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INTRODUCCION ¥ OBJETIVOS

La simulacién de procesos quimicos ha sido fundamental para el desarrolle
de nuevos procesos, el estudio de alternativas de disefio y el mejoramien~
tn de plantas de proreso existentes. Con 2] empleo de los simsladores de
procesos, se evita en la mayoria de los casos, la construccién de plantas
pilote, lo cual genera un considerable ahorra de tiempo y recursoes econé-
micos, asf como el alto riesgo de accidentes.

Para la simulacidn de un proceso grande, se reqguiere el emplee de célcu -
los complejos y tediosos; y si ademés se ronsideran procesos con corrien-
tas de recirculacién surge la necesidad de generar una estrategia adecua-
da para atender tales problemas. Por lo cual se han desarrollado una se -
rle de algoritmos para acelerar la convergencia de los métodos de solu --

cién empleados y hallar la solucién en un tiempo minimo ( Capftule IIT 3.

En este trabhajo se tienen como objetivos:

- Analizar los algoritmos para la selecci6n de criterios
para la aceleraci6n de la convergencia de los modelos-
matematicos.

- Establecer los criterios para la seleccién de la combi
nacién m&s adeciuada para la formulacién y desarrallo =
de l4s bases de estos algoritmos.

- Analizar los simuladores de procesos mis utilizados tan
to a.nivel académico como a nivel industrial pars ressl
tar las ventajas de cada uno de ellos asf como sus ca -
racterfsticas generales (Capftulo II! ).



CAPITULO



Generalidades

La simulacién de procesos quImicos proplamente se refiere al uso de las =--
ecuaciones rlgurosas o cmpr'ricas que describen matematicamente algﬁn proceso
quimico o fislico mediante un conjunto de programas de computadora, que tienen
como finalidad el cdlculo de los valores reales de las varfables de operacidn
mds significativas para dicho proceso, con lo cual se obtiene informacidn a--
cerca dei funcionamiento de! mismo.

La simulacidn ha sido de gran trascendencia, ya que puede ser usada como -
una herramienta para facllitar el disefo, estudio de plantas existentes, para
proyectos de nuevas plantas y para c! disefio de estrategias Sptimas (esto im-
plica el uso innecesario de plantas piloto, que tienen implicito un alto ries
go y un alto costo), y para una multitud de otras aplicaciones, puesto que ca

da aplicaci&n es caracteristica de cada problema.

fa simutac!dn de procesos dentro de la Ingenierfa Quimica se inicio a me--
diados de los 50's, en este periodo, el desarrollo de programas de computado-
ra fue exclusivamente para operaciones unitarias Individuales, lo que dlo las

bases para que posteriormente se desarrollaran nuevas técnicas para la simula

cidén de procesos.

A principios de los 60's, los simuladores que eran comunmente aceptados,te
nlan las siguientes caracterfsticas bisicas:
1.~ Podian codificarse en un lenguaje de alto nivel (FORTRAN} y eran
altamente modulares.

2.~ El sistema podia ser ficil de usar, no se requeria ser experto,

3.- Las correlaciones de propiedades fisicas deberian ser rigurasas y

tan precisas como fuera posible.

Con la creclente aceptacidn de la simulacién de procesos, el periodo de ==
los 70's, fue caracterizado por el refinamiento de los simuladores de proce--
sos industriates, pero.como los simuladores se realizaron para sus respecti--
vas compaiiias, es decir para resolver los probiemas propios de ta compaiia, -
se tuvieron problemas serios en lo que respecta a la generalidad y confiabill

dad de los simuladores



En el perfodo reciente (1980's), los simuladores se han convertido en una-
herramienta legftima en la Ingenieria de Proresos, pero es usada principalmente
por- las compafiias que han desarrollado el simulador. Los principales programas-
desarrollados por Instituciones Académicas, asf como los desarrollados por las-
compaftias privadas se muestran en el capitulo I! de este trabajo.

