar­

chivos para definición de procesos y subrutinas especiales, todo 

lo cual conforma un programa mejorado y de particular aplicación 

al proceso que 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 sistel'la 

ASPEN, creando un Programa de Simulación Ejecutable (PSE). 

El 

ci ón. 

Programa Ejecutable es el núcleo del 

Mediante la ejecución repetida y 

sistema de simula­

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 simulación, desde la introducción de datos hasta 

la generación del reporte final, se realiza una historia de los 

cálculos y de los mensajes de diagnóstico emitidos, formando un 

archivo especial cuyo contenido es re;>ortado al final de la co­

rrida con el objeto de entenderla y perfeccionarla. 

Se debe resaltar u~ hecho importante con respecto a la crea­

ción del PSE. Es deseable que el sistema de simulación gene­

re su propio programa principal de control. es decir, que a par­

tir de la incorporación de los datos de definición 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 

del preprocesador de 

creación del PSE. 

se muestra 

ASPEtl, con 

Definido el 

en mayor detalle la estructura 

e 1 objeto de ejemp 1 ifi car la 

proceso y elegidas las opcio-

nes de operación, el preprocesador ordena la información y real i­

za un análisis, obteniendo la estructura de las recirculaciones, 

las corrientes de corte y la secuencia de cálculo. El Genera­

dor de Programa agrega toda esta información al programa base y 
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crea un Programa de Simulación Ejecutable especifico para ese 

proceso. compuesto de tres ele10entos principales: un programa 

base particular (que contiene los módulos unitarios y de servicio 

que requiere ese proceso. en particular). un programa pri nci pa 1 

de llamado de módulos y subrutinas y un sister.ia de manejo de 

archivos y bancos de datos. 

El programa pri ne i pal de 11 amado o¡:>era como un <i i rector de 

orquesta. el cual llaca a los ~ódu1os conforme los va necesitando. 

les transfiere información y llama a las subrutinas que los re­

solverán. y una vez resueltos. envla estos datos a un archivo. 

retornando el control de la simulación al progrer.a base particu­

lar. y asi sucesiva~ente hasta resoiver todo~ lú5 ~5~ulo~e 

En el caso particular del simulador ASPEN. el PSE tiene 

una ventaja muy iraportante: mantiene en dos niveles separados. 

el llamado de cada uno de los módulos. y la solución de éstos. 

Esto es muy valioso cuando se trata de implei~entar un siste­

aa modular simultáneo a partir de un siQulador modular secuen~ial 

ya existente. puesto que el programa de llamado creado en el Ge­

nerador de Programa no tiene que ser directamente modificado para 

lograr la conversión ~adular simultánea. 

En el simulador ASPEN, existe una subrutina llamada SEt):MOl~ 

la cual se encarga de controlar los c~lculos en la versión modu­

lar secuencial. y que no es modificada en absoluto cuando se 

aplica el preprocesador para crear el programa base particul-ar:; 

por lo tanto. si la subrutina SEQMON es estructuralmente modi-
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ficada con al objeto de que realice las funciones de un programa 

de control simultáneo, tal y como so describe en la sección 5.2.3, 

se tendrli una versión r.1odular simultánea, sin alterar el resto 

del PSE {estructura de datos. módulos unitarios, modelos y sub­

rutinas de solución, etc.). 

Hlis adelante se podrá captar. en toda su dimensión, la 

irnport11ncia de estas caracter~sticas, sobre todo cuando se trata 

de implementar el concepto modular simultáneo sobre estructuras 

modulares secuenciales más r1gidas. 

s. 2. _o_R_1_E_N~T~A_c_1_o~N~~º~E~~LAS ESTRUCTURAS MODULARES SIHULTAN~A~. 

5. 2.,. 

El grado de m11durez que han alcanzado los modelos y algorit­

mos modulares simultáneos y el cúmulo de información que se ha 

venido generando desde los años sesentas, hacen imperativa la 

creación de estructuras lo suficientemente flexibles y poderosas 

como para poder probar adecuadamente esos algoritmos y comparar­

los sobr~ bases equivalentes. aprec1ar sus ventajas y desventa­

jas y estar en posición de sent<1r las pautas para un desarrollo 

futuro hacia l"s direccion<>s rnás promisorias, tr<:>tando de cubrir 

las necesidades presentes y futuras. 
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• La creación de simu~adores de procesos eficientes requiere 

una conjunció" de recursos 111aterieles, de tiempo y humanos muy 

grande. la prueba mli"i contundente de esta afirmación es el 

hecho de que a nivel coraerci~l. en la actu11lidad, no existe toda-

vta ninguna implementación realmente eficiente del enfoque Mo-

dular Si~ultañeo. Si bien es cierto. se conocen cuando rr1enos 

dos trabajos avanzados al respecto. representados por Jirapong­

phan (1981). apoyado ~n el si~ulador FLOWTRAN y T~eviño-lozano 

(1985), basado en ASPEN PLUS. los cuales están aún en su etapa 

de prueba, presentando todav~a algunos contratiempos. como para 

hacerlos competitivos con los simuladores modulares secuenciales. 

~~ prob~d: ~ficaci~~ ~'1n~ue con crecientes limitaciones. De 

hecho, un simulador modular simultineo total, aún no existe a ni­

vel comercial~ sino que aún se ensaya con hibridos. en ma!'or o 

menor grado, de un modular secuencial. 

A nivel académi.co existen vaT"ios simuladores modulares si­

C1ultáneos con un<> part'ici;pación secuencial minima, sin embargo 

se trt1ta de sistemas m,;iy simples y destinados exclusivamente a 

probar una determinada estructura en particular, lo cual los con­

vierte en simuladores muy r19idos y 1imitados, con pocas posibi­

lidades de apertura a le i~clusi6n de algunas t~cnicas avanzadas 

en el manejo de ecu~ciones_ Un ejemplo de este tipo de siste-

•as es SIMMOD. creado po~ Chen {1982). 

Aún cuando en la actualidad no están claT"amente definidas 

las sendas por las que se desarrollarln las estructuras modulares 
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simultSneas. de manera general se pueden identtficor dos posicio-

ncs opuestas. Una implica el dis.:iño y puesta a punto de un 

simulador totalmente nuevo, desarrollado específicamente para 

realizÍr·cálculos con la arquitectura que impone un método s1mul-

tSnco en part.icular. Otra posición pretende utilizar la es-

tructura modular secuencial como eje central del nuevo simulador, 

con una mayor o menor raodificación del programa principal de con-

trol secuencial. agregando una serie de subrutinas que orienten 

el control de los cálcu1os en forma simultánea. 

Antes de continuar. es im;>ortante resaltar algunos hechos. 

Existe mucho adelanto en el modelado de operaciones unitarias ba-

jo el enfoque modular secuenciel, de hecho, se han cre<>do efi-

cientes modelos para la representación rigurosa d·e las principa-

les operaciones unitarias, por lo tanto, c~ando ~e h~bla de desa-

crr'W'llar un simulador modular simultáneo total o parcialmente in­
. ..¿-~ 

· '.< ·. . .dependiente del enfoque modular secuenci<>l, se refiere única y 

.~~ <.; .,;. exclusivamente " la estructura del simulador, más no significa 

abandonar los modelos rigurosos del desarrollo secuencial, los 

cua·le_s .. so.n el producto de más de 25 años de i.nvestigación al r.es-

pectb.· 
.; .. Los modelos rigurosos conocidos son sustancialr.tente 

eficientes y cumplen adecuadamente el propósito para el que fue-

ron creados. 

Tal como se reconoci6 en el Ca pi tul o 2, lo que se pretende 

con el enfoque r.iodulur -.;i;;1ull.S.nco escnci~lmente es ucel.f!rar la 

convergencia y agiliz._,r el manejo de- res.tricciones. de diseño,. 

ampliando su capacidad para incluir otro tipo de tarc.Js.. co~o lo 
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son la simulación de procesos complejos y la optimización, sin 

tener que sacrificar la precisión que ya se tiene actualmente ba-

jo el enfoque modular secuencial. 

Una vez aclarado lo anterior, es posible reconocer que las 

ventajas de diseñar un nuevo simulador son, ante todo, proporcio­

nar facilidad en su empleo y asegurar cálculos eficientes, puesto 

que toda su estructura estará orientada a implementar adecuada-

mente cierto método modular simult¡neo en particular: sin embar-

go, los recursos que se necesitan para desarrollar un sistema de 

simulación totalmente nuevo son demasiado altos y se prescindiría 

de las ventajas que ciertas áreas de la estructura secuencial 

tienen; por lo tanto,. esta opción no pre~cntü iii\.4(.ho at.ractivo, 

fuera de los círculos académicos y, aún dentro de éstos, su uso 

está dirigido principalmente a probar modelos y estructurils muy 

simples, mas que a conformar un simulador de propósito general. 

En el caso contrario, emplear rígidamente la estructura mo-

dular secuencial permite una implementación del enfoque simultá­

neo relativamente simple y con un gasto moderado de recursos: 

sin embargo, el sistema resultante será poco flexible, puesto que 

al utilizar la estructura secuencial como eje central del nuevo 

simulador. los cálculos serán guiados por módulos de control 

(que en realidad son módulos para el manej0 de C'specificucioncs 

de diseño) y se debe recordar que el uso excesivo de estos módu-

los constituye una de las desventajas, en cuanto a la eficiencia 

' de cálculo, de los simuladores secuenciales, especialmente cuando 
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se abordan problemas de diseño. En virtud de lo anterior, 

gran parte de la eficiencia de los cálculos que se pretende con 

un sistema simultáneo. se pierde. Se ha planteado como posi­

ble solución a este problema el que sean proporcionadas varias 

opciones con el objeto de que el usuario controle la dirección 

de los cálculos. sin embargo, en la mayoría de los casos no es 

posible conocer a-priori que opción es la más adecuada para 

cada probler.ia en particular. por lo tanto, el hecho de definir 

totalmente la estrategia de solución puede ser una tarea aún más 

dif1cil que alcanzar su solución, además, el esquema de solución 

~ara un deterr.ainado problema es unicamente aplicable a él y difí­

cilmente se haría extensivo a otros ~asos. 

Ante este panorama surge una tercera posición, que viene a 

conciliar algunos aspectos de las dos <rnteriorcs. 

Esta posición propone el uso de un simulador modular secuen­

cial ya existente y desarrollar e implementar una interface efi­

ciente que lo vincule un sistema simultáneo, el cual estará 

orientado al manejo eficiente de las ecuaciones, Para lograr 

este objetivo se deben realizar modificaciones mínimas necesarias 

en ciertas áreas del programa principal de control del sistema 

original, para que la interface realice un flujo de información 

eficiente er>tre el sistema secuencial y el sistema simultáneo. 

La parte simultánea esencialmente funcionará como un acélerador 

de convergencia, promoviendo la eficiencia de los cálculos me­

diante la incorporación de las más avanzadas técnicas de solución 

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 caracterís­

ticas propias de su estructura y jerarquización de los cálculos, 

caracter~sticas que fueron discutidas ampliamente en los capltu­

los 3 y 4. La desventaja de esta posición es que son pocos 

los simuladores modulares secuenciales ya existentes en los que 

se pueden. hacer estas modificaciones del programa de control; en 

la mayorla de ellos. realizar estos cambios implica redise~ar una 

buena parte del programa de simulación, especialmente en aquellos 

simuladores que no separan las tareas de llamar a los módulos y 

resolverlos, en dos niveles independientes. 

A continuación se presenta un breve desarrolio a~ cada un~ 

de las posiciones anteriormente aludidas. Se debe aclarar que 

en forma arbitraria ~e han designado corno est~ucturas A, B y C. 

5.2.2. 

Esta e$tructura representa el diseño de un simulador modular 

simultáneo totalmente nuevo, utilizando aspectos secuenciales 

unicarnente en cuanto a la captación de datos, análisis y genera­

ción de ecuaciones descriptivas del proceso.Y obtención de valo­

res iniciales para las variables de iteración. También hace 

uso de los modelos rigurosos para operaciones unitarias, que for-
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man parte del desarrollo secuencial, sin embargo, su solución es 

obtenida Pn una forma totalmente orientada a las ecuaciones, bajo 

un enfoque modular simultáneo. 

Un ejemplo representativo de esta estructura es el simulador 

SIMMOO, creado por Chcn (1982), y que fué diseñado especifica­

mente p¿ra probar su particular concepción del enfoque modular 

simultáneo y demostrar la posibilidad de incluir técnicas podero­

sas en la solución de las ecuaciones de simulación y optimización 

Este es un simulador muy simple, si es comparado con la 

compleja estructura de ASPEN; sin embargo, presenta varias eta­

pas que son equivalentes, según se puede apreciar en el diagrar.1a 

de flujo de información, mostrado en la Figura 5.8. 

El programa principal hace el llamado de la subrutina ENTPM 

encargada de captar la definición del proceso, opciones de cálcu­

lo, etc. A continuación llama a la subrutina PTEAR que rea­

liza el análisis del proceso, generando las corrientes de corte 

y una secuencia de cálculo. Existe la subrutina SAVEPM, la 

cual archiva los resultados de toda la corrida y los manda impri­

mir. Con toda esta información, el programa principal llama 

a la subrutina SIMMOD, la cual se encarga de dirigir los cálcu-

los. La subrutina SIMMOD primeramente llama a cada módulo, 

con el objeto de checar datos; si nota alguna anomalía grave en­

vía mensajes de dil>\jnÓstico y si se trata de un error fatal, da 

por terminada la corrida; en caso de no encontrar errores, ini­

cia la.etapa de cálculo de la simulación. En la Figura 5.9 
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se muestra la estructura de la subrutina SIMMOO, la cual orienta 

los cálculos bajo un enfoque modular simultáneo total. 

Cuando la subrutina SIMMOD ha sido llamada, ya fuéron rea-

lizadas tareas tales como definición y análisis del proceso, así 

como la introducción de valores iniciales en las variables de 

iteración. Tambiin se han realizado un determinado n~mero de 

recorridos modulares secuenciales a través del proceso, con el 

objeto de fijar bases de cálculo razona~les. En estos reco-

rridos no se incluyen las especificaciones de diseño y no se re­

quiere demasiada precisión en los cálculos, puesto que no se bus-

ca la convergenci~ del proceso, sino unica~ente encontrar valores 

para ser utilizados como punto de partida. 

srnMOO 11;:-

ma a la subrutina RCYCLE, que analiza cada bloque irreducible, 

siguiendo la secuencia de cálculo previamente definida. Si e 1 

bloque 
o 

irreducible sólo contiene una unidad y no existen especi-

ficaciones de diseño, entonces se resuelve el módulo, almacenando 

sus ecuaciones y variables; en caso de existir varias unidades 

y especificaciones de diseño, RCYCLE llama a 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 llama a la subrutina DIRSUB con el objeto de realizar u,..no 

o varios recorridos utilizando sustitución directa dentro del 

bloque irreducible que se está resolviendo, sin incluir todavía 

las especificaciones de diseño. Esto conduce a obtener valo-

res iniciales más precisos para las variables de las corrientes 
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de corte. Una vez obtenidos estos valores, se agregan las es­

pecificaciones de diseño con el objeto de completar el conjunto 

de las ecuaciones de siraulación. regresando el control a RCYCLE, 

quién llama a la subrutina NEQLU que realiza las iteraciones 

modulares simultáneas, 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 ádGuieran órdenes de magnitud se­

mejantes y se puedan nacer converger bajo la misma tolerancia. 

A continuación se aplica el o los métodos de solución de ecuacio­

nes algebraicas no lineales, para los conjuntos de ecuaciones de 

conexión y especificaciones de diseño, en forma simultánea. Se 

verifica la conver·genc~.!, si no es adecuada su velocidad. con los 

valores calculados se estructura un nuevo Jacobiano y se aplica 

diferenciación, reanudando el ciclo de cálculo. Si no se lo­

gra la convergencia, pero la velocidad de avance es adecuada, en­

tonces se redefine el problema aplicando un esquema ap~opiado de 

generación de nuevos valores y se aplica el método de solución 

de ecuaciones. Cuando se logra la convergencia de ese bloque 

irreducible, se desescalan las variables. se realiza un recorrido 

secuencial del bloque y se llama al módulo de identificación de 

fase de las corrientes, con lo que se obtiene la solución total 

del ciclo. A contlnuaciÓ11 se veri ficd si existe otro bloque 

irreducible, de ser as;, se repite el procedimiento hasta aqu; 

descrito, según se muestra en la Figura S. g. 

Se debe destacar que esta estructura no realiza recorridos 
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secuenciales periódicos con el objeto de reorientar los cálculos 

en la dirección correcta hacia una solución, sino que recurre 

exclusivamente a técnicas matemáticas, como alguno de los tipos 

de diferenciación indicados en el 

avanzar los cálculos. 

Capítulo 3, a fin de hacer 

Esta estructura no presenta modelos simples específicos para 

cada unidad, sino que estos son desarrollados mediante un esquema 

de perturbación de los modelos rigurosos, en forma implícita den­

tro de las subrutinas f~EQLU y EVAJAC. Para más detalles 

acerca del método llodular 

consultar los Capítulos 

Simultáneo que 

3 y 4, puesto 

utiliza este simulador, 

que aquí unicamente se 

hace referencia a la estructura del programa de simulación. 

5.2.3. 

Este tipo de estructura no requiere la creación de un simu­

lador totalmente nuevo, puesto que su implementación se realiza 

tomando como base el programa de un simulador modular secuencial 

ya existente. al cual se le agregan un conjunto de módulos de 

control auxi 1 iares, destinados a. dirigir los cálculos conforme 

a un algoritmo modular simultáneo, sin modificar la estructura 

del programa principal secuencial. 
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Un ejemplo de esta estructura es la 1mplementación realizada 

por Jirapongphan {1930) sobre el simulador modular secuencial 

FLOWTRAtl. Para ma:¡ores detalles acerca de los programas de 

FLOWTRAN, se recomienca consultar los trabajos de Seader, Seider 

y Pauls (1977) y Rosen y Pauls (1977). 

Jirapongphan desarrolló dos algoritmos de tipo modular si-

multíineo: uno lineal 

modelos reducidos, los 

de tipo gradiente, y otro no lineal con 

cuales fuéron descritos ampliamente en el 

Cap'itulo 4. En ambos casos prevalece la idea central en cuan-

to a la estructura de su implementación: agregar bloques de con-

trol auxiliares al programa principal, con el objeto de guiar los 

cíilculos en forma simultánea. 

5.2.3.l. Estructura para el algoritmo 1 ineal. 

Las rutinas de control de preprocesador de FLOWTRAN deben 

"jercer dos niveles de control, según los requerimi entes de este 

algoritmo. El primer nivel se destina al control de las ite-

raciones (tanto para inicializarlas, como para realizar una bús­

queda lineal o resolver la matri~ Jacobiana). El segundo ni­

vel, es para conducir las perturbaciones numéricas y reejecución 

de cada i;1Ódulo uuitdrio riguroso y calcular los elementos de la 

submatriz Jacobiana para esa unidad, con respecto a cada pertur-

bación. La relación entre estos niveles de control, con los 

módulos unitarios y las rutinas de solución, se muestran en la 

Figura· 5. 10. 
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El control de iteraciones transfiere la ejecución al módulo 

unitario que inicia la secuencia de cálculo de un determinado ci­

clo cuando no se ha satisfecho la convergencia, indicando si la 

iteración es una búsqueda lineal (sólo sobre los residuos), o 

si se trata de una ilerdción compl.:;ta 

bre la matriz Jacobiana). 

(sobre los residuos y so-

El control de la perturbación se realiza a través de un mó­

dulo de control multivariable, el cual transfiere la ejecución 

hacia un determinado módulo unitario pard realizar su perturba-

ción, tal y como fué desarrollado por Kluzik (1979). Sin 

embargo, esta implementación requiere una cantidad relativamente 

grande de parámetros de equipo y variables de las corrientes, con 

el fin de llevar a cabo la perturbación. 

Jirapongphan desarrolló un método diferente, con el objeto 

de reducir el número de parámetros y variables necesarios, propo­

niendo el uso de un módulo lineal de interface, el cual es espe­

cífico para cada módulo unitario. y un módulo de transferencia 

de control hacia el módulo unitario que se va a perturbar. 

Puesto 

mente para 

de entrada 

lamente. 

que cada módulo de 

cada tipo de unidad. 

interface es 

la relación 

escrito específica­

entre las variables 

y salida durante las perturbaciones.se conoce explíci­

La relación funcion-al entre el módulo de interface 

(INTER), el módulo de transferencia (TRANS) los módulos uni-

tarios rigurosos y el módulo de ccontrol de iteraciones (llamado 

FINAL), se muestra en la Figura 5. 11. 



ECUACIONES DE 

SIMULACION Y 

01srno. 

271 

PROGRAMA PRWCJPAL 

F I N A L 

RUTINAS DE 

SOLUCION 

I 
I 

FIGURA 5. 11 RELACION FUNCIONAL DEL ALGORITMO MODULAR 

SIMULTANEO LINEAL DE JIRAPONGPHAN. 



272 

El módulo de interface decide, con respecto a cada variable 

y parámetro de la unidad que representa, primeramente que co­

rriente do entrada será perturbada y segundo. de la corriente 

elegida, que variable será la que se perturbará. Una vez de-

cidido esto, se transfiere el control al módulo TRANS para que 

llame al módulo unitario. 

minada, el módulo TRANS 

Si la perturbactón ya ha sido ter­

pasa el control al siguiente módulo 

lNTER para preparar las perturbaciones del siguiente módulo uni­

tario, hasta completar el ciclo. 

Se debe reconocer que el escribir módulos INTER especlfi-

cos para cada módulo 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 cómputo. 

5.2.3.2. 

El algoritmo no lineal fué desarrollado bajo un enfoque de 

ciclo interno-ciclo ei<terno, como se describió en el Capítulo 4. 

El ciclo ei<terno está representado por la ejecución de los 

módulos unitarios ri9urosos, con el objeto de generar los paráme­

tros de los modelos reducidos, mientras que el ciclo interno re­

suelve las ecuaciones que constituyen el problema reducido. 

Los módulos de control del simulador FLOWTRAN deben con-

trolar las iteraciones tanto del ciclo interno como del ciclo ex-
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terno; gu1ar la generación de los coeficientes del modelo redu­

cido para cada unidad y resolver el problema reducido. tal y co­

mo se muestra en la figurn 5.12. Nuevamente se requieren dos 

niveles de control: uno para el control de las iteraciones del 

proceso co~>;>leto Y otro para controlar las ejecuciones de cada 

módulo unitario. 

Jirapongphan propone una estructura basada en la adición de 

módulos de control auxiliares, tal y como lo hizo con el algorit­

mo lineal. El control de las iteraciones sobre el proceso se 

realiza con un módulo que transfiere la ejecución al módulo uni­

tario que encabeza el orden de ciilculo, cuando la convergencia 

aún no se logra, ya sea en los ciclos de cálculo interno y exter­

no. Se utniza un indice para indicar el tipo de iteración; 

en el caso de las iteraciones sobre el ciclo interno, se emple¡, 

otro indice para mostrar si se trata de una iteración sobre la 

matriz Jacobiana completa o sólo una busqueda lineal. 

El segundo módulo de control. aplicable a cada módulo unita­

rio, es implementado como una combinación de módulo, exclusivo 

de cada tipo de módulo unitario, v un módulo de transferencia 

de control aplicable tanto al módulo unitdrio riguroso, como a 

los demás módulos de interface. 

El módulo de interface emplea los valores de las variables 

de entrada y salida, parámetros de equipo y variables del vector 

de retención del módulo unitario que representa y ejecuta tanto 

las rutinas de cálculo de los coeficientes del modelo reducido, 
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corno las rut.inas para calcu1ar el valor funcional y la submalriz 

Ja.cobiana referentes a las expresiones del modelo reducido para 

una Onidad en partic11lar. La re1aci5n funcional entre el m6-

dulo de control de iteraciones (llamado LAST), el módulo inter­

face (INTER 1), el módulo de transferencia (TRANS), las rutinas 

del modelo reducido y los módulos unitarios rigurosos, se muestra 

en la Figura S. 13. 

En los apéndices del trabajo de Jirdpongphan (1980), se 

muestra en detalle tanto los requerimientos del sistema, como la 

estructura de datos de las dos estructuras aquí mostradas. 

El hecho de agregar módulos de control auxiliares a un simu­

lador secuencial existente, con el objeto de crear un simulador 

modular simult..áneo 11 es más económico en recursos. comparado con 

el gasto de crear un simulador totalmente nuevo; sin embargo, 

se debe rcconoc~r que esta estructura es muy rígida y susceptible 

de fallas de definición, puesto que el usuario debe definir los 

nuevos módulos de control específicos para cada operación unita­

ria y emplear una serie de enunciados para lograr su aceptación 

dentro del sistema. Además, se debe recordar que una de las 

mayores desventajas del enfoque modular secuencial es precisamen­

te el uso de módulos de control, los cuales consumen excesivo 

tiempo de cómputu, y s1 o t~Lu se agrl!gc!11 c..1clo!::. de cont.rol auxi­

liares, es muy posible que el tiempo de cómputo se eleve. La 

justificaci6n para el uso de mGdulos de control at1xiliarcs es la 

reducci6n en el nGmero de par~111etros y \ariables que debe manejar 
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el prvgrarna principal de control, lo cual deberá reducir el núme­

ro de iteraciones necesaritJ.s para lograr la convergencia: slr. 

embargo. es recomendable evaluar si la reducción en el número de 

iteraciones es significativo. y si en realidad cada una de esas 

iteraciones requerir& menor tiempo de cómputo. tomando en cuenta 

que los~odelos reducidos por s~ mismos son de un consumo de re­

cursos bajo. 

Este tipo de estructura modular si~ultSnee es especialmente 

adecuada para su implementación sobre simuladores modulares se­

cuenciales con una e-structura de cálculo cerrada. es decir, para 

aquellos simuladores que manejan en un mismo nivel el llamado de 

los m&dulos y su soluc16n, y cuy~: resp~ctivas subrutinas no son 

independientes y por lo tanto la orientación de los cálculos en 

forma simultánea se debe realizar con rutinas externas, tal y co­

mo fué planteado anteriormente. 

s. 2. 4. ESTRUCTURA TIPO C. 

Este estructura viPnP ~ conciliar vario$ aspectos de los dos 

enfoques anteriormente descritos. En la estructura tipo A, 

todo el programa de simulaci6n esta orientado a los cálculos mo-

dulares simultáneos. 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 ~ubrutinas (módulos), fuera del progra­

ma principal, para guiar los cálculos simultáneos. 

Treviño-Lozano (1985), propone la implementación de una 

nueva estructura, en base al simulador modular secuencial ASPEN 

PLUS, mediante una modificación directa sobre la subrutina SEQMON 

la cual controla los cálculos durante l~ simulación. Esta mo-

dificación se realizó 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 

diseña una secuencia de cálculo apropiada. 

b) Inicializa corrientes de corte y corrientes de entrada. 

c) Decide el orden de llamado de los módulos, de acuerdo a 

la secuencia de cálculo y tipo de ciclos de recirculación. 

d) Verificar la convergencia de cada ciclo. 

Treviño-Lozano plantea nuevas funciones asignadas al progra­

ma de control, de acuerdo a su concepción de un simulador modular 

simultáneo, resumiendolas en: 

a) Selecciona bloques irreducibles, corrientes de corte y 

diseña una secuencia de cálculo apropiada. 

b) Inicializa corrientes de corte y corrientes de entrada. 

c) Desarrolla recorridos secuenciales para obtener bases de 

cálculo razonables. 
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d) o;rige el cálculo en los bloques rigurosos (ciclo exter­

no) para generar los parámetros de los modelos reducidos {ciclo 

interno). 

e) Controla la generación de información requerida par~ he­

cer converger el ciclo interno {Jacobiano de las ecuaciones redu­

cidas, gradiente de la función objetivo, residuales, etc.). 

f) Controla la solución del problema reducido. 

g) Verifica la convergencid 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, 

gencia del ciclo externo. 

hasta lograr la conver-

Al comparar las listas de las funciones propias de un pro­

grama de control para un simulador modular secuencial y para un 

modular simultáneo, 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 módulos realizan otras funciones, 

aparte de la solución de las variables de salida a partir de las 

variables de entrada, y que se pueden agrupar en: 

a) Generar los parámetros del modelo reducido. 

b) Generar la matriz Jacobiana de las ecuaciones reducidas. 

c) Evaluar los residuales de las ecuaciones reducidas. 
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En la secci6n 5. 1. 3 •• se resalt6 la importancia de que el 

programa principal maneje en dos niveles separados el llamado de 

cada m6dulo y su solución. lo cual facilita la implementación de 

la estructura modular simultánea. En este caso, los ajustes 

y modificaciones se hacen directamente en 

trola los cálculos de la simulación con el 

las nuevas funcion~s del programa principal 

la subrutina que con­

objeto de que realice 

de control y se pueda 

tener una versión modular simultánea a partir de un simulador mo­

dular secuencial. En la Figura 5.14 se muestra el flujo de 

información en la subn;tina de control de cálculos (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 ur"dt-n. as1 ccr::c l::s opcion~s que operan 

sobre los modelos reducidos (lineales 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 método de 

convergencia para los cálculos del ciclo externo (sustitución di­

recta, con o sin aceleración, etc.). La convergencia del ci­

clo interno es monitoreada directamente por el método de solución 

que se eligió para el problema reducido. 

Con referencia a la 

y el 

Figura 5.14, 

análisis del 

se puede notar que la in­

proceso (para generar la traducción de datos 

partición en bloques irreduc;bles, corrientes de corte y secuen-
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cia de cálculo), son equivalentes a las de un simulador modular 

secuencial. La etapa de inicialización puede ser vista a dos 

niveles: primero, para evaluar la condición termodinámica 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 módulo. El ;>rirner caso se resuelve mediante 

un recorrido secuencial simple, sin incluir las restricciones de 

diseño, y con especial atención a los módulos de identificación 

de fase. El segundo caso requiere elegir una determinada 

opción para resolver los modelos rigurosos (ciclo externo) y rea­

lizar un determinado nGmero de recorridos sect1enciales para obte­

ner puntos de partida razonables para los cálculos simultáneos; 

sin embargo. estos recorridos no son tan rigurosos como en un si­

mulador secuencial, puesto que no se pretende obtener la conver­

gencia de cada ciclo de recirculación, basta con obtener valores 

aproximados. Est'1 estrategia equivale a usar el simulador 

modular secuencial para iniciar la convergencia del proceso a 

partir de un punto alejado de la solución, y una vez obtenido un 

acercamiento. cambiar al cálculo modular simultí.ineo y obtener la 

solución con el grado de precisión deseado. 

El ciclo i 1terno (problema reducido), comienza una vez que 

los parámetros reducidos han sido generddos, usualmente obtenidos 

durante el último recorrido secuencial, y se reunen los elementos 

para formular el problema reducido. El problema reducido con-

duce a la solución simultánea del sistema de ecuaciones reducidas 

del proceso, en el caso de la simulación. En la optimización 
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el problema reducido es un caso altamente restringido, en donde 

las ecuacion•~S reducidas del proceso son tratadas como restric­

ciones de igual dad. En a••bos casos, la idea es resol ver e 1 

problema reducido en forma global, por lo tanto, los vectores y 

matrices que caracterizan el pnJO•<!'ma deben incluir todas las 

ecuaciones reducidas del proceso y no sólo las ecuaciones reduci­

das de un módulo individual. 

Las especificaciones de diseño pueden tener cualquier forma, 

elegida por el usuario, 

subrutinas separadas de 

y es 

las 

recomendable m~ncjarlas en forma 

demás., puesto que la estructura 

de 

de 

sus ecuaciones no se conoce a-priori 

dar mayor versatilidad al simulador. 

y este arreglo puede brin-

La última parte del problema reducido que necesito. s.t=r c~­

racterizada es la función objetivo para optimización. Esta 

función puede ser manejada en la misma forma que una especifica­

ción de diseño. Viste de este modo, el problema de simulación 

puede considerarse como un caso especial del problema general 

de optimización. Una vez caracterizado el problema reducido, 

se procede a escalar sus variables para hacerlas converger bajo 

la misma tolerancia. 

Al aplicar el método de solución elegido, se evalúa la con-

vergencia del ciclo interno; si 

des escalar las variables y 1 os 

esta no ~e logra, 

valores obtenidos 

se 

en 

procede a 

la última 

iteración se utilizan para realizar Lin recorrido secuencial con 

el objeto de obtener información mis precisa acerca del problema 

reducido y repetir el procedimiento de cálculo 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, la convergen­

cia del ciclo externo debe ser evaluada. Una for~a de buscar 

esta convergencia es calcular la difere~cia entre el valor de las 

variables del ciclo interno calculadas d•Jrante dos iteraciones 

consecutivas del ciclo externo. Una tolerancia se puede defi­

nir en términos de lo diferencia máxima entre las variables es­

caladas o en t~rminos 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 e~terno, ya sea por sustitu­

ción directa o aplicando el metodo de Wegstein (1958). Estos 

nuevos "a lores deben ser colocados en los vectores de las co­

rrientes y do los par&metros de equipo de los modelos rigurosos 

origina1~s {secc15n =oduler 5ecu~n~iAl) y las corrientes de pro­

ceso necesitan ser reinicializadas para obtener toda la informa­

ción que se nec~sita en la solución de los métodos rigurosos. 

A partir Je la ejecución de los modelos rigurosos se obtienen 

nuevos parámetros reducidos pard l"einiciar otra iteración del 

ciclo interno. Ahora bien, si la convergencia del ciclo ex­

terno se logra, entonc"'s cada valor obtenido es colocado en los 

respectivos vectores de las corrientes y de parámetros de equipo 

y las "ariables adquieren su orden de magnitud original. Se 

realiza un últi:no recorrido secuencial, incluyendo módulos de 

identificación de fase para todas y cada una de las corrientes de 

proceso, obLeniendose as1 la definición de todo el sistema. 
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Una caracter'l'Stica muy importante de este tipo de estructura 

es que realiza recorridos secuenciales periódicos, con el objeto 

de reorientar los cálculos en la dirección correcta hacia le con-

vergencia. Al igual que la estructura d•' tipo B, aqu) se 

adopta el uso de modelos reducidos espec) fices para cada opera­

ción unita~ia. sin r¿currir a la diferenciación directa sobre los 

modelos rigurosos. 

No se debe pasar por alto que la totalidad del anterior de­

sarrollo ha sido implementado sobre 1a subrutina que controla los 

cálculos, sin recurrir al uso de subrutinas especiales que diri­

jan los cá1culos. es decir. la moditicación 1u-=: raa1iz::.de. di-

rectamente sobre la subrutina SEQMON, de ASPEN. 
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CAPlTUlO 6 El CONCEPTO MODULAR SIMJLTANEO DEL 

SISTEMA SMS/ZAR. 

Con la información contenida en los cap~tulos anteriores, se 

tiene un ámplio panorama acerca de las principales tendencias que 

exhibe el desarrollo del enfoque modular simultáneo dentro de la 

simulación de procesos. tanto en la creación de modelos de opera­

ciones unitarias. que reunan en forma funcional características 

de s~ncillez y poder descriptivo, como en el perfeccionamiento 

de algoritmos o~ sulwción ~ ~~tructuras para el manejo de infor­

mación que se beneficien de las innovadoras y poderosas ticnicas 

tle s·olución de ecuaciones no lineales y matrices dispersas, en 

forma armónica con los crecientes avances en materia de manejo 

computacional. 

En este capitulo se propone la implementación de un simulo­

~or modular simultáneo a partir de un simulador modular secuen-

·cial ya existente. Primeramente se justifica esta decisión 

mediante un breve análisis de los fines que se persiguen y de los 

recursos con que se cuenta para realizar este trabajo. Acto 

segi·do, se describen las características generales del simulador 

modular secuencial SGP/ZAR, sobre el cual se propone la conver-

sión modular simultánea. Finalmente, se describe el entorno 

operat.ivo del simulador modular simultáneo SMS/ZAR, identificando 
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el tipo de estructura susceptible de ser adaptada y las áreas de 

trabajo más significativas para lograr su implementación. 

6. 1. CONSIDERACIONES PREELIHINARES. 

En el Cap1tu1o 5 se reconoció la existencia de dos grandes 

tendencias en la concepción de un simulador modular simultáneo: 

una identificada con la creación de un simulador modular simultá­

neo totalmente nuevo; la otrd, representando la adaptación de 

un determinado esquema modular simultáneo en base a un simulador 

modular secuencial ya existente y de probada funcionalidad. 

Se hizo especial énfasis en el hecho de que la creación de 

un simulador modular sim<1ltáneo totalmente nuevo y orientado a 

implementar eficientes técnicas de solución de ecuaciones no li­

neales, irnp11cilamente estii dejando a un lado la robusta estruc­

tura y la excelente precisión del enfoque secuencial, en busca 

de mayor eficiencia computacional :t la posibilidad de adoptar 

técnicas que incorporen parámetros de diseño y funciones objeti­

vo. en una forma más manejable. 

Otro 

creación 

aspecto, digno 

de un simulador 

de tomarse en cuenta. muestra 

moduldr simultáneo totalmente 

que la 

nuevo 

impone demasiada 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 simultáneas muy especificas y esta es-

tructura no es aplicable a evaluar otras técnicas. Esto es 

muy importante si se tom~ en cuent~ que el desarrollo modular si­

multáneo está en etapa de expansión. aún sin llegar a consolidar-

se firmemente. por lo tanto, es necesario crear estructuras 

flexibles y que permitan probar varias técnicas y sus variantes. 

El diseño de un simulador modular simultáneo totalmente nuevo 

exije el empleo de valiosos recursos, que es preferible canalizar 

hacia la obtención de una estructura eficiente bajo este enfoque, 

o cuando menos. a definir rutas de investigación más promisorias 

y fruct;feras. 