Los elementos esenciales de un sistema de c6mputo a gran escala, auxiliares
en el andlisis de procesos quimicos e ingenieriles se muestran en la figura ---
(1 ). E! sistema puede verse como una estructura construida sobre ciertos tlo -
ques interactivos, los blogues de un sistema de simulaci6n de procesos san: A) -
MOBELOS, B) ALGORITMOS, C) “SOFTWARE" Y D) INTERFASE CON EL USUARIO.

Los fundamentos de algunos sistemas consisten de modelos que formanm la base
para el andlisis; los modelos de un proceso quimico, usados por sistemas de si -
mulacion de procesos son todas las relaciones matematicas, derivadas de las le -
yes de la conservacién, las ecuaciones de velocidad, relaciones de propiedades -
fisicas y restricciones de disefio y de control. Los modeles matemdticos toman --
la figura de ecuaciacnes algebraicas y diferenciales describiendo asf el proce -
s0. Los requerimientos mds importantes de los modelos matemdticos son: Oue sean-
apropiados a su uso en términos rigurosos, nivel de detalle, aproximascién, vali-
dez y generalidad.

Los algoritmos operan sobre los modelos para producir los resultados reque-
ridos, estos resuelven los problemas matemiticos generados por los modelos. El -
tipo de problema matemético que deberd resolverse dependera del tipo de analisis
de interes, pero, pero.incluye solucitn de ecuaciones diferenciales y algebrai -
cas, asi como programacifn no-lineal. Los requerimientos de un buen algoritmo --
son: a) Que sea estable, b) Tan genaral como sea posible y c¢) Eficiente en tér -
minos de ejecucién y almacenamiento claro y funcional. Cuando no se cumplan es -
tos requisitos, deberan hacerse los camblos o modificaciones pertinentes.

La parte que es el " software " de la computadora, incluye todo lo requeri-

do para implementar los algoritmos sobre una computadora en particular y su ---
sistema de operaci6n, incluido con éste; estan el programa de arquitectura del -

4
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ESTRUCTURA DE BLOOUES DE UN SISTEMA DE COMPUTO



sistema; ta estructura de ‘'os datos: 1a interfase sistema-archivo; el lenguaje
de programacién; el c6digo de cémputo y la documentarion del sistema. LOS re -
querimientos de un software son:

I).- Facil de entender
11).- Facil de mantener y modificar
I11).- Tan compatible como sea posible

El altimo bloque de la estructura, es la interfase con el usuario, é&ste in
cluye el lenguaje de entrada, por lo cual el usuario describe sus problemas, --
tos reportes que contienen los resultados, la documzntacién del usuario gue ex-
plica, el uso del sistema y protocolos para interfases con otros programas a --
sistemas.

1.1 SIMULACION EM ESTADO ESTACIONARIQ

Este tipo de simulaci6n esta basado sobre ciertas premisas, tales como alji
mentacibn especifica, composicién limitada. &sta puede proveer informacidn re -
ferida al disefio de la planta y puede predecir un buen rendimiento. Este tipo -
de simulacibn esta orientado fundamentaimente a la obtencibn de 1os balances de
masa y energia, aungue alqunas veces esta informaci6tn no es 1a que finalmente -
se requiere, ya que este tipo de datos no produce informaciénm suficiente sobre-
los pardmetros y tamafio de equipo especifico.

Generalmente para resolver problemss de esta especie, se deben utilizar e-
cuaciones de equilibrio (P-V-T}, desafortunadamente una gran cantidad de plan -
tas quimicas es de configuraci6n complicada, involucrando corrientes de recir -
culacién y operaciones de contracorriente lo cuai origina un ecquema de trahaje
para para la aplicacion de los métodos de convergencia.

En 1a modelaci6n en estado estaciorario de una planta compleja. aparecen -
dos tipos de problemas.

1}.- CALCULOS DE OPERACION 2).- CALCULOS DE DISENO



1).- Una planta es calculada en este modo. st los parémetros de 1as corrientes
de entrada y los datos de cspecificarién de la unidad funcional son ~ono-
cidos, por lo gue los perfiles de las variables dependientes y/o la infor
macién de las corrientes de salida son calculados.