Ante esta situación, existe la opción generalizada para 

crear una base de simulación (generalmente con participación mo­

dular secuencial) y a partir de ahí generar una estructura modu­

lar simultánea y evaluar su comportamiento. 

No se descarta del todo la idea de crear sistemas simultá­

neos totalmente nuevos, puesto que una ve-z reconocida una ruta 

prom; soria, será necesario diseñar simuladores de este tipo para 

explotar sus berieficios, sin embargo, mientras no se definan es­

tas sendas de desarrollo, esta opción aún no goza de amplia acep­

tación, aún dentro del campo académico, puesto que ante la opción 

de crear simuladores simultáneos totalmente nuevos, se prefiere 

diseñar simuladores orie~tados ~ las ecuaciones y fortalecer as; 

una base de investigac1Ón y desarrollo realmente competitiva con 

el enfoque modul~r simultáneo. 
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Aunado a lo anterior, se debe tener en cuenta que la crea­

ción de un simulador totalmente nuevo implica que no se obtendrán 

resultados prlict1cos en el corto plazo y esto es de suma impor­

tancia cuando los recursos par" su desarrollo son limitados y 

proporcionados de acuerdo a la evaluación de resultados, tal y 

como sucede en la mayor~a de las instituciones, tanto educativas 

como comerciales. Por el contrario, implementar un sistema 

simultáneo sobre un simulador secuencial ya existente, permite 

generar resultados en el corto plazo e irles refinando en etapas· 

sucesivas, hasta obtener resultados más satisfactorios. 

Otro tipo de consideraciones se refiere especificamente a 

los recursos reales, disponibles en la institución en donde se 

desarrollará el proyecto. En el Cap1 tul o 5 se reconoció la 

gran cantidad de recursos que exige la implementación de un simu­

lador y, restringiendonos al ámbito puramente acad(imico, en el 

Cap~tulo fueron presentadas varias aplicaciones de la simula­

ción en este nivel. 

Por lo anteriormente expuesto, se considera que la mejor 

opción es la adaptación de una estructura modular simultánea so­

bre un simulador modular secuencial de probada funcionalidad. 

P¡na tal eft!c.t.o se encuent.1 a disponil>lc un simulador modular 

secuencial de propósito general, el SGP/ZAR (1983), el cual es 

totalmente funcional y con una estructura poco sofisticada y 

susceptible de aceptar alguna de las estructuras simultáneas co­

nocidas en la actualidad. 
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6.2. EL SIMULADOR MODULAR SECUENCIAL SGP/ZAR. 

6. '2.,. Descripción General. 

El simulador SGP/ZAR está realizado en el lenguaje de alto 

nivel FORTRAN IV y en su actual estado de desarrollo cuenta con 

75 subrutinas y más de 12.000 lineas de instrucciones. con la po­

sibilidad de ser expandido, a9regando los módulos unitarios y de 

servicio que el usuario juzgue convenientes. además de contar con 

otras posibilidades que serán abordadas más adelante. 

En general. el sistema pose dos grandes componentes: los mó­

dulos ejecutivos y 1 os m6du los de soporte. que a su ve:< i ¡-,c1 u ye 

los módulos unitarios y los módulos de servicio. En la Figu­

ra 6.1 se muestra la estructura global del simulador SGP/ZAR y 

la relación de los módulos con el programa principal. 

El simulador cuenta con 20 módulos ejecutivos. 29 módulos 

unitarios y 5 módulos de paquete termodinámico. En forma 

adicional existe un banco de datos que contiene los parámetros 

y constantes empleados en las correlaciones para el cálculo de 

propiedades termofísicas. con información para 275 componentes 

(especies qu;micas) considerados como estándar y datos de frac­

cione~· de petróleo, existi:.ndo la posibilidad de aceptar hasto 

1DO componentes especificados por el usuario y que no estan in­

clu;dos en el banco de datos. 
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A) Módulos Ejecutivos. 

Forman la base del sistema de simulación, con importantes 

asignaciones, entre las que destacan: la captura e incorporación 

de los datos de entrada al proceso; realizar el análisis del 

proceso para obtener la identificación de recirculaciones, co­

rrientes de corte y obtención de una secuencia de cálculo; in­

corpora al sistema los parámetros y correlaciones para la evalua­

ción de propiedades termofísicas e inicializa las variables del 

proceso; verifica la consistencia de la información y controla 

el llamado de los módulos unitarios; organiza el cálculo de re-

circulaciones y promueve su convergencia; dirige las oper4ciones 

~e entrada, salida y transferencia de información, etc. 

En la Figura 6.2 se presenta 

principal del sistema SGP/ZAR y la 

la estructura del pr.,grama 

secuencia de llamado de los 

principales módulos ejecutivos. Para una descripción m&s de­

tal 1 ada al respecto, consultar el Manual del Usuario del sistema. 

B)· Módulos de Soporte. 

Los módulos ejecutivos construyen y dirigen el esquema gene­

ral de cálculo. sin embargo. no real izl!:n ninguna t-area de simula­

c;-ón. La simulación, propiarnent.e dicho,. se 11eva a ca'bo me­

.diante la intervención directa de los módulos u'fl1-tarios y los 
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ESTRUCTURA DEL PROGRAMA PRINCIPAL 

DEL SIMULADOR SGP/ZAR. 
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1116dulos de serYicio, relacionados armónicamente y de acuerdo a 

los requer1m;entos específicos de cada problema. 

a) Módulos Unitarios. 

Cada módulo unitario simula el comportamiento, ajustado a 

la realidad 

operaciones 

calculo. 

en mayor o menor qrado, de uno o varios equipos y 

unitarias, de acuerdo a procedimientos rigurosos de 

El simulador SGP/ZAR contiene 22 módulos unitar1os 

b&sicos, referentes a una operación unitaria o a un conjunto de 

operaciones unitarias afines, agrupadas en una misma rutina de 

~~lc;•,110. 

Existe la posibilidad de que el usuario defina sus propias 

subrutinas de calculo que no hayan sido inclutdas en el conjunto 

bisico, para lo cual dispone de 11 secciones, designadas desde 

AOOl hasta ADD11, en cuya definición se deber& respetar el pro­

tocolo del sistema para obtener compatibilidad con otros módulos. 

b) Módulos de Servicio. 

Son módulos que pueden ser tanto de desarrollo matemático, 

~~mo de manejo de información. Se incluyen también todas ru­

tinas del paquete termodinámico (cálculo de entalpías, constantes 

de distribución, temperaturas de roc\o y burbuja, etc.). 

' 
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A través del paquete termodinámico, KHZT, se mnneja e1 banco 

de datos termodinámicos. llamado COHPIO, conteniendo parámetros 

y correlaciones para la evaluación de propiedades termof1sicas 

de los 275 componentes estándar. También se consideran las 

principales fracciones de pet.r~l<:o, como componentes estándar, 

adicionales. Existe la posibilidad de manejar hasta 100 

componentes (o mezclas de ellos), especificados por el usuario, 

permitiendo la introducción de sus parámetros y corre"laciones 

termodinámicas espec1ficas. 

El sistema SGP/ZAR requiere cuatro grandes conjuntos de in­

fcrm~~ión. con el objeto iniciar una simulación: 

1.- Definición de las corrientes de alim~ntact6n al proceso. 

2.- Topología del proceso y red de interconexión entre equi­

pos, incluyendo la matri~ del proceso. 

3.- Algoritmos de solución para cad~ módulo unitario. 

4.- Orden de cálculo, indicando la secuencia de llamado para 

cada módulo unitario aislado y formando parte de un ci­

clo de recirculación. 

El siguiente procedimiento consisle en eA.arninar la matriz 

de proceso para determinar el estado de las corrientes asociadas 

con cada módulo unitario. Previamente el sistema ha "etique-

tado" cada equipo y sus corr;entes, para verificar si estas ya 

son conocidas totalmente o definir si un equipo ya ha sido calcu-

-----· 
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lado. El sim~lador inicia la evaluación de los equipos cuyas 

corrientes de entrada y parámetros de equipo están definidos. 

Cuando los cá1culos no pueden continuar por haber encontrado 

corrientes de entrada no especificadas, entonces el sistema reco­

noce un conjunto de equipos y corrientes asociados que participan 

en un ciclo de recirculación, que será resuelto en forma iterati-

vo. Una vez obtenida la solución del ciclo, dentro de cierto 

valor de tolerancia. el sistema continúa con el examen de la ma-

triz de proceso, 

cando algún otro 

calculando las operaciones unitarias e identifi-

ciclo iterativo. Este procedimiento de al-

ternar el examen de la matriz de proceso y la solución de módulos 

y c'lclos iteroti;;c~ continua hasta que todo el proceso ha sido 

evaluado. o biin. haste que la ejecu~i&n ya no puede proced~r ~n 

virtud de encontrar una especificación errónea. 

Los detalles referentes a los procedimientos y protocolos 

para la definición del proceso, datos de las corrientes, toleran­

cias para convergencia. elección de o~ciones termodinámicas~ mo­

dificación de módulos unitarios y de servicio, etc.; deberln ser 

consultados en el Manual del Usuario del sistema SGP/2AR (1983), 

6.2.2. ~!:Q~ma Ejecutivo de Control. 

En este sección se descr-ibe el esquema computacional del 

pi-agrama ejecutivo de control del sim:.i1ador SGP/ZAR y de sus 
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principales subrutinas asociadas. 

Este conocimiento es muy importonte porque .. ste pro,;ra"'~ 

es el que se verá directamente influido al realizar la implanta­

ción del simulador modular simultáneo SMS/lAR. 

En la Figura 6.2, al presentar la estructura del Programa 

Principal del SGP/ZAR, se puede apreciar que el proceso de simu­

lación se inicia con el llamado de la subrutina OREAD introdu-

ciando los datos de alimentación al sistema; a continuación se 

llama a la subrutina COMPlD que activa al paquete termodinámico 

KHZT para obtener 1 os parámetros y correlaciones de cá 1cu1 eco-

rrespondientes a los componentes indicados en los· datos de entra-

da. Se llama a 1a subrutin~ lNtT. que realiza la identifica-

ción de fase y evalúa la entalpía de las corrientes de entrada 

al proceso. Con esta información se llama a DCHECK para ve-

rificar la consistencia de la información 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 control al progra­

Ma principal de llamado y se cancela la ejecución. solicitando 

una redefinición del problema. Si la información es consis-

tente. se 1 lama a la subrutina DPRlNT para imprimir la informa-

ción con la que dará inicio la simulación. 

Hasta aquí el comportamiento del sistema es funcional tanto 

para el enfoque secuencial, como para el simultáneo. Sin 

embargo, cualquiera que sea el esquema que se adopte, existen dos 

prerequisitos muy importantes para un programa de simulación y 
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diseño: Primero, el acceso eficiente de los parámetros de equi­

po y las variables de las corrientes: lo que implica que los v1'­

lores supuestos o aproximados de las variables puedan ser. intro­

ducidoa efic.iantcment~ en s.us lugares relevantes. acción que en 

el sistema SGP/ZAR se realiza mediante bloques de información de 

tipo COHMON. Segundo. la fac;lidad de llamar y calcular los 

módulos unitarios de acuerdo a una secuencia predeterminada, ca­

pacidad que en el SGP/ZAR está representada por la subrutina 

SUBSET y 5us rutinas subordinadas. 

Con el llamado de la subrutina SUBSET se inicia formalmente 

la etapa de cálculo. Esta subrutina representa el núcleo del 

programo ejecutivo de control del SGP/ZAR, pues controla el lla­

iaado de los módulos unitarios, vigila su solución de acuerdu o 

los ciclos de recirculación identificados y de la secuencia de 

cálculo previamente definida. En realidad esta subrutina 

opera más bien como un director de orquesta, distribuyendo tareas 

y vigilando su ejecución. aunque sin realizar ningún cálculo 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 continuación verifica si los datos de en-

trada. provienen de una co1·rida onlerior o si sus variable:s aún 

están sin un valor asignado y de ser así se llama a la subrutina 

RCYCLE. Si un equipo aún no ha sido calculado y todas sus va­

riables de entrada son conocidas, se llama a las subrutinas 

EQUIP. EQCALL Y REQUIP, para lograr la evaluación de ese equipo. 
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ª /'-¿L_O_S_DA-TOS PROVI EtlENOE -""---- SI 

UNA CORRIDA ANTERIOR? _/--~¿ 

NO 

A 

i = l, NEMAX 
c 

NO 
¿ HAY UN EQUIPO PRESENTE? 

SI 
NO ¿ ESTE EQUIPO YA HA ..-------<.. SIDO CALCULADO? 

FIGURA 6.3 

SI 
¿ TODAS LAS ENTRADAS 

SON CONOCIDAS ? 

DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA 

SIJBSET, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR. 
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ETIQUETAR CORRIENTES 
Y EQUIPOS OE ESTA UNI­
DAD COMO CALCUL~OOS • 

f::'\ SI 
.¿;~----< 

¿ EXISTEN OTROS EQUIPOS 
SIN FORMAR UN CICLO ? 

SI 

FIGURA 6.3 

NO 

a 
i • l. NEMAX 

¿ ESTE EQuif>ó. Es IRRE-~I 
LEVANTE PARA LA CON- f3 
VERGENCIA DEL CICLO ? 

NO 

¿ EXISTEN OTROS EQUIPOS ? 

DIAGRAMA 
SUBSET, 

DE 
EN 

FLUJO OE LA 
EL SIMULADOR 

SUBRUTINA 
SGP /ZAR ( CONT.) 
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La subrutina SUBSET continúa examinando todos los equipos, 

resolviendolos en forma individual, o en forma de ciclos. hasta 

alcanzar la solución total del proceso. 

La Figura 6.4 muestra el diagrama de flujo simplificado de 

la 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 equipo que se examina. Del mismo modo, los 

equipos ya calculados se etiquetan con 1, los no evaluados con O. 

y los equipos no involucrados en un ciclo con -l. 

La subrutina EQUIP se encarga de transferir información es­

pec{fica, desde la matriz de datos de corrientes hacia la matriz 

de entrada del módulo unitario que la requiere. En la Figura 

6.5 se muestra el diagrama de flujo simplificado para esta subru­

tina. Se comienza con la inicialización de los contadores 

de las corrientes de entrada y salida; a continuación lee el va­

lor de la etiqueta de cada corriente, si es O se considera de sa­

l ida y no sufre cambio, si es menor a cero (-1) es una corriente 

irrelevante y se sitúa directamente en el arreglo de corrientes 

de saliad sin ningún cambio y si la etiqueta es mayor de cero 

(+1 ), es una corriente de alimentación y se transfiere su valor 

al arreglo de trabajo del equipo correspondiente. 

La subrutina REQUIP realiza la tarea inversa a la de EQUIP. 

Su misión es recuperar los datos de entrada y salida desde las 
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_?_ 
i • 1. "'NSMAX \ 
--~--J 

r---------------
iHAY EN EL VECTOR SEXT.) NO 

llNA CORRIENTE i QUE >--~~-­
ESTE AS!GNADA"-'-? __ _, 

JS1 

ETIQUETAR EQUIPOS: 
NO USADOS • -1 

OTROS - O 

DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA 

SCAN, EN EL SIMULADOR SGP/lAR. 
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INICIAR CONTADORES DE 1 
ENTRADA Y SALIDA: J 
K D i J e j 

/ ¿ NUMERO• DE ETIQ~ O 
~TA DE CO~RIENT~_/----¡ 

~--~----11_+_1 ____ ~ 1 
TRANSFERIR AL ARREGLO 1 1 
DE TRABAJO DE LA UNI-
DAD, EL VALOR DE ESTA 

1 1 CORRIENTE DE ENTRADA. 

~---~------_J 

NOUT = J - 1 

FIGURA 6.5 DIAGRAMA 
EQUIP. EN 

DE FLUJO DE 
EL SIMULADOR 

LA SUBRUTINA 
SGP/ZAR. 
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••trices (arreglos d• entrada y salida) de los •6dulos un1tar1os 

hacia los arreglos poraanentes del s1stamo. dospu6s do cada c&l­

culo. En le Figura 6.6 '5e presenta el diagrama de flujo 

si•plificado de esta subrutina. destacando la recuperaci6n de in­

for••ción en dos niveles. Pr1•ero. obtiene la informac16n ge­

•erada en los cilculos del eódulo unitario, obteniendola de los 

arreglos de salida y s1tuandola en los arreglos permanentes y de 

iapresión. El segundo nivel recupera la 1nformac1ón de entra­

da que cada •Ódulo unitario recibió (por medio de la subrutina 

EQUIP). situandole nueva•ente en los arreglos originales. 

La subrutina EQCALL realiza el llamado de los módulos unita­

rios representativos de cada uno de los equipos contenidos en el 

proceso. En la F 1 gura 6. 7 se pre'5enta el di agrama de flujo 

sie~lificado de esta subrutina. Se inicia con la formación 

•es d~ i•presión de coaentarios y datos y finalmente realiza el 

lla•ado. uno a uno. de los eódulos necesarios. 

L~ ~ubruti=~ RCICLE es lla:ada por SUBSET cuando encuentra 

que los cllculos y datos del proceso estan incompletos y la simu­

leción no procede debido a la presen~ia de corrientes de recircu­

leción. En la F1gura 6.8 se presenta el diagrama de flujo 

siaplificedo de esta subrutina. la secuencia de llamado de 

los •6dulos unitarios. representada por las subrutinas EQUIP, 

(QCALL y REQUIP y la verificación de le convergencia en la subru­

tin• TEST, se repite para el c'iclo iterativo. de acuerdo a los 

aúmeros de identificación de unidad, contenido en los vectores 

KEZ y K(3, que se refieren respectivemente a la lista de números 



FIGURA 6.6 

300 

e 
i • 1, N<lUT 

---1 REUBICAR LAS CORRIENTES 
DE SALIDA CALCULADAS. DE 
LOS ARREGLOS DE TRABAJO 

1 A LOS ARREGLOS PERMANENTES 

DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA 
REQUIP. EN EL SIMULADOR SGP/ZAR. 
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NEQUIP = NECALL(M: 

IMPRIMIR DATOS DE 
ENTRADA A ESTE 
EQUIPO. 

DIAGRAMA 
EQCALL, 

DE 
EN 

FLUJO OE LA 
EL SIMULADOR 

SUBRUTINA 
SGP/ZAR. 
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de equipo participantes en el ciclo de recirculación y a la lista 

de corrientes asociadas a esos equipos. Inicialmente se veri­

si no exi¿-~;;;se in­
~ 

fica la existencia de las listas KE2 y KEJ, 

dica un error de procedimiento. Al existir, estas listas son' 

transferidas a los arreglos de trabajo, comenzando el proceso 

iterativo de solución. Al final de cada iteración se evalúa 

su situación con respecto al número máximo de iteniciones fijado.·¿ , 
por el usuario; si este Hmite se ha rebasado, se da un aviso _a·e, 
no convergencia y retorna e 1 contro 1 a SUBSET. Conforin.e'' se 

van resolviendo 

tados parciales 

1 os equipos y corrientes, se imprimen los resul­
-<:'$ 

y al converger el ciclo se imprimen los resulta-· 

dos finales, junto con el estado general de la simulación. 

. 
La subrutina. Tt:ST dctcrminl' la convergencia de un ciclo ite-"" ~:~ 

rativo, bajo cierta tolerancia. Esta subrutina emplea el m~-

todo de W eg s te in para promover 1 a convergencia, ap 1 i cado a a 1 go-

ritmos de tipo Newton-Raphson. También existe la posibilidad 

de realizar esta evaluación aplicando el método de Broyden, que 

está implementado en la subrutina TESTl. 

RCYCLE hace el 1 lamado de las subrutinas de impresión de 

resultados, las cuales manejan varias opciones y que estan re-

presentada~ por las subrutinas TPRINT y DPRINT, principalmente. 
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lHAY LISTA KE3? 

SI 

MOVER: KE2 -- KEl 

NE3MAX - O 

NO 

IMPRIMIR: "INICIO 
'--------~DE LOS CALCULOS 

FIGURA 6.8 

ITERATIVOS ••••• " 

INICIAR CONTADOR 
út CICLOS: 

LOOP • 1 

INICIAR CONTADOR 
DE CONVERGENCIA: 

LIMIT2 • O 

IMPRIMIR: "INICIA 
CICLO NUM ••••• " 

DIAGRAMA 

RCYCLE, 

DE 

EN 

FLUJO DE LA 

EL SIMULADOR 

IMPRIMIR MENSAJE 
DE ERROR EN LOS 
CALCULOS. 

e 

SUBRUTINA 

SGP/ZAR. 
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HACER: 
E UIPO NUM. "NE" 

(LLAMA l 
"EQUIP ¡ 
1 - __,-') 

\EQCALL\ 
,/~· 

;~,'< y 
• 

UMll2:UMIT2 + l -----; ¿ LiMiT >O? 

FIGUnA 

lllMIT2 2? 

SI 

ETIQUETAR EQUIPOS 
Y CORRIENTES CAL-

1 CULAOOS. i 

1 IMPRIMIR: "NO HAY 
~------.CONVERGENCIA " 

1 IMPRIMlR EL FINAL! 
,__ __ .,, DE CALCULO CICLICO 

1 ;t,, 
IRETURN \ \ ____ ,/ 

6.8 DIAGRAMA DE FLUJO DE LA SUBRUTINA 

RCYCLE, EN EL SIMULADOR SGP/ZAR (CONT.) 
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6.3. EL SIMULADOR MODULAR SIMULTANEO SMS/ZAR. 

En esta sección ser~n pr~scntadas las directrices generales 

para el desarrollo del simulador modular simultáneo SMS/ZAR. 

6. 3. 1. Conceptos Básicos. 

El simul.ldor SMS/ZAR será implementado bajo un enfoque de 

ciclo interno ciclo externo, incluyendo la incorporación de 

modelos aproximados de tipo reducido. 

Como se indicó en los Capítulos 4 y S. el ciclo externo está 

representado por los cálculos rigurosos sobre i11s op1:::racione:; 

unitarias; en cambio, el ciclo interno está destinado al cálculo 

aproximado de éstas. Esto significa que la ejecución repeti­

tiva del ciclo externo es la tarea que actualmente desarrolla el 

simulador secuencial. El ciclo interno unicamente considera 

las ecuaciones y variables más relevantes del problema, utilizan­

do métodos de solución más simples que reducen el tiempo de 

cómputo considerablemente, puesto que maneja sistemas de ecuacio­

nes 'más pequeños y sin recurrir a llamados continuos del paquete 

termodinámico, generando valores aproximados que serán utiliza­

dos com.o entradas para los modelos rigurosos de solución. Cada 

ciclo es manejado independientemente, con su particular número 

de iteraciones y tolerancias para la convergencia. 

Actualmente el programa ejecutivo del sistema SGP/ZAR rea-
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liza estas tres t~re~s. principalmente: 

a) lnicializdr las corrientes de corte y de cntr3da. 

b) Decide el orden en que se ejecutarán los módulos unita­

rios, de acuerdo a una secuencia predeterminada. 

c) Verifica la convergencia de los ciclos iterativos. 

Con el objeto de lograr la implementación modular simultá­

nea, el programa ejecutivo de control deberá ampliar sus funcio­

nes realizando las siguientes: 

a) Inicializar las corrientes de corte y entrada. 

b) ln-icúr los cálculos mediante la ejecución de uno o más 

recu~r~das 5Ccuenci~l~~ n travez del proceso completo. 

c) Dirigir los cálculos a nivel de ciclo externo (modelos 

rigurosos). con el objeto de generar los parámetros de 

ciclo interno (modelos reducidos). 

d) Controlar la generación de la información necesaria para 

hacer converger el ciclo interno (la matriz Jacobiana, 

principalmente). 

e) Controlar la solución del problema reducido. 

f) Verificar la convergencia del ciclo externo; si éste 

no coverge, trc.nsferir las varldbles del ciclo interno 

hacia el ciclo externo, para repetir el procedimiento. 

g) Repetir los paso.-. e, d, e y f 

no converja. 

hilsta que el ciclo exter-
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A primera vista se puede pensar que es necsario real izar 

extensas modificaciones en el programa ejecutivo de control; sin 

embargo, 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 serán realizadas to­

talmente por las subrutinas del programa de control, sino que se­

rán implementadas dentro de los módulos unitarios. 

En efecto, los módulos unitarios tendrán otras tareas, inde­

pendientemente de las que actualmente real izan, con el objeto de 

generarlos parámetros .reducidos y dar forma a la matriz Jacobiana 

del problema reducido. Puesto que el nuevo simulador será 

parcialmente secuencial y parcialmente simultáneo, será necesario 

indicar a cada módulo el tipo de función que deberá ejecutar. 

En el recorrido secuencial los módulos unitarios son ejecu­

tados de acuerdo a una secuencia previamente definida; del mismo 

modo, la generación de los parámetros del modelo reducido se 

obtienen con el llamado de esos módulos, siguiendo la misma se­

cuencia. Visto de este modo, la mayor1a de la información 

necesaria para converger el ciclo interno se puede obtener me­

diante un suplemento al modelo riguroso, que incluya el modelo 

aproximado. 

A continuación se examinan algunos aspectos referentes a la 

idea conceptual prevaleciente en el simulador SMS/ZAR. 
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A) Inicialización y Parámetros Reducidos. 

Se debe distinguir el término inicialización. entre dos po­

sibles acepciones dentro de la simulación de procesos. Todo 

simulador necesita calcular la condición termodinámica y definir 

la fase de las corrientes de entrada, además de obtener valores 

iniciales para las corrientes de corte y las variables internas 

de cada módulo unitario. Sin embargo, para el tema de este 

trabajo, la inicialización se refiere al procedimiento de encon­

trar valores inicia les razonables para las variables del ciclo 

externo, antes de que se generen los primeros grupos de paráme­

tros para los modelos reducidos. 

En teoria ~~ pu~d~ ~leyi•· ~~biL~or¡óh1~11L~ una basa de c&lcu­

lo. sin embargo, teniendo aún disponible la estructura secuencial 

es posible realizar varios recorridos secuenciales sobre todo el 

proceso, con el objeto de obtener bases de cálculo adecuadas. 

Estos recorridos secuenciales tienen características parti-

cu lares. En un recorrido secuencial normal. los ciclos ence-

rrados dentro de otros ciclos mayores, necesitan resolverse y 

llevados a la convergencia antes de continuar con los demás ci­

clos iterativos. En el caso de los recorridos de inicializa­

ción. no !:.e requiere la solución del proceso, sino unicnmente la 

obtención de bases de cálculo adecuadas y existentes ·físicamente, 

por lo tanto, no se considera necesaria la convergencia de los 

ciclos iterativos internos. 
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Esta opción es equivalente a utilizar al simulador modular 

secuencial como el iniciador del procedimiento de cálculo a par­

tir de un punto alejado d~ la so1uc1ón y en determinado momento 

realizar el cambio hacia la evaluación modular simultánea para 

la aproximación final a la solución, la cual, como se verá más 

adelante, se alcanza con un último recorrido secuencial, en el 

que se evalúa el valor, composición, fase y condición termodiná­

mica de todas y cada una de las corrientes del proceso. El nú­

mero de recorridos de inicialización puede variar, dependiendo 

de las características propias del problema, sin embargo, usual­

mente se realizan entre 2 y 5. 

El último recorrido 

la primera generación de 

inicial se puede utilizar para obtener 

parámetros reducidos, una vez resueltos 

los modelos rigurosos. Es importante considerar la presencia 

de algunas corri.,ntes cuyo flujo sea igual a cero al momento de 

empezar a generar los primeros parámetros reducidos, lo cual pue­

de ser indeseable para su correcta especificación, por lo tanto, 

es recomendable que esos flujos adquieran un valor m1nimo, dife­

rente de cero. 

B) Ciclo Interno. 

La ejecución del ciclo interno comienza cuando ha concluido 

la generación de todos los parámetros y se ha dado forma al pro-
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blema reducido. Esta etapa debe ser conducida con una orien-

tación hacia las ecuaciones. con le apl1caci.ón de eficientes mé­

todos para la solución simultánea de las ecuaciones reducidas y 

las restricciones de diseño, que tendr.in alguna de las formas y 

estructuras abordadas en el Capitulo 3. Puesto que la idea 

de esta implementación es la solución global del ciclo interno. 

los vectores y matrices que caracterizan el problema deberán con­

tener todas las ecuaciones reducidas del proceso y no unicamente 

les de una operación unit~ria. 

Se h11 rnencionadc- que existen tres tipos de ecuaciones des-

criptivas de un proceso. válidas tanto en un esquema 

como.reducido: ecuaciones propias del modelo unitario. 

riguroso. 

relaciones 

de conexión entre módulos y ecuaciones para especificaciones de 

diseño. En el Capítulo 4 y en el Apéndice C. se describe la 

forma de generar las ecuaciones reducidas. En cuanto a, las 

ecuaciones de conexión, en la sección 3.4 se presentaron dos for-

mas principales de abordarlas. Una es duplicando cada co-

rriente de proceso en los arreglos del p~oblema reducido, expre­

sando la conectividad en términos de unll red de relación, en don-

de las salidas de ciertas unidades son igualadas con las entra-

das de otras. con lo que se obtiene cierta independencia entre 

cada operación unitaria y se conserva und estructura diagonal en 

bloques para la matriz reducida, con las importante~ ventaja~ que 

esto representa según se demuestrd ~n el Apéndice B; sin embargo~ 

tiene la desventaja de duplicar el núm~ro de estas ecuaciones. 



319 

La segunda forma representa las variables de cada corriente 

una sola vez, al generar las ecuaciones de conexión implícitamen­

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; aproximación 

que genera s-istemas de ecuaciones más pequeños. pero menos es­

tructurados. sin embargo, son susceptibles de un adecuado manejo 

computacional, según lo reporta Stadtherr y Chen (1981 ). 

Las ecuaciones de diseño adquieren diversas formas y su re­

presentación no siempre esta bajo el control del usuario, por lo 

que su manejo dentro del simulador debe ser ámpl io. en cuanto a 

aceptar varios tipos de estructura compatible con el problema que 

se resolverá simultáneamente, tal y como se describirá más ade­

lante. 

Existe un último tópico. que puede ser de vital importancia 

refiere a la 

elección 

para el buen desarrollo de una simulación. Se 

elección de las variables del ciclo interno. Esta 

depende en gran medida del tipo de modelo reducido que se preten­

da utilizar, puesto que cada uno requiere de un cierto número de 

variables inter~as,las cuales difieren según se trate de un mode­

lo 1 inedl o no 1 ineal, por lo tanto, ur1 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 corr1entes de proceso. En la mayoría de los casos basta 

con Incluir el flujo por componente y dos variables que describan 

su estado termofísico y el modelo reducido obtendrá toda la in­

formación que necesita, a partir de estas variables. 

Se consideran dos opciones obvias para la caracterización 

termodinámica de una corriente: presión - temperatura y pre­

sión entalpía. El par presión-temperatura convierte las 

ecuaciones del balance de entalpía en no lineales y deben agre­

garse al problema reducido, sin embargo, todos los cálcuios para 

identificación de fase ("flasheo") serán relaciones lineales de 

presión y temperatura. El par presión-entalpía resulta en 

un balance de entalpía lineal, pero requiere relaciones de mayor 

complejidad para la identificcci6n de fas~ y otros c5lcu1os. 

Aún asL ambas 

ción satisfactoria, 

opciones son susceptibles de una implementa­

por lo tanto, la elección dependerá de otro 

tipo de restricciones y requerimientos. propios del modelo redu­

cido adoptado, según se indica en el Apéndice C. 

C) ~C~i~c~l~º~~E x terno • 

Una vez que el ciclo interno ha convergido se tendrán nuevos 

valores para las variables de proceso, con los que se verifica 

la convergencia del ciclo externo. Prec j samente, 1 a con ver-
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gencia del ciclo externo se evalúa en base a la diferencia entre 

las variables calculadas en el ciclo interno durante dos itera-

cienes sucesivas del ciclo externo, definiéndose en términos de 

la diferencia máxima entre las variables escaladas o por la nor­

ma de las diferencias de todas las variables escaladas. Se 

aplica un método de solución (sustitución 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 módulos de solución 

rigurosa para solucionarlos y obtener una nueva generación de pa­

rámetros reducidos y comenzar una nueva iteración del ciclo in­

terno. La transición del ciclo interno al ciclo externo se 

lleva a cabo colocando las variables del ciclo interno en los 

vectores y matrices apropiadas para que sean accesibles a la so­

lución rigurosa. Puesto que los vectores de corriente usados 

en los cálculos rigurosos contienen más variables que los vecto­

res del ciclo interno, las corrientes de proceso necesitan reini­

cializarce, mediante su identificación de fase, con el objeto de 

formar un conjunto homogéneo de información. 

D) Especificaciones de Diseño. 

Al solucionar el problema de simulación se obtienen valores 

para todas las variables del proceso, sin embargo, existen muchas 
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aplicaciones en que se deben obtener especificaciones alternati­

vas que pueden ser una función de algunas variables de proceso, 

o más bien dicho, de las variables de simulación. Por ejemplo, 

se puede desear la especificación de un flujo a la salida de un 

equipo en particular, o la pureza de un producto, o alguna pro­

piedad de cierta corriente que no sea alimentación al proceso. 

De cualquier manera, para un problema de simulación el núme­

ro total de grados de 1 i bertad del proceso siempre es igual a ce­

ro, es decir, por cada especificación de diseño se debe "liberar" 

una variable de estado, ya sea del proceso global o de cierto 

equipo en particular. 

Estu~ v~rí~blcs rn~nip~ladas pu~dPn ser elegidas por el usua-

rio y la solución del problema de simulación con especificaciones 

de diseño generará valores para las variables manipuladas junto 

con las demás variables del 

de s'olución orientados hacia 

proceso. Si 

la.s ecuaciones. 

se emplean métodos 

entonces las res-

tricciones de diseño unicamente vienen a ser un grupo adicional 

de ecuaciones que deberá agregarse al problema reducido para una· 

solución simultánea. Se debe tomar en cuenta que un simula­

dor modular simultáneo, 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, la 

forma más eficiente de abordar el problema de diseño es agregar 

sus especificaciones directamente al ciclo interno. 
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Puesto que el listado del 

SGP /ZAR ( i ne 1 u yendo su programa 

programa fuente del 

principal, programa 

.. 

simulador 

ejecutivo 

de control, subrutinas de servicio y módulos unitarios. subruti­

nas y bases de datos del paquete termodinámico, etc.). no es de 

dominio público. las modificaciones serán 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 sección 6.2.2. sin profundizar en detalles de pro­

gramación. 

El sistema SGP/ZAR comienza la simulación de un proceso con­

siderando primeramente los módulos qu~ ne aparpc.en en ningún ci­

clo de recirculación y que no reciben como entrada los resultados 

de ese ciclo, es decir, considera los módulos unitarios que tie­

nen sus corrientes de entrada y parámetros de equipo totalmente 

especificados. Por ejemplo, en lo. Figura 6.9 se muestra una 

sección de una plo.nta de proceso en la que SGP/ZAR calcula las 

unidades l, 2 y 3 antes de comenzar con los cálculos correspon­

dientes al ciclo de recirculación de los demás equipos. Este 

parece ser el procedimiento más adecuado, y en realidad lo es pa­

ra problemas de simulación simple; sin embargo, este comporta­

'flliento no es deseable si, por ejemplo, la conversión en la unidad 

3 (REACTOR), fuera una variable de diseño y el problema por re­

solver fuera de simulación controlada o diseño. 

Si éste fuera el caso, de acuerdo al enfoque secuencial, se­

rta necesario calcular la unidad 3 cada vez que un nuevo estimado 
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DE PARAMETROS DE DlSE~O. 
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para la convergencia requerida, fuera generado y si este tipo de 

situación se repitiera varias veces durante la realización de una 

simulación, el tiempo de cálculo se incrementaría sustancialmente. 

Esto hace que el criterio que emplea el SGP/ZAR para decidir 

que módulo debe ser ejecutado inicialmente, se debe ampliar para 

ser compatible con la implementación simultánea del SMS/ZAR, in­

dicando que dicho modelo, además de no pertenecer a ningún ciclo 

iterativo y de tener sus variables de entrada completas, que no 

contenga ningún parámetro de diseño no especificado. 

Con referencia a la Figura 6.3, que introdujo a la subrutina 

SUBSET como aquella que controla el llamado y solución de los mó-

dulos unitarios, se debe observar que la etapa 

por la existencia de algún equipo y si todas 

en que se pregunta 

sus corrientes de 

entrada son conocidas. se debe ·ampliar esa pregunta considerando 

si todos los parámetros de equipo y diseño también son conoci-

dos. En caso de que estén incompletos los datos, se debe de-

rivar la solución de este equipo mediante un procedimiento itera­

tivo, incluyendo el llamado a la subrutina RCYCLE. 

mar 

Es importante 

en cuenta las 

hacer notar que la simple ampliación para to­

especificaciones de diseño como criterios de 

soluci6n iterativa parn ese equipo, no ba~ta. Si unicamQnte 

se hiciera esa operación, el sistema SGP/ZAR al encontrar un pa­

rámetro de equipo no especificado podría truncar la simulación, 

primero porque no se le notificó previamente de esta posibilidad 

y se~undo, porque no se definieron módulos de control para poder 
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abordar este problema. de acuerdo al esquema secuencial imperan­

te, y se debe recordar que precisamente el enfoque modular simul­

táneo pretende eliminar el uso de módulos de control y un esquema 

iterativo redundante para la solución de los problemas de diseño. 

Para aliviar en parte este problema se deben obtener varia­

bles de diseño justo al momento de definir el problema, puesto 

que una fuente muy importante de variables de diseño son precisa­

mente las corrientes de alimentación al proceso. Por ejemplo, 

la cantidad de cierto producto puede ser conocida, siendo necesa­

rio obtener la cantidad y condiciones de las corrientes de ali­

mentación al proceso que las generan. Desafortunadamente, 

la estructura original del SGP/ZAR, al igual que los simuladores 

de su tipo, define la alimentación al proceso mediante la especi­

ficación de las variables relevantes de todas y cada una de las 

corrientes de entrada. por lo tantO, es necesario diseñar un sis­

tema que introduzca al procedimiento de cálculo las variables de 

las corrientes de alimentación en forma de parámetros de equipo, 

cuyos valores puedan ser variados de acuerdo a los requerimientos 

del proceso, mediante la iteración de estas variables hasta sa­

tisfacer las especificaciones de diseño impuestas. 

Una forma de abordar la solución a este problema es diseñar 

un módulo simple, destinado a recibir toda la información de las 

~orrientes de alimentación al proceso y que opere sobre las ecua­

ciones descriptivas según el tipo de problema que se abordara, 

ya sea de simulación simple o de diseño. Para el caso de la 
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simulación simple. el sistema de ecuaciones no sufrirá ningún 

cambio; pero en el caso del diseño, la variable o las variables 

elegidas para controlar el diseño serán consideradas como paráme­

tros de equipos por definir. adquiriendo alguna de las estr~ctu-

ras que fueron introducidas en el Capitulo 3. En la Figura 

6.9 este módulo es señalado mediante un trazo segmentado al ini­

cio del proceso, y está designado como INICIO. 

la primera 1 lamada que hace la subrutina SUBSET es sobre 

SCAN. la cual etiqueta las corrientes y equipos de proceso; sin 

embargo. el módulo INICIO no modifica la forma de identificación, 

puesto que una variable de equipo continúa siendo una variable 

de entrada a c1rto módulo unltario, ":>Ólü i¡üi: ahorü :io tendré un 

valor predefinido, que deberá ser encontrado mediante la resolu­

ción de una unidad o como parte de un ciclo iterativo, dependien-

do de la topología del proceso. Esto implica que estas varia-

bles también forman parte del sistema de ecuaciones que se resol­

verán simultáneamente. 

Con el objeto de obtener bases de cálculo razonables es ne­

cesario realizar algunos recorr;dos secuenciales, cuyas caracte-

risticas fuéron descritas en la sección anterior. la subruti-

na SUBSFT e~ la encargada de dirigir estos recorridos secuencia­

les, pero la subrutina INICIO deberá impedir el acceso de las 

especificaciones de diseño a estos recorridos. SUBSET reali-

zará el 

yendo a 

llamado de los módulos 

las subrutinas EQUIP. 

unitarios rigurosos, pero instru­

EQCALL, REQUIP, RCYClE. y TEST ó 
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TEST1 para no buscar 1a convergencia de los ciclos iterativos, 

sino unicamente a obtener "Soficient.e información para realizar 

la inicialización del proceso. 

La subrutina EQCALL, que vigila el orden de ))amado de los 

módulos, no sufrirá ningún cambio, puesto que la secuencia de 

cálculo se respeta y se deberá proporcionar la misma información 

para el cálculo riguroso, mediante la subrutina EQUIP. Se 

debe vigilar que la subrutina REQUIP trdnsfiera la información 

resultante de los recorridos secuenciales justo en los arreglos 

y posiciones de donde serán 1 lamadas por cada módulo unitario, 

es decir, se sustituye la información proporcionada por las co­

rr1ar.tcs dP entrada. al proceso, por la información generada en 

los recorridos secuencia les. Esta subrutina t.ambii'!n dcb~r~ 

conjuntar la información generada en los módulos 

se refiere al problema reducido, colocándola en 

unitarios y 

arreglos y 

siciones especificas, diferentes a las del problema riguroso. 

q_ue 

po-

SUBSET utiliza su propio control de iteraciones para hacer 

que el número de recorridos secuenciales de inicio coincida con 

el número preestablecido por el usuario, pero tomando en cuenta 

que se trata de 

raciones de los 

una cifra independiente del número máximo de ite-

dos por el 

ciclos 

usuario .. 

interno y externo, que también son elegi­

Esto significa que el contador de rece-

rridos iniciales es independiente del contador propio de la sub­

rutina RCYCLE, el cual estará desactivado en virtud de que no se 

busca la convergencia del proceso. 
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Concluidos los recorridos secuenciáles de inicialización, 

la subrutina SUBSET asumirá una tarea que no existe en el 

dor secuencial. Consiste en cambiar la instrucción 

simula­

que dió 

a sus subrutinas asociadas; ahora la nueva instrucción mantiene 

el mismo estado para las subrutinas EQU!P, REQU!P, RCYCLE y TEST 

ó TESTl, o sea, el de realizar un recorrido secuencial sin buscar 

convergencia, pero ahor" a la subrul inc EQCALL se le ordena que 

cada módulo unitario involucrado en el proceso opere en forma 

rigurosa y que también obtenga los parámetros del modelo reducido 

para esa unidad. ESto significa que cada módulo unitario 

adicionalmente al modelo riguroso dPf"lerá incluir ::;.u raspt:ct,vo 

modelo reducido, posibilidad que será abordada m:is adelante en 

esta sección. 

Una vez generados los 

sistema de ecuaciones que 

proceso, sistema que es de 

so. La información del 

parámetros reducidos, se dá forma al 

representan al problema reducido del 

menores dimensiones que el riguro­

problema reducido es recuperada por 

REQU!P, la cual es situada en arreglos específicos, puesto que 

a pesar de que constituyen una sóla matriz en bloques, no se de­

be olvidar que cada bloque en realidad es un subsistema represen­

tativo de una operación unitaria. 

Es precisamente en esta etapa en donde son agregadas las es­

pecificaciones de diseño, 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 conexión 

y especificaciones de diseño, que se resolverán simultáneamente. 



332 

, 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 dimensión que el anterior 

y que es equivalente al problema riguroso en el punto en que 

fuéron generados los parámetros reducidos. 

Cuando el problema reducido está totalmente formulado, se 

inician los cálculos del ciclo interno, realizados bajo un esque­

ma simultáneo y para lo cual SUBSET llama a TEST {método de 

Wegstein), TESTl (método Broyden), o alguna otra implementación 

de los métodos señalados en el Apéndice A, con el objeto de rea­

l,za• la convergencia de este ciclo. Es de suma importancia 

elegir cuidadosamente las variable:; qoe guían la convergencia del 

ciclo interno, tal y como fué señalado en la sección anterior. 

Se debe tomar en cuenta que la posibilidad de incluir un de­

terminado número y tipo de variables de convergencia es una capa­

cidad que se considera al diseñar el modelo reducido, sin embar­

go, la decisión de que variable o grupos de variables se usarán 

en la convergencia, es tomada por el usuario al momento de defi­

nir el método y el esquema general de solución del problema redu­

cido. Desafortunadamente dentro del simulador no existen re­

glas predefinidas para elegir con absoluta certeza las variables 

de convergencia y será el usuario el que las elija de acuerdo a 

su experiencia y en base a los objetivos de la simulación. De 

cualquier manera, el problema reducido será una matriz en bloques 
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(ver Apéndice B). estructurado en menor o mayor grado y que será 

resuelto con un enfoque orientado hacia las ecuaciones. 

A diferencia de la solución secuencial, en donde la subruti­

na RCYCLE vigila que el número de iteraciones no exceda un va­

lor predefinido, en el caso de la solución del problema reducido 

será la propia subrutina de solución la que vigile que la conver­

gencia sea obtenida dentro del número máximo de iteraciones fija­

do para el ciclo externo, por lo tanto. si se utiliza el mismo 

módulo de solución para el sistema secuencial y para el simultá­

neo. en este último caso se debe instruir a la subrutina de solu­

ción para que realice este control. De lo anterior se desta­

ca que el límite máximo 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 iteración del 

ciclo externo se compone de varias iteraciones del ciclo interne. 

del 

Si la convergencia del ciclo interno 

límite de iteraciones, la subrutina 

no se obtiene dentro 

SUBSET despliega un 

mensaje indicando la falta de convergencia y el estado actual de 

los cálculos, solicitando la intervención del usuario para que 

éste sea el que elija la acción a seguir, ya sea que se suspenda 

la corrida y se redefina el problema, que se realicen más itera­

ciones. etc. 

Si se obtiene la convergencia del ciclo interno, se procede 

a evaluar la convergencia del ciclo externo, aplicando alguno de 
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los criterios señalados en la sección anterior. Al no lograr 

la convergencia del ciclo externo, se aplica algún •t!todo de 

obtención de nuevos estimados para las variables de proceso, del 

tipo utilizado por el simulador secuencial (sustitución directa, 

Wegstein, etc.). Estos nuevos v.'>lores son desescalados y co­

locados en los arreglos y posiciones correspondientes a los vec­

tores de parámetros 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 (cálculo rigu­

roso) fueron modificadas en el ciclo interno (cálculo aproximado) 

es imprescindible identificar y reinicializar todas las corrien­

tes, es decir, definir su fase y caracteristicas termodinámicas, 

con el objeto Ut:: cor.juntar toda. la información necesaria para 

los cálculos rigurosos. 

Tal y como fué señalado en el Capitulo 4, el usuario tiene 

la opción de elegir si todas las corrientes del proceso serán 

reinicializadas o unicamente las corrientes de corte y las de en­

trada a cada equipo, siendo el conjunto elegido el mismo que se 

utilizará para veYificar la convergencia del ciclo externo. 

A continuación SUBSET indica la ejecución secuencial de 

los módulos unitarios implicados en el proceso, de acuerdo al 

mismo orden de cálculo establecido al inicio de la simulación, 

instruyendo a cada módulo para que realice los cálculos rigurosos 

y a continuación genere los parámetros del modelo reducido, para 
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que a continuación se estructure el problema reducido, se agre-

guen las especificaciones de diseño y se realice el 

de variables para que se llame a la subrutin<> de 

e_scalamiento 

solución del 

ciclo interno. repitiéndose el procedimeinto hasta ~qu1 descrito. 

Cuando se logra la convergencia del ciclo internb y del ci­

clo externo se procede a descalar y colocar cada variable en el 

arreglo y posición 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 los valores de 

las variables más relevantes del proceso al llegar a esta etapa, 

sin embargo, esto no significa que la totalidad de las variables 

del proceso lo esten, puesto que no todas las variables están 

presentes en el ciclo interno. Para lograr la definición to­

tal del proceso, primeramente se realiza la identificación de fa­

se de todas las corrientes del proceso (y no únicamente de las 

corrientes de corte y de entrada a los equipos), y con estos re­

sultados se realiza un último recorrido secuencial que proporcio­

nará 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 conexión y especificaciones 

de diseño, con lo cual concluye la simulación. 

Los módulos unitarios originales se modifican lo menos po­

sible, con el objeto de que cumplan la función asignada a la es­

tructura ·modular simultánea. Estos módulos conservan todas 
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las caracter1sticas que poseen en la implementación modular se­

cuencial. sin embargo. se les adicionan dos tareas: 

a) Evaluar los parámetros para el modelo reducido. 

b) Dar forma a la matriz Jacobiana del problema reducido. 

Cada módulo unitario proporcionará dos tipos de datos dife­

rentes. manejados en forma independiente, de acuerdo a las ins-

trucciones dadas por SUBSET a travé::: de EQCALL: información 

rigurosa de acuerdo a la estructura modular secuencial, e infor­

mación aproximada de acuerdo al esquema modular simultáneo. 

En el Apéndice C se muestra el desarrollo de varios modelos 

reducidos, a partir de modificaciones del módulo riguroso corres­

pondiente, en la forma en que pueden ser implementados sobre los 

módulos unitarios existentes. 

Los parámetros del modelo reducido son almacenados en varia­

bles de retención locales (independientes de los arreglos propios 

de la estructura secuencial) y que son modificados una vez por 

cada iteración del ciclo externo. 



C A P l T U l O 7 

e o N e l u s l o N E s 



CAPITULO 7 CONCLUSIONES 

En el desarrollo de este trabajo se ha mostrado un ámplio pa­

norama del entorno en que se crean los sistemas de simulaci6n de 

procesos. abordando temas que constituyen una base para la imple­

mentación de un simulador modular simultáneo. 

Se destac6 la importancia de recopilar una gran cantidad de 

información fundamental que sirva de respaldo para la creaci6n 

de un sistema de simulaci6n; información que debe ser integrada 

a un campo que. si bien es todov,a 1n::?eduro, presenta un excep­

cional crecimiento y expansión. 

Sin embargo, todo campo de la ciencia y .la tecnolog~a que 

experimenta crecimientos acelerados debe tener muy en cuanta su 

a111biente ·futuro. inmediato y a mediano plazo. En el caso de 

la si•ulación de procesos, se ha destacado que desde la idea con­

ceptual hasta la entrega de un simulador pueden transcurrir entre 

cuatro y siete años, lo que significa que los sistemas que se di~ 

señan 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 la lnge-
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nieria de Sistemas de Proceso, puede ser resumida así: 

a) Mayor integración de todos los procedimientos del diseño 

(Síntesis, AnáHsis y Optimización). 

b) Una ámplia disposición para sistematizar y computarizar 

los aspectos más cualitativos del Diseño de Procesos. 

c) Una formulación más extensa de los objetivos del diseño. 

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 computación. sin embargo, debe quedar claro que 

é,;te cáe en la categori~ de disponibi 1 idad de herramientas. más 

que en un avance conceptual dentro de la Ingeniería de Procesos. 

Es verdad que la tecnología de computación, 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 diseño, pero esta tendencia esta fuertemente reforzada 

por la creciente competitividad en la industria de procesos. des­

tinada a obtener diseños más eficientes, en un marco de reducción 

de riesgos económicos y financieros. Por lo tanto, la posibi-

lidad de integrar la información cualitativa acerca del comporta­

miento de las unidades y especificaciones del proceso, con la in­

formación cuantitativa representada por modelos matemáticos, con­

duce a técnicas orientadas a un manejo computacional eficiente. 
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Aún así, no debe imperar una euforia exagerada acerca de los 

recientes desarrollos computacionales como una solución a todos 

los problemas de diseño. Los modelos facilitan la represen­

tación de las ideas y los programas ayudan a orientar la solución 

de éstos, sin embargo, es a los ingenieros a quienes corresponde 

elaborar un esquema práctico de solución, siendo los sistemas de 

simulación unicamente sus herramientas, dicho de otra manera, el 

darle un bisturí 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 Diseño y Simulación de Procesos. 

b) Desarrollo de los medios de implementación computacional. 

7 .1. DESARROLLO CONCEPTUAL DEL OISE~O Y SIMULACION. 

En términos generales, la clase de problemas que se aborda­

rán en la próxima década serán los mismos que se pretenden resol­

ver hoy en d 1 a, pero buscando condiciones más ventajosas y que 

sirvan de base para la ampliación de los objetivos actualmente 

conocidos, desarrollando estudios de simulación asociados con el 

diseño y operación de procesos con un eficiente manejo de materia 

y energía. 
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Se continuará con la tendencia a extender el uso de la simu­

lación a otras ramas productivas ajenas a las industrias del pe­

tróleo y petroquímica, buscando su integración a industrias rela­

cionadas con combustibles sintéticos, pulpa y papel, metales y 

minerales, producción de ;ili:::cntos, etc. 

Con mayor intensidad se perseguirá la integración del proce­

so de diseño al ampliar sus objetivos, es decir, los resultados 

de un programa servirán de base de entrada a otros, y aún más, 

se buscará que un mismo sistema ejecute varios tipos de análisis. 

Todo esto conduce a 1o que se considera la tendencia más 

importante, iniciada en esta década, en cuanto al desarrollo con-

ceptual: considerar el diseño y la optimización del proceso como 

una tarea adicional del simulador. 

En los últimos años han madurado varios polos de desarrollo 

conceptual del Diseño de Procesos, destacando el modelado de ope­

raciones unitarias individuales, modelado de procesos totales, 

desarrollo de paquetes para propiedades termofisicas, creación 

de algoritmos eficientes para el manejo de modelos, desarrollo 

de estructuras para el manejo de flujos de información, etc., lo 

que da forma a nuevas concepciones del problema de simulación, 

diseño y optimización, 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 f;sico de las unidades; pero 
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conforme se fuéron incorporando nuevos desarrollos matemáticos, 

especialmente en métodos numéricos y modelado matemático, se 

ampliaron sus capacidades, bajo el estímulo del desarrollo compu­

tacional, tanto en soporte físico como lógico. 

Desafortunadamente, los métodos numéricos de propósito gene­

ral no son totalmente adaptables a las tareas del diseñador, por 

lo tanto, se ha 

fisticados, en 

el interés en la 

más efectivos. 

reducido la tendencia al uso de modelos muy so­

favor de modelos más simples, haciendo resurgir 

intuición física para dar forma a procedimientos 

Esto no se debe considerar como un retroceso 

al uso de los antiguos algoritmos, sino más bién a una eficiente 

unión cr:tre l" 1tpreciación física y las herramientas matemáticas 

111odernas. 

La tendencia por integrar el diseño como una tarea del simu­

lador responde tanto a una evolución conceptual, como a una nece­

sidad sistemática. Es paradójico. pero en la actualidad se 

simulan procesos que pr~cticamente ya han sido diseñados por 

otros medios, por lo tanto, el distanciamiento entre simulación 

y diseño obedece más a la falta de herrami·entas para un manejo 

adecuado del problema, que a una falla de concepto. 

Du1-u.ntc má~ de dos décad~s de dc~arrollo de la simulación 

de procesos han existido diferentes tendencias, suscitando con­

troversias acerca de los enfoques más prometedores. El enfo­

que modular secuencial ha tenido vigencia hasta estos días, sin 

embargo, en virtud de la ampliación de los objetivos de simula-
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ción, de nuevas arquitecturas computacionales, del avance en los 

métodos de solución de ecuaciones no lineales y la creciente 

complejidad de los procesos químicos, este enfoque se ve seria­

mente limitado y es así como se buscan otras alternativas. 

La discusión 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 serán manejados y resueltos bajo control de un 

programa ejecutivo. A primera vista parece más sencillo que 

un ingeniero simplemente obtenga las ecuaciones descriptivas para 

cada unidad y que estas se integren a un algoritmo de solución. 

También es deseable hacer una completa separación entre la des­

cripción del problam~ y lo~ métodos de manejo y solución, de modo 

que un cambio para incluir métodos de solución más eficientes no 

requiera una redefinición de los modelos unitarios. Por lo 

anteriormente expuesto, parece ser que la orientación basada en 

las ecuaciones posee todas las ventajas, sin embargo, esta orien­

tación requiere de algoritmos de solución numérica muy poderosos 

y robustos y excesivos requerimientos computacionales. 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 esta posición como el enfrentamiento 

frontal entre dos tendencias, con virtudes y defectos. Por 

el contrario, a pesLr 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 simultáneo. 

No existe mayor urgencia en clasificar sistemas, pero sí en 

reconocer que los s imu 1 adores de 1 a próxima gener;ici ón deberán 

ser sistemas bajo múltiples objetivos, parcialmente modulares y 

parcialmente orientados a las ecuaciones. 

Un sistema de esta clase conjuntará los módulos unitarios 

y de servicio, mientras que los métodos de solución numérica se 

aplican para e1 cálculo de las recirculaciones, manejando las va­

riables de iteración y las especificaciones de diseño simultánea­

mente. en una forma más natural y sin requerir técnicas especia-

les de control 

Nuevamente se debe recurrir a la intuición del ingeniero pa­

ra el desarrollo de algoritmos físicamente motivados para lograr 

esta conjunción de sistemas y la respuesta obvia es la creación 

de modelos simplificados y que operen como mútuo refuerzo con los 

modelos rigurosos, estructurando un programa principal que los 

relacione en la forma más conveniente. Es asl como se pre­

senta el concepto modular simultáneo como una opción técnicamente 

viable, en la forma en que ha sido expuesto en este trabajo. 

El esquema elemental implica el uso de modelos simples para 

obtener una solución aproximada, para que a continuación se uti-

1 ice un modelo riguroso para lograr un refinamiento de la aproxi­

mación inicial. Un método más e~olucionado sugiere el uso 



346 

de un modelo simple como un predictor, es decir, como un genera­

dor de parámetros que serán usados en el modelo riguroso, todo 

esto dentro de un esquema iterativo que incluya algún método de 

corrección de las discrepancias entre la solución simple y la ri-

guros a. Otros modelos simples manejan par5mctros que pueden 

ajustarse de acuerdo al comportamiento local del modelo riguroso. 

En años recientes ha cobrado importancia la creación de un 

esquema adecuado que relacione la etapa simple y la etapa riguro­

sa en forma de ciclos de cálculo anidados, correspondiendo el ci­

clo interno a los modelos aproximados y el ciclo externo a los 

modelos rigurosos. Se busca establecer los criterios adecua­

dos para el manejo de tolerancias en cada ciclo con el objeto de 

ú1stribu1r- el esfuer70 de cálculo de acuerdo a las necesidades 

de precisión y disponibilidad de tiempo, lo que conducirá a una 

mejor administración de los cálculos. 

Se ha mencionado la extensión del simulador hacia el diseño 

de procesos, sin embargo, esto no implica que el diseño auxiliado 

por computadora no exista en la industria química. Lo que 

sucede es que actualmente se pretende que el diseño ya no sea más 

una actividad independiente, puesto que ya existe la oportunidad 

de integrarlo a un sistema de simulación y utilizar estructuras 

y cálculos prácticamente equivalentes. 

En la actualidad se reconoce que un diseño orientado al 

cumplimiento de ciertas especificaciones estrictamente definidas 

no tiene razón de existir. El diseño debe aplicarse a un 
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amplio rango de condiciones de operación. es decir. las especifi­

caciones de diseño no deben ser valores fijos, sino que se deben 

transforcar en variables que un siculador debe manejar para obte­

ner procesos viables técnica y económicamente. Esta es una 

extensión natural para la consideración de plantas químicas de 

propósitos múltiples, con sus problemas asociados en cuanto a un 

eventual cambio de especificaciones o en cuanto a su operación 

por lotes o en forma continua. 

El enfoque modular simultáneo en el sentido en que fué abor­

dado en los Capítulos 4, 5 y 6, permite el manejo de las especi­

ficaciones de diseño en forma de ecuaciones cuyas variables pue­

den ser entradas a un módulo unitario o ser agregadas al conjunto 

de ecuaciones y variables del modelo simple. Es posible ini­

ciar el problema de diseño como un problema de simulación simple 

Y• una vez obtenido el problema base, agregar las especificacio­

nes de diseño 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 críticos del problema. 

Otra de las grandes motivaciones para el desarrollo modular 

simultáneo es la posibilidad de abordar problemas de optimización 

en virtud de la opinión general para abandonar el uso de sistemas 

destinados exclusivamente a la optimización, enfocando la aten­

ción sobre sistemas que obtengan la convergencia de las recircu­

laciones y la optimización del proceso simultáneamente. 
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Existen opiniones encontradas acerca del 

optimización, o mejor dicho, del valor del 

verdadero valor de 

tipo de optimiza-

ción que actualmente es posible lograr. Es un ideal genera­

l izado el que 1" optimización comience en la etapa de stntesis 

y que finalice con un análisis rnultiobjetivos del proceso diseña-

do, con bases económicas,, operativas, etc. Desafortunadamen-

te, hoy en día la optimización se realiza bajo consideraciones 

puramente económicas, generando información errónea o poco útil 

con respecto a otros criterios de evaluación. 

Existen varias razones por las que no se alcanza la madurez 

de la optimización. Primero, reconociendo que existe un re­

novado ímpetu por el uso de modelos simples, surge la posibilidad 

de que existan diferencias sustanciales entre el óptimo alcanzado 

por una aproximación simple y el óptimo encontrado por una solu­

ción rigurosa, puesto que todo procedimiento de optimización es 

extremadamente sensible a las aproximaciones, tanto en la defini­

ción del problema, como en su solución numérica. Segundo, 

es muy difícil definir adecuadamente una función objetivo y en 

formular un modelo matemático representativo para el problema de 

ingeniería, en virtud de que la misma definición de "óptimo" 

aún no está clara y la formulación del procedimiento matemático 

puede incluir decisiones continuas y discretas junto con defini­

ciones discontinuas y no diferenciables y en muchos casos se re­

quiere información que no está disponible en forma expltcita, por 

lo que se debe recurrir a aproximaciones. Tercero, la opti-
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mización requiere la inversión d., .muchos recursos, especialmente 

en cuanto a tiempo de cómputo, que puede ser hasta de 6 a 10 ve-

ces mayor que el requerido por una simulación simple. Cuarto. 

puesto que no existen condiciones de operación únicas durante la 

vida útil de una planta, estii en duda el verdadero valor de un 

estudio de optimización riguroso, bajo condiciones anticipadamen­

te consideradas como "ópt;mas 11
; en forma adicional. el diseño 

evaluado en esta forma, fundamentalmente es poco útil y puesto 

que la planta no opera durante largos periodos de tiempo en con­

diciones de diseño, la optimización bajo estas condiciones no es 

un criterio adecuado, tomando en cuenta que los puntos óptimos 

en condiciones de diseño no necesariamente serán puntos óptimos 

dentro del rango de condiciones de operación de rutina. 

El enfoque modular simultáneo tal vez no ofrezca la solución 

a varios de los inconvenientes anteriormente citados, en especial 

a los problemas de definición; sin embargo, presta valiosa ayuda 

en cuanto a la reducción del tiempo de cómputo 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 r~salt0 que en la simulación de proceso$ e:; r.cccsu.rio el uso 

de métodos eficientes para resolver grandes sistemas de ecuacio -

nes algebraicas no lineales y matrices lineales dispersas, cuyos 

esquemas más representativos se muestr~n en los Apéndices A y B. 
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Si bien es cierto que se trata de técnicas de prop6sito ge­

neral y que la lngenier1a de Procesos está abierta a la adopción 

de los avances más promisorios provenientes de otras disciplinas; 

esto es una clara muestra de que esas aportaciones sólo podrán 

ser funcionales en la medida que exploten las caracter1sticas es­

tructurales del tipo de sistemas de ecuaciones que se generan al 

representar procesos qu1mi cos, especial mente cuando se trata de 

abordar el diseño y la optimización como una tarea más del simu­

lador, generando matrices. que no son del todo simétricas y que 

requieren técnicas de solución 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, aún no se integran a la s1mulaci6n de proce­

sos químicos, en parte debido a la falta de estructuras computa­

cionales que las soporten. Aún así, el pa,norama en cuanto 

a las técnicas numéricas de solución es más claro que en otras 

áreas. Métodos eficientes existen, estan ah1 en espera de 

ser implementadas en forma de subrutinas adecuadas y, an.te el ex­

plosivo desarrollo de la computación. esto parece estar al alcan­

ce de la mano. 

Es así como se puede afirmar que los sistemas de simulaci6n 

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 podrán coexistir dentro 

de un mismo sistema, siendo aplicables a los mismos modelos del 

proc;<:so. A un nivel, el usuario podrá emplear módulos rigu­

rosos secuenciales para trabajar en la síntesis del proceso y 

obtener una base para la simulación. En otro nivel, el mode­

lo de proceso se emplea para realizar el diseño y simulación. en 

base a modelos rigurosos y modelos aproximados de las operaciones 

unitarias, aplicando técnicas de solución orientadas al manejo 

eficiente de las ecuaciones. En un tercer nivel. la arqui­

tectura modular realiza la optimización del proceso, considerán­

dola como un caso particular de simulación, altamente restringida. 

7.2. DESARROLLO DE LOS MEDIOS DE IMPLEMENTACION. 

En los últimos quince años se ha producido una revolución 

en cuanto a la idea que se tiene de la Ingeniería de Procesos, 

debido en gran medida a la expansión de la tecnología de compu­

tación. 

Es bien conocida la importancia que tienen las aplicaciones 

computacio11ales en la Ingeniería Química, sin embargo, estas son 

modestas, si se comparan con las excepcionales perspectivas a fu-
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tu ro. El impacto del desarrollo computacional en la simula-

ción y diseño de procesos puede ser observado desde el punto de 

vista del soporte lógico (software) y del soporte físico (hard­

ware). 

A) So~orte físico. 

El soporl.e físico ha influido decididamente en el .svance de 

la simulación de procesos. Tan sólo en cuanto a costos. se 

ha experimentado un decrecimiento al menos en un factor de 100 

entre 1960 y 1986, como producto de la tecnología de microcircui-

tos. Actualmente se vive la era de la integración de circut-

tos a muy alta escala (VLSl, por sus siglas en iroglé:;) junto con 

una producción masiva de estos componentes. lo que reditua en re­

ducciones sustanciales. 

Gran parte de los esfuerzos por crear nuevas estructuras de 

simulación se destinan a combatir los requerimientos de disponi-

bi l idad de grandes volúmnes de memoria. Las computadoras 

actuales siguen la arquitectura propuesta por Von Neumann. con­

sistente de una memoria principal, un canal de entrada, un canal 

de salida y un procesador ccnLral, desarrollando un flujo de in­

formación de tipo secuencial, también conocido como escalar. 

De aquí deriva la práctica común de definir la eficiencia 

computacional en términos de velocidad de ejecución unicamente, 

1 



353 

haciendo acopio de una cantidad de memo.r~ia prácticamente ilimita­

da. Precisamente la velocidad de ejecución y la disponibili­

dad de memoria, son dos puntos cr\ticos en la ejecución de gran­

des programas, en virtud de que al aumentar indiscriminadamente 

la cantidad de memoria se produce un efecto de "cuello de bote-

lla". al tener que pasar grande5 volúmenes de información por 

un pasaje único y muy estrecho, lo que incide directamente en la 

velocidad de ejecución de un programa. 

Esto ha conducido a redefinir la estructura para las compu­

tadoras de la siguiente década. La propuesta más prometedora 

es la del proceso de datos en paralelo, caracterizado por un ma­

nejo vectorial de la inf0•·m~ci5~. us~ndo en lugar de un s&lo pro­

cesador central, varios cientos y hasta miles de pequeños proce­

sadores, cada uno con su propia sección de memoria e interco­

nectados unos con otros, en un sistema que se programa y repro­

grama sin cambiar esas interconexiones. 

Estos avances tecnológicos no se deben pasar por alto al di­

señar nuevos simuladores, pues deberán concebirse con la posibi­

lidad de ser ejecutados en computadoras de estructura avanzada. 

Visto de este modo, algunas técnicas numéricas que se consi­

dcr3n inodccu~dos para itnpl~111cntd1·se en m5quinas escalares, pue­

den resultar muy superiores en un procesamiento vectorial, exis­

tiendo la po
0

sibilidad de abandonar algunos métodos de solución 

de ecuaciones de tipo directo, por técnicas de tipo indirecto 
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(o iterativo), puesto que se tendr1a un acceso más rápido a las 

memorias. 

Por lo anteriormente expuesto, se del>e tener en cuenta 1 a 

adaptación de los programas actualmente en uso, y los que serán 

creados, a las cont1nuas innovaciones en soporte f1sico y evitar 

que se ampl1e la diferencia entre el desarrollo de las máquinas 

y de los programas, distanciamiento que hoy en día comienza a 

ser evidente. 

B) Soporte Lógico. 

Esta área de la computación es la que tiene un efecto más 

directo sobre el desarrollo de este trabajo. La creación de 

sistemas de información de interés para la lngenier1a de. Proces­

sos es críticamente dependiente de la disponibilidad de programas 

interactivos de apoyo. Es conocido el explosivo desarrollo 

de las computadoras, sin embargo, no es posible decir lo mismo 

acerca del soporte lógico, el cual unicamente ha crecido en un 

factor de 6 entre 1960 y 1986. Adicionalmente, la diferencia 

en costos entre los soportes ·físico y lógico es muy grande, al 

grado de que en 1986 el costo de realización de un millón de ins­

trucciones por segundo en soporte f1sico, cayó por débajo del sa­

lario de un programador profesional, lo que implica que los cos­

tos de programación ahora constituyen aproximadamente el 85% del 
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costo total de una simulación, todo lo cual da forma a lo que se 

conoce como e 1 Problema del Soporte Lógico dentro de la si mu-

1 ac i Ón de procesos. 

E~isten múltiples áreas para el desarrollo de soporte lógico 

que interesan a la Ingeniería de Procesos (programas, lenguajes, 

estructuras, etc.) , que están intimamente relacionadas y que 

se pueden conjuntar en tres aspectos: 

a) Creación de RDUlr~~im~les, adecuadamente entrelazados. 

La tendencia es la de crear programas con un alto sentido 

de rnodul~rid~d y provistos de estándares para ser usados como in­

terface entre ellos y entre programas ejecutivos, con el objeto 

de dar forma a sistemas más complejos, conjuntados de acuerdo a 

las necesidades. Puesto que cada elemento individual es ri­

gurosamenle verificado y probado, teóricamente es posible obte~er 

programas complejos funcionalmente eficientes, sin embargo, esto 

no sucede del todo, si bien es cierto que existen excelentes pro­

gramas de aplicación, aún no se obtiene esta funcionalidad para 

sistemas completos. Usualmente la dificultad reside en la 

elección apropiada del conjunto de programas individuales y la 

correcta formulación del sistema de interconexión. 

b) Metodologías y herramientas para el desarrollo de E.!:9.9~~~· 

Este factor en la generación de programas en parte es el re­

sultado de una descomposición del proceso de desarrollo Y por 
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otro lado, de la disponibilidad de procedimientos administrativos 

y controladores de ese proceso, bajo consideraciones de existen­

cia de leguajes de programación y de programas utilitarios de di­

seño y control. Los programas para administración de dise­

ño contienen programas de prueba, programas de configuración, 

analistas de flujo de información. localizadores de fuentes de 

error, compiladores de bases de datos, etc. En cuanto a los 

lenguajes de programación, FORTRAtl ha sido durante décadas el de 

mayor aplicación en la lngenier1a Qu1mica, sin embargo, se pre­

vee a un futuro no muy lejano, la adopción de lenguajes igualmen­

te poderosos, pero más estructurados y compatibles con el desa­

rrollo del soporte lógico y físico. Se han realizado pruebas 

con c1 1_,,nguaje FORTRAN 77, que es una versión del FORTRAN, pe­

ro más estandarizado y estructurado, sin embargo se p;·onostica 

una especial predilección por el lenguaje PASCAL, que es un len­

guaje moderno, altamente estructurado, que exije disciplina en 

la programación, con excelente tratamiento de asignación y defi­

nición de datos y adecuado manejo de información de entrada y sa­

l ida. 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 estándar para aplica­

ciones cientificas y tecnológicas, buscando una alta compatibili­

dad con la mayor1a de los sistcmQ$ operativos actualmente en ~so 

y en forma muy especial con los sistemas de la próxima década. 
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c) Alta abstracción en la~neración de programas. 

En años recientes ha existido gran inquietud en cuanto a las 

filosofías imperantes en la formulación de un esquema de solución 

de problemas, auxiliado por computadora. La mayoría de los 

programas actuales abordan la solución de un problema con un con-

junto de instrucciones que en su gran mayoría están dirigidas a 

definir los detalles que son requeridos por una computadora para 

integrar las funciones adecuadas para una corrida exitosa. siendo 

un número comparativamente reducido las instrucciones que abordan 

realmente la solución del problema. es decir, los actuales siste-

mas tienen una orientación hacia el sistema computacional, más 

no una orientación a la solución del problema. 

Se hace imperativo un cambio conceptual en la implementación 

de programas que aborden tópicos de simulación y diseño de proce-

sos químicos, abordando su solución en forma más directa, obvian-

do excesivo número de instrucciones al sistema y poner más 

atención a la metodología de solución. Es conocido el hecho 

de que gran parte del éxito de la orientación hacia la solución 

de problemas descansa en el desarrollo de lenguajes de programa-

ción y códigos de representación con poderosas propiedades alge­

braicas. sin embargo, existen varios obstáculos para estas imple-

mcnt~ciones, correspondientes a la arqui lectura de los actuales 

sistemas de simulación, esencialmente en cuanto a su manejo de 

la información. 
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Los sistemas de simulación actualmente son diseñados bajo 

una estructura enfocada al manejo de un problema mediante la se­

paración de los esquemas de cálculo y manejo de datos, es decir, 

se pretende .:.b.:.ndonar los sistemas orientados a los procedimien­

tos de manejo de información, por sistemas orientados a los pro­

cedimientos de solución de problemas, con lo cual la diferencia 

funcional entre los enfoques modular simultáneo y orientado a las 

ecuaciones, será muy sutil. 

En síntesis, el soporte lógico del futuro próximo será alta­

mente modular, adecuadamente estructurado, estrictamente estanda­

rizado y con un manejo de datos indep0ndiente del tratamiento nu-

mérico. Varias de 1ós subrutinas de apoyo y de alto consumo 

de recursos cor.iputacionales, sean manejadas fuera del programa 

principal e, inclusive, fuera del área de memoria asignada al 

programa. En busca de una mayor independencia de la solución 

numérica, se puede llegar ar-·tra·tamiento independiente de las 

operaciones de tipo escalar-vector. vector-vector y vector-

matriz, operaciones que son de excepcional importancia en la 

Simulación y Diseño de Procesos Químicos Auxiliados por Computa­

dora. 
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A P E N D I C E A 

METODOS DE SOLUCION DE ECUACIONES NO LINEALES. 

En todo Sistema de Simulación de Procesos existe la necesi-

dad de resolver un sistema de n ecuaciones no lineales en n 

variables, del tipo 

F(x) • O (A. 1) 

en el r.u'31 ce.da ccuu.ciSn 1ucluye sóio una pequeña proporción del 

número 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 dispersión del sistema de ecuaciones. 