2).- Una planta compleja es calculada en modo disefio, si la informacién incon
pleta de las corrientes tanto de entrada y salida, asf{ como la serie de-
incognitas de los parémetros de la unidaed, pueden calcularse mediante un
método iterativo.

Ltos calculos de operaci6n puesien calcularse en dos grupcs.

A) Simulaci6n abierta
8) Simulacidn controlads

A).-  Los pardmetros de 13 corriente de alimentacién y los parémetros de la uni
dad son dados, reduciendose el problema a determinar las corrientes fal -
tantes.

B).- Una serie de psrdmetros de ciertas corrientes internas o externas son fi-

jas, por lo que el problema se reduce a ajustar los parématros desconoci-
dos de la corriente de alimentacifn para cumplir con las especificaciones.

1.2 SIMULACION DINAMICA

Aunque el campo de la simulaci6n dindmica fue dependiente de maquinas analGgicas,
la simulaci6bn dindmica es ahora manejada por técnicas digitales, relacionada a -
los sistemas de procesos dependientes del tiempo. El ingeniero quimico es quien-
desarrolla sistemas de ecuvaciones diferenciales para describir el procesy y usan
do circuitos andlogos de computadora. &l puede resolver arandes redes de ecuacig
nes diferenciales, con lo cual se ohtiene informacién para examinar la instrumen
tacién de control. condiciones de pAro y arranque, respuestas variables para los
camhios de alimentaci6n y una gran variedad de problemas dependientes del tiempo.

Los problewas de control. de los procesos quimices se incrementan con la com
plejidad de las nuevas unidades y con la tendencia a integrar ¢l disefio de 1a --
planta, lo cual implica una investigaci6n a fondo en el desarrollo de la técnica
de la simulacion dindmica de procesos.



1.3 MODELOS

El corazén de los sistemas de simulaciéon de procesos, 5on los modelos de -
las unidades de operacién, la estructura de un modeln se muestra en la figura -
( 2 ). Generalmente los modelos producen relaclones algebraicas no lineales de-
la forma:

VARIABLES DE F (VARTABLES DE) 2.1
SALIDA = ENTRADAR

Las variables de entrada son las condiciones de las corrientes de entrada
v los pardmetros del modelo { las variables requeridas para satisfacer e! fun-
~ionamiento de la unidad de operaci6n). Las variables de salida son las condi-
rfones de las corrientes de salida, resultados del funcionamiento y dimensiona
miento (tales como requerimientos de potencia para una bomba 9 la carga de ca-
lor para un cambiador) y variables internas o de retenci6n (tales como tempe -
ratura de fase interna, ‘composicién y valores de equilibrio "K" en upa columna
de destilacidn). Estas variables internas son valores intermedios, no siempre-
requeridos en el diagrama de flujo, pero pueden ser almacenados, para usarse -
cemo valores iniciales en la siguiente iteraci6n si la unidad tiene un circui-
to de recirculacién.

Funcionalmente un modelo de una unidad de operacitn, puede exprasarse --
como:

F o(u,x,v.Z,r) = 0 2.2

U= Vector de parémetros del madelo.

X= Variables de la corriente de entrada

Y= Variables de la corriente de salida

Z= Variables internas (de retencitn}

r= Resultados de variables (funcionamiento v dimensjonamiento).

E]l namero de ecuaciones es igual a [a suma de los nOmeros de varijables de-

corrientes de salida, variahles internas y variables de resvltados. el nomero -
de grados de libertad es igual al nlmero total de parémetros del modelo y varia

bles de corrientes de entrada.
Hay muchas posibles combinaciones de pardmetros de modelo que pueden usarse
para especificar una unidad de operaci6n, por ejemplo considerando un fp ------

8
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tercamblador de calor a contracorriente como se muestra en la figura ( 3 ).
se muestran tres conjuntos de especificaciones: 1) Uno puede especificar el
coeficiente total de transferencia de calor y 2l 4rea de superficie, dando-
las dos corrientes de entrada, esto completamente determ.na la condicién de
las dos corrientes de salida 2) Un segundo conjunto de especificaciones, --
consiste del coeficiente total y de la aproximacién de temperaturas 3) Espe
cificar el coeficiente total y la carga de calor. Alquna de estas tres espe
cificaciones llevarfa a la convergencia al diagrama de flujo.