A diferencia de los métodos para resolver sistemas de ecua­

ciones lineales, los métodos de solución de ecuaciones no 1 inea-

les en general no son muy robustos, pudiendo conducir sólo a uno 

de dos o más conjuntos de raíces, algunos de los cuáles pueden 

se.r complejos o idénticos, y casi siempre requieren el uso de 

procedimientos iterativos. Estos métodos parten de un esti-

mado inicial, 

lución, * X • 

x 0 , que conduce al proceso iterativo hacia una so-

la cuál se encuentra localizada dentro de cierta re-

gión de tolerancia. Sin embargo, disponer de un buen estima-
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do inicial no siempre es tarea fácil y por lo tanto se han desa­

rrollado técnicas que promueven la convergencia aún a partir de 

estimados iniciales alejados de la solución. 

Desde este punto ~e vista. los métodos para resolver siste­

mas de ecuaciones no lineales se pueden agrupar asi: 

1) Métodos que son localmente convergentes y que requieren 

muy buenos estimados iniciales. 

2) Métodos con ámplio rango de convergencia y que requieren 

estimados iniciales medianamente próximos a la solución. 

3) Métodos con convergencia global y que parten de estima­

dos iniciales elegidos arbitrariamente. 

En la Tabla A. l se presentan algunos métodos pertenecientes 

a estas categorías. 

Antes de iniciar la descripción de algunos métodos que son 

considerados como representativos de cada grupo, se debe hacer 

notar que la elección 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, evaluación de derivadas anali­

ticas, tiempo de cómputo, flexibilidad en su estructura, etc.) 

con el objeto de obtener la solución deseada. No se debe pa­

sar por alto que el problema al que se aplicará un determinado 

método de solución es quién realmente condiciona el comportamien­

to del proceso iterativo, siendo muy común que la dificultad en 

dar solución a los sistemas de ecuaciones no lineales descanse 



CONVERGENCIA LOCAL: 

CONVERGENCIA EXPANDIDA: 

CONVERGENCIA GLOBAL: 

363 

Newton y sus variantes 

Secante y sus variantes 

Qua~i-i~ewton: 

- Broyden 

- Schubert 

- Brown. etc. 

H1brido de Powell 

Levenberg-Marquardt, etc. 

A1goritmos de Homotop1a: 

- Kubicek 

- Abbot 

- Chow-Yorke 

- Rheinboldt-Burkardt, etc. 

TABLA A. 1. CLAS!FICACION DE LOS METODOS DE SOLUCION 

DE ECUACIONES NO LINEALES. 
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en una o más de estas razones: 

1) Algunas de las funciones no están definidas para ciertos 

valores de las variables. 

2) Pueden existir algunas soluciones del sistema que no 

sean ftsicamente posibles. 

3) Las funciones son altamente no lineales. 

4) El sistema de ecuaciones es excesivamente grande. 

A.I. METODOS DE CONVERGENCIA LOCAL Y CONVERGENCIA EXPANDIDA 

~ETODO ~[~TO~-RAPHSON. 

En 1690 Joseph Raphson publicó un método iterativo para en­

contrar la raíz 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 Matemática" (1687). Este pare-

ce ser el origen del método Newton-Raphson, el cual, con algunas 

modificaciones funcionales, prevalece hasta la fecha. 

Si f es una función de una variable simple, entonces. de 

acuerdo con Ortega y Rheinboldt (1970), es posible representarla 

para alguna aproximación, xº, de la raíz solución. x*, mediante 

una función lineal del tipo 

~doptando un valor adecuado para el parámetro y " o. 

(A.2) 

Repi-
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tiendo este procedimiento es posible conformar una ecuación de 

iteración de este tipo 

K - O, 1, ••• (A.3) 

en donde K es el contador de iteraciones. 

La ecuación A.3 se puede extender a un sistema F, el cuál 

es n-dimensional y con un dominio Rn -+- Rn, al. reemplazar 

una matriz constante no singular, A, 

Y por 

(A.4) 

El punto crucial al emplear la ecuación A.4, es elegir un 

valor apropiado para la matriz A. Para el caso unidimensio-

nal, ecuación A.3, la pendiente f·(~º> es una razonable elección 

para Y ; por extensión, para el caso n-dimensional se adopta un 

valor A0 F'(xº), y la ecuación A.4 se transforma en 

K+l 
X 

K 
X (A. 5) 

sin embargo, la matriz F' (x K) es conocida como matriz Jacobiana, 

por lo tanto, la ecuación A.5 usualmente se representa así 

(A.6) 

y un reordenamiento de esta ecuación, especialmente orientada a 

ser utilizada dentro de un proceso iterativo, es 

(A.7) 

para la cual 

(A.8) 
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K [ ]T X xl, K . "2,K . X n,K (A.9) 

F(xK) K K 
fn(xK) ]T - f 1 Cx ), f2C" ). (A.10) 

-~ ~ 
º"1 a" n 

J -K (A.11) 

of a f 
n n 

ª"1 axn 

El anterior desarrollo se conoce como método Newton simple, 

y sugiere este algoritmo: 

1.- Elegir un valor inicial apropiado para K 
X ' 

2.- Eva l Ut' r Ji< - F'(xK) 

3.- Resolver el sistema lineal de la ecuación 

4.- Obtener xK+l - K + Ax K 
X 

en donde K-0. 

A.6, " para 6x"' 

(A.12) 

5.- Probar convergencia. Si no se logra hacer K "'.' K + 1 

y continuar en el paso 2. 

Generalmente, al promover el método hacia una solución, se 

requiere que xK+l satisfaga alguna de estas desigualdades: 

o bien, 

F'.(xK+l) ]1/~ 
l 

[ f .(xK+l)T 
i =1 1 

(A.13) 

Si xK+lno es un valor satisfactorio, una fracción, sK , del 

- 1 

1 



367 

incremento calculado, llxK, es usada para modificar la ecuación 

A.12, es decir, se usa el paso 4 del algoritmo como una dirección 

de búsqueda lineal: 

K+l K 
X .,.. X + K 

X (A.15) 

Al resolver el sistema lineal del paso 3 del algoritmo ante­

rior mediante algún método di recto (como los mostrados en el 

Anexo B) y tomando en cuenta que la solución de la matriz Jaco-

biana es equivalente a n evaluaciones de los elementos de las 

funciones, entonces los requerimientos computacionales para cada 

iteración por el método Newton son de n'+2 evaluaciones de ele-

mentos. O(n') operaciones aritméticas y un requerimiento de me-

mor i a de n' + O ( n) posiciones. 

Una desventaja de la anterior implementación es el tener que 

evaluar un nuevo Jacobiano en cada iteración. Para muchas 

aplicaciones típicas, la matriz Jacobiana no cambia muy rapida­

mente y puede ser evaluada unicamente a ciertos intervalos, fija-

dos por anticipado. Por lo tanto, la ecuación A.S, se modifi-

ca en esta forma: 

(A. 16) 

en donde P(K) es un entero menor o igual a K. Los casos ex-

tremes para la ecuación A.16 son cuando P(K)=K, lo que representa 

el método Newton simple, y cua11do P(K)=O se tiene un esquema de 

iteración con la matriz Jacobiana constante. Suponiendo que 

F'(x) será reevaluada cada m iteraciones, entonces el caso para 
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el .que m•l indica el método Newton original, por lo tanto, el 

caso general es 

(A.17) 

K,O K 
X • X 

Oe .este desarrollo se obtiene el siguiente algorit"'o: 

1.- Elegir un valor inicial apropiado para xK, e~ dc~de K•O. 

2.- Hacer Z • xK 
i 

3.- Para i - 1. m 

3. 1. - Evaluar F'(xK) -Jk 

3.2.- Resolver el sistema f'(xK) ll z i . -F(Z 1 ) (A.18) 

para obtener ll z. , 
3.3.- Hacer z m+l - z. + Z. , 1 

4.- Hacer K+l 
zm+l X -

Otra posible modificación del método Newton consiste en ha-

cer una aproximación de las derivadas parciales de la ma~riz Ja-

cobiana, mediante incrementos diferenciales hacia ade1an~~. sien-

do las formulaciones más comunes: 

j K K j>-l K a/ 1 Cx) • [f 1 (x+ /.h;,Ke ) - fi(x+ l. hi,Ke )]·(¡;--) 
K=l K=l ij 

(A.19) 

o bien, 

(A.20) 
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siendo los elementos hij parámetros de discreció~ e:\ ·represen-
J . . '14 

ta la j-ésima columna de la matriz identidad, lo que i'ndica que 

1 :ij :in. '·l> 

Con respecto a la ecuación A.20, Si C.iJ(x,h) representa una 

aproximación diferencial de e ~:f4-·n\~~~ 

J(x,h) = (A.21) 

y la ecuación de iteración asociada es 

(A. 22) 

"' 
cuya aplicación se conoce como Iteración Q,jscreta de Newton. 

" 
Mor~ ;¡ Cosnf'lrd (1979), sugieren que los par.ámet'ros 

;;;- ti 

calculados de esta forma 

h • C 1X1 ; para x /. O 
(A.23) 

h - e para x ;:;: O 

siendo e el menor número de punto flotante para el cuál 1+ .. :e: >l 

expresado en la precisión de la computadora usada en los cálculos. 

Un algoritmo simple para esta implementación es: 

1.- Elegir un valor inicial apropiado para xK, en donde K=O. 

2.- Constr•Jir la matriz J(xK, hK) con las ecuaciones A.20 

y A.23. 

3.- Resolver este sistema lineal para obtener 

4.- Hacer 
K+l 

" 

J(xK,hK) • AxK = -F(x) 

ª ,.K + AxK 

(A.24) 

... 
... ':,. 
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Existen otras variaciones al método de Newton, en el sentido 

anteriormente aludido. Para más de ta 11 es acerca de estas 

implementaciones se recomienda consultar los textos de Ortega y 

Rheinboldt (1979) y de Horé y Cosnard (1979). Shacham y Hah 

(i978) proponen una modificación en base a la aplicación de va­

rios métodos de linearización comunmente usados en problemas de 

redes de tubería, en los cuál~s se manejan simultáneamente ecua-

ciones lineales y no lineales. Kubicek, Hlavacek y Prochaska 

(1976) muestran una detallada aplicación del método Newton a pro-

cesos de separación y rectificación en plantas complejas. 

El método Newton-Raphson tiene varias ventajas, sobresalien-

do su buena estabilidad, lo que implica la exi~tencia de un domi-

* nio de atracción, s, el cuál contiene la solución, X ' y que las 

iteraciones permanecerán dentro de ese dominio para que, even-

tualmente, converjan * a X Otra ventaja es su convergencia 

local cuadrática, en donde cada iteración cercana a la raíz, du.,­

plica el número de cifras significativas en xK, y se cumple 

l im 
K ..,. ,. K 

j'. X 

= e (A.25) 
*' 2 

X \: 

siendo e una constante positiva. 

K+l 
X 

Adicionalmente este método es autocorrectivo en cuanto a que 

sólo depende de F y de x K, y los posibles efectos divergen-

tes de las iteraciones previas no son acumulados, además es muy 

poco sensible al reescalamiento, lo que significa que su compor-
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tamiento teórico no es alterado si las funciones, f, o las varia­

bles, x, son reescaladas durante el desarrollo del método. 

mas. 

Otra importante ventaja es el manejo lineal de sus subsiste­

Si algunas de las ecuaciones que están siendo resueltas 

son l.ineales, entonces toda 1 a secuencia de iteraciones generada 

por el método Newton las resolverá, de aquí que sea más ventajoso 

que al realizar la simulación de un proceso químico, 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 lineal en el primer caso, pero será bilineal en el segundo. 

Sin embargo, el método Newton-Raphson tiene varias desventa­

jas, siendo la más notable el tener que evaluar la matriz Jaco­

biana por completo en todas o en la mayoría de las iteraciones 

y esto se complica cuando esa matriz es difícil de calcular, 

siendo frecuente que se torne singular y conduzca a severas in­

consistencias; además .. el tener que realizar la inversión de la 

matriz Jacobiana en cada iteración es excesivamente costoso en 

tiempo de cómputo. 

Para abordar el problema de la singularidad del Jacobiano 

se han propuesto varias soluciones, entre las que destacan la 

aplicación del algoritmo de Levenberg-Marquardt, según la imple-

mentación realizada por Moré (1977); la modificación directa de 

J(xK), según Gill y Murray (1972) y la cancelación de la singula­

ridad modificando las ecuaciones, de Levy y Segura (1979). 

Dos estudios recientes acerca del com::iortamiento del método 
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Newton-Raphson aplicado sobre problemas de simulación de pro-

cesas son los de Stadtherr y Hilton (1982) y Bogle (1983), ·los 

cuáles lo aplican a problemas reales de la lngenier{a Química. 

METOOO DEL DESCENSO MAXIMO. 

Al aplicar el método de Newton, si xK no es lo suficiente-

mente cercana a la solución, * X ' no se garantiza que 

una mejor aproximación que x y el método no converge. 

K+l 
X sea 

Un procedimiento que garant.izd que 1a condición de conver-

gencia, indicada por las ecuaciones A.13 ó A.14, será cumplida 

es el Método del Descenso Máximo. 

Considerando la ecuación 

F(x) = 1/2 fT(x)·f(x) (A.26) 

se define una dirección de máximo descenso, g, cómo 

g = - VF(x) = -JT.f(x) (A.27) 

y conociendo el valor de xK , el paso de descenso máximo es 

eligiendo µ K ta 1 

a K = K-1 
X 

K 
- X 

K K 
µ •g 

que. en la ecuación A.26, 

(A.28) 

f(x) sea reemplazada 

por fK(x) + JK B K y se utilice algún procedimiento de minimi-

zación. Se ha demostrado que el valor de µ Kque minimiza 
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J 

(A.29) 

K 

(A.30) 

A pesar de que el método del Oescenso Máximo evita la diver-

gencia, su comportamiento es muy lento, por lo que se han pro­

puesto técnicas que utilizan una combinación de este método con 

otros de desarrollo más rápido, tal y como se verá más adelante 

al describir los algoritmos de Powell y Levenberg-Marquardt. 

METOOO OE WEGSTEIN. 

Es muy común, sobre todo cuando la convergencia tiene un 

comportamiento lineal, desear acelerar el proceso de solución. 

El método usado con mayor frecuencia es el propuesto por Wegstein 

(1958) en base a los trabajos de Aitken (1925) y Stef f ensen 

(1933). Wegstein sugirió aplicar la fórmula de aceleración 

¡¡ 2 en forma separada para cada variable en base a un procedí-

miento de sustituciones sucesivas. 

Pariendo del problema base, que es la solución de un sistema 

del tipo mostrado por la ecuación A.1, transformado en 

X - f(x) (A. 31) 



374 

que conforma un esquema iterativo de este tipo 

(A.32) 

y si la ecuación A.1 no puede ser expresada en 1;i forma de la 

ecuación A.31, entonces se usa 

(A.33) 

en donde, T .¡ 0, es una constante. 

K+1 
X 

Wegstein propone ~odifi~ar el valor de la última iterac\Ón, 

y reemplazarlo por xK+l, dado por 

(A.34) 

y en donde q se obtiene así 
a 

q = 
a - 1 

(A.35) 

a = (A.36) 

todo lo cual logra una co~vergenc1a cuadritica. 

Este procedimiento es exitoso en los casos en que la inter­

acción entre variables no es muy fuerte, por ejemplo. cuando la 

matriz Jacobiana es diagonal dominante. 

A pesar de que el método de Wegstein es utilizado ampliamen-

te, su ineficiencia p3ra varias aplicaciones típicas es cada vez 

mis reconocida, como lo demuestran los trabajos de Mahalec, Klu-

zik y Evans (1979) y Perkins (1979). 
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Cuando las expresior.es analíticas de las derivadas parciales 

de la matriz Jacobiana no están disponibles, una aproximación a 

ellas mediante diferencias finitas, puede ser utilizada. 

Sea - K J(xs) una aproximación de secante a la matriz Jacobiana 

verdadera, obtenida a partir de n pasos linealmente independien-

tes, junto con sus correspondientes cambios en f(x). 

Cualquier iteración. K, tiene n puntos xK,j; n pasos PK,j 

j - 1,2, ,n y los correspondientes cambios en la función 

(A.37) 

y las matrices, P y Q , de dimensión nxn• se definen asl 

(A.38) 

(A.39) 

por lo tanto, la aproximación J, debe satisfacer a 

(A.40) 

existiendo varias formas de elegir y PK, j . El método 

K x para di se reto de Newton corresponde a toda j. y 

Buscando la convergEncia cuadrática, Steffen-

sen elige 

(A.41) 

n 
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y as1 es posible generar toda una serie de métodos de este tipo, 

reemplazando ej en la ecuación A.41, por algúr. otro conjunte de 

vectores linealmente independientes. Por regla general, la 

mayorfa de los algoritmos se concluyen cuando 

(A. 42) 

son satisfechas, para alguna pequeña tolerancia ~ . 

Por lo tanto, la convergencia cuadrática no se logra cuando 

2n evaluaciones de la función de ese 

ll'ector para determinar pero elecciones más adecuadas de 

pueden reducir este número. siendo n+l el mín1mo de evaiuaciones, 

tal y como es logradc por el método discreto de Newton y los mé­

todos de tipo Stoffensen. 

Reducciones más significativas se pueden obtener usando eva-

luaciones que tomen en cuenta los puntos iterativos pasados, y 

si todos los pasos, PK, j han sido previamente us~dos en las ite-

raciones, entonces s61o una nueva evaluaci6n de la funci6n es re-

querida en cada iteración, logr~ndose lo que se conoce como ~Ita-

do de Secante General o Método de Secante n+l. 

Este concepto fué abordado por Sitther (1959) y Ba rnes 

(1965), mostrando que la aproximación JK podría ser generada en 

forma recursiva en O(n') operaciones. Wolfe (1959), propuso 
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elegir como 1 a diferencia entre los n+l puntos 

evaluados previamente y que esten en posición general. 

xK, j ' 

Se 

dice que los n+l puntos o l 
X ,X , xn están en posición ge-

neral si los vectores j=l. n, son linealmente 

independientes; además, si las f(xK,J también están en posición 

general, entonces K+l 
X puede ser expresada como una combinación 

lineal de los puntos xK,j' con los coeficientes obtenidos al re-

solver un sistema lineal. Ortega y Rheinboldt (1970), mues-

tran un extenso desarrollo del método de secante y sus variantes. 

Crowe y Nishio (1975) propusieron el f·létodo General del 

[1g~nva1ur Oomindnle, el cual puede ser empleado como un procedi-

miento de aceleración para cualquier método iterativo. 

Ellos asumen que los pasos sucesivos satisfacen una ecuación 

lineal de diferencias 

(A.43) 

de modo que los r+l pasos sucesivos deben ser linealmente de-

pendientes para alguna r < n. Los factores de ponderación 

en la relación lineal proporcionan suficiente información como 

para predecir el punto límite de la secuencia (xK) al utilizar 

la ecuación A.43, y éste es tomado como el siguiente punto para 

el proceso iterativo básico que está siendo empleado. Estos 

autores sugieren comenzar con una elección a-priori de r < n, _y 

a continuación evaluar los factores de ponderación bajo un enfo-

que de mínimos cuadrados, resolviendo 
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11 

r 
e----

11 

2 

r:iin 

¡1 
'; IJK, j (xK-j - xK-j-1) 

IJK jaG 11 

(A.44) 

con I! = 1 K,0 

y el nuevo punto es obtenido mediante 

r-1 r 

xK-1-1) / t ·~ 

¿ __ ¿ ___ IJ K, i (xK-1 - IJK, j 

j=O i =j-l ! j=O 

---- (A.45) 

En su trabajo original, estos autores establecen varias for­

mas de verificar que paso de aceleración es el apropiado, siendo 

su conclusión que aún para pequeños valores de r, este procedi-

miento es m1..1cho más efectivo que la aceleración ó' aplicada a 

cada variable por separado, tal como lo propone Wegstein (1958). 

Brovn (1966), introdujo un método de tipo secante diferente. 

en el cuál las aproximaciones hechas a las ecuaciones son resuel-

tas una a. una. El último punto encontrado es proyectado ha-

cia la siguiente ecuación, y puesto que esta proyección puede ser 

realizada en varias formas, una amplia variedad de mltodos de es-

te tipo pueden ser generados. En particular, el método de 

Brown utiliza una forma de eliminaci6n que minimiza. los requeri-

mientas computacionales. Muy significativa resulta la madi-

ficación de Brent (1973), que bajo el mismo principio, utiliza 

una proyección ortogonal. 



379 

Estos métodos son conocidos también como Métodos de Modifi-

cación, ya que transforman el problema original en una secuencia 

de subproblemas más simples, los cuáles al ser resueltos, condu­

cen a la solución del problema inicial. 

El primero de esta clase de métodos fué propuesto por Davi-

don (1959). Partiendo de una aproximación, B, a Vf(x), se 

desea obtener una meJor aproxim:.ción, B, a VF(X), en donde i. 

está dada por 

;¡ = X - t·H·F(x) 

y para un proceso iterativo 

-1 
siendo HK • BK y t un factor de amortiguamiento. 

Davidon sugirió esta fórmula para actualizar B 

y la inversa, 
K+l 

H • 

y en donde 

se obtiene así 

K 
y 

K 
q 

F(xK+l) - F(xK) 

K+l K 
X - X 

(A.46) 

(A.41) 

(A.4B) 

(A.49) 

(A.SO) 

(A. 51) 
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El principal defecto de esta implementación e~ que tanto y 

corno (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 cuáles se evitan los pro­

blemas de ortogonalidad, pero incrementan en gran medida los re-

querimientos computacionales del proceso iterativo. 

Una reciente modificación de este método ha sido propuesta 

por Soliman (1985), el cuál elimina el problema de ortogonalidad 

y garantiza una definición positiva que es conservada en cada 

iteración, con un requerimiento computacional moderado. 

Este autor actualiza el valer de B, mediante 

(BK. qK _ yK) (BK· qK _ yK)í 
e ~~~~--~~~~~~-~~-~ 

(BK· qK _ /)T· qK 
(A. 52 ) 

en donde, 0 es un parámetro a ser evaluado. Una posible 

elección de para el caso en que t-1, es 

0 
F(xK+l) 

(A.53) 

Broyden (1965), propuso varios métodos para resolver sistemas 

de ecuaciones no lineales, en los cuáles no se utiliza una matriz 

Jacobiana verdadera, sino una aproximación a ella. en cada etapa 
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del proceso iterativo, para lo cual se define 

(A.S4) 

siendo un vector que modifica la dirección en cada paso de 

búsqueda y BK es una aproximación a la matriz Jacobiana en xK • 

A partir de una modificación del método de Newton, se tiene 

(A. SS) 

en donde es un escalar que previene la divergencia del pro-

ccdimicnto, mediante la reducción de alguna norma de f(x) en cada 

etapa. Prosiguiendo con el de sarro 11 o de Broyden, se tiene: 

f(xK+l) f(tK sK) 
K+l (A.S6) YK - - ~ SK• B • PK 

en donde 
v~• l{ 

sK x·"' • X (A.S7) 

Si los cálculos son desarrollados reteniendo la matriz 

B en la memoria de la computadora, será necesario resolver n 

ecuaciones lineales para calcular el vector p usando la ecuación 

A.54; pero si la inversa de esa matriz es almacenada, esta opera­

ción se reduce a una multiplicación de la matriz por el vector, 

por lo tanto se define 

y las ecubciones A.S4 y A.56 se convierten en 

(A.59) 

(A.60) 
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y a pesar de que la matriz HK cambia en cada iteración, no se re­

quiere evaluar f(x) en cada etapa, y es así coruo se obtiene una 

ecuación de iteración: 

+ ---------------- (A.61) 

Sin embargo, como se mencionó anteriormente. se prefiere 

trabajar con HK en lugar de BK. Usando la fórmula de modifi-

cación de Householder se logra este cambio en la ecuación A.61: 

H K.yK) T K SKpK + pK·H 
(A.62) 

T K K 
pK· H •y 

El algoritmo propuesto por Broyden se resume así: 

1.- Elegir un valor inicial apropiado para xK. en donde K=O. 

2.- Obtener un estimado inicial para H0
• Esto se puede lograr 

calculando la matriz Jacobiana y luego invirtiendola. 

3.- Calcular f(xK). 

4.- Calcular p • HK f(xK). 
K 

5.- Seleccionar un valor de t K' a fin de que la_ norma para la 

ecuación sea menor que la norma de f(xK); 

no contar con u" valor adecuado se puede emplear tK = 1. 

6 .• - Calcular: K+l 
X 

de 

7.- Calcular f(xK+l) y probar su convergencia. 

ge pasar al punto 8. 

Si no conver-
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8.- Calcular K f(xK+l) - f(xK) XK+l xk y y SK• -
9.- Calcular H K+l mediante la ecuación A.62. 

10.- Regresar al paso 4. 

La gran ventaja del método de Broyden es la drástica reduc-

ción de los requeriraientos computacionales,. en comparación con 

el método de Newton. En las más eficientes implementaciones 

se tuvieron n evaluaciones de los componentes, en comparación 

a 1 as n' + n del método flewton; Broyden real iza O(n') operacio-

nes aritméticas, en comparación con las O(n') de Newton. Sin 

embargo, este ahorro se logra a expensas del cambio en la conver-

gencia: en efecto, el método Broyden adquiere un comportamiento 

de convergencia superlineal, para el cuál se cumple 

lim (A.63) 
K + "' 

a diferencia del método Newton, el cuál muestra convergencia cua-

drática, El 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 selección de pK puede mejorar el método de Broyden, 

en cuanto a su eficiencia en el reescalamiento de variables. 

Otra seria desventaja del método Broyden es la de requerir 

el uso de la inversa de la matriz Jacobiana, la cual no conserva 

la dispersión original del sistema, 
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Schubert (1970) •. propuso un método en el cuál se toma en 

cuenta la presencia de muchos elementos con valor de cero o cons-

tantes dentro de las matrices Jacobianas dispersas. los que se 

definen como elementos conocidos. Este método está destinado 

o conservar la dispersión del sistema de ecuaciones a lo largo 

del proceso de solución. 

La ecuación A.61 puede ser modificada haciendo sustitucio-

nes adecuadas de y y p partiendo de las ecuaciones 

y A.SG, respectivamente, con lo que se obtiene 

K 
f(x )i] 

A.SS 

(A. 64) 

Schubert impuso la condición de que los elementos cono­

cidos (ceros y constantes), permaneciéran sin cambio al real izar 

la evaluación del Jacobiano y por el uso de esta y otras condi-

ciones, obtuvo una ecuación fila por fila 

K+l 
b; 

en la cuál: 

K+ 1 ( ) [f(x )i - 1-sK 

1. 2. , n 

n • orden de la matriz Jacobiana. 

Vector de columna, derivado de 

(A.6S) 

t.xK, haciendo cero cada 
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elemento de AxK qu~ corresponde a algún elemento de 

el cuál es una constante conocida. 

b~ ft V~ctor de fila. que contiene lo: elementos de la i-ésima 

fila del Jacobiano aproximado 

f(xK)_ • i-ésimo elemento de f(xK). , 

K B • 

Debe notarse que la corrección de Schubert no conduce por 

si misma a une <>ficiante implementación de la matriz Jacobiana 

inversa. Por tanto, aK+l debe ser ordenada en cada etapa del 

proceso iterativ~. 

Broyden {1971). present6 un trabajo en el que revisa su pro­

puesto original de 1965 e incluye las modificociones sugeridas 

por Schubert, desarrol londo las propiedades tanto teóricas comq 

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). cor.iparan los métodos de Ne..,ton. Broyden-Schu­

bert y un método híbrido resultante de combinar estos dos. 

El método híbrido utilizó e1 méto<:lo Newton con di fer-encias 

finitas para iTiiciar el proceso y obtener una aproximación a la 

solución, pllr!! !lplicar el método Br-ayden-Schubert con el objeto 

de promover el acceso final a la solución. El cambia de un, 
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método a otro. dentro del algoritmo h1brido. es indicado por~ 

1) 

n 

l \~ 
2 1/2 

N e I Iw 1 f{l'.)i] < l 
" ¡ 
i=l J 

( NK+l - ~l ) ( NL-1 - NL ) 
:i:: 2) 

( TK _ TK-1) ( T 
L t-1 - T ) 

en donde: 

NK •Norma Euclideana después de la K-ésima iteración. 

7K Tiempo de cómputo después de la K-ésima iteración. 

{A.65.) 

(A.·67) 

NL Norma Euc l idea na después de 1 a ú 1t1 ma iteración de llewton. 

1 
"!'- Ti;::::;:.~ de cómputo después de la última iteración de :tlewtan 

wi Factor de ponderAción de caó~ a~~~~ión del sistema. 

Estos criterios tienen como objetivo real;.z,.r el cambi.o ·de 

un método a otro cuando resulta más ventajoso. Los .resulta-

dos reportados por Mah y Lin indic"n que. para el caso espec•fi~o 

al Gue fueron aplicados, los tres métodos 109r.,ron la Co'tlve-r9en-

ci-a ... El método Newton consume más tiempo, pero no p-resen1::a 

inestabilidades. como sucedió con el método Broyden-Schu'bert~ •el 

cuíi.l converge más rápido. El método híbrido tuvo .un 'buen 

comportamiento, siendo el más rápido y el que menos inesta'bi1i<él:ad 

presentó. 

iiallum y Holland (1980), propusieron un método que .npl,;·cado 
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al algoritmo de Broyden, resulta ser 

la formulación Broyden-Schubert. 

cipal dificultad de la implementación 

altamente competitivo con 

Este método evita la prin­

de Schubert, 1 a cuá 1 con-

siste en tener que factorizar la matriz en cada etapa éel proce­

dimiento iterativo. El método de Gal lum y Holland sólo re­

quiere factorizar la matriz inicial J
0 

para K•O. 

Lucia (1983), presenta una modificación al algoritmo de Ga­

llum y Holland, en la cuál el Jacobiano no es aproximado en cada 

fter4ción, sino que se verifica cada cierto nú~ero de iteraciones 

Se demuestra que estas modificaciones aún conservan la pro­

pi~d~d de convergencia superlineal. 

Cuando no se dispone de un buen estimado inicial hacia la 

solución de un sistema de ecuaciones y cuando éstas son altamente 

no lineales, los métodos del tipo Newton y quasi-Newton presentan 

serios problemas. El más grave de ellos es que la matriz Ja­

cobiana puede tornarse singular, provocz.ndo que el subsistema de 

iteración lineal se transforme en inconsistente. Ante esta 

situación, se ha propuesto transformar las ecuaciones no lineales 
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originales. en un problema no lineal de a1nimos cuadrados y que 

tiende a obtener un valor local ninim;zado para 

s(x} -
2 i! ¡1 2 !' 2 f_{x) - rD¡F{x) ¡ - : F(x) ¡ 
l 1: 1 :~ 1: 

(A.68) 

en donde. Df es ~na natr;z diagonal de escalamiento, con elemen­

tos dütgonales positivos. of.i. El nuevo estimado de la so-

lución puede ser ace;>tado o rechac:ado usando la ecuación 

como guia. 

A.68 

levenberg y Karquardt propu•teron un método para l~ solución 

A.68. Partiendo de un valor para 

x. se debe e~~~n~r~r un factor de corrección. p. que minimice: 

' ;, 2 
.
1 

F(x+p) · (A. 69) 

por lo tant·o. oc+p pu<H!e s"r la solución buscada. Puesto 

que • usual~ent~ es una función no lineal de p. se debe linea­

rizar f{x+p) y c<>ns~derar la función 

!·.,, f{-)+B ;; 2 
~- "f - - p ';:, 't! 

(A. 70) 

en donde Bes e< Jacob>ano de f(x) en x, o una aproximación a·él. 

Por supuesto. esta '1inearizac1Ón no es válida para todos los va-

lores de ,p. ¡p·or 1o tJO.,tu. se debe res tr'i ngi r el tamaño de p y 

considerar e'1 sn•Jl•uiiente :prnblema lineal restr'ingido de mínimos 

cuadrados: 

sujeto a '!' '1· '¡n P .J 
: "' rU 

(A. 71) 

(A.72) 
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siendo Dx una matriz diagonal con elementos diagonales positivos 

y A es el radio de la región en la cual la linearización deber.> 

ser confinada. La solución de las ecuaciones A.70 y A. 71, 

está dada por 

p( >. ) - ( B T. D2 • B + 
f 

en donde el parámetro .\ debe satifacer estas condiciones: 

l ) 

2) 

.\ - o 
>. > o 

y 

y 

; D,.: p(O); 

'ºx·p(>.) 

Estas relaciones sugieren este algoritmo simplificado: 

l. - Dado encontrar 

definido por la ecuación 

como A.72 se cumplan. 

.\K ¡:O, 

A. 73, 

tal que 

entonces tanto 

(A.73) 

(A.74) 

(A. 75) 

A.71 

1¡ r 2.- Sí ! D F(xK + PK )¡; < ,. D entonces calcular 

xK+l xK + pK; de no cumplirse hacer K+l K 
X • X • 

3.- Determinar A 
K+l 

para la siguiente iteración. 

Cuando .\ • O y la matriz B es cuadrada y no singular. en-

~onces la ecuación A.73 se convierte en 

T 2 -1 T 2 -1 N 
p(O) • -(B · Df·B) B ·Df·F • -B · F • p (A.75) 

el cuál es justamente el paso correctivo del método de ';ewton,· 

s) B es el Jacobiano; o es el paso correctivo del método oroyden, 

si B es una aproximación al Jacobiano. Para el método Hewton 

la dirección es independiente de la ecuación y variable de esca-

X 
respectivamente; en cambio para el método lamiento, Df y o 
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de Broyden esta dirección es independiente de Df• pero no.den •• 

Una curva típica en dos digensiones para p{ .\.) se 11uestra 

en 

Sl 

la Figura A.1. 

d;:: 11'0 p(O)I! 

" " 

De acuerdo a las ecuaciones A.71 y 

, entonces se tiene el paso de corrección 

A.72 

p(O) 

representado por el vector OB desda el origen nasta el punto 

6 de la Figura A.l; de otra forma, se determina el paso de co-

rección a partir d~ la intersección de la curva D x p( l.) y del 

circulo de radio 6 

METOOO DE POWElL. 

la principal idea del método h'ibrido de Powell {l97ll) es 1a 

de aproximar la curva p( J.) mediante una 1inea quebrada OAB 

tal cono se Guestra en la Figura A.2. 

la intersección rle OAB y el c'irculo de r<idio .a. ¡pue.:Je ser 

deter~inada analíticamente. En el método de Powe]l, :OA se 

encuentra en 1a direcci6n descendente mixi~.~. 9, defiITTirla pQr 
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CURVA TlPICA PARA P( :l.) USANDO EL METODO 

·HtBRIOO DE POWELL. 
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es decir 

lJ. 9 (A. 78) 

y en donde lJ es elegida para minimizar 16 función 

Q(u,g) - 2 (A.79) 

y como Q( u,g) es una función cuadrática de u, entonces 

lJ (A.80) 

Para simplificar, se definen estas cantidades escaladas: 

s -1 (A.Si) - Of·S·Ox 

f " ... F ( :-: ) (A.82) ~f 

¡;Íll Dx· pN 
-1 

- "'11 • F (A.83) 

g Dx· 9 BT· F (A.84) 

Ps _ Dx·pS - 119 112 .g (A.85) --------
lls·9" ¡¡ 2 

Habiendo calculado pN y pS , se ha definido por completo 

la 11nea quebrada En su trabajo original, Powell su-

giere varias formas de calcular el paso de corrección escalado, 

De la Figura A,2 es posible notar que, para el caso bidirnen-

siona.l, los métodos de levenberg-Marquardt (008) y de Powel l 

(OAB). son muy aproximados. Para el caso n-dimensional, la 

curva PK( A), tal vez no se presente en el plano pN y 
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sin embargo. los dos métodos aún r;:eneran pesos de c:orrec:c:ión 

similares. 

las propiedades de 

Oel método Leven-

Westerberg y Oirec:tor {1978). estudiaron 

los dos métodos anteriormente descritos. 

berg-Merquerdt resaltan sus caracter1sttcas 

c:ambio, del método de Powel 1 sobresalen sus 

de convergencia. en 

propiedades de efi-

ciencia co~putaciona1. E$~os autores desarrollan un algorit-

mo que retoma las ventajas de cada método y genera un paso de c:o­

rrección de longui tud máxima, que asegura 1 a convergencia. pero 

con el inconveniente de requerir 3n' + O(n) posiciones de memo-

ria en la cowput~d~r~. 

Chen y Stadtherr (1981 ), presentaron un 

sugieren una madi ficación al método híbrido 

objeto de mejorar ~u eficiencia y reducir 

trabajo en el que 

de Powell, c:on el 

los requerimientos 

computacionales cuando es aplicado a grandes sistemas de ecuacio-

nes. Las principales modificaciones son: 

1) Proporcionar un generador automático de escalamiento de 

las ecuaciones y/o variables, lo que incrementa drasticamente 

la eficiencia. 

2) Powell utiliza n" + O{n) posiciones de memoria para po-

der mantener la dirección de búsqueda a fin de que el Jacobiano 

aproximado, BK, eventualmente converja a la solución. Chen 

y Stadtherr encontraron que esto se puede lograr ·mediante la 
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simple reevaluación del Jacob1ano por diferencias finitas. 

3) Tanto el Jacobiano apro><inadc, BK, como su ir.versa, son 

almacenado,;. er. c1 :::étodo de Powell, requiriendo 2n' + O(n) po-

siciones de memoria; por su parte. Chen y Stadtherr sólo el::iace-

nan 1 os factores L y u de B K• uti 11 zando sólo n' + O(n) po-

siciones de memoria. 

Chen y Stadtherr ( 195.1), nuevao:cnte modifican el método de 

Powell, pero ahora aplicando el algor\t~o du Schubert (1970) para 

evaluar el Jacobiano y con especial orientación a la solución de 

gr¿nCes sistemas dispersos de ecuaciones no lineales. 

CONCLUSIONES ACERCA OE LOS METOOOS DE CONVERGENCIA LOCAL V EXP;.HDIDA. 

Es diflc11 designar un método en particular como extraordi-

naria~ente eficiente. Cada uno tiene ciertas ventajas Que 

lo hacen adecuado a determinadas situaciones. y ciertas desventa-

jas que lo convierten en prohibitivo para otras. 
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'll-aua 1mente. e 1 método Newton-Raphson se comporta adecuada­

aente al tener bueno-a estimados iniciales de x y cuando el Jaco­

bia110 es se11cillo y fácil de evaluar. exhibiendo convergencia 

cu•dritica que le confiere una velocidad razonable; sin embargo, 

uno ·de sus inconvenientes es el tener que evaluar el Jacobiano 

por compl~to en ceda iteraci6n, o en la mayoría de ellas. 

Por su parte, los métodos quasi-Newton requ1eren buenos es-

timados iniciales y puede abordar exitosamente problemas en los 

que e1 Jacobieno tiene cierta complejidad, puesto que no evalúe 

~l .Jacobiano verdadero. sino una aproximaci6n a ~l; sin embargo. 

n.o exp1ota el carácter disperso de la matriz Jacobiana y en los 

cálculos sucesivos inclusive se puede perder la disperst6n. 

'La modificación de Schubert induce y preserva la dispersión 

"Sin ~mbarg:o. introduce el problema de 

~ener ·que tii·ctorizar el Jacobiano en cada i t.eraci6n. 

La ~ropuesta de Ga1lum y Holland, preserva la dispersi6n sin 

>r.ec·u;rr;r a 1.a factorización del Jacobiano. pero todavía falta 

·p.r.ob:ar :su efici·encia en problemas complejos. 

'E·n ·cuant·o a los métodos de convergencia expandida, tales co­

~o ~l de ~owe~l y el de Levenberg-Marquardt, con sus respectivas 

~odificac*ones, parten de estimados iniciales medianamente próxi-

mo·s "' l.a solución y pueden abordar problemas con un Jacobiano re-

1.ativamente dificil de evaluar, puesto que combina las ventajas 

de conver.gencia ·global del procedimiento de Descenso Máximo, con 
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las propiedades de convergencia loc~l del Qétodo Broyden (en el 

caso del método Powell), y con el mé~odo Ne .. tcn-Raphson (en el 

caso del método levenberg-Marquardt); sin embargo, existe cierta 

dificultad en su implementación sobre probie .. as muy complejos, 

en virtud de qu& el algoritmo de estos métodos es poco flexible 

a los cambios estructurales del proceso al que se aplica y en 

ciertos casos sus reque~imientos computacionales son altos. exis­

tiendo una fuerte tendencia a producir un conjunto de ecuacíones 

mucho más denso que en el método de Newton. 

Se han realizado numerosos intentos por comparar los dife­

rentes métodos existentes: sin embargo, son muy pocos los traba­

jos cuidadosar.1ent.e ruo1iz~d-o-: "''respecto. La única forma 

realmente confiable de comparar varios métodos consiste en apli­

carlos a problemas t1picos reales, pero con una cuidadosa selec­

ción de las bases de comparación y requisitos de ir.iplementación 

(precisión de la computadora u,.;,da, pr\Jeb<1s de terminación para 

cada método, etc.), para que un método sea realmente cor.iparable 

con otro. Un criterio de prueba esencial es la velocidad de 

convergencia, la cuál no siempre es posible medirla bajo las mis­

mas condiciones para los diversos métodos; Dennis y Moré (1977~. 

elaboraron un estudio acerca de los criterios que deben tomarse 

en cuenta al evaluar la velocidad de convergencia. 

Con respecto a la eficiencia de cada método se puede afirmar 

que. en forma genere1~ no pueden ser comparados totalmente. 
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lo anterior significa que existen numerosas bases de compa­

ración. tales co~o la mayor o menor complejidad de las ~structu­

ras del proceso qu1mico al que se aplicarán, el grado de no li­

neari dad de las ecuaciones descriptivas, velocidad de convergen­

cia. requerimientos computacionales. caracterlsticas de la compu­

tadora usada. etc. Ademñs. varios de estos criterios no pue­

den ser satisfechos simultánearaente; por lo tanto. un e1étodo 

puede cump 1 ir adEcuadamente ciertos requisitos y ser totalmente 

inéficiente para otros. Por todo lo anterior se considera 

que las pruebas de eficiencia con mayor validez son aquellas que 

son realizadas sobre problemas reales. y no unicamente en an~li­

sis de tipo teórico. 

Existen varios trabajos en los cuáles los métodos de solu­

ción de ecuaciones no lineales. son probados en problemas reales. 

Mah y lin (1980). realizaron una comparación de los métodos 

Broyden-Schubert. Newton con diferencias finitas y an método hl­

brido de los dos anteriores. aplicados a cuatro prob1e'11as real·es 

diferentes. bajo d;versas situaciones. obte:nie.ndo v.aliosos cr:f­

terios de comparación y esferas de ap1icaci6n de cada uno. 

Shachilm (1985 a), realizó una comparación entre cinco pro­

gramas de computadora que manej<1n los métodos de Brent, 'Brown, 

Powell, Homotop•a-continuaci6n y un método resaltante de combin~r 

los métodos de Newton. Levenberg-Marquardt y Homotop1a-cont;nua­

ción, aplicados sobre diez diferentes problemas reales. 
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Uno de los trabajos raás completos es el desarrollado por 

Hiebert (1982), al comparar ocho progr<1mas de computt.dcra que 

emplean diferentes versiones de los métodos de Brent, Brown, Po­

well y quasi-Newton, ap'licados a una serie de veintitrés proble­

mas cuidadosamente preparados para hacer resaltar las ventajas 

y desventajas de cada método. 

Sh~cham (1985 b). presentó un trabajo en el cuál empleó doce 

problemas representativos de algunas ~reas de la In~enieria Qui­

mica, ademis de los usados por ~oré (1981). Propone un algo­

ritmo. denominado CO~LES. el cu¡l es c~paz de manejar ecuaciones 

bajo restricciones11 tanto flsici!S cómo absolutas. Las res­

tricciones físicas son aquel las orlg1nadas por los fenómenos fl­

sicos que representan el sistema de ecuaciones, de aquí que sea 

posible obtener una soluc1ón motemiticbn1~nte v¡lida~ pero que no 

sea practicl!.mente admisible por no satisfacer las restricciones 

físicas. las restricciones abso1utas son aquellas ori9inadas 

por el ltruitado intervalo de deftntci6n de algunas funciones ma-

temáticas. En el algoritmo CONLES, las restricciones abso-

l utas son manejadas con 1 os métodos fle.iton-Raphson o Broyden; en 

cambio las restricciones fís1c3s son convertidas en restricciones 

absolutas mediante el uso de funciones de ponderación. o maneja­

das directamente em~leóndu 1~~todu~ de lio~0top1a-·continueci6n, 

además, al identificar una matriz singular emplea una modifica­

ci6n del m~todo levenberg-Mar·quardt. La efi~iencia del mito­

do se ve incrementada con 1a lncorporccié1n dt~ una nueva técnica 
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de descomposici6n de sistemas de ecuaciones en bese a operac;ones 

de partición y separación ("tear;ng"), las culiles son descritas 

como parte del Apéndice 8. 

lo anterior ilustra una reciente tendencia hacia el use de 

varios métodos combinados con el objeto de crear algoritmos más 

versátiles y eficientes y es precisamente esta idea la que motiva 

el desarrollo de los métodos de convergencia global, representa­

dos por los rnétodos de Homotop>a-Continuaci6n. 

A.11. METOOOS DE CONVERGENCIA GLOBAL. 

METOOOS DE HOMOTOPIA-CONTINUACION. 

En la sección anterior se mostraron varios métodos. los cuá-

les. en general. convergen a una solución. 
... 

X de f(x)-o. sólo 
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si las aproximaciones iniciales son suficientemente cercanas a xtt 

Esos métodos son esencia1mente 1ocales, y a pesar de que sus 

propiedades de convergencia local a~t~n bien d<>finidas, esto no 

es garant~a de que logren la convergencia a partir de valores 

in;ci~les arbitrarios. Si bien es cierto, les anteriores mé-

todos tienden a forzar la convergencia mediante el ajuste del ta­

-~~o y direcci6n de cada paso de avance y b~squeda a fin de ase­

gurar la disrninucién de ~na ciertll norr.ia en cada iterac16n, pero 

aún su reducción d~ le norma no asegurd 1a convergencia global, 

presentando en muchos casos cierta inestabilidad, aún para puntos 

cercanos a 1~ solución. 

Recientemente han sido desarrollados una serie de métodos 

tendientes a ampliar P.l dominio de convergencia de un cierto mé­

todo.o alternativamente. ope~ar como un procedimiento para g&ne-

rar estima~os inicinles suficientemente * cercanos. a x. part i ende 

de valores arbitrarios para "º· para luego ser aplicados a los 

métodos de la secci6n anterior. 

Estos son conocidos b~jo v.arias denorninaciones: métodos ce 

homotopia. métodos de continuación,. métodos de carga incremente.1 

o métodos de inserci6n. Ficken (1951), introdujo por vez 

primera el término ºmétodo de continuación 11
,. referido a los as­

pectos teficos de esta técnica al ser aplicados a ecuaciones co• 

operadores. Sin embargo, la primera aplicaci6n como un mét~-

do práctico en ln soluci6n de sistemas de ecuaciones no lineales 
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fué sugerida ;:ior Oavidenko (1953). A partir de ese trabajo. 

se han realizaéo notables progresos en el perfeccionamiento de 

este método, a la luz de las actuales facilidades computacionales 

y aunque su uso es muy común entre mateaáticos, su introducción 

al campo de la Ingenier~a Ou~mica es reciente. 

El proble1:1a básico es encontrar la solución de un sistema 

de ecuaciones no lineales, del tipo 

F(x} = O (A.86) 

el cuál est~ definido en R" +Rm. 

Asimismo, se considera un conjunto de funciones 

G(x) ~ O (A.87) 

def1n1do en Rn..,..Km. e1 e-u.di tiene un conjunto u~ ~ú1u<:.iÜ.-. ya i.:.o-

nocido, o es susceptible de resolverse con facilidad. 

la tarea del método de Hornotopia-Continuación es la de rea­

lizar una deformacibn continua de la función G(x), cuya solución 

es conocida, hacia la función F(x). cuya solución es la deseada. 

Esta deformación es acompa~ada por la creación de 

H(x,t) (A.BS) 

que es una función definida en Rn+l -+ Rm. la cuál contiene un 

parárnetro adici~na1. t, co~ocido có~a parámetro o factor de ha-
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motop1a, y que adquiere valores entre O y 1. Por lo tanto, 

existe un campo unidirat?nsio:-:~1 y contí.nuo. T, conocido como ruta 

homotópica y que une la solución del sistema en A.87, con la so-

lución del sistema en ~.85. Visto de este modo. la ecuación 

A,88 es una función de x(t) y cont'inua p.ara t: por lo tanto. 

es posible resolver una secuencia de subproblemas con t decre-

ciendo desde l hasta O, usando 13 solución de un subproblema como 

el estimado inicial para el sl9uicnle y eventualmente alcanzar 

la solución del sistema or1g1na1. F( ... ) ~o. en x(O). 

Las condiciones límite de la ecu3ciÓn A.88 son: 

a t=O : H(x.O) - G(x) ~ O (A.89) 

cuya solución, en ~º. es conocida. 

a t•l : H(x, 1) ~ F(x) • O (A.90) 

que representa el problema original a ser resuelto; por lo tanto. 

existirá alguna X • tal que F(x) - O, y que ser~ la solución. 

La famili4 de funciones representada por 1a ecuación A. 88, 

puede adquirir varias formas, siendo las más comunes las de tipo 

lineal, llamadas así porque H(x,t) es lineal en el parámetro t: 

H(x,t) = t F(x) + (1-t)·G(x) =O (A.91) 

o bien: 

H(><,t) = F(•) + (t-1)-F(xº) o {A.92) 
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Dos ejemplos de ec~aciSn homotópica lineal son: 

1) Homotopia de Punto fijo.- En este caso la función G(x) 

puede ser reescrita como un problem1 de punto fijo: 

G(x) - x - xº (A.93) 

y a partir de la ecuación A.91. se genera 

H(x.t) • tF{x) + (1-T) (x - x0 ) (Á.94) 

Z) Homotopía de ~ewton.- Se llama asl por su relación con 

el método de Newton (Garcia y Zangwill (1981)), al definir 

G(x) • F(x) - F(xº) 

y a partir de la ecuación A.91. se genera 

H(x,t} tF(x) + (1-t) lF(x) - f{xº)] 

F(~) - (1-t) F(xº) 

(A.95) 

(A.96) 

(A.97) 

Es posible generar ecuaciones homotópicas no lineales, me­

diante la adecuada definici~n de G(x). 

HOMOTOPIA DE NEWTON Y DE PUNTO FIJO. 

Para la Homotopía de ~ewton, una secuencia de valores de t 

son seleccionados. resolviendo la ecuación A.97 para x, usando 
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el método de Newton en cada valor de t. con la soluci6n previa 

utilizada como punto inicial. Este procedimiento es mostrado 

en la Figura A.3. en donde a representa el punto inicial, a tat 2 , 

para el método Newton. el cu41 itera entre y e 

En este procedimiento basicamente se va siguiendo la secuen­

cia de cambios en t. prestdndo poca atención o la rut~ homotópi~a. 

Wayburn (1953), pi·esent6 un ajcmp1o de ap1icaci6n del m6todo 

clásico de homotopia de Newton. en el culil destaca el principal 

defecto de éste. y que es él que la ruta homotópica no siempre 

obtiene una convergencia directa. sino que puede presentar algu-

Can el objeto de ilustrar esta clase 

de comportamiento, se elige esta función 

f(x) = X 30x' + 280x - 860 = O (A.98) 

Al aplicar el método Newton-Raphson a la ecuación A.98. se 

encontró que. a part.ir de un estimado inicial xº • 12.6, existe 

una raíz posit;va en x" ~ 15. 5506. tal y cómo se muestra en la 

Figura A.4; sin erabargo, para valores de xº < 12.6, el método 

Newton-Raphson no converge. 

Aplicando el método de Homotopía de Newton. ecuaciones A.95, 

A.96 y A.97. al problerno de lo ecuación A.96. se encontró la so-

lución mostrada en la figura A.5. Se pueden observar seis 

rutas homotópicas, correspondientes a valores iniciales. x 0 • de 

-5. o. s. 7.418. 1 5_. 20 y 30; las rutas para 5 y 12.5819 
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son coincidentes, y las rutas para 7.418 y 15, también coinciden, 

La secuencia de valores que se usó fué de O, o. 1, 0.3, 0.6 

y 1.0. Debe notarse que para x 0 mayor de 12. 5819 no hay 

puntos de retorno y la convergencia a 
,,. 

x es rápida; en cambio, 

para puntos menores a 12. 5819, se logra la convergencia, pero 

con varios puntos de retorno, e inclusive, para se pre-

senta una ruta muy rebuscada. Se puede afirmar que, e•l este 

caso, el método de Homotopía de Newton no es competitivo con el 

método Newton-Raphson. 

Aplicando la Homotopla de ?unto Fijo, ecuaciones A.93 y 

A.94, al problema de la ecuación A.98, se encuentra la solución 

que se muestra en la Figura A.6. observándose una ruta más simple 

pero que aún presenta varios puntos de retorno. 

Para problemas más complejos a veces se generan rutas home-

tópicas excesivamente rebuscadas y que acrecentan los requeri­

mientos coaputacionales para su definición, tal como la mostrada 

en la Figura A. 7, que fué generada a partir Je un problema pro-

puesto por Kubicek (1976). 

Una posible solución a las desventajas de la homotopía de 

Punto Fijo y de Newton, es seguir más de cerca la ruta homotópica 

en sí misma, más que seguir los incrementos en t. 
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KOMOTOPIA DE l0•6UITUO OE ARCO DtFERENClAlº 

We•burn (1983), propuso un a6todo en el que el conjunto d• 

ecuectones no lifte•les es refor•ulado como> un conjunto de •cue­

ctones dif~r~nciales ordineries staultánoas, qua son dtferencta­

des con respecto • une longuitud de arco, r, de le ruta homot6p1-

ca. Por fortuna. las ecuaciones dtferenctales pueden ser r•­

sueltas efice~•ente por a4todos conocidos, 

?art1~ndo de la ecuactón hoaot6pica A.97, se hace una sus-

titución con 

• • l hest• 

1Íll • l-t. ':/ !!Oiguiendo la rutd homotóptca, T, desde 

•• O; 

(A.99) 

a • • l. lill sol ... ct6n es : 0 • !"ientras que a 111 • O, la soluci6n 

es • • que represente le ret~ buscada para F{•). 

(A.100) 

q..,e cont1ene n ecuaciones para n+l funciones tncognit•s de r, 

x 1 (r), •z(r)., ••• ., "°'n (r), • (r). 

El vector [(d></dr)l , d •ldr]T , es uno del número infinito 

de vectores ""'los de le •atri~ Jacobtana n ~ (n+l), correspon­

diente• l• d•ri~•~ión total de ~(~.~ ). 
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51 {d)\/dr)T. d lil/dr)T 

satisface a (dx/dr)T (dx/dr) + (d •/dr) 2 - 1 (A.101) 

entonces la ecuación A.100 se trnsforma en: 

(dx/dr)
2 

+ (d 1li /dr) 2 • 1 (A.102) 

o sea. 

(A.103) 

lo que representa al Teorema de Pitágoras. Por lo tanto, dr 

es la longuitud de arco diferencial de la rut .. entre dos puntos 

en el plano (x, l!J ). 

Para el caso general: 

_.!!L - ; 
dr 

~-"l!J 
dr 

y el problema se reduce a resolver 

t F•(x) - F(xº) ] -"-

.T 
X ... .X + 

con las condiciones inici4les: 

x(O) - x 0 

,¡,(O) • 

(A. 104) 

(A.105) 

- o (A.106) 

(A.107) 

(A. 108) 

(A.109) 
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Las ecuaciones A.106. A. 107. A.108 y A.109. cons-

tituyen un problema de valor inicial (PVI) para un sistema autó-

nomo de ecuaciones diferenciales ordinarias ir.p11citas y no li-

•ea1es, en donde nxn. F(xo) es un vector 

nxl. x es un vector de columna nxl. y 111 es un de columna 

escalar. Estas ecuaciones deben ser resueltas mediante un 

•étodo ex?l~cito para ecuaciones diferenciales. tal cómo el méto-

do Euler-Newton (predictor-corrector). o sus similares. 

Un algoritmo general para el Mitodo de Hoaotop~a de longui­

tud de Arco Diferencial fué presentado por Seader (1985): 

1.- Partir del problema 

i-1.,2 • .,n 

2.- Construir una ecuación homotópica. con t 

en donde: 

con: 

t 0 ::¡ t ::¡ tf 

conocida 

F. 
1 

a 

Xn) - 0. para 

(A. 110) 

3.- Convertir a un problema de valor inicial. con ecua~iones 

diferenciales ordinarias en términos de longuitud de ar-

co. r. y haciendo 

dx 1 • -- - o dr 
(A. 111) 
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- 1 (A.112) 

4.- Seleccionar un valor para una variable Independiente, n, 

para prevenir la singularidad en la matriz Jacobiana y 

combindr las ecuaciones para obtener derivadas en forma 

¡, n+l l'" dx + 2= --L + Yj (A.113) 
dt j=l 

1 jptr 
L . ~ti . 

con: y ~ T -~!!.l-

" ax 

-1 -~~L -~~L T Jacobiano de sin 
n ¡¡X ax 

-~:L 
dx 

Y· j = 1, 2. . n-1. 'lf +l, • n+l 
dt dt 

5.- Calcular el predictor de Euler, para cierto ti. t: 

n n-1 f dx. J X. X. + ll r _-d~L . j=l,2, n+l (A. 114) 
J J 

6.- Resolver las ecuacione_s de hornotopla a un x,,.. fijo .. para 

x • con j=l. 2 ...... jí-1. 1r+l, ..... n+l; mediante el método 

Newton como corrector para ~inirni2ar el error de trunca-

ción en la etapa de integración: 

xlll 
J 

m-1 
". J 

(A.115) 
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7. - Prueba de con"ergenc 1 a. 

homot6pica est¡ completada. 

se lo9ra, regresar al paso 4. 

Se verifica si la curva 

Si la convergenc i 11 no 

Los método'!<. de hoaaotopta cl&sicos, a pesar de comportarse 

exitosamente dentro de un dom\nio de convergencia expandido, t1e-

ne varias desventajas. Una de las m&s serias es la referida 

a un comportamiento puramente matem&tico, que se presenta cuardo 

la ecueción homot6pica. en cue1~squfc~~ d: ~u! fn~mas. no rep~•­

senta un proceso f~ s 1 ca•ente existente, en es pee 1 al durante 1 a 

soluci6n de las etapas intermedias del procedimiento, encontr&n­

dose casos en que al resolver algunos problemas intermedios (es 

decir. cuando el par,111etro de homotopia, t, no ;is igual , ni a 

cero, ni a uno). involucran fracciones molares negativas. 

Ante esta situ41.ción. \lickery y Taylor (1986), proponen un 

método que toma mayor ventaja de las caracterlsticas ftsicas del 

problema. Puesto que la no idealidad de los valores termodi-

n&micos usados. especialmente los valores para K y las entalplat, 

son la causa de la •ayor1a de las dificultades al resolver 1as 

ecuaciones de los •odelos del proceso, los autores crearon un ti­

po de homotop~a que re111ueve la 111ayor,a de las condiciones no 
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ideales del problema original. con el objeto de s'lmpl1f1car la 

aproximación inicial, y si:in agregadas en forma gradual conforne 

el parametro de homotop~ ... t. se lllueve de cero a uno, a fin de 

lla;~r a la solución en forma más eficiente. 

Vichery y Taylor aplicaron su método a problemas de separa­

ción y como aproximación inicial redujeron los valores de K a s~ 

forma ideal y la ental?>a fué tomada como le de una mezcla idea:: 

las condiciones no ideales se .agregaron en forma de ecuaciones 

para K y la entalpta,en func,on del par&metro áe homotopta. 

Durante las pruebas de su .. ~t-odo, estos autores encontraron 

que a pesar que algunos pr~blemas intermedios no fuéron sistemas 

fisicamente reales. el proced•miento los manejó adecuadamente. 

El método opera sobre 1as ecuaciona~ diferenciales de homo­

topla (EOH), y en su imploementisción original utiliza el método 

Euler-Newton para reso1ver1·as, a través de un procedimiento q•Je 

los isutores describen deta11adamente. u,., diagrama de fluJO 

resumido de este métodi:i se muestra en la fi9ura A.8. 

Como sus autores lo in<:t•can, la homotop~a termodinámica r.o 

pretende sustituir a~ método lilewton-Raphson en la so 1 uc i bn e e 

ecuaciones no lineales. sino m3s bien es un intento por incremen­

tar el número de problemas en los cuáles el método Newton puede 

ser empleado con efici·encia y versatilidad. De este modo. 

st dos métodos estan d1s~onibles, ser! posible elegir el mSs pre­

ciso. y s' ambos son igua1ment<? i>recisos. entonces la elección 
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será en función del más eficiente en el aspecto computacional. 

E':itos métodos estan recihiendo una creciente ~tencióo y a 

partir del trabajo de Kub1cc~ ( 1976), se han presentado muchas 

variaciones a estd ticnic3. sobrQ todo en cuanto a S1J i~plernenta-

ción en base a difer~r.tes rnétodos de solución de ecuaciones di-

ferencidles o en cuan~c a su eficienc1a computacional. 

Se han elaboriOdo varios algoritmos integr~dos en grandes 

programas de computodora, sobresaliendo el ACM 502 d" Kubicek 

(1976). el CJ 110 d" Abbott (1980), el ACM 555 de Chow-'forke 

(1980) y el ACM 596 de Rhe1nbo1dt-Burkardt (1983). Allgower 

y Georg (1980) presentaron una amplia introducción a los métodos 

de continuación~ en base a un detallado análisis de sus propieda­

des. Den Heijer y Rheinboldt (1981) estudiaron las propieda­

des de convcrgenci3 de estos métodos junto con técnicas de tipo 

Newton y quasi-l~ewton. 

Estos métodos son 1os más promisorio~ en la. solución de 

ecuaciones no lineales. A pesar de ser manejados por los 
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matemáticos desde ~ace más de diez años. en general, son métodos 

de incorporación reciente a la lngenieria Qu)~ica y por lo tant~ 

aún no han sido a>l1cados con arnplitu~ a problemas t,picos y se 

carece de comprobac,ones que promuevan su acep~ación. 

Shltcham (198;;', cornp~ró los méto<lcs de homotopia con otrc5 

cuatro métodqs ( Sn;• :;, Srown, Newton y Levenberg-1'.arquardt); s. 

conclusi&n ful que -~ método h•br1do de Newton-Raphson, Levenber; 

Marquardt y de hor:-.otopia. fué 1>l ·que más éxito obtuvo al s<:• 

aplicado a die2 p•c~~~~8S típicos, y destacó que el método r\br'­

do e1 el que r.1ás S.€' ~?rOl(l:na a -.~n l-:étodo Gcner~l de solución e.a 

ecuacion~s no 1inea~e~~ 

L~s métodos conoci~~s de homotopla presentan varias desven­

tajas. como son e1 re~uerir e1tu~ ~~cursos campytacionales. y pa­

ra algunos problemas tlpicos no son competitivos con métodos ~!~ 

simples. Otra desventaja ''"; su poca flexibilidad los 

cambios en la estructura de los problemas a los que se aplica~, 

requiriendo una cuidadosa selección de las funciones de iteraci6r 

y se requieren reglas confiables en la elecci&n de una adecua¿~ 

estrategia de cálculo. 

Es bien conocid~ que en muchos casos. el método Newton tiene 

propiedades divergentes. La mayorla de l~s veces este pro-

blema de divergencia es abordado eligiendo nuevos estimados ini­

ciales con la esperanza de que el procedimiento converja y en ca­

sos extremos no se abandona .:!1 .método y for:zando la convergencia. 



no importondo el número tolal de iteraciones. 

Ante esta situación. los métodos de homotopla tiener. ..... a. 

exitosa participación. en cuanto a que generan estimados inic~!­

les adecua~os en un n~mcro razonable de iteraciones. en coMp~~!­

ción con el intento de convergenc1a forzada. 

Es de aceptacién general ::¡ue 1 a aproxi~áción homotópic.:: :s 

más lenta en algunos casos. al menos e un orden de magnituC .. ~ .. 

comparaci6n con el m~todo .Ncwton-Raphson. Esto es verdac _ 

cuanto a que se intenta seglJlr la tr~ycctoria homot6pica en ~~~-a 

muy ojustada. Sin embargo, para la mayoría de las aplicac•:­

nes en lnger,ierla Ou~rnica. es posible adoptar una estroL~gi~ t~­

ferente, siguiendo la ruta homotópica en la forma más holgada ~~e 

seo posible, con 13 seguridad de que el punto final de las tr•­

yectorias es lo suficientemente aceptable como para producir :a 

aproxi1naci6n final a la soluci6n mediante un m~todo m&s simple. 

Otra ventaja importante de los procedimientos de homoto;;;a 

es su capacidad para manejar con éxito un Jacobiano singular. 

Se puede afirmar q•1e el método de homotüp;a es superior " 

los m~todos de tipo Newton en cuanto a lograr la convergencia =• 
problemas complicados y que el tiempo de cómputo puede consice­

rarse como comparable. 

Se continúa investigando en busc,, de lograr una mayor ef~-



422 

cie~cta y competividad con métodos de estructura más simple y qqe 

exploten de m~jor manera ~1 uso de los robustos métodos existen­

tes ~ara la soluci5n de ec~aciones diferenciales ordinarias~ 

Un pro~isorio esfuer20 está siendo realizado al desbrro1lar 

siste~~~ eKpertos. los cuáles automaticamente deter~inan la natu­

raieza de las ecua .. :io"les a ser resueltas y proporclonan varias 

estrateg\as viables de solución. Hilliams (1982). propuso 

un paQuete conocido c~~o SOLv;::¡¡, e1 cuál realiza el análi-

sis de ~~ c1er~o slstt~~ de ~cuacione~ ) genera una 1ista rle mé­

todos y proced1m1?r.~os adecuados ?ara su so1ución. 
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APENO ICE 8 

METODOS DE SDLUCION DE MATRICES DISPERSAS. 

los modelos que descr1ben las diferentes operaciones unita­

rias de un proceso est4n compuestos por ecuaciones diferenciales 

parciales. ecuaciones diferenciales ordinarias. ecuaciones alge-

sin embar-

go. uno o más pasos en e1 procedim1ento de su solución numérica 

frecuente~ente requiere la solución de sistemas de ecuaciones a1-

gebraicas lineales. 

Estas ecuacio•1es tienen una. estructura peculiar. caracteri­

zada por el hecho de que algunos de sus elementos tienen un valor 

diferente de cero, y otros son igual a cero. combinados en 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 su den-

:1 
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sidad, es decir, de 1a relación entre el número de elementos di­

ferentes de cero y e; número de elementos totales de la matriz. 

Se har. ;iropue;to vl!ril!s ideas que intentan definir una matriz 

dispersl!. Rice (';983), la define como una matriz en donde 

la i=aycr\a de sus e1ementos son cero. Tewarson (1973), cla­

sifica una mat,..iz ,.,,., como dispersa, si tiene de dos a diez 

elementcs diferentes de cero en cada fila, para altos valores de 

n. Para propós•t.os prácticos es adecuada la definición pro-

puesta por lluff(1977,. quién considera una matriz como dispersa 

taje y/o 

de la que :ierta ventaja puede ser obtenida del porcen­

distribu':o5n de los elementos igu~tl a cero, y estas 

ventajas se hacen ev;dentes t;snto en la red•1cción del almacena­

miento de datos, cómo en el número de operaciones aritméticas 

r'!'" l izadas. 

La mayoria de los sistemas de ecuacione5 lineales tienen una 

solución. la cuál es obtenida por métodos directos, métodos ite­

rc.tivos o métodos esceciales para cierto~ tipos de matrices en 

particular. A mediados de los sesentas. fuéron desarrollados 

varios ""'.étodos direc':.os, basados en las técnicas para matrices 

completas del tipo de reducción de Gauss~Jordan y de eliminación 

de Gauss, los cuáles toman :poca o nula ·ventaja de la presencia 

de los elementos igua! a cero. 

Para sistemas de ~~uaciones grandes y medianamente dispersos 

los mé-:;.;.dos del tipo de Iteración de Jacobi y de Iteración de 

Gauss-Seidel, fueron aplicados para obtener resultados aproxima-
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ilos. Sin embargo. para aplicaciones t1picas dentro de la si-

~u1a~i6n y d1sefio de procesos. lo~ sistemas de ecuaciones li~ea-

1-es son de varías decenas de rni les de ecuaciones. por l;i ter to 

se h~ce neces~rio reordenar las matrices dispers~~ con ~l obje~o 

·d~ organizar $US elementos en ciertas es~ructuras adecuadas, cómo 

1.as rnostrad1>s en 111s Figuras B. l B. 2, y que facil iter. su 

;posterior eva1uací.án numér1c3 utiliza.ndo !T'létodos directos es;:e-

c'ia1mir?r1t.c di?'51'r'rol1ados. usua.1r:lente en base la elíminaciór de 

Gauss. 

En la Figure B.1 se representan ciertas estructuras orgari­

zadas en cuanto a 1os eleme~tos matricia1es; en cambio, en la Fi­

_,.gura B ... 2 1a or9ani~ac1Ón t~ ,e;-; fcrmJt. de bloques de submatrices~ 

·en ~mbos casos1 se representa con a los elementos diferentes 

,d-ec-ero. O es un ~1emento o regi6n co~ volar cero. cada cuadrado 

'r.ep·resenta un bloque de elementos. algunos de l;is cuáles o tocos 

son ·di~~rentes de cero. y una l~nea o tri&ngulo contiene algunos 

~ todos 5us elem~ntos diferentes de cero. 

Los mitodos para reso1ver en forma e~iciente grandes sis:e­

mas de matrices dispersas. se orientan primordialmente a: 

1) Reducir el alma.::enamiento de datos; especialmente los 

elementos con valor constante o :on valor de cero. 

2) Mínimi~ar el tiempo requerido para recuperar los datos. 

3) Reducir el número de operaciones aritméticas, especio'­

mente las multiplicaciones y divisiones, las cuáles re-
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[~ [~] 
DIAGONAL (O) TRIDIAG~L (TDF) 

[~ [~] 
DIAGOl!Al MULTIPLE (MOF) TRIANGULAR CON BORDE 

(BoTF) 

[~] [~ 
TRIANGULAR ·INFERIOR (LTF) TRIANGULAR SUPERIOR (UTF) 

FIGURA B.l. ESTRUCTURAS ORGANIZADAS DE MATR1CES DISPERSAS 

ELEMENTO POR ELEMENTO. 
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DO 
DOO 

ººº ººº DO 

TRIOIAGOllAL (BTDF) 

o o 
DO O 

ººº o ººººº ººººº 
TRIANGULAR WfER!OR CON 
BORDE {BBLTF) 

o b 
DO o 
ººº o DDOOO 
000 o 

TRIANGULAR lf\IFE!l!OR CON 

DOBLE BORDE (DBBTF) 

FIGURA B.2. ESTRUCTURAS ORGA!HZA.DAS DE MATRICES DISPERSAS 

EN FORl'.A DE BLOQUES. 
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quieren más tiempo de cómputo que las sumas y restas. 

4) Mantener la estructura dispersa durante los cálculos. 

Por eje111plo, c.:>r·.siderar el problema de re!>olver un sistema 

de ecuaciones lineales del tipo Ax + b, en donde e 1 crder. sea 

de n - 1000, con r- 2000 elementos diferentes de cero. Si 

se utilizára la estructu··~ de matriz completa serla necesario al-

ml'i.cenar n"' elemento'S.'I o 

998,00~ de esos elementos 

S.f.!~ .. un millón de datos, pero ,;:erca d~ 

Al emplear la elimi-

n.eción de Gauss en l.a solt.1ción numérica. s.e neeesi:tar1an cerco 

de 1/3 n' operaciones ,:,r\tméticas, por lo tanto, para resolver 

el s;stema se realizar;an operAciones del orden de un billón; y 

s~ ~na oper~ci6n b~~ic~ ~~ realiz4d& en un micro-segundo. en~on­

.ces el tiampo de proce~olr.1ie..,to del sistema ser-á de ml1 ~~~•J1'ldos. 

En contraste, Al utilizar la representación dispersa, sólo 

los elementos de A diferentes de cero y sus factores triangu-

lares ;nf~ri~~es y superiores. serán almacenados~ ParA casos 

t'i:p~c<>s. los facto,.es t.-Uan9.ilares pueden ser almacenados c:on 

donde, "1 "' l a 3 y i.: 2 " S a 20. 

k
2 

r operacioneo;, en 

Esto implica almacenar 

menos de 10,000 elemen~os y realizar cerca de 20,000 operaciones 

en a:proxtmadamente 20 mili-segundos. 

Usualmente, todas las rutinas para resolver matrices disper­

sas con~ideran una fase de reordenam!ento y una fase de solución 
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num~rica. 

La fase de reorce-~~iento tiene como finalid~d principal el 

conver~1r la matriz Ce ~currencia, es decir. lo matriz que repre-

sent~ la relación si~?~e y directa de las ecuaciones y variables 

desc~i?tivas de una o~e~ación unitaria en particular o de un pro-

ceso en general. en ur.~ natriz con una estructura bien definido, 

que facilite su poster,or ~anejo sin que sea reducido su carácter 

disperso; .adicionol~e- ..... :.e. se pretende obtener una secuencia de 

eleme~tos co~ los cu~~e~ ~e~l1zar un pivoteo durante la ~tapa nu­

mérlca y asegurar ~a e~~abilidad del procedimiento. 

i...c converc¡encia del 

sistema reor¿~nado. h~c~a una solución que satisfaga a las ecua-

8. l. ETAPA DE REOR~~~A~IENTO 

la tarea inici,a :je esta etapa es conoertir la matriz de 

ocurrencia en un<>. ma":O•oz que adopte alguna estructura del tipo 

de l<>.s mostrddas en las Figuras B.1 y B.2. 

El ras9~ co~Gn de •~tas estructuras es el de poseer un arre-
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glo diagonal o triangular de los elementos diferenles de cero. 

La elección d?. estas estructuras no es de ningún modo arbi­

traria. tiene su funda=ento en las caracterlstlcas propias de los 

sistemas dispersos. Como será analizado en la siguiente 

sección. la mayori.a de los procedimientos de soluc1ón numét"ica 

están basados en la eliminación de Gauss. la c~ál al ser aplicada 

a ~atrices dis?ersas produce un llenado potencidl de la matriz. 

En efecto,. e1 llenado puede ocurrir potencialmente en las inter­

scccio,,es de las •1 columnas diferentes de cero" de la fila de pi·­

voteo a ~a derecha de la diagonal. con las "filas diferentes de 

cero" de la columna de pivoteo ~bajo de 1a diagonal. la "co-

luGna diierente de cero" significa que la fila tiene un elemento 

diferente de cero en esa colu~na; y la "fila diferente de cero" 

significa Que !a columna tlene un e1emento d'ferente de cero ~~ 

esa fila. El llenado ocurre "potencialmente" porque puede 

ya existir un e1emento diferente de cero en una intersección dada. 

Por ejemplo, en 1;o F;gura B.3 A se muestra un~ rn~triz de 

ocurrencia tipica. en donde lds representan la ocurrencia de 

una variable ein JJJ.na cierta ecuación .. En la figura B. 3 B 

se pres~nta 1~ m~sma matriz. después de haber realizado el primer 

paso de la eliminación de Gauss, notándose que el llenado se pro-

dujo en las pos;ciones (4, 4). ( 4. 7) y 

con F a los elementos que se ••cre~ron''. 

(4,10). representando 

Esto sugiere que 

~anteni~ndo el número de ta1es intersecciones a1 mln;mo~ el lle-
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nedo también puede ser mini~izado. 

Por todo 10 anterior, la estructura cero/diferente de cero 

más desea~le es la mostrada en la Figura B.3 C, la que es conoci-

da cómo For~a TriangJlar Inferior (FT!). Se puede notar que 

no existen "columnas diferertes de cero" a la derecha de la dia­

gonal. por lo tanto, no se :>roducirá llenado durante la solución 

numérica. Sin emb~rgo, e~ la práctica no es muy comtin encon­

trar esa estructura definid-' con claridad, por lo tanto, se pre­

tende lograr una P.structura lo más prÓxlma posible a la Forma 

Triangular, de aqu~ la varledad de formas mostradas en las Figu-

ras B.l y B. 2. Se puede deducir q,e si no es posible evi-

t·ar totalmente el llenado de la matriz, al menos se pretende li­

mitarlo a ciertas áreas de la misma. 

Otro objetivo importante del reordenamiento es el descompo­

ne.r u-n grn.n sistem;,. de ecuaciones y variables. en una serie de 

subsi·stemas más pequeños, susceptibles de ser resueltos uno por 

uno, en c;rto orden y obtener la solución del .o;istema original. 

Esto es de gran importancia, puesto que los sistemas que se gene-

en 

no es 

la si·mulación y diseño de procesos 

posible ·re!>olverlos corno un todo, 

son de grdn tamaño y 

siendo necesario des-

com·ponerlos en subsistemas más pequeños y manejables, formando 

bloques, cada uno de los cuáles puede representar una operación 

unitaria o una serie de operaciones unitarias interconectadas, 

lo que da origen a las estructuras de bloques de la Figura B.2. 
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De manera general. las técnicas de reordenamiento se clasi­

fican en dos categorías:· técnicas a-priori (o de dos pasos) y 

técni~as locales (o tle un paso). 

Cuando las técnicas a-priori son usadas, la solución es 

encontrada en dos pasos. Pri•ero, toda o parte (unicamente 

las filas o unicamente las columnas) de la etapa de reordenamien­

to es completada, después de lo cuál, un pivote es seleccionado 

entre los elementos diferentes de cero de la matriz reordenada; 

segundo. se inicia la etapa de solución numérica. 

En las técnicas locales, la solución es obtenida en un sólo 

paso. durante el cuál se van alternando las fases de reodenamien­

to y de solución nunérica. es decir. la matriz es evaluada des­

pués de cada paso de la eliminación y ~e elige un pivote que mi­

nimice el llenad~ de la matriz en el siguiente paso. 

Es generalmente reconocido (Duff (1977)), que los métodos 

e-priori, por si ais•os,, no son t.an efectivos cómo los métodos 

locales para preservar la dispersión. Sin embargo, es conve­

niente tomar en cuenta que el miniaizar el llenado de la matriz 

no es tan i•portante para el usuario cómo las necesidades de al­

•acenamiento en memoria y la adaptabilidad del método de almace­

namiento fuera del núcleo central de memoria. Además, a 1 

aplicar los métodos locales no es posible conocer por anticipado 

en dónde ocurrirá el llenado de la matriz, por lo tanto, puede 
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ser necesa~io emplear hasta 3 f posiciones de memoria unicamente 

en esta etapa. siendo r el núm•ro de elementos diferentes de ce­

ro de la matriz; en forma adicional. puesto que después de cada 

paso la matriz resultante es nuevam~nte revisada para elegir un 

pivote adecuado. no es conveniente mantener algunas secciones de 

la matriz fuera del núcleo central de memoria. 

Al aplicar los rnétodos a-priori 

cal ización del llenado de la matriz y 

es 

se 

posible predecir la lo-

requieren 2 r . o aún' 

has ta r posiciones de memoria. 

es conocido en forrr.a ~nticipada 

o columnas de la matriz pueden 

y puesto que el orden de pivoteo 

a la etapa numérica, las filas 

ser mantenidas fuera del núcleo 

central de memor1a y ser llamadas conforme se vayan necesitando. 

Stadtherr y Wood (1982) y Stadtherr (1982), muestran que las 

solución de los técnicas 

sistemas 

a-prio!"'i son más 

de ecuacione?s que se 

adecuadas 

generan 

para 

en la 

la 

simulación y diseño 

de procesos, en forma especial cuando el núcleo central de memo­

ria de la computadora es limitado. 

A continuación se presenta una br~ve introducción a la ter­

minolo9~a propia de la etapa de reordenamiento. 

Tal y como es señalado por lin y Mah (1977), µor partición 
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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 m;nimo en dimensión, es decir, un 

bloque irreducible. 

La partición s~ realiza en dos ~tapas. Primero. la ma-

triz es reordenilda de modo que se obtenga una diagonal libre de 

ceros. o en su defecto. obtener l~ máxima transversal posible. 

Este procedimiento es conocido cómo Selección Transversal y el 

algoritmo más representativo es el implementado po~ Duff (1981 A, 

1981 B), quién presenta ~demás •Jna reseña del desarrollo de esta 

etapa. a.sl como una amplia bibliografia al respecto. los re-

querimientos cornpu~ac1onaies de este tlpo de algor1tmos varla en-

tre O( n r ) y O(nl/2 r). El segundo paso de la partición 

consiste en realizar unu permutaciQn si~étrica que forme una ma-

triz triangular en bloques. Para realizar este paso se han 

propuesto varios métodos, destacando los de Sargent y Westerberg 

(1964) y por Tarjan ( 1972). A continuación se presenta un~ 

breve descripción de estos dos métodos, en b-ñse a algunos con-

ceptos de la Teoría de Gráficas. 

Teoría de Gráficas. 

Para preservar la simetría de una matriz, al realizar su re-

ordenamiento, es necesario realizar permutaciones simétricas. es 

decir, se deberán elegir elementos pivote (o bloques pivote) de 
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l• diagonal. Los pri~eros intentos para realizar esta tarea 

fuéron abordados en base a la teor~a elemental de gráficas. 

Una gr~f ica es un conjunto de " nodos o vlrttces y un con­

junto de arcos o lineas. descr1tos coma (•.j), entendilndose que 

un arco par~e de1 ~odo i y entra al nodo j. En este contexto, 

l:as gráf-,ca-s no tii.e-ne't"1 ..,_r<:os rnú1tip1es,. es decir, ningún par de 

arcos distintos t1ene los m1smos nodos como puntos fin~les y no 

-exi ~'t~n teni:p.oz:.o aTcos <¡L:(> empiec~r. y terminen en el mismo nodo, 

ci5n simitrica sobre u"a matr1z A, corresponde a reetiquetar los 

la Figura S.4 muestra una matriz t'-

Una rut.:a del 'T!odo "1 "l nodo "2 en la gdifica es ur.:i 
... _ 

C·tH!1'lJ: ii.a de '"reos Cv 1 , 'v;i.) • <":z•"3)• . (v'K-l'vl(). y es conoci-

:::!<:> ·t:"'-".>1'110 ·un •ci·c l'O si V -V . llna subgr&fica constst.<:! de un 

Una subgráfica se dice 

s• ~ay alguna ruta desde al~uno 

componente fuerte s 1 está 

fuert.eme·nte ·c·onecta·da y •n-o puede ser amp1 iada a otra sub9r&f1ca 

f·uerte·mente c·o·nec:t.ada ·mediant" la 11dición de nodos extras y sus 

.arcos asoci~i!os. ·C11a1"amente. cada nodo puede pe>·tenecer a 

só 1 o un com+rnne·nte <f,uerte. el cuá 1 puede consistir de un nodo 

simple, poT lo tan·to, 1.oos ·componentes fuertl?s definen una part'l­

ci~n de la grlfica. 
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... 
Al'! o A1'3 o 

Az1 o o A24 

A31 o A33 o 

o A42 A43 A44 

3 

2 4 

FIGURA B.4. MATRIZ OE OCURRENCIA Y SU GRAFICA ASOCIADA. 
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Algoritmo de Sargent y Westerberg. 

Este algoritmo hace uso del hecho de que todos los nodos~ 

en algún ciclo de la gráf,ca. deban descansar en el mismo compo-

nente fuerte. El diagramd de flujo de este procedimiento s~ 

muestra en la Figura S.S. 

El algoritClo traza rutas en l~ gráfica asociada con la ma-

triz A y en sus S:Jbsecuentes modificaciones. Comi enz.a e'?l 

cualquier nodo y slgue una c'iert.4 ruta a través de la. g-ráf;·ce. 

hasta qi.1e encuent.ró. un cic1.-::. i-1entificado al encontrar un nodo 

repetido dos veces. o hasta Q.Je encue.,tra u.n nodo sin arcos qu-e 

partan de él. Todos los nodos en el ciclo deben pertene~er 

al ~ism~ componente fuerte y cuando uno es encontrado. la grlfic• 

es modtf,caria .1 ~ance~trar todos los nodos del ciclo en un s6Qa 

.,nodo compuesto ... : 1os arcoc; entre los nodos que constituy·e<n 

nodo compuesto son ignor3dos y los arcos que entran o sahrn <d<!! 

los nodos constituyentes desde o hac,a otras partes de la 9rl#icb 

fuera del ciclo. son c.ons~r~·.ados como arcos que entraTI o '.S<bT\'E!::-n 

del nodo compuesto. 

Si un nodo. o Yn nodo compuesto. es encontrado sin arcos q~~ 

salgan de él. entonces éste debe corresponder a un c<>mpo·n•e:n:te 

fuerte de la gráfica ori.9lnal. no teniendo ningún arco hac:la .. ot,;r:o 

componente fuerte. Este. por lo tanto, corresponderá a~ ;p;rti-

mer bloque de 1a estr·uct.1'ra triangular en bloques que se busca .• 

El nodo compuesto y.sus ~reos asociados son separados de la grí-
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fica or..¡ginal, produciendo una nueva gráfica correspo,:·.;;·.-:.e a 

le ~atr1: ~ permutad4~ con su prim~r~ fila y columna de :·~aues 

removidas .. El algoritmo continúa d;isde el último -.::o del 

resto de la ruta o co~ienzc o ~arti~ d~ otro nodo, 5i la '.~a ha 

sido terminada. En esta forma, 1os bloques de la mat.~·:: tri-

angula~ son obtenidos sucesiva~ente. 

Es~e r-étodo tiene la ventaja de que cada elemento c·:~~ente 

de cero ~ .. ,.~:ro de 1eo. dia:gonal (correspondiente a un are.: .;!"I la 

gráf>ca ~riginal), debe ser inspeccionado una sóla vez; ~.; des-

ventaj~ reside en sus ~l~os requerinientos de manejo de i•~orm~~ 

ción. las más eficientes implementaciones de este o·;~~itmo 

ocq~~~~~~ ~1 =enos O(n log n) +O( f) operaciones. 

Algorit~o de iarjan. 

Es ~~ algoritmo similar al de Sargent y Westerberg, ~~~o con 

la ve~taja de evitar la concentración de nodos, la cuál t\e•.;; al-

tos req~erinientos computacion~les. En la Figura B.6 ~.;; ?re-

sent.a ell C!iagra .. a de flujo de este algoritmo, de ncuerdo " una 

imp1e~en~acion reali2ada por Ouff y Rcid (1978). 

, 
I 

'} 
1 
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pero ahora un co~junt~ de nodos es mantenid~ e~ ~~ registro espe­

cial. Es~e reg~stro contlene unicdnentc i~s nodos de la ruta 

que esti siendo 011d:iz~d~. n ~qucllos que serin u:ili~ados· en una 

etapa de ''oarcha hacia atr&s''. empleando un se~~1ador para ~oca­

lizar la posición de los nodos en el reg1stro. 

El algoritco consiste de un cierto núnero {?Osible~ente uno) 

de pasos gayares. cata uno de los cuile~ cornpr~·~~e una secuencia 

de pasos menores. Un paso mayor comienza ~o~ocando en el re-

gistro. y en la rut~. algún nodo que no haya es~~dos en ei regis-

tro en un paso ~ayor previo. Entonces s~ e~a=uta una secuen-

c1a cie ~G~ü~ ~en~res. cada uno de los cuáles e~!•e~de la ruta con 

otro nodo. o reduce su ta~año en uo nodo rncdiant~ una Qar~ha he-

El paso mayor termina cuando cuan~o la ruta ~ el 

registro han quedado vacios. Un paso menor e'J"!lpieza con una 

búsqueda de los are.os em~e7a.ndo i'\ partir de un nodo o hasta el 

final de la ruta. excluyendo aquellos buscados pr~~ia~ente. 

Cómo en el algoritrao de Sargent y Westerberg. cada arco es 

examinado una sóla v~z. Debe notarse que caa~ nodo es colo-

cado en el registro una sóla vez y se ~e lnvc~~cr~do e~ u~ sólo 

paso de la marcha hacia atrás, por lo t.,nt.:>. e1 ci.c"ln :pri!:i..cipal 

no puede 

O{ r) e1 

ser ejecu~ado más de 2n 

n6~ero de operaciones que deben ser ej~c~tadas. 

IO{n) + 

Ouff (1981 A). probé ei a1goritmo de Sargent :Y 'lilt>steriberg 
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comparándolo con el de Tarjan, encontrando que este último es su­

perior al prir:lero. en cuanto a reducir 1 os. requerimientos compu­

tacionales exhibiendo mayor velocidad de ejecución. 

Duff (1981 B), presentó un programa de computadora que rea­

liza una eficiente implementación del algoritmo de Tarjan. 

Se 

etapas 

han p,.-opuesto 

en la solución 

varias co=paraciones entre 

de matrices dispersas. 

las d ifereni;.,s 

Duff ( 1977), 

realizó una comparación en base al tiempo de cómputo de cada eta­

pa. En la Tabla B.l, y sólo a aanera de comparación, se pre­

senta el tiempo, en mi 1 isegundos, en una computadora IBH 360/67, 

p11ra cada etapa de la solución de matrices dispersas, incluyendo 

las etapas de reordenamiento y solución num5rica, en base al pro­

med lo obtenido en diez corridas sinilares sobre ~atrices del mis­

mo orden y densidad, de donde se puede concluir que la permutd­

ci6n sim~tricd hdci~ una estructur~ tribn~ular en bloques no r~­

quiere tanto tiempo de cómputo, conparada con las deraás etapas 

del proceso de solución. 

De las anteriores consid~raciones se desprende un hecho nuy 

importante. Es ampliamente reconocido que al presentarse el 

problema de resolver matrices dispersas, se realice un análisis 

preeliminar para saber si es posihle su transforeación a una for­

ma triangular en bloques. Existen varios procedimientos para 

reralizar este an~lisis, siendo los nás utilizados los recopila­

dos por Gustavson (1976). 
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El-ntos fuera de 

di4g0nt11 .,rincipo.'i 

Selección ~ransversal 

Pe ...... tación sinétrica a 
una fona tr1angular 

en bloques. 

Descon;pos icliÓ'n en l u 

Sü'!;,¡;:-;~. de c:~::i~-.c~ 

TMLA l&..11. 
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so so 100 100 100 100 

100 ?00 300 200 300 500 

! ¡ .in 4.11 22 78 64 73 

15 22 30 32 39 52 

1 
Ul 2093 5834 1459 4323 20938 

2~ a 55 41 75 147 
¡ 
i 

* Tiempo en milisegundos. 

«Xll'IPARACIO!ll Eiiíiiitt LAS DIFERENTES ETAPAS EN LA 

SOLOCl!llJlll M l!Jl!I SISTEMA. LINEAL DISPERSO, EN 

BASE A SU Tl[)IJPO DE COMPUTO. 
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Oesafortunadame:'lte, en la práctica son pocos los sistemas 

que pueden ser descompuestos en forma clara en una matriz trian­

indicó anteriormente, una de las gula•' ;;n bloqu&s. Come 

ventajas principale; de ese arreglo es que los bloques sobre la 

diagonal de la matriz pueden ser colocados en un cierto orden de 

precedencia, de modo que el sistema pueda ser resuelto paso a 

paso; sin embar90, para algunos sistemas existen algunas varia­

bles que evitan que esta solución progrese y fol"zan al sistema 

a ser resuelto en forma total y simultánea. Si estas varia­

bles fu6ran remo,•idas, el sistema restante puede ser reordenado 

en una forma triangular en bloques.• Las variables removidas 

son col~~~d•s ~n 1~& :?ti~~= cclu~n~~ d~ le ~~triz~ generando las 

diversas formas triangulares con margen, al agregar otros elemen­

tos, cuidadosamente seleccionados para conservar la si metr {a de 

la •atriz, tal cómo se ilustra en las Figuras B.l y 8.2. 

la selección de los elementos que deben ser permutados a las 

últimas columnas, es lo que se conoce como Separación ("tearing") 

gir 

el 

El objetivo central de los algoritmos de separación es ela­

un número m,nimo de tales columnas, con la previsión de que 

subsistema 

pequeños. 

resultante deberá tener un gran número de bloques 

Adicionalmente, se pretende restringir el llenado 

de la matriz a ciertas áreas de los bordes. 
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En la literatura de programación aate111ática. las filas y 

columnas que se separan se conocen como puntl>les {"spikes"), 

mientras que en la literatura de Ingeniería Qu1Gica son conocidas 

simplemente cómo filas y columnas separadas ("'tears"). Sin 

embargo, existen equivalencias en los tércinos e~?leados en cada 

nomenclatura. los .,.1ementos sepa1'ados ("tears"), equiv:)len 

a los puntales ("spikes"); el conjunto de salida equivale al con­

junto de pivotes; el orden de precedencia equivale al o~den de 

pivoteo y las particion.,s equivalen a rompimientos ("b.n11ps"}. 

la terminolog~a de separaci6n ("tearjng") es usu~lnente asoci~da 

con la solución iterativa de siste,.as dispersos no lineales; 

mientras que la terminolog•a de puntales {"spt•esft). es usada en 

conexión con ia ~c1~ción direc..ta d~ siste~as dispersos lineales. 

desde que fué propuesta por Hellerman ~ ~~rick (1971, 197Z}, al 

desarrollar sus algoritmos de reordenaniento. 

Triangularizaciones 

Estas son técnicas muy sioples. 

l iz¡:r una triangularización inicial 

usadas con el objeto de rea­

de la na~riz. co~o un paso 

previo para hacer más ef1ciente la aplicaciQ~ ce los al~orit®OS 

de separación. fformal~ente se real~zan tri~n~ula~izaciones 

hacia adelante y triangularizaciones hacia atrás. 
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Por ejemplo. si hay una fila con un s6lo elemento diferente 

de cero, podría ser e1 .primer elemento diagonal en u~e matriz 

trio1lg~lnr in~erior. por lo tanto. p4ra triangulari2ar hacia ade­

lante: 

1.- Buscar un~ fila con un contador de fila de uno. Remover 

esa fila y la columna en la cuál se encuentra el elemen­

to diferente de cero y ponerlo en la primera posición 

abierla en la matriz reordenada. Si todos los conta­

dor~s de fila son mayores de uno, pasar al paso 3. 

2.- Ajustar el contd~or de filas, tomando en cuenta la remo-

ción de la columna en el paso 1. Continuar en paso l 

En forma sllni1ar, si hay una columna con un sólo elemento 

diferente de cero. podrta ser el último elemento diagonal en una 

estructura triangular inferior. Para triangulari¿ar hacia atrás: 

l.- Buscar una columna que tenga contador de uno. Remover 

esa columna y la fila en la cuál se presenta el elemento 

diferente de cero y ponerla en las últimas p<>siciones 

abiertas en la matriz reordenada. Si todos los con­

tadores de columna son mayores que uno, ir al paso 3. 

2.- Ajustar el contador de columnas para la remoción de la 

fila en el paso 1. Regresar al paso l. 

3.- Concluir la triangularización hacia atrás. 
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1\l •Plicar los algoritmos de separación. se generan 11arias 

fo'Mftes de •atrices triangulares con bordes. 

l.a •is sim¡>1e <le ~'!>tas es la Forma Triangular con Bordes 

{8oT~. por sus siglas en inglés}: 

A l-2!-+-~ l 
l S • T l ( 8. 1} 

en danGe ~ es la matriz triangular del sistema, R y S son bor­

des diferentes de cero y T es una matriz cuadrada que puede ser 

<ct,,..·o o dii'ew-entoe de cero. 

t:.in la Figura B. 7 A. se presenta una matriz de ocurrenc i 11 

t~~i~a. y en la fi9ura S.7 B, se muestra esa misma matriz reor-

•ena~a en ~na Foraa Triangular con Bordes. 

'lih~:sterberg y Berna (1978). sugieren una modificación, al 

~ermutar ~a ~atri~ de coeficientes a la Forma Diagonal en Bloques 

'C..,•n :Sordes {Slltlf, por sus sigl<1.s. en in9lés). con esta estructura: 

A f D t C 1 ----l t V \1 j 
(S,2} 

~n ·donde D es una 111atriz diagonal en bloques, con cada bloque 

.correspondiente 41 ufte operación unitaria. Las columnas e 
~ W repr-..se~te~ las ~ariables externas que describen los flujos 

~ntre las u~idades. Las filas que constituyen V y W re-
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pre~entan a las ecua:iones de conexi6n del proceso, m6s un grupo 

de ecuaciones qua son elegidas para reducir el llenado de la ma-

triz al resolver O. Este úl~tmo conjunto de ecuaciones es se-

--.. .l.~ccionado autoonáticamente por el algoritmo de pivoteo. 

Stadtherr y Hilton (1982), proponen la 

Bloques con Bordes (BBTF, por sus siglas en 

ferencia a la ecuación B. l. ahora M es una 

Fo.-ma Triangular en 

inglés). Con re-

mdtriz triangular en 

bloques. 

de más de 

operación 

bordes R 

Se pretende Que cada bloque contengo inform~ción 

una. operación unit.aria. de hecho. es 

unitaria pueda ser tratada como un 

y T corresponden a las variables 

deseable que cada 

sub-bloque: y los 

de diseño y a las 

v1'riab)es separadas. respcct.lve.nu:••t.~. L~"' e-1ementos fuera 

de la diagonal de bloques en M indican flujos de información 

de una unid~d a otra, dentro del sistema. 

la forma BBTF se debe obtener minimizando el tamaño de los 

bordes. es decir. reduclendo el número de ... .aria.bles. sepAradas. 

la forma triangular se puede ajustar mediante la elección adecua­

da de las variables de diseño. Si esto no fuera posible, se 

puede intentar conformar una estructura adecuada mediante el ma­

nejo de los bloques de la dia9onal, haciendo que éstos represen­

ten más de una operación unit&ria, creando bloques de unidades 

múltiples, con el objeto de reducir el tamaño de los oordes. 

En la Figura B.7 C se representa la matriz de ocurrencia 

de la figura B. 7 A. permutada a una matriz triangular en blo-

ques con bordes. Es importante hacer notar la diferencia en 
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el ta11ailo de los bordes de las :>atrices reorde•u•da!> e~ 11i11s :fi;g'll-

ras B. 7 8 y B. 7 C. recordando 

la matriz está fuertemente restringido en esas ire~s. 

St.adtherr y Wood (1984). inl...-.:>,;:.:jeron ln 

con Bordes Implícita (i-BoTF. por sus siglas en ~n91~s1-

bloques con bordes. Al obtener e) arreglo B.,l!",F. 

un proceso sirni1ar dentro de c"'d.a bloque indiv;d7.111'1,. .11 'f"Ti!n 'de ir.e­

ducirlo en ~a misma forma en que se redujo todo ~1 .siis~m.n;;i 1d-a·o:d·o 

coao resultado la reordenación 

en una forma de puntal. 1a cuál es mostrada eTI aa ;f~·.gu;r.a iB.77 iD, 

notándose que las column4s puntal (1.4,2). y '!.as :f:i~.z.s <(:S.íl'0.77) 

que constituyen los borde'S de la tonnti 3ü1"f. ~"!·!l·mr.a :S .• 77 '.B.. y:a 

están inclu;das >mplícitamente en la forma i-SoTf. :f",;:gur.a il!_!'/ !D. 

La forma 1-lHF es más .adecua-da para su •m:an~j'O re'n !.COmpuita-

dora, puesto que al realizar la solución numériic.1> ">11 1!1J<e!Jlad·o <de 

la matriz sólo puede ocurrir en las columnas pu<n:t-o:J ;:¡ sbll<o ;n1ba¡j«> 

del elemento diferente de cero más alto en es.i. ·c..o11W1nlll!;; Tpo•r 11<o 

tanto. e 1 11 enado poten<:i al en ut> puntal depende ·d<I! sw íl'l>-n:gui\t.ui!., 

es decir_. la "'di stanc 1 zi.
11 desde el elemento .füi:fe:rernit'e <tle <c·er.o 

"'ás alto en e1 puntal. basta l,. fil,. inferior de1\ :siis!Lema~ 
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2 3 4 5 6 7 8 9 10 

1 X X X ·l 2 X X 

3 X X X 

4 " X A 

5 X X (A) 

6 X X X X X X 

7 X X X X 

8 X X 

9 X X X X 

10 X X X X X 

10 5 3 6 7 9 8 4 2 

8 X 1 X .l 
--~, 

2 X X J X 

1 X 1 X 

9 X X X 

3 X X X X X (B) 

4 X X X 

6 X X X X X 

-- ---
5 i X 

10 i 
' X X 

7 X 

FIGURA 8.7. FORMAS DE REORDENAMIENTO DE UNA MATRIZ DE 
• 

OCURRENCIA TIPICA. 
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s 10 2 3 4 6 7 9 8 

2 ~~-¡ 

1 
t t s ! X X 

1 a ~ X X ----l X X X 

. ! 1 
3 X " X X l< (C) 
4 " X 

7 X " " X 1 
9 X " l< 

1 10 " " l< " X X I ¡ 

~-:.: .!..--~ 
6 " " " " X X 

10 5 3 6 7 4 9 2 8 sr X X 

2 

5 
1 

9 
3 

10 

• 
l 

6 

X X X 

X X 

X X X 

" X X X (O) 
X X " " X 

X X X X " 
X X X 

X X X X 

X " " " l< " 

~~ OE REOROENAMIENTO OE UNA MATRIZ DE 

OCURREflle!A TIPlCA {CONTINUAClON). 
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ALGORITMOS DE REORDEhAMIENTO A-PRIORI. 

Uno11 ve:. reali:zada una introducción a la terminologta básica 

del reordenaoiento; será posible entender mejor sus métodos. 

Estas técnicas presentan una estructura general muy parecida. 

por lo tanto. se utilizar& el Procedimiento de Partición con Pi-

vote ?reasignado (P4), propuesto por Hellerman y Rarick (1972), 

P•ro describir el proced1Qiento general de esta metodo1og1a. 

En la Figura B.8 A se r.uestra una matriz de ocurrencia t1-

pica {sin>l.-r a la Figura B.7 A). y que ser& usada como ejemplo. 

il prle~r p~so consist~ en reardenar esa matriz en una ~arma 

tri••g.,.lar inferior, hasta donde sea posible, mediante triangula­

ri2:o11ciÓ= h•ci• .-del.onte y h"'cia atr&s. resultando la matriz mos­

tr•d• e= la Figura 8.8 B. en donde las lfneas separan la parte 

orde~o11da de la p.-rte no ordenada. 

A cootinuaclón, el algoritno P4 separa la matriz en blo-

ques irreducibles, creando la natriz mostrada en la figura B.8 C 

y e= do .. de las areas delineadas ind1can los bloques irreducibles, 

(BBTF). 

IEl siig.,.iel!llte paso es procesar cada bloque irreducible uno 

Esta f•se del reordenamiento se conoce como selección 

de p~ .. tales. El objetivo es elegir una columna que una vez 

~eno~~da pw-opor~ione la •ayor posibilidad de reordenar ese bloque 
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usando triangularizaciones hacia adelante. En el caso parti-

cular del algoritmo P4. se elige co"'o puntal la colunna que in-

tersecta con la mayoría de las filas con un contador de fila m1-

ni1ao. Considerando el bloque 3x3 de la Figura 8.8 C. el 

contador de fila mini•o es 2. la columna 1. la cual inter-

secta con dos filas de contador de flla 2, es elegida como puntal. 

Debe notarse que una vez que la colu~na 1 es renovida. habrá dos 

filas con un contador de fila igual a uno, lo que da al algorit=o 

P4 dos oportunidades para completar el reordenamiento mediante 

triangularizaclón hacia adelante. la co1u .. na es re=o,,ida 

temporalmente a la últiza posición en el bloque y será asignada 

a una f;la Que esté vacía. es decir, sin elenentos diferentes de 

cero. al final del recrdenamiento,. situación Que es aostrada en 

la Figura 8.8 O. 

Ahora, e1 algoritmo P4 realiza una triangularlzación hacia 

adelante dentro del primer bloque. T1>nto la fila S. có'lllo la 

fila B. tienen un e1~~e~to simple; en forma a~bitraria se elige 

la fila 8. Lll fila 8 y la colu:na 10 son ~ntónces colocadas 

en la prinera posición dispon;ble en las filas y colusnnas de 1a 

matriz reordenada. produciendose el arreglo snostrado en 1a fi~u-

ra B.8 E. Olvidando por un no~ento la fila S y la co•~~na 

10. restan dos filas. cada una con un eleoentc sisnp~e. Se el.i-

ge la fila 2 y la colu~na 5 para ser el siguie~te pivote. opera-

c;ón que dejD a la fila 5 sin e1c~eo~os, ~nr lo ~an~o. ~s asigna-

da a la columna ¡>untal. o sea, a la colusnnA 1. 
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con el siguiente bloque, la columna 2 es elegida 

situación que se muestra en la Figura B.8 F. 

como un puntal, 

La triangula-

rización hacia dd~lant~ co~tinúa con la fila 1 y columna 3. y con 

la fila 9 y la columna 6. Nuevamente, todas las filas en la 

matriz restante tienen dos o más elementos y la columna 4 es ele­

gida ahora como puntal, córr.o se muestra en la Figura B.8 G. 

Al aplicar la e""1i;;.inoc1ón hacia adelante se intenta encon­

trar una fila tal Que cuando su correspondiente columna sea remo-

vida. produzca más de <.:.n<l fila sin elementos. En este caso 

el .algoritmo se aplica a ~odas las filos restantes. Por ejemplo 

el elegir la fila 3 y la columna 7 como el siguiente pivote, con­

duce a que la fila 10 no tenga elementos. .. por io "t.t'!ln\.v~ t1 ;:::.:nt~"1 

4 puede ser asignado a la f\la 10. El reordenamiento es con-

cluido al se1eccionar ~ 1~ f1la 4 y a la columna 9 como el próxi­

mo pivote, lo que conduce a dejar la fila 7 sin elementos, la que 

es asignada a la colurnna puntal 2. La matriz de la Figura 

B.8 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, están conteni­

das implícitamente en 1a fT16triz de la Figura B .. 8 G, por tanto, 

esa matriz es de la Forma Triangular con Sordes lmpllcita (i-BoTF). 

A continuación se describen brevemente algunos de los algo­

ritmos de reordenamiento en dos pasos (a-priori) más usados. 
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l 2 3 4 s 6 7 8 9 lO 

l ,. X X 

C! " X X 

3 X X X X X 

4 X X " s X X (A) 
6 X " X " X X 

J X X X X 

8 " X 

9 X " X X 

'10 " " X " X 

"! ? 3 .. 5 6 7 9 10 8 

.X " " 
2 " " X 

:;¡ l< ,. 
" " X 

~ " " X 

!S "' X (8) 
71 X " X X 

s :X 

' 1 -
~ :X lt 

~(!J " :X lt " " 
E; :X lt " X 1 X 

!Fl!<S~ 111..18.. ~LO tlEt. i\l.Gt:>Rln«l P4 EN El REORDENAMlENTO 

lWE UNA MAl1Ul OlSPERSA. 
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l 5 10 2 3 4 6 7 9 8 

: ~: : : L~----- --1 1 X ¡ X X 

1 3 X X j X X X 1 (C) 
4 X X " 
7 X X " X f 
9 " 

_, X X l 10 X ll X X X __ j 

6 X X X X X X 

5 10 2 3 4 6 7 9 8 
r;:: 11 

"2 

' 
X X 

1: 5 X 

8 1 
1 X 

1 X " ll 

3 " X X X X {D) 
4 X X X 

7 X X X X 

9 X X X X 

10 X X X X X 

·-·-------
6 " X X X X 

FIGURA B.8. DESARROLLO DEL ALGORITMO P4 EN EL REORDENAMIENTO 

DE UNA MATRIZ DISPERSA (CONTINUACION). 
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10 5 2 3 4 6 7 9 8 

6 ¡ .2.L X! ! l 2 Ltj_:l ¡ 
5 

-~-----.1 l x-rx 
3 1 

X X 11 (E) X X! 

4 
; l 

X " "' 
7 " " X 

! 9 " I" " X 

10 " X X X :< ,___ ___ 
----~-

6 X X X X X 
1 

·1 
10 5 3 4 6 7 9 2 8 

8 X x! 
2 X X 1 

¡ 

5 " X: 
X ! X 

: ¡¡ 3 1 
(í) X x· X X 

4 X X X 

7 X X X X ·! 
! 9 X X " X:¡ 

10 X " " X " ll X 6 X X X X X 

FIGURA. 8.8. OESAARüllD DEL Al..00Jt][1™!J P'l IE1N lEIL ~A'il\llEJlml) 

OC: UTiA MATRIZ O!S?FR.$;\ (Olllúifa!UlilM:llGN). 
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10 5 3 6 7 9 4 2 8 

8 ,-,. -;i 
2 X X X t 

5 " X 1 
1 '1#¡ 9 X (G) 
3 X t X X. X X 

4 
' X 1 Xi X 

7 X 
1X X~ 

10 X X. X 1 X ,_ ---
6 X X ., X 

10 5 3 6 7 4 9 2 8 ., 
8 ¡::--1 
2 : 1 
5 
~~-"-~~ 

1 X X X 

9 X : X " " (H} 
3 X Xi X " X 

10 " X¡ X X X 

4 X X :+ 7 X X X 

6 X X X X 

FIGURA B.8. DESARROLLO DEL ALGORITM.1 P4 EN El REORDE"""IElO"O 

DE U!iA MATRIZ DISPERSA (C01'TINUACION). 



462 

!!_ Procedimiento de Partición con Pivote Preas1g~~do~ 

"etodo propuesto por Hellerman y Rarick (1972). 

l.- Triangularizar hacia adelante y hacia atrás. 

c.- ~ealizar la partición de la matriz resultante y ordenar 

en bloques irreducibles. 

3.- i'orocesar el primer bloque; si no hay más bloques ir .,9, 

~-- Ele9\r una columna puntal y colocarll!l en su sitio. 

Elegir como pun~al una columna que tntersecte con el 

~a~or número de fil~s de contador mínimo. 

Si eKiste ~ás de una de esas columnas, elegir aquella 

oq.,e intersecte con el mayor nÚ•eh:. da files riel si­

~"iente contador etniao. 

~tras coincidencias de este tipo deben ser eliminadas, 

eligiendo la colunna con el contador más alto. 

s.- s~ no e~iste ninguna fila con contador de 1, ir a paso 4 

Si una fila sin ele-

~emtos es encontrada, debe ser asignada a la últiml!l co­

]~~ma puntal. Si la fila es la última en ser asigna­

~ •• ir al paso S. 

$.- Um~ciar el procesamiento de otro bloque; ir al paso 3. 

9.- w~~ del algoritmo. 
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Método propuesto por Lin y Mah (1977), junto con sus dos va-

riantes más conocidas. HP 10 y HP 20. 

1.- Triangularizar" hacia adelante y hacia atrás. 

partición de la matriz. 

Hacer 

2.- Co1oca•· 1~s blo~~e~ irredJciblc~ en la diagonal e ini-

ciar el procesdrniento del primer bloque. Si no hay 

más bloques, ir a1 pdsc 10. 

3.- Realizar la selección inicial de la columna puntal, tal 

n• . , . 
4.- Triangularización hacia adelante. 

5.- Realizar la selección inicial de la fila puntal; tomar 

en cuenta que esta selección es la transpuesta de la se-

lección de la columna puntal. 

6.- Triangularización hacia atrás. 

7.- Realizar la partición del resto del bloque, calcular el 

Indice P, que es la suma de los cuadrados del tamaño de 

los bloques, encontrados durante la partici6n. 

8,- Buscar la combi~ación de filas y columnas puntales que 

produsca el menor valor de P, aplicando un criterio de 

exclusión para reducir el número de combinaciones exami-

nadas¡ cada combinación examinada requiere partición 
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para evaluar su Índice P. 

9.J Reexaminar todas las columnas con el contador de columna 

mayor que el seleccionado en el paso 8; elegir como co­

lumna puntal aquella con el o.:.:iyor cont<1dor de columna, 

pero que no produzca ningún cambio en el índice P; ir 

al paso 2. 

10.- Fin del algoritmo. 

!:!f._l.Q 

Es el mismo método HP, excepto en el PilSO a. en dónde el 

número de combinaciones de filas y columnas puntales es 

reducido. Esto incrementa la velocidad de reordena-

miento, pero el valor del índice P encontrado, no nece­

sariamente será un mínimo absoluto. 

Es el mismo algoritmo HP, excepto en que el paso 8 es omi­

tido con el objeto de producir un aumento en la veloci­

dadde reordenamiento, en comparación con el método HP 1~ 



Esta es 

Ch en 

una modificación 

{1981). En 

y 9 son omitidos. con 

reordena.miento. 

465 

al algoritmo HP, propuesta por 

esta simplificación. los pasos 8 

el objeto de dar o&s velocidad al 

Algorit~o propuesto por Wood (1982), junto con los procedi­

mientos SPK 2 y BLOCK. 

1.- Triangularlzar hac;a adelante y hacla at~Ss. 

2.- Reblizar la particib~ de la catriz. 

3.- Froc~~~• el pr~~~r blo~ue; si no hay más bloques. ir a 8 

4.- Seleccionar un puntdl y co1ocar1o en su sitio. 

El puntal es seleccionado de una fila con contador m1-

nimo: en caso de existir n~s de una. de estas filas .. 

sumar los contadores de las columnas que intersectan 

con las filas de contador ~1nimo, y seleccionar la fi­

la con el ~dyor valor de la suca. 

la columna con el contador ~is peque~o en la fila se­

leccionada .. es asignada a esa fila co'nlo el "Slguiente 

pivote: las colurnnds restar,te~ en la fila son coloca-
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des en orden decreciente, según su contador, 

S.- Triangularización hacia adelante. Si una fila sin 

eleaentos diferentes de cero es encontrada, se asigna 

a la últime o::olumna puntal; 

del bloque, ir el paso 7. 

6.- Ir al paso 4. 

si esa fila es la última 

1.- Iniciar el procesamiento de otro blaque; ir al paso 3, 

S.- Fin del algoritno. 

Es un algorit .. o siailar al SPK 1, excepto en el paso 4, el 

cual se ll!IO<l!!ifica en esta forma: 

~-- Sellecc~onar un pun~al y colocarlo en su sitio, 

~~ puntal es seleccionado de una fila con contador ml­

ll!liirmo; en caso de e11istir m&s de una de estas filas, 

ellegiír la fila que, tr&s suprimir las columnas que 

ii~1tersectan con ella, produce la mayor cantidad de fi­

ll~s de contador a~ni,.o. 

~e estas files, la duplicidad es rota sumando los con-

1t<J1<l!!ores de las colu,.nas que ellas intersectan, siendo 

lla fila con la su•a mayor, la elegida. 
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Las coluQnas restantes son colocadas en orden decre­

ciente de sus contedores. 

Este algorit"'o ti..~ r:hseñado para explotar 111 estructure de 

bloques inherente a las ~atrtces empleadas en la stmul11ci6n y di­

seño de procesos. 

2.- Aplicar el algoritmo de reordenamiento SPK 2 a la ma-

3.- Reto'1lar el bloque reordenado del paso 2 y considerar la 

aatri~ a un nivel de ecuaci6n-variable. 

4.- Triangular1zar hacia adelante y hacia atrás. 

S.- Aplic.sr .,1 <>1gor; tmo de reordcnamiento SPK a cada 

bloque. uno por uno: tr1an9ularizar hacia adelante fué­

ra del bloque cuando s<C!a posible. es decir, s61o la se­

lec:cien de puntales, pliso 4 del método SPK 1, es res­

tr1ngida .,,~ interior del bloque; la triangularizaclón 

hacia adel:a'1te pued<:> seleccionar pivotes de la parte 

exterior del bloque. 
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Wood (1982) y Stadtherr y Wood (1984), realizaron una coapa­

ración de varios de estos algoritmos, aplicados a matrices de va­

rias dimensiones, tanto para ecuaciones de proceso, có1110 para 

ecuaciones generadas aleatoriamente. Los res u 1 ta dos fueron 

presentados en excelentes tablas y gráficas. bajo diferentes cri­

terios. tales cómo e~ número de operaciones realizadas. dim~nsión 

del llenado de la matriz. tiempo de solución, etc. 

El algoritrno P4 puede ser considerado co1110 una estrategia 

local, es decir, selecciona puntales y pivotes en base a conside­

raciones locales, en lugar de intentar identificar una estructur~ 

tata 1. 

tud de que 

Los algoritmos del tipo HP son semilocales. en vir­

la selección recursiva de filas y colui:nas puntales 

trata de identificar una posible estructura total. La estra­

tegia semilocal es particularcente importante. puesto que h;u:e 

un eficiente uso de la separación de cálculos en pequeños bloq~es 

y proporciona flexibilidad en el flujo de infor~ación. la des­

ventaja de este tipo de algoritaos. tal y cóno es reconocida por 

sus autores, es su carácter práctico. HP 20 es una vers~5n 

simplificada y más rápida de HP 10. la cuál. a su vez. es unill 

versión siaplificada y más rápida del a1gori1t .. o originaii !!lllP. 

Sin embargo. los criterios para evaluar estos algorit:imos em1 SIW 

relación efectividad-rapidez. aún no están b1en es1tab1ecidos. 

El algoritao SPK 1 

aenos sofisticado que el 

es el más sinple de todos. incluso es 

P4. en cuanto a Gue no ofrece la ¡pos>-
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bilidad de verificar el efecto potencial de la remoción de la co­

lumna puntal. SPK 2. en cambio, si ofrece la posibilidad de 

analizar el efecto de remover todas las columnas, al menos dos, 

en una fil~ con cont~dor mlnimo, al seleccionar un puntal; SPK 2 

encontrará. si es que existen, todos los sub-bloques 2x2 al se­

leccionar una columna puntal. 

El algoritmo HP verifica el efecto futuro en cada etapa 

de sclecci6n dR puntales. dentro de cada bloque irreducible. 

El algoritmo BLOCK es especial en cuanto a que presupone 

que la estructura de bloques es conocida µrevia~ente al reorder.a­

miento de las ecuaciones. 

Selección de pivotes ~31 preservar la estabilidad. 

Tradicionalmente el pivcteo ha sido seleccionado para mante-

ner la estabilidad en los cálculos. Esto es posible lograrlo 

mediante alguno de estos procedimientos: seleccionando como pi-

vote al elemento con el mayor valor absoluto en una fila o co­

lumna determinada. lo que se conoce cómo Pivotea P~rc1a1; o bien. 

eligiendo el mayor valor absoluto en la matriz activa. lo que se 

conoce c6mo Pivoteo Completo. Sin embargo. al uLilizar cua-
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lesquiera de estos métodos, todas las ventajas de usar un reorde­

na•iento podrían perderse y en forma adicional, al emplear un es­

queaa de reord~nactento en forma estricta para reducir el llenado 

de la •atriz, podrta conducir a inestabilidades durante la etapa 

de solución nu~árica. 

Este dileaa es resuelto al emplear un método llamado Pivoteo 

Uabral. Al aplicar este método se elige como pivote algún 

eleaento cuyo valor absoluto sea cierto número de veces mayor que 

una tolerancia de pivote, PTOL. en una determinada fila o co-

luana. la tolerancia de pivote es una fracción tal que se 

cuapla O :¡ PTOL :s l. Al aplicar la técnica de Markowitz 

(1957), la cuál será descrita más adelante, se elige un pivote 

(/ 1 ) ' el cuál también 
l 

cuuple con el criterio de tolerancia umbral. 

Al aplicar esta técnica a la forma puntal de la matriz, el 

pivoteo ocurre sólo s1 el elemento diagonal no cumple con la 

Cuando esto sucede, 1 a columna di agona 1 es 

intercambiada con la columna más cercana a la diagonal en la 

cuál, el elemento diferente de cero, cumple con la prueba. 
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ALGORITMOS DE REOROENAMIENTO LOCALES. 

Selección de Pivotes de Markowitz. 

E:;ta '?'> le técnica local de reordenamiento m&s utilizada y 

fué propuesta por Harkowitz (1957). 

En e 1 (K+l)-ési"'o paso de la eliminación, el algoritmo de 

Harkowitz selecciona un elemento diferente de cero K 
aij' (i > K, 

j > K), qué mini!!liC'> el producto 

(r~ - 1) 
l 

- 1) (B.3) 

el cu&l es la '"'"''"ª cantidad de llenado que podría ocurrir du-

rani;.u c1 

como pivote; siendo r ~ y 

rentes de cero restantes en 

si un elemento 
K 

aij fuera elegido 

el núr.iero de elementos dif~-

i, y en la columna j, res-

pectivamente, al final del paso K, de l~ eliminación. 

Nuevamente se ut1lizaró cace eje~plo la matriz mostrada en 

la Figura B.8 A, reproducida en la Figura B.9 A. 

Después de examinar , .. oat.rl z, elige el elemento o cómo se ª68 

el pivote que cumple C'O"' el criterio. l>.qu~. r6 . 6, c2 - 1 

y (6 - 1) ( l - , ) \l; por lo tanto, no se producirá ningún 11 e-

nado de la matriz en este paso de la eliminación. Reorgani-

zando la matriz par .. coloc•r el pivote a 0 en la posición (1,1) 
6,8 

y realizar el primer paso de la eliminación de Gauss, que origina 
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aostrada en la Figura 8.9 B. Considerando 

w~icame~te las filas y las columnas de la 2 a la 10 de la matriz 

~e 1~ ft9~ra S.9 B. se elige al elemento a~:) como el siguien-

El segundo paso de la eliminación se muestra en 

1~ F~~.,T~ B.9 t. en donde se puede observar la presencia de un 

e11em>l!!m1t<> de llena.do de la matriz, indicado por F. Fino!mente, 

~n ~:omtim~ar con esta t~cnica a traviz de n pasos. se origina 

1~ <eS1tT~C1tura de elementos Cero/no cero, de la Figu.-a B.9 D. 

~~IA~IA DE SOLUCION NUMERICA. 

!La ifwrma. 'JJS•u11n de representar los sistemas de ecuaciones li-

A·x • b (8.4) 

<ein ctl:o'l>d"'~ !A .,s una imatr1z de coeficientes nxn, siendo x y b 

(B.5) 
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siendo A-l la forma explícita de la inversa de A. 

La forma explícita de la inversa de A, usualmente es calcu-

lada mediante la eliminación de Gauss o por la eliminación de 

Gauss-Jordan. Estos métodos son eficientes en el caso de 

operar sobre matrices completas. Sin embargo, al aplicarse 

a la solución de matrices dispersas presentan el gran inconve-

niente de que la matriz A- 1 que generan es completa, perdiéndo-

se el carácter disperso de la matriz original A. 

Para minimizar el llenado de la matriz, se emplean métodos 

alternativos para evaluar A- 1 , conocidos como Formas No Explí-

citas de la Inversa. 

para ta1 efecto: la 

Existen dos formas ampliamente usadas 

Forma de Producto de la inversa (FPI) y la 

Forma de Eliminación de la Inversa (FE!). La etapa de facto-

rización en la FPI se basa en la eliminación de Gauss-Jordan, 

y en el caso de la FE!, lo hace en la eliminación de Gauss. 

Brayton (1970), demostró que la FP! es teórica y experi-

mentalmente inferior a la FEI, al tratar de mantener la disper-

sión de las matrices usualmente generadas en los problemas de si-

mulación y diseño; por lo tanto, esta última es la de mayor a-

ceptación actualmente, y será brevemente descrita a continuación. 

Forma de Eliminación de la Inversa .lf.f~ 

Esta técnica puede ser interpretada como una descomposición 
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de la matriz A en varios factores equivalentes. 

Por razones de existenc;a. estab;lidad y conservac;6n de la 

dispersión se introducen 1 as matrices de per•utac;ón P y Q. 

produciéndose esta factorización 

p • A . Q l. u (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 matr;ces de 

permutación, por lo tanto 

A l . u (B.7) 

Apl;cando ld ecuZ1ci6n B.7 a la ecuación B.4. se obtiene 

l • U • x b 

la solución de este sistema se realiza en dos etapas. 

Primero, a partir de 

L • y b 

(B.8) 

(B.9) 

se obtiene y, mediante sustituciones hacia adelante: en seguida 

u . " (B.10) 

se resuelve para x. mediante sustituciones hacia atrás. 

Hasta aquí, la determ;nación de L y U para una matriz A 

es equivalente a realizar la eliminación de Gauss. Ambos pa-

1 
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sos representan unicamente la solución de sistemas triangulares 

y, por lo tanto, la estructura dispersa de 

rada en este proceso. 

L y U no es alte-

Duff {1979), realizó una revisión de las tres variaciones 

más comúnes de la Eliminación de Gauss (EG). 

En la técnica EG estándar. se realiza una eliminación ha-

cia adelante co1umna por columna, cada paso correspondiente a en­

contrar una colunna de L y una fila de U. 

La técnica ~G 

r.ación hacia adelante 

operando en filas, corresponde a una elimi­

fila por fila, cada etapa correspondiente 

a encontrar una f;1a de L 

La técnica EG-Crcut 

y una fila de U. 

es similar a la EG 

columna por columna, 

estándar en cuan­

sin embargo, los to a que L es encontrada 

cálculos son ordenados de r.iodo que sea posible el uso de regís-

tros acumulativos de doble precisión. 

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 estándar. 

Bajo la Forma de Eliminación de la Inversa, se pretende 

obtener 2n matrices de factores, tales que 

(B. 11) 
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en donde. todas los factores de u y 

lo tanto 

u-~ 

L-1 

Aplicando ecuaci=~&s 

B.5, se obtiene 

u1 u2 u n-1 

Ln L 
n-1 

... 

B. 11, s. 12 

-1 -1 
x=U·L·b 

L2 

L, de orden 
1 

son n, pqr 

u (B.12) n 
1 

Ll (B. 13~ 

y B.13 a la ecuación 

(B. 1 ! ) 

siendo ésta la solucíé-. del sistema representado por la ecuación 

B.4. A manera de ejemplo se presenta esta matriz: 

r -, 

1 

ª1 l ª12 ª13 i 

ª23 1 A 1 ª?1 ª22 (B.15) 1 

1 
1 ª31 4

32 ª33 J L 

El factor L
1 

es definido tal que al multiplicar a la ecua-

ción 8.4, sea equivale~~e a realizar el primer paso de la elimi-

nación de Gauss, por ::: tanto 

,- 1/a 11 
o o 

Ll a ª21'ª11 o (B. 16) 

i 
1 - ª31 1ª11 o 1 
L J 
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y el producto L1 A es 

f o o l 
1 
¡ 

1 ª12 ª1 3 1 Ll A s ! o ª22-ª21~~~ "23-ª21;~~ (B.17) 

1 
1 

1 
1 i 
i ª12 ª13 ! 
1 o ª32-ª31-- ª33-ª31-- J ª11 ª11 

Ahora, u1 es definida de modo que en el producto 

L1 A u1 , la fila 1 viene a ser similar a la primera fila de la 

~atriz identidad, es decir, 

---. 
- ~l~ 1 

ª11 
1 u, 1 o o (B.18) 

1 o 
l 

1 
1 

' _¡ 
o 

Ahora es conveniente definir una matriz intermedia A
1

, tal 

que 

!1 o o 
1 ( 1 ) ( 1 ) A L A u .. l o (B.19) 1 1 1 a a 

1 
22 23 

1 
( 1 ) ( 1 ) ! o a a 

L 32 33 
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·• 
en donde. para ( i > 1. j > 1) 

a {1) _ _!;! a • a - a 
(B. 20) ij ij i1 ª11 

.. i 

(2) Continuando el procedimiento con A • resulta: 

' ol o l ~1 -, 1 o l l o o o ¡ 

1 

' ' 1; l i ~ ¡ 
( 1 ) 

1 1 ¡ í 
-ª23 

(2) e 1 > 1 
o! 

1 ( l ) ( 1 ) ' ¡ 1 o lo ª23 . jo 
A L A U = 

1 
-{i') ª22 -Cl) 2 2 ¡ 1 .. 1 

l 

'! a 22 f 

1: 
22 

lo 
1 1 ( i ) l 1 

-ª l ¡ 
1: 

32 
l l ' ( l) ( 1) 1 : Cl) !o a 

ª33 1 'o o 
ª22 L 

32 . ¡ 

J J ! ' 
_, -

------(B.21} 

o o 
A(2) = o ;,,] (B.22) 

o o 
' ª33 ! 



y, finalmente para A (3) 

1 
o 

A(3) - L AC2\ lo 
3 3 1 

1 
1 o o 
' 
: --
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-, .-
o ' 1 

1 

o lo 
1 

1 
-(2) o 

a 
33 ! 

o 

o 

o o 

o 

1 i 
J 

por lo tanto, se puede generalizar que: 

o 

o 

o l~ 
o ¡º 
< 2 ~!0 

ª33 : : 
1, 

_¡__ 

o 

o 

:l 
! 
i 

1 • 

1 
_J 

-----(8.23) 

(B.24) 

(B.25) 

Retomando las ecuaciones de B.11 a B.14, la solución pue-

de ser representada como una serie de factores matriciales: 

X 
-1 

A b (B.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 solución deseada. 

El método anteriormente descrito comprende una variación 

destinada a mantener la dis-simple de la eliminación de Gauss. 

persión de la matriz original. 

formas de implementar la eliminación 

Sin embargo, existen otras 

de Gauss, las cuáles tiénen 

mucho en común con la forma aqu~ mostrada, variando principalmen­

te en la forma de manejo de los arreglos operacionales y las for­

mas de almacenamiento dentro y fuera del núcleo central de la me­

moria en computadora. 

A continuo.ción se describen brevemente algúnos métodos de 

evaluación numérica de matrices dispersas, basadas ~n l~ elimina­

ción de Gauss. 

Duff y Reid (1977), presentaron una rutina conocida como 

MA 28, la cuál calcula la Forma de Eliminación de la Inversa, ba­

jo el criterio de Markowitz, para preservar la dispersión y el 

pivoteo umbral para mantener la estabilidad numérica. 

En su implementación completa, MA 28 puede reordenar la 
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•atriz en una forma triangular en 

bloque irreducible por separado. 

bloques y luego procesa cada 

Esta es una técnica repre-

sentativa de los métodos locales (o de un paso), en la solución 

total de matrices dispersas. Este algoritmo obtiene la solu­

ción numérica actuando sobre la parte activa de la matriz, es de­

cir, sobre la parte del bloque irreduc;ble que ya ha sid,; des­

compuesto. El almacenamiento requerido consiste de arreglos 

reales de longuitud LICN + n y arreglos enteros de longuitud 

LIRN + LICN + 13n. LICN es al menos igual al número de ele­

mentos diferentes de cero en la inversa; LIRN es al menos igual 

al número de elementos diferentes de cero en la matriz original 

o el máximo número de elementos diferentes de cero en la parte 

activa de la matriz, eligiendo el que sea mayor; y 

den de la matriz. 

n es el or-

Sherman (1978), propone un procedimiento en el que emplea 

la eliminación de Gauss junto con el pivoteo parcial. Aquí el 

pivoteo parcial consiste en seleccionar como pivote al elemento, 

en la fila pivote. con el mayor valor absoluto. NSPIV está 

orientado a resolver un vector b simple y por lo tanto, una vez 
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obtenida la 

Só 1 o 1 a 

inversa de la matriz 

parte de la r.1atriz 

A. no la retiene en la memoria. 

arriba de la diagonal necesita 

ser retenida durante los cálculos, es decir, se retiene unicamen­

te el factor U de la descomposición en l y U. A pesar 

que Sherman proporciona una subrutina de reordenamiento a-prior~ 

PREORD. sugiere que el usuario 

reordenada, de ser pos 1 ble. 

proporc1one su propia matriz ya 

Los requerimientos de almacena-

miento consisten de arreglus reales de longuitud 

y arreglos enteros de longuitud 6n + NZ + NU, 

3n + NZ + NU, 

siendo NZ el 

número de elementos diferentes de cero en la matriz original y 

NU es el número de elementos diferentes de cero en el factor U 

de la matriz, 

Esta es una proposición de Chen (1981}, como una modifica­

ción local de la rutina NSP!V, incluyendo pivoteo umbral. Esta 

modificación elige como pivote al elemento en la fila pivote que 

está más cercano a la diagonal cuyo valor absoluto excede al más 

alto valor absoluto en la fila en un número de veces igual a la 

tolerancia pivote. El requerimiento de almacenamiento en me-

moria de LU 1 PAS es el mismo que para NSPIV. 



485 

hlLl_OUI 

Es una modificación a LU 1 PAS, propuesta por Chen (1981). 

ra 

En esta implementación la matriz original 

del núcleo central de memoria, en un disco, 

mayor disponibilidad 

es almacenada fue­

Y la procesa fila 

de memoria para el por fila, 

factor U 

lo que ofrece 

de la matriz. Para proporcionar capacidad de al­

del macenaje adicional, 

núcleo central de 

el vector b :ambién se co:iserva fuera 

mer..or i a y no es retenido durante la solución. 

En todo lo demás, las ~utinas LU l PAS y LU l OUT. son iguales 

El almacenamiento requerido por esta 

de arreglos reales de longuitud total de 

teros de longuitud 5n + NU. 

implementación consiste 

3n + NU, y arreglos en-

Wood ( 1984). propuso esta rutina como una modificación al 

método de Stadtherr y ~ood (1982). conocido como Sustitución Con-

tínua 

de 1 a 

hacia Atrás. Emplea una forma modificada del 

inversa, aplicando el pivoteo umbral para retener 

producto 

la dis-

persión ·y la estabi i id ad numérica, CBS intenta resolver un 

vector b simple, sin retener la inversa. Esta implementa-

ción proporciona dos opciones, elegibles por el usuario. 
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llill ~ri•era es MAXl, que es un núaero entero entre O y n, 

ifm<ell:us11-,,e. las colu111nas puntal de longu1tud menor o igual a 

~lll. ser&n proees:a~~s cuando su pivote correspondiente es encon­

~re<d~~ ~as columnas de longuitud mayor de MAXL ser&n retenidas 

lh<asU e~ iinol ;::., le s"stitución hacia atrSs. Cu&ndo MAXL 

il<gu:a1ill :11 n. se e111plea el al9orit1110 C8S por completo, y cuando 

il'Wl1'1l <es ':igual a ce.-o. se 4uop1ea la factorización l U. Esta 

cc:pci~rn es i"c1u~da ct:rmo un "control" paf"a sacrificar espacio por 

11:.~•·mp~. El algor>tlno C8S minimiza almacenamiento, mientras 

<q:u~ nill <descomposH:iÓn l U minilnha el número de operaciones. 

ll<a segunda op·c'iÓn consiste en manejar un tndice de to1eran­

<eiiill, ~"10!l. Si el valoT" absoluto del elemento diagonal es 

=-n'!:>T ":?'~'"' ..,1 mayoT" valor absoluto en la fila, por un cie.-to núme­

lf'<tl :tle w<etes C:TOt. entonces e1 pivote es T"echo:r.ouo y un pivote 

m:ue~ es e~egido, mediante un intercambio de columnas; sin embar­

~ e~ mwevo pivote debe satisface.- l~ tolerancia de pivote, PTOL. 

it:11 :pT'.,;p-0i~1i't'O ·d-e esta opción es la de seleccionar un valor pequei'lo 

cO<e ({;1!'<0'.l. ~ un va4oT" ,.1t.o de PTOL, media.,te un reducido número 

<Ore ·n•n't<e•T'<C•l>'mbii'O de ~o1umnas. FijaT" CTOL • PTOL es equive-

1\<e:n't<e :ii <e ~e<g~ ir ipiv'Ot.es ·umbral es como en lU l PAS. El al r.:ace­

rri:ii111i<e·nt~ re<q'l:leirüfo ¡poT" ·CllS consiste de a.-reg los re al es de 1 on-

'f¡u1i'tu-rl ~"' .;¡. '.N:Z + lllV. :y llrreg los en teY'QS de l ongu i tud 6n + i-:;;:. 
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CBS OUT 

Esta es una modificación de la rutina CBS que lee un disco 

y procesa las filas de la matriz original una a una, lo que pro-

porciona mayor capacidad de 

de memoria para el factor 

olmoc~rlamiento en 

U de la matriz; 

e 1 núc 1 ao centra 1 

adicionalmente el 

vector b es leido de un disco y no es retenido durante la solu­

ción. En otros aspectos, CBS OUT es igual a CBS. El re­

querimiento de almacenaje en memoria es de arreglos reales de 

longuitud total de 2n + NV y arreglos enteros de longuitud Sn. 

Esta es una implementación del algoritmo 

ginalmente descrito por Stadtherr (1977). 

RANK ONE BTS, ori­

Emp 1 ea una susti-

tución hacia atrás implícita y requiere un reordenam1ento de la 

matriz original en una forma de tipo puntal. El 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. Dentro de las filas puntales, el elemento de 

columna con el mayor valor absoluto es elgido como pivote. 

El almacenamiento requerido consiste de arreglos reales de 
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longuitud 3n + NZ + NU, y arreglos enteros de longuitud total 

4n + NZ + NU. 

Wood (1982), realizó una comparación de algunos ¡;r~graaas 

de solución de matrices dispersas lineales, aplicados tanto a es­

tructuras de matrices generadas aleatoriamente, coao a matrices 

generadas en problemas reales, bajo diferentes criterios;, beses 

de comparación. 

Chen y Stadtherr (1984), realizaron una compara·ción entre 

diferentes tipos de esquemas de solución de ecuaciones no linea­

les, en bós~ ~1 anftlisis de diferentes métodos :f estructuras d•­

rante la etapa lineal de solución, retomando algunas de••~ ~:-e­

posiciones de Wood. 

En e 1 des a rro 11 o del programa MA 28, para reso ~ver co'1ju'1-

tos de ecuaciones lineales, Duff y Reid (1979 &). hacen ·a•á se­

rie de observaciones acerca de los requerimientos que debe" cu­

brir las rutinas de computadora destinadas a la soh.1ció.n de sis­

temas dispersos, haciendo uso de técnicas eficientes a'l es'tructu­

rar y manejar los datos. Algunos de los conceptos que desa­

rrollaron han sido aplicados en la implementación de algunas de 

las rutinas descritas anteriormente. 
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Sin embargo, como es señalado por Motard (1985) y H1avacek {1985) 

se debe tener en mente que los paquetes exislen~c~ para 1a solu­

cibr. de matr;ces dispersas,. en un futuro no euy leja-no .. no se 

ajustar~n adecuadamente a ld nueva generaciGr1 de ~~perco~putado­

ras y al manejo vectorizado de la información. en virtud de que 

esos paquetes usan diferentes direcciona~ientos de los datos. 

Saunders y Guest. (1982). reportan el 

millones de operaciones de punto flot<>nte 

millones de palabras de rne~oria intern~ en 

manejo de más de 140 

por sequndo 

la solución 

y v~rios 

de ecua-

clones lineales completas y multiplicación de era.trices. en una 

mó.:¡ui::"- CRAY-1. 

Ante estas perspectivas. algunas técnicas nucéricas que han 

sido consideradas poco eficientes en las máquinas actuales. po­

drl~n resultar con propiedades superiores en las nuevas aáquinas~ 

e incluso. abandonar los métodos de solución directa pur =étodos 

iterativos con ~anejo vectorizado de la infornación. 
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MODELOS REDUCIDOS PARA OPERACIONES UNITARIAS 

La introducción de los modelos reducidos lineales y no li­

neales dentro de los métodos modulares simultáneos constituye un 

gran avance dentro de la simu1aci6n de procesos. 

A pesar de que el 

a corto plazo se prevee 

desarrollo de estos modelos es reciente. 

un acelerado avance ¿n su implementación, 

especialmente en algoritmos de tipo 

cuyd eficiencia está comprobada~ 

ciclo interno-ciclo externo 

La creación de modelos reducido• estl motivada por la nece­

sidad de realizar cálculos sobre las ~nidadas de proceso en una 

forma eficiente y económica en cuanto 

cional, aunque con ello se sacrifique 

plenamente conocido de antemano. 

de modelos no es resultado unicamente 

a comportami ente computa­

cierto grado de precisión, 

La adopción de este tipo 

del afan en la reducción 

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 él para beneficiarse con un modelo 

simple o reducido, consideración que se ha comprobado desde lbs 
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inicios de la orientación modular simultánea (Vela 1961). 

b) Uno de los mayores valores de un modelo simple es rr.•strar 

explícitamente las implicaciones de ciertas suposiciones e::erca 

del proceso, tomando en cuenta que siempre habrá algún p~·';o en 

su desarrollo en que se deberán hacer suposiciones con res:ecto 

a su funcionamiento. Por lo tanto, al mostrar las i:-::-ica­

ciones de una suposición acerca del proceso, el modelo ,e•-fica 

la consistencia de esa suposición-

c) Cuando se modela una unidad con gran detalle es ::omún 

adicionar restricciones de "realidad" a la evaluación del pr::eso: 

por ejemplo, como se verá más adelante, un absorbedor puece ser 

mod~1ado en forma muy simple, suponiendo la recuperación de coer­

ta fracción de cada componente removido. En otra eta:~ de 

su desarrollo, el modelo del absorbedor puede incluir cá-·:::.olos 

como si fuera un proceso de equilibrio entre sus etapas en e que 

la recuperación dependerb del flujo de liquido y vapor y de .:lo­

res ideales del coeficiente de distribución. Finalmente. se 

puede agregar al modelo un esquema termodinámico más riguros:: pa­

ra estimar los valores de los coeficientes de distribució·: es 

as• como en cada etapa de su desarrollo el modelo requiere :.e el 

funcionamiento supuesto del proceso sea consistente con cre~-s~te 

rigor al comportamiento real de un absorbedor. 

d) El mayor beneficio de los modelos simples o reduci :::s es 

el de proporcionar consistencia en las evaluaciones y represe~tar 

una eficaz herramienta de comunicación. Un modelo simple ~usde 
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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 embargo, no se debe olvidar que .. tales suposiciones deberán 

ser expl~citas y 1os resultados deberán ser consistentes con to­

d~s y cada una de ellas. 

En este apéndice se describen algunos modelos reducidos li­

neales y no lineales, que representan a las operaciones unitarias 

más utilizadas en la simulación de procesos, clasificados como 

modelos para unidades simples y modelos para unidades complejas, 

en estos últimos proporcionando algunas orientaciones para un de-

sarrollo futuro y haciendo 

su aplicación. 

una importante observación acerca de 

Algunos de estos modelos fueron originalmente propuestos por 

Jirapongphan (lg81) y posteriormente modificados por Treviño-Lo­

zano (1985). 

e. 1. 

C.1.1. Mog~lQ_Eed~1do_2~~~-Q2~~.i!J:.iÓn Q~.tl!: 

Este modelo fué descrito en el Capítulo 4, Sección 4.3.3, 

con el cual se ejemplificó la forma en que se elabora un modelo 

reducido a partir de un modelo rig~roso, 
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c.1.2. Mggelo R~gucido para la_Entalpía de una Corriente. 

Aqut se presentan tres modelos reducidos para el c&lculo de 

la entalp;a de una corriente. 

El primer modelo se representa así: 

HF •(a+ bT)F·)m
0 

f
0 ,___, 

(C.1} 

el cual representa la entalpía específica como una función lineal 

de la temperatura, en donde a y b 

b 

son los coeficientes del 

modelo reducido. El coeficiente tiene un significado fí-

sico sobre la capacidad calorífica y puede ser calculado como un 

promedio ponderado de la capacidad calorífica en base m&sica de 

cada componente. en esta forma: 

b D ~X 
n · Cp /\x . m nL_,,n n 

(C.2) 

en donde es la fracción mol, es el peso molecular y Cpn 

es la capacidad calorífica molar para el componente n; el cae-

ficiente a es calculado en tal forma que la ecuación C.l es 

satisfecha exactamente en la solución del problema base. Este 

modelo se ajusta satisfactoriamente para corrientes con una fase 

simple. ya sea de liquido puro o de vapor puro; sin embargo, 

cuando la corriente tiene una fase liquido-vapor, este modelo no 

representa con precisión los cambios de entalpía con respecto a 

1 a temperatura, en virtud del fuerte efecto de ésta sobre 1 as 

condiciones de la fase. el cual puede originar cambios drásticos 

en los coeficientes a y b. 
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El segundo modelo para la entalpía de una corriente remedia 

las anteriores desventajas al incluir las condiciones de fase en 

una forma si mí lar a como fué realizada en las ecuaciones des-

criptivas en la unidad de "flash" (identificación de fase): es 

así como el modelo para una corriente a dos fases es: 

---- (C.3) 

en donde y son las porclones de fn que son vapor y 

liquido, respectivamente. Ahora, las variables de 1 a 

ecuación C.3, pueden ser referidas o 1a f;~cción v~por a una pre-

sión y temperaturas dadas mediante ll!.s ecuaciones de "flasheo 11 

4. 58, 4. 59 y 4. so. Sin embargo, la ecuación C.3 también in-

cluye el componente líquido y necesitamos modificarla usando el 

balance de masa por componente. generando: 

(C.4) 

por lo tanto, las ·.::cuaciones C.A. 4.59 y 4.50 constituyen la 

expresión para el modelo redur:ido para la entalpía ele una co-

rriente a dos fases: 

ecuación 4. 59: ¡3.~-, f V o (C.5) 
n '-.J n 

ecuación 4. 50: ln ( Kb· p) - A 8/T = o {C.6) 

Este modelo agrega n+2 ecuaciones y variables; además 
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reemplaza los 2 coeficientes reducidos originales por 6 nuevos 

coeficientes para cada unidad. 

El tercer r.1odelo reducido para evaluar la enta1p1a de una 

corriente es una. variución de los a"nteriores a.1 emplear funciones 

de ajuste, del t.ipo: 

id 
H • H + A+ B(T - Tref) (e. 1) 

en donde, H es 1a entalp1a molar de la corriente; 
id 

H es 1 a 

entalpía de gas ideal; T es la temperatura de la corriente y A 

y B son parámetros del modelo reducido obtenidos del cálculo ri-

guroso de la entalpía a una temperatura de referencia Tref' 

La introducción del término de entalpía de gas ideal expresa 

una dependencia de 1~ ent~lp1a sobre la composición en los balan­

ces de energía, dentro del ciclo interno de cálculo. 

Sólo existen dos tipos de ecuaciones importantes en este ~o­

delo reducido, las cuales, de acuerdo a la Figura C.l. son: 

Balance de materia: 

(C.é) 

en donde j es el número de la corriente que entra a la unidad. 
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Balance de energía: 

(a+ bT)p0mn. pn - (a + bT)F .. )(m ·f (j)) =O 
L.J J -'-· n n 

(C.9) 

en forma general: 

F(j) ªO (C.10) 

Siempre se considera que el mezclador opera en forma adiabá­

tica y que su presi6n de salida es la presi6n mis baja~~e las co­

rrientes de entrada, aunque también puede ser una presi6n especi-

ficada por el usuario. Este modelo contiene n+l e~cuaciones 

más una ecuaci6n para especificar la presión a la salida de1 

equipo, conteniendo (j+l)(n+1) variables y 2(j + 1) coe-
.;.," 

ficientes reducidos (referentes a la entalpía). Debe notarse 

que si las entalp1as son usadas como variables den~ro del ciclo 

interno de cálculo, el modelo reducido es totalme~te lineal. 

•'"', 

c. 1. 4. 

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 fracci6n dividida de una corriente j 

Balance de materia: 

e e. 11 ) 

además. (c. 12) 
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f
0

(1) • TFl' PFl j f 0~2) • TE.2' PEl .. T • p Pn• p p 

f n (j) • TFj' PFJ 

FIGURA C. l. FLUJO DE INFORHACION PARA EL MODELO 

REDUCIDO DE UN MEZCLADOR. 

1 ] : P0
(1 }, Tp1• PPl 

f • Tf. P f 
p~(2). TP2' PP2 

n - P:<1t>. r;,, p; ... 

FIGURA C.2 FLUJO DE INFORHACION PARA EL MODELO 

REDUCIDO DE UN DIVISOR DE CORRIENTE. 
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las temperaturas y presiones a la salida son consideradas como 

iguales a las condiciones de entrada, mediante ecuaciones de la 

forma: 

T P ( j ) -~-- ~ F • O 
(C. 13) 

e e. 14 > 

El número total de ecuaciones del modelo es de nk + 2k + 1, 

expresades en 3n + 3 variables, sin ningún pará.netro reducido, 

mientras que la fracción dividida, puede ser manejada corno 

variable de decisión. 

c. 1. 5. 

De acuerdo a la Figura C.3, esta unidad se describe así: 

Balance de materia: 

5alance de energ1a 
~ 

(a + bT)p ~- (mn· 

o en forma general: 

pn - f n = O 

gl obc. l: 

pn) - (a + bT)F ~(m • f ) - Q 
L__J n n 

o 

(C.15) 

~ o 

e e. 16 > 

(C.17) 

en donde Q es la carga calorífica agregada a la unidad, además, 

la presión de salida para esta unidad debe ser especificada por 

el usuario. 



"< - <."- - ') I "-
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Q 

l 

i ¡ f • Tf, Pf p .. Pn' TP' n p 

FIGURA C.3. FLUJO DE INFORM~CION PARA EL MODELO 

REDUCIDO DE UN CALENTADOR. 

w 

l 

i ¡ f • TF, PF p ... T • pp p • 
n n p 

FIGURA C.4 FLUJO DE INFORMAC ION PARA EL MODELO 

REDUCIDO DE UN COMPRESOR. 
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tura y e1 cambio de enta1p1a para un gas no idea1 puede ser des-

crita en una forma si~ilar introduciendo un coeficiente politró-

pico, u>"· en lugar de k, por lo tanto: 

y = (u - 1) / u 
u 

- l 

en donde Z es e1 factor de compresibilidad. 

(C.22) 

(C.23) 

(C.24) 

E1 requerimiento de potencia de la unidad de compresió~ con 

un 1007. de eficiencia mecánica es: 

(C.25) 

La eficiencia po1ttr6pica y la eficiencia rnec&nica usa~a pa-

ra caracterizar una unidad de compresi6n, se definen as1: 

e 
p 

e 
m 

h. /h 
p p 

( ':. 26) 

(C.27) 

Estos dos factores de eficiencia deben ser proporc;:;,,ados 

corno un parámetro de entrada para la unidad. 

El modelo reducido para e1 compresor se constituye así: 



505 

Balance de ITTasa: 

p - f - o n n 

Cambio de entalpía y requerimiento de potencia: 

6.H ª (Z· R 
;rPelYu l 

/y)TF·!---! -1 1•• 
u : ! pF ' 

s - _J 

h p - ( 1 /e m) /> H • 2._,m n • f n • O 

Balance de entalpía: 

(C.28) 

(C.29) 

(C.30) 

( a + b T) p \m . p - (a + b T ) - ~ m · f 
_/_. n n r ¿_ n n 

em (hp) • O 

---- (C.31) 

en donde a y b son los coeficientes del modelo reducido para 

~1 cS1cu1o de ~ntalpla. según la sección C.1.2. 

En el modelo existen n+3 ecuaciones conteniendo 2n + 6 

variables (pn • fn • Tp • p . p T F" PF' 6H. hp). con 6 coeficientes 

reducidos (Z. y 
u (a. b) p• (a,b)F ) . en donde z es el factor 

de compresibilidad calculado mediante bloques de cálculo riguro-

sos; mientras que Yu es calculado según se.indi.ca en las ecua-

ciones C.26 y C.20 con Cp y Cv, también calculados median­

te bloques de cálculo rigurosos. 
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~~2.1. Modelos Reducidos ~~~~~~ 

~l model~do de reactores para la simu1aci6n de procesos to-

<ti<1>w'llao. ·esta en su etap<> d"' desa1·rol lo. La m<>yoría de los simu-

TI~s existentes sólo ofrec"'n modelos de reactores que calculan 

~TI ~'llanee de materia en base a un rendimiento especificado o so­

~ tUT>a determinada conversión. 

llos Únicos simuladores comerciales que actualmente ofrecen 

11~ <ti~s modelos estándar para reactores ideal"'s - Reactor de Tan­

~ ~~itado Cont~nuo (RTAC) y Reactor Tubular con Flujo Tapón 

((ff{llff:1T,) - son ASPEt; (1980) y ASPEN PLUS (1984). y aún así es 

~~~ente recortiar que los modelos de reactores ideales son sólo 

~11ros simplificados referentes a los complejos fenómenos que 

~~~ lugar en los reactores reales. 

fEs necesario reconocer dos tipos diferentes de reactores pa­

~ TI<os cuales se requieren modelos reducido'S: primero, aquellos 

q¡tUI! ~ontienen sólo ecuaciones algebraicas, tales como los modelos 

lb<&'s<lrllos en rendimientos específicos y el modelo RTAC estándar; 

~do, aquellos modelos que incluyen ecuaciones diferenciales, 

QlJn ~onde el modelo de RTFT, es el más representativo, 

Los modelos basados en ecuaciones algebraicas que actualmen­

ltR! <existen implementados en los pl'incipa1es simuladores, sólo 

<cQ;jn~~enen ecuaciones de balance de materia y energía. Los mo-
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delos reducidos para estos reactores también pueden consistir de 

ecuaciones de balance de mater1a (lineales para los modelos 

simples de extensión y rendimiento de reacción, no lineales para 

el RTAC). y ecuaciones del balancE< global de energ,a. Un 

ejemplo de este tipo de modelos es el descrito en C.2.1.1. 

El caso de unidades descritas mediante sistemas de ecuacio­

nes diferenciales. es complet¿mente diferente del problena de en­

contrar ecuaciones alsebraicas sim~les que aproximen el co~porta-

miento de otras ecuaciones al~ebraicas más complejas. La so-

lución de este problema puede ser la clave para extender el con­

cepto modular simultáneo a otros problemas que contengan ecuacio­

nes diferenciales ordinarias. tales como la simulación dinámica. 

En la secci6n C.2.i.2. se p~~s~ntü un ccdclc reducido para un 

reactor con flujo tapón. originalmente propuesto por Treviño-Lo­

zano (1985). 

c.2.1.1. Modelo Reducido ~a un Reactor Estegui2~~l~iE~ 

Este es un modelo propuesto por Jirapongphan (1981 ;, bajo 

estas limitaciones: 

a) Unicamente se ver;fica una reacción qulmica. 

b) La fracción de conversión se 1 imita a un sólo reactivo. 

c) Sólo existe una corriente de alimentación. 

d) Sólo existe una corriente de producto. 
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De •c••rdo • la Fig•r• t.S. se puede d•finir Q~ 'IJ><i!~~ dlll! 

re•ct1vo liaitant•• J. cono; 

..) .. 

en donde. Sn es el coeficiente estequio~ltrico p•r• e] ~ 

nente n en la reacci&e. T~nbién se define la relacTI<iím ~~ir<e 

X - C • f',¡ - O 

11> 111 a,.,- X - f .. - O ((t::...'.2$)) 

&alance de e111er~ia: 

Q + ~;x - (a + bu),"".e:....,~,.,-~111 + (• + bT)t ~~m~~m - m 

- ((<t •• ~)) 

~ es la fracc~~m ~en re•ct~~o ni~~~a111te s~em~o c""'>W<elt"ltndb>., y¡ 

~r es el calor de reacc~@m ~111~onwcrado ~or rmon ~. ~c~TIWQ> UTirmti-

ta111te. ~ ~ es en canor •~re~a~o an reactor-
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En este modelo existen n+2 ecuaciones expresadas en 2n+6 

variables ( P n • f n • T P• T F• X• f; • Q • p) • con n + 4 coeficien-

tes reducidos Los coeficientes este-

quiométricos, son calculados e~pleando la ecuación C.33. 

Treviño-Lozano (1985) propone un modelo reducido en el cual 

se realizan M reacciones químicas: 

Balance de masa: 
M 

en donde, 

clave; s 
n 

componente 

f J 

y 

n 

~~·-
/ - o (C.38) _ __, 
m•l 

representa el flujo de entrada de un componente 

SJ son los coeficientes estequimétricos para el 

y para el componente clave J, respectivamente; 

y Xm represent4 1~ canvcrsi6n del componente clave en la reac­

ción m. 

Balance de energía: 

o (C.39) 

siendo Q, en este caso, el calor neto agregado al reactor; ade-

más, la presión de la corriente de salida debe ser especificada 

por el usuario. El número total de ecuaciones, variables y 

coeficientes reducidos es el n1ismo que en el caso anterior. 
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c~z.1.2. ~odelo Reducid2_1?ara un Reactor con Flujo Ta2.§.n~ 

Dada la complejidad de este problema es necesario realizar 

una breve introducción, previa al planteamiento del modelo redu-

cido. 

De acuerdo a la Figura C.6, se consideran n componentes 

incluyendo reactivos y todos los productos posibles. 

rriente de alimentación entra al reactor a una presión P 

Una co--

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 energía 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 entrdda d.e-1 reuctor, f ilentro 

del reactor tienen lugar una serie de reacciones y cier!a canti-

dad de calor es agregada o removida con el objeto de controlar la 

temperatura en e1 reactor. 

Los flujos por componente, y la temperatura y presión de las 

corrientes cambiarán dentro del reactor en una forma que sólo es 

descrita adecuadamente mediante un sistema de ecuaciones diferen-

ciales no lineales: 

-~-L e !:!F (f., T, P) 
d z 

(C.40 a) 

d T (f., T, P) o HT 
d z 

(C.40 b) 
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• Hp (f., T, P) (C.40 c) 

en donde z 1ndica la posición dentro del reactor con respecto 

a su entrada, por lo tanto, a la salida del reactor, Z = L, las 

variables de las corrientes tendrán valores fsal' TP' PP. 

El propósito del modelo reducido del reactor es aproximar 

los valores de las variables de las corr1entes de salida, F 
-sal' 

T p y P p' a partí r de las condiciones de entrada conocidas, fen, 

Tp y Pi' y otros datos externos relevantes, tal como los coefi-

cientes ce transferencja de calor. Esta aproximación se debe 

realizar mediante un sistema de ecuaciones algebraicas que se 

adapten adecuadamente a las ecuac1ones diferenciales originales. 

Una forma de lograr esta adptación es aproximar la composi­

ción completa junto con los perfiles de presión y temperatura del 

reactor. Esto se logra usando pol1nomios de orden ni. en 

donde m es un número elegido por el usuario para un determinado 

problema, y que tienen la forma: 

(C.41 a) 

(C.41 b) 

(C.41 c) 

Para el caso más general. el orden de los polinomios que 
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describen los perfiles de las diferentes variables puede no ser 

el mismo. t.n este caso, el número de coeficientes del poli-

nomio cambia, sin embargo, la estructura global de las ecuaciones 

del modelo reducido p~rmanec~ ~in cambio. 

La principal caracterlstica de este modelo reducido es que 

íos coeficientes del pol1nomio, .60· .61 • .6z· etc •• no son unica-

mente parámetros del modelo. Por el contrario, estos coefi-

cientes son variables del modelo reducido que son determinadas 

a partir de ciertas condiciones iniciales. Los coeficientes 

\ son parámetros del modelo reducido que son determinados a par­

tir de la solución rigurosa de las ecuaciones diferenciales para 

el punto base dado por ias cor1dtcionas in-.:cial'i!'5. La función 

de estos coeficientes será descrita más adelante. 

Las ecuaciones necesarias para determinar- los coeficientes 

del polinomio, ~o· ~1 • son obtenidas mediante técnicas 

de colocación aplicadas a conjuntos linearizados de ecuaciones 

diferenciales. Dado un conjunto de m puntos de colocación 

(elegidos por el usuario), * z . 
m 

es posible definir 

un sistema de m(n + 2) ecuaciones algebraicas cuyo lado dere-

cho corresponda a una expans iÓn de prirner orden en series de 

Taylor de la derivada de la función H k en el punto de coloca-

ción de la forma: 
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+ -~~TL\z~. (A A z• r*) a ~ OT + 1 T J + • • • - + 

1 J 

para: k - 1. 7. 

j - 1. 2. 

+ ••• + •••• 

----- (C.42) 

n+2 (n • número de componentas) 

(m • grado del polinomio) 

El valor de una variable cuyo perfi 1 es descrito {t:n fcrr.:1' 

diferencial) por es aproximado mediante el polinomio co-

rrespondiente sin el término lineal de corrección .\k Z. Los 

asteriscos son usados para indicar los términos evaluados en el 

punto de colocación ZJ. 

En este sistema de ecuaciones las incognitas son los coefi-

cientes .!1 1 • f!2 , ' ~m· Los coeficientes independientes ~O 

son determinados a partir de las condiciones de entrada mediante 

estas ecuaciones: 

~~OF i f Ien 1 
! 

.!1or 
i 

~o 1 TF (c. 1;3) 

! 
L~oP ~ L PF ; 
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Los parámetros del modelo reducido que deben ser determina­

dos a partir de la solución rigurosa de las condiciones base a 

la entrada del reactor, son los elementos de la matriz Jacobiana 

de la derivada de las funciones li en cada punto de colocación. 

La elección de los parámetros del modelo reducido puede ser 

justificada por estos argumentos: 

a) Las derivadas parciales de primer orden de las funciones 

li toman en cuenta la adaptación del sistema original de ecuacio­

nes diferenciales. 

b) La forma de los perfiles de las variables dentro del 

reactor {determinada po.r los valores de las derivadas parciales 

·a través del reactor) son, usua1r:iente, menos dependientes de las 

condiciones de entrada que las mismas variables de las corrientes; 

por lo tanto, estos coeficientes constituyen un mayor conjunto de 

variables de iteración para los cálculos de convergencia. 

c) Los métodos numéricos usados 

ecuaciones diferenciales ordinarias en 

para integrar sistnmas 

aplicaciones prácticas 

de 

de 

ingeniería (GEAR, EPISOOE, etc.) requieren el cálculo de deriva­

das en cada punto a lo largo de la integración, según lo destaca 

Carnahan y Wilkes (1980); por lo tanto, la evaluación de los coe­

ficientes reducidos del modelo no involucra trabajo adicion.;1, 

puesto que la matriz Jacobiana de las funciones diferenciales en 

cada punto de colocación generalmente es calculada en forma auto­

mática como parte del paquete de solución. 

Es importante recordar que uno de los requerimientos de los 
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modelos reducidos usados en los cálculos modulares simultáneos. 

es que sean exactos en el punto base en donde fueron generados. 

En el caso del reactor de flujo tapón, las ecuaciones de co-

locación no garantizan por sí mismas que la solución del modelo 

reoJcido coincida con la solución rigurosa en las condiciones ba-

se a la entrada del reactor. puesto que las soluciones dadas por 

los :nodelos 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 función lineal de corrección a los polinomios, y los paráme-

tros de corrección i, son calculados a partir de la diferencia 

entre las soluciones rigurosas y reducidas evaluadas a la salida 

del reactor par·a ese~ condiciones base iniciales, es decir, 

Í F l 
.., 

r~OF 
..., 

F sal + ~qF L + . - ! ' : \ 
J.. T iTp \ 6or + 6.n L + ... (C.44) 

' 
i p :Pp \ !iop + !!1 p L + 

.) _¡base _J base 

Las funciones de corrección son agregadas a los polinomios 

de colocación para obtener los perfiles aproximados de las varia-

bles, descritos por las ecuaciones e. 41. 

Un desarrollo futuro en esta área podría ser la adaptación 

de este tipo de modelos de reactor dentro de procesos que canten-

gan columnas de absorción continuas u otras unidades descritas 

mediante ecuaciones diferenciales ordinarias. 
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c.2.2. 

Este modelo fué desarrollado para absorbedores adiabáticos 

de etapas múltiples. A pesar de que est~ lílOdelo aGn ne ha si-

do integrado a un simulador modular simultáneo. fué probado bajo 

una amplia variedad de condiciones y los resultados publicados 

por Treviño-Lozano, Kisala y Boston (1984). Este modelo 

cumple con los requerimientos descritos en la sección 4.3.1.1., 

referidos a una unidad compleja real. 

Considerando una columna de etapas, tal y como se mues-

tra en la Figura C.7, se obtiene: 

Balance de masa gioba1: 

( 1 n,N+1 - 1 n, l ) (C.45) 

Balance de energía global: 

H~+l + V0 • Hb - L 1• H~ Q (C.46) 

en donde, 

rriente j. 

se refiere al flujo de entalpía molar de la co­

En general, la entalpía de una corriente es una 

función de la .temperatura, presión y composición. 

Puesto que el efecto de la temperatura es mayor que el de 

otras variables y la capacidad calorífica es una función relati-

vament.e poco dependiente de la temperatura, la entalpía molar 

puede ser aproximada mediante esta expresión: 

id 
H ~ H + A + B ( T - T re f) (C.47) 
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la cual representa l& ecuación C. 7, empleada para modelar 1 a en-

talpta de una corriente, manteniendo la composición constante. 

los balances globales de materia y energta proporcio~an re­

laciones que las corrientes de entrada y salida deben satisfacer; 

sin embargo, ellas no determinan la distribución de compo~entes 

en las corrientes de salida. La distribución es indic~da me-

diante dos tipos adicionales de ecuaciones, empleadas en e: ~ode-

lo reducido: ecuaciones de equilibrio de fases para las etapas 

y ecuaciones abreviad~s que proporcionan una descripción ~~roxi-

mada de la separación mult1componentc en multietapas. 

Para las relaciones de equilibrio, las volatilidades relati­

vas se eligieron como par&metros del modelo reducido debido a su 

pequeña dependencia de la temperatura. presión y composició~: por 

ejemplo, para un coraponente n en ia eta?U 1. la constarte de 

equilibrio Hquido-vapor (coeficiente de distribución), 

puede ser expresada en términos de la volatilidad relativa. ast: 

'. C.48) 

en d<.:>de, n,l es la volatilidad relativa del compon;¡•-;e n 

y es una constante de equilibrio de referencia. for-
ma s imi 1 ar, para un componente en la etapa N: 

n,N 
'e. 49) 

Y las constantes de equilibrio de referencia, y son 

determinadas a partir de la solución rigurosa del caso base como 
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un ;:>remedio ponderado de 1 as constantes de equilibrio Hquido 

vapor por componente, de acuerdo al desarrollo propuesto por 

Boston y Britt (1978); por lo tanto, para cada etapa: 
n > , wi • l n K1 

;~1 

en doncie, son los fact.ort:s de ponderación. 

(C.50) 

Se pueden 

usar las fracciones r.ol de vapor, 
y n' ¡~' como factores de pande-

ración para Kb¡¡ y las fracciones mol de líquido, xn, l' para Kbl' 

El error introduciáo al asumir que las volatilidades relati-

vas de todos les co~;onentes en arabas etapas permanece constante 

cuando la te~peratura, presión y composici6n han carabiado a par-

tir de las condiciones base, tipicanente es muy peque~o, en vir-

tud de la poca dependencia de la volatilidad relativa en esas 

variables. Sin en:bargc, los valores de las constantes de 

equilibrio de referencia pueden depender fuertemente de la tempe-

ratvra y de la presión, y en menor grado de la composición, por 

lo tanto, pera tomar en cuenta esta dependencia se utilizan ecua-

ciones de constantes de equilibrio similares a aquellas empleadas 

1;n el modelo reducido para la operación de 11 flash 11
, Capitulo 4, 

sección 4.3.1.3.: 

a + b(-L - -L) e e. 51) 
T T* 

En el modelo reducido, tanto Kt,
1 como KoN , son represen-

tadas mediante ecuaciones de este tipo, eligiendo como temperatu-

ras de referencia, T1 y T~, 1 as to.mperaturas 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 lo tanto: 

l n ( j(b l. p 1) ~ 

ª1 + 
b ( __ , __ __ l __ ) 

(C.52) 
1 Tl T* l 

lr. ( K!JI'< • ? ) a b ( __ , __ 1 (C.53) 
ªN + ----) 

li 
N ~l T* 

N 

Las constantes de equilibrio de referencia a las condiciones 

base, y pueden ser evaluaóas mediante l¿ ecuación 

e.so y los valores de las constantes de equilibrio y las frac-

ciones mol ?ara cada co~1ponente. Estas cantidades usualmente 

estan disponibles como parte cie la solución dada por el modelo 

riguroso del absorbedor, o pueden ser calculadas a partir de los 

perfiles de composición a lo largo de la columna. Puesto que 

las volatilidades relativas. n. 1 y n,N se consideran 

constantes. sus valores se calculan en forma simple usando datos 

del caso simplificado. por ejemplo: 

K~ • 1 
« n,1 = --~;----

b¡ 

(C.54) 

K* 
___ !:'.!.~--

"' r~ K* 
bN 

(C.55) 
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Los parár.ietros y bN de las ecuaciones C.52 y C.53 

pueden obtenerse " pa.-t.ir de valores para las constantes K a 

dos temperaturas. mant~~iendo constante la composición. 

Una vez que se han definido los parár.ietros del modelo simple 

necesarios para represe~t.ar las constantes de equilibrio líquido 

vapor en las etapas ~r..:erior y superior de la columna, ahora es 

posible elaborar una .::::uación para cada etapa que describa el 

equilibrio físico en~·-e l¡¡s corrientes de líquido y vapor que 

abandonan cada etapa. El desarrollo de esa ecuación para la 

etapa superior se inicia al considerar esta ide~~idad: 

n 
~ 

L y i. t! s;I 
1 (C.56) 

en donde. y 
y i. ~· . 

se refieren a la fracción mol del 

componente en las corrientes de líquido y vapor que abandonan 

la etapa N. respectivanente. Usando el criterio de equili-

brio líquido-vapor, la expresión anterior se convierte en: 

n . r ___ , ___ 1 """-/ l. o o 
.L.-..-J , . ~ 1 K 

J i=l L i,N 

(C. 57) 

Sustituyendo la ecuación C.49 en e. 57 y represen tanóo 

las fracciones m~l de la fase vapor en tirr.iinos de flujos molares 

n r l ,-, ! 

l.O J o (C.58) > V ----------
~ ; . \ Kb¡.¡ "' 
i srl ._ ; • N 
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y r.iediante un desarrollo- similar, para l¡¡ etapa se tiene: 
n 
~ 
L 1 i,1 (Kb1' i,l-1.0)aO (C.59) 

iml 

por lo tanto, las ecuaciones C.58 y C. SS, representan el 

equilibrio de fase co~binado y las ecuaciones constitutivas. 

En adición a las ecuaciones de equi hbrio para las etapas 

inferior y superjor~ se hdce neces·ario aprox1mar el comportaraien-

to de la separación multicomponente en un sistema multietapa. 

La ecuación de Kremser (1963), representa una solución ana-

lítica al problen.a, bajo ciertas condiciones. Esta ecuación 

describe la distr1bución de un cc;:spor.ente relacionando las co-

rrientes de sal ida, las corrientes de entr:ada, el número de eta-

pas y las propiedades promedio de la mezcla en la columna. 

Para un componente n. la ecu~ción de Kremser puede ser es-

crita como sigue: 

+ 1 • ( SN 
n,N+l n 

s ) 
n 

l • ( 1. O - 5N+ l) ª O 
n, 1 n 

(C.60) 

en donde, s,,. es el factor promedio de separación para el 

componente n en la columna, definido como 

K V 
1::1 ___ !:!, ___ _ e e. 61 > 

L 

en donde, V y L son la constante de equilibrio promedio, 
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flujo de vapor y flujo de l\quido, respectivamente. 

Debe notarse que los factores promedio de separación serán 

funciones altanente dependientes de la composición de la corrien-

te de alimentación y de las condiciones de operación. Con el 

objeto de: introCucir parámetros de modelo que sean menos depen-

dientes de estas variables, es posible seguir un desarrollo para­

lelo como en el caso de las constantes de equilibrio por compo-

r.ente y definir un factor de se?aracíón de referenc;a, y 

par~metros de aodelo simples, a que relacionen el factor de 
n 

referencia con los f~cto~es de separación indi~iduales para cada 

componente: 

s 
n 

a • s 
n '.> (c. 62} 

Le~ parámetros del modelo reducido. e 
n 

son calculados al 

resolver la ecuación c. 61 para S para cada componente y cal-
n 

culando Sb a las condiciones base mediúnte una ecuación análoga 

a la ecuación C.$0. 

Es razonable asumir que para desviaciones en las condiciones 

de operación a partir del caso base, los factores de separación 

por componente cambiarán bastante, pero en forma tal que el 

ca1~bio relativo de todos los componentes ser~ mucho raenor; por 

ejeraplo, ca1nbios en la presi6n y temperatura afectar5n cualitati-

vamente las constantes de equilibrio y los flujos de l'iquido y 

vapor en la misma forca. de modo que s, variará para todos los 

componentes; además, se ocasiona una pequeña dependencia de 

con respecto a las condiciones de operación. 
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Para tomar en cuenta las variaciones del factor de separa-

ción en el modelo, se introduce Sb como una variable a ser de-

terminada y no corno un parámetro del modelo reducido. Esto 

permite al modelo reducido responder apropiadamente a los cambios 

en temperatura. presión y condiciones en las corrientes de entra-

da; por lo tanto, al resolver el mocielo reducido, los factores 

de separación efectivos, s 
n 

son calculados a partir de la 

ecuación C.62 usando un valor de el ~ual es determinado 

en la solución del modElo reducido. 

Anteriormente se destacó la importancia del análisis de gra-

dos de libertad en el desarrollo de un modelo reducido. Con 

el objeto de ilustrar este punto, en las Tablas C.l y c.2, 

se muestra ei and.1 is l s. ÓQ g:r-~dos d~ 1 ihertad para el modelo rigu-

roso y para el modelo reducido de una columna de absorción, res-

pectivamente. Lo primero que se debe notar es que el nodelo 

reducido está formado por 2n + 5 ecuaciones, contra (3n + 3 )i; 

ecuaciones del modelo riguroso. Esta reducción en el número 

de ecuaciones es muy significativa, especialmente para columnas 

grandes y que manejan un gran nGmero de co@ponentes. Otra nota 

importante es que en ambos ~odelos existe el mis~o número de gra­

dos de libertad, con la Única diferencia de que el modelo reduci­

do requiere sólo la presión de la primera y de la última etapa, 

mientras que el modelo riguroso necesita un perfil de presión 

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, número de etapas y perfil de presión. 
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Balance de materia por componente 

Ecuaciones de equilibrio 

526 

Modelos de constante de equilibrio 
Balances de energía 
¡.;odelos de entalpía de vapor 

Modelos de entalpía de líquido 

2. Variables 

Flujos por componente liquido 
Flujos por componente vapor 

Constantes de equilibrio 

Variables en corrientes de entrada 

Temperatura en cada etapa 
Presión en cada etapa 
Ent~1pía~ Oe liouido y vapor 

Número de etapas 

3. Grados de libertad 

En el modelo riguroso se requieren r.; grados de 
libertad para especificar el perfil de presión. 

n X N 

n X N 

n X tl 

N 

N 

N 

(3n + 3) il 

n X i~ 

n X ¡.¡ 

n x N 

2n X 11 

ll 

N 

2N 

(3n + 4) ti + 2n + 5 

2n + 3 + N 

TABLA C.1. ANALISIS DE GRADOS DE LI3ERTAD DEL MODELO 
RIGUROSO DE UNA COLUMtlA DE ABSORCION. 
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Ecuaciones 

Balance de materia por componente 

Be lance de enersla 

l·:odelos para constante de equilibrio 

Ecuaciones de equilibrio 

Ecuacíon~s constitutivas 

Variebles 

Flujos por coMponente (vn,O: ln,l; vn,N; \,!l+l) 

Tem;:ieraturas (T0 : T1 ; T;i: Tli+l) 

Presiones (?1 : Pii) 

Número de etapas (ii) 

Otras: (Kb1 : KbN; Sb) 

3. Grados de libertad 

4. Parimetros de modelo reducido 

( "'n, l: "'n,tl: S 1 : a 1 : o1: ªr:; bN; A1 : s1 : A0 ; s0 : 

A¡;: 0N: Atl+l; 8:~+1 ) 

n 

2 

2 

n 

2n + 5 

4n 

4 

2 

3 

4n + 10 

" 2n + 5 

3n + 12 

TABLA C.2. ANALIS!S DE GRADOS DE LIBERTAD DEL MODELO 

REDUCIDO DE UNA COLUMNA DE ABSORCION. 
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C.2.3. 

El desarrollo de un eficiente modelo reducido no lineal ¡>ara 

colur:ina:; de destilación es fundamental ;>ara la implementac•5n 

práctica del concepto modular simultáneo. Este modelo de::>e 

~cr lo suficientemente 

complejas: e 1 m 1 ni mo 

general como 

requerimiento 

para describir columnas -~y 

es que el modelo consice~e 

múltiples corrientes de alimentación y de producto, calentadc-~s 

internos y configuraciones no estandarizadas, tales corno deri:~­

ciones laterales. :.uicionalmente, el r.iocielo deberá prever . ; 

existencia de especificaciones de diseño so~re las variables ce 

las corrientes internas. 

Para cumplir estos objetivos, Treviño-lozano propuso una 

aproximación en base a la reunión de varios bloques de operaci~­

nes unitarias, en especial los modelos reducidos para separadores 

instantáneos ("flash") y columnas de absorción. 

Por ejemplo, una columna de destilación simple con una al;­

mentación, un rehervidor y un condensador podría formarse ;::i~~ 

seis bloques: el plato de alimentación podría ser descrito e:' 

un modelo de mezclador y uno de operación cie "flash": 1 as s::-

cienes de rectificación y separación se representan por modele: 

de absorbedor y dos modelos 

describir al rehervidor y 

de operación ''flash" son 

al condensador. la 

usados 

Figura 

ilustra graficamente las diferentes secciones de un modelo r~ 

columna de destilación. Columnas más complejas pueden se,­

descritas adecuadamente, agregando más secciones (o sea, íloás n::-



ALIMENTACION---tM 

529 

MODELO iJE 

"fLASH" 

MODELO 

DE 

ABSORBWOR 

MODELO OE 
"FLASH" 

MODELO 

DE 

ABSORBEOOR 

MODELO DE 
"FLASH" 

FIGURA e.a. FLUJO DE INFORMAC!ON 

DESTILADO 

CONDENSADOR 

SECCION DE 

RECTIFICACION 

PLATO DE 
AL!MENTACJON 

SECCION DE 

RECUPERACION 

REHERV!DOR 

FONDOS 

PARA EL MODELO 

REDUCIDO DE UNA COLUMNA DE DESTILAC!ON. 



530 

delos reducidos de operaciones unitarias más simples), al esquena 

básico. 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

ción mediante la combinación de unidades más simples fué desarro­

llada y probada por Lee (1983). Sus resultados ~uestran que 

los modelos reducidos generados parñ una amplia variedad de con­

figuraciones son funcionales y predicen en forma acepta!>le el 

comportamiento de la columna, aún en condiciones alejadas del ca­

so base. y esto se cu111plió aún para sistemas moderadamer:te no 

ideales. El único caso en donde esta aproximación fué poco 

satisfactoria fué para ciesti lación azeotrópica, en donde se re­

quieren modelos reducidos más complejos para representar esos 

sistemas altamente no ideales. 

E 1 concepto de ciclo interno-ciclo externo dentro de 1 a 

simulación modular simultánea ha 

destilación bajo este enfoque. 

más complicados que los modelos 

creado varios algoritmos para 

Estos modelos son, en ger.eral, 

reducidos generados a par~ir de 

la adición de modelos más simples, en virtud de que los cá'.culos 

simplificados deben ser realizados etapa por etapa. 

Boston y Sullivan (1974) y Boston (1980), present::r-i una 

detallada discusión sobre los algoritmos 

enfoque de ciclo interno-ciclo externo. 

de destilación bajo un 

La alta complejidad 

de algunos de estos modelos contrasta con el eficiente manejo que 
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hacen de los casos alta~e.,te no ideales. 

Cho ( 1982). realizó un desarrollo de modelos reducidos. 

tanto dináoicos como en estado estacionario. para problemas de 

absorción y destilación en b~.se a una aproximación polinomial; 

sin embargo. aún falta co~probar su efec~ividad en la solución de 

problemas reales complejos. 

Si bier. es ciertc que los resultaóos publicados por Jira­

pcng;>han {1980). ?ierucci (1982) y Treviño-Lozano (1985). in­

dican que los modelos reducidos son clararnente superiores a las 

aproximaciones modulares secuenciales convencionales y que pueden 

manejar problera~s reales ~ás efic;ente~en~e que los aciud1e~ si­

muladores orie'ltados a las ecuaciones. se debe tener especial 

cuidado al trabajar con unidad<!s co:i:oplejas. esp<!cialmente con 

reactores y unidades de separación. puesto que Ce no existir for­

mulaciones adecuadas pueden rendir resultados contraproducentes. 

El afán de modelar unidades cornplejas con modelos reducidos 

puede conducir a la creació~ de modelos siMples qu" sean demasia­

do lrnitados e inexactos y que pueden causar fallas y retrasos en 

la convergencia. no sólo cie esas unidades, sino del proceso en 

general. tal y como fué señalado por Chi~owitz (1983). 



NONENCLATURA 



NOMENCLATURA 

MAVUSCULAS 

A Matriz de coeficientes lineales. 
polinomial. 

Parámetro del modelo reducido 

Aº Matriz constante y no singular. 

8 Submatriz Jacobiana de especificaciones de diseño. Matriz aproximada. 

C Matriz Jacobiana aproximada de un sistema. 

Cp Capacidad calorífica. 

O Aproximación diagonal de una matriz Jacobiana. 

E Vector de errores. 

F Flujo molar total como alimentación a un proceso o a un ciclo de éste. 

H 

J 

K 

Inversa de una matriz Jacobiana. 
Flujo total de entalp1a. 

Matriz identidad. 

Vector de restricciones de diseño. 

Matriz Jacobiana. Indice de reactivo limitante. 

Contador global de iteraciones. Coeficiente de distribución de fases. 

Kb Coeficiente de distribución entre fases en el estado de referencia. 

L Flujo molar total del producto en fase Hquida. Factor triangular 
inferior de una matriz. Función lineal. 

1 
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M Número total de reacciones químicas dentro de un reactor. 

N Parámetro de cambio del método híbrido Newton - Broyden - Schubert. 

p Pres ion. Flujo molar total de productos. Vector de parámetros de 
equipo fijos. 

Q Carga térmica, Conjunto de las funciones de residuos. 

R Constante universal de los gases. Vector de variables de ~etención. 

S Vector de las variables en las corrientes no cortadas. 

Sn Coeficiente estequiométrico para el componente n en una reacción. 

T Temperatura. Vector de las variables en las corrientes de corte y de 
las variables libres. Ruta homotópica. 

U Conjunto de todas las variables de entrada y salida de cada unidad en 
el proceso. Factor triangular superior de una matriz. 

V Vector de variables internas aludidas por las ecuaciones de conexión de 

w 

X 

cierta unidad. Flujo molar total del producto en fase vapor. 

Vector de parámetros de equipo libres (manipulados). 

Vector de variables en las corrientes de entrada. 
reacción del reactivo limitante. 

Trabajo. 

Extensión de la 

Y Vector de variables en las corrientes de salida. 

z Factor de compresibilidad. Posición dentro de un react.or tubular. 

z1 Vector que incluye variables internas, de retención y de salida. 

z
2 

Vector que incluye variables de entrada y parámetros de. equipo fijos. 
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MHIUSCULAS 

a Coeficiente del modelo reducido. Parámetro del método de Weyburn. 

Elementos de una matriz de ciclo. 

Coeficiente del modelo lineal sobre los residuos de Jirapongphan. 

Elementos de la matriz Jacobiana aproximada. 

c
0 

Flujo molar para el componente n en las corrientes internas. 

e Factor de perturbación de una variable. 

diseño del modelo evolutivo. 

Número de parámetros de 

ep Eficiencia politrópica. 

em Eficiencia mecánica. 

fn Flujo molar para el componente n en la corriente de alimentación. 

g Dirección de avance en el método del Descenso Máximo. 

h.. Parámetros de discreción del método de Newton. 
lJ 

hp Raquer1miento de potencid en un compresor. 

j Número de corrientes de alimentación diferentes de cero. 

k Relación Cp/Cv 

ln Flujo molar del producto n en fase l~quida. 

m Contador de iteraciones del ciclo interno al aplicar el MAR. 

de un polinomio. 

n
1 

Número de corrientes internas para el i-ésimo módulo unitario. 

nc Número total de componentes en un sistema. 

Orden 

p Parámetro de equipo fijo. 

berg-Marquardt. 

Factor de corrección en el método Leven-
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Pn Flujo molar total para el componente n en alguna corriente de producto. 

pK Vector q•Je modifica a la K-ésima iteración. 

q Función de residuos. Parámetro del método de Wegstein. 

r Variable de rctenc ión. Longui tud de arco en la homotopí a d; fe rene i a 1 
Cierto número de iteraciones sucesivas. 

s Coeficiente de control usado para forzar el avance de una función hacia 
un valor extrerno. 

sK Diferencia en el valor de una misma variable en dos iteraciones con­
secul ivas. 

t Factor de amortiguamiento del método Quasi-Newton. 
topía • 

Factor de horno-

tk Escalar usado para prevenir la divergencia de la K-ésima iteración. 

u Coefic;er.te politrópico Ue co~pres1ón. 

vn Flujo molar del producto n en fase vapor. 

w Parámetro de equipo libre (manipulado). Factor de ponderación. 

x Variable de una corriente de entrada al proceso, ciclo o unidad. 

xn Fracción mol del componente n en fase líquida. 

y Variable de una corriente de salida del proceso. ciclo o unidad. 

yn Fracción mol del componente n en fase vapor. 
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ad Indica que ur.á variable pertenece a un proceso adiabático. 

F Indica una propieda~ de la corriente de alimentación a un proceso. 

'h Ind;ca la variable sobre la que se impone una restricción de diseño. 

Elemento de fila de una matriz. i-ésimo módulo unitario. 

id Valor de una variable en condiciones ideales. 

j Elemento de columna de una matriz. j-ésima entrada a un módulo unitario. 

k Contador de iteraciones en el ciclo externo de cálculo. 
lida de un módulo unitario. 

l U1tirn~ iter:=ión. 

m Contador de iteraciones en el ciclo interno de cálculo. 

pertenece a la m--ésima reacción química en un reactor. 

nwn Elemento de una matriz situado en su diagonal principal. 

n n-ésima especie química en una corriente. 

k-ésima sa-

Variable que 

P Indica una propiedad de la corriente de productos de un proceso. 

R Indica una propiedad de una corriente de recirculación. 

ref Indica el valor de una 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 iteración inmediata anterior. 

(º) Indica valor inicial o solución conocida de una variable o función. 

* Indica que el valor de esa varible es la solución buscada en un proceso 

iterativo. 

-J 
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Volatilidad relativa. Extremo inicial de la iteración por homotopía. · 

"K Coeficientes generalizados del MAR en cada iteración. 

Fracción de vapor. Extremo final de la iteración por homotopía. 

o Parámetro de diseño en el modelo evolutivo. 

Incremento aplicado a una variable. 
confina la linearización de variables. 

Radio de la región en la que se 

Fracción de reactivo limitante cor1vcrtido. Parámetro de Moré-Cosnard. 

T ~Júmero de ele.ientos diferentes de cero en una matriz dispersa. 

0 Parámetro del método quasi-Newton de Soliman. 

>. Parámetro reducido obtenido en e i punto base. 
de Levenberg-Marquardt. 

Parámetro del método 

¡i Parámetros a minimizar en el método del Máximo Descenso. 

~ Tolerancia en 13 convergencia de un proceso iterativ~. 

n Conjunto de variables internas desconocidas del modelo evolutivo. 

o Secuencia en la solución de las operaciones unitarias. 

T Tiempo de cómp~to. Jacobiano modificado por la homotopía diferencial. 

~ Coeficiente de fugacidad. 

~ Factor de homotopía diferencial. 

w Parámetro del modelo evolutivo que indica su secuencia de ejecución. 

V Gradiente de una función. 
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