El fiujo de informacién { X ) en un sistema de simulacién se muyestra en
la figura { 4 ). La fase de célculo de entrada para el balance de masa y e -
nergla en el diagrama de flujo definido, es suficiente detalle para determi-
nar todas las corrientes intermedias y productos y las variables de funciong
mientode la unidad y para todas las unidades.

Los resultados del balance de masa y energfa, aumentados con datos de di
mensicnamiento, preveen la entrada al dimensionamiento de equipo. La estima -
ci6n de costos, requiere como entrada, detalles de equipo de la mayorfa de es
tos, més los materiales de construccién y otros datos necesarios para deter -
minar el capital invertido.

11
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I.5 ALGORITMOS DE CONVERGENCIA

Dentro del discio y andlisis de procesos quimicos, petroqufmicos y de
refinacidn, los simuladores de procesos constituyen una de las herramien--
tas bisicas de cdlculo.

La gran mayorTa de los simuladores tienen una estructura de tipo mody
Tar, de tal forma que para efectuar los c5lculos se consideran los mddulos
que integran el procese en una forma secuencial, debido a que Tos m8dulos
dnlcamente se pueden calcular conoclendo sus corrientes de entrada y para-
metros del equipo.

En la mayorTa de los casos pricticos se presentan recirculaciones en
tre los mddulos de tal forma que no es posible efectuar el cdlculo secuen
cial una sola vez, y es necesario un procedimiento iterativo. Aqui se pue
de apreclar claramente que el problema de la soluci8n de recirculaciones

en un simulador de procesos Implica resolver el sistema de ecuaciones :

Xa6(x) Forma explicita 2.3

que desde luego tambi&n se puede expresar de la forma :
F(X) = X - G(X) =0 Forma impl fcita 2.4

donde : F es un vector de n-funciones no-lineales.
X un vector de n-variables y

0'es un vector n-dimensional

Es importante sedalar que las dos principales dificultades que se en-
cuentran al tratar de resolver el sistema de ecuaciones en (2.4 ) son las
siguientes :

a) En general la dnica forma de determinar un vector (o< ) que satisfa=-
ga el sistema de ecuaciones, es utilizando un procedimiento numér_i_
co de tipo iterativo ( de ahi la impertancia del estudio que se re
allza en este trabajo sobre las técnicas menclonadas).

b) En general no hay garantia de que 2.4) tenga una soluciSn dnica ;

por efjemplo en el sistema de ecuaciones ;

3



X1+2X2-3-0
%2 2 .
AX] + X3 - 5 o ,

-.82
se puede verificar fdcilmente que tanto oX -(] 91)a51 como ~==--

1.488
0.756)- sat isfacen cstas ecuaciones,

Aunque se pueden formular en la teorTa condiciones suficientes para -
la existencia de una solucidn dnica en (2.4) , su aplicacidn en la précti-
ca es diffcil, por lo que normalmente se recurre a argumentos de tipo Ffsi
co para Inferir la unidad o bien se delimita la regién en la cual se en~--
cuentra la solucién de interés. Por cjemplo en (2.5} solo tiene sentido f1

sico, el que Xy XZ tengan valores positivos, la soluclén de interés serd

1.488
o« = 2.6
0.756
Finalmente, es desde luego posible que no exlsta una solucidn en el -
sistema de ecuaciones, pera en la prictica, esto sc debe normaimente a que

la formulacidn de las ecuaciones no es correcta.

L4 EEXISTENCIA DE LA SOLUCION Y CONVERGENCIA DE LOS
ALGORITMOS GENERALES DE SOLUCION.

Se tiene elsistema de ecuaciones en @,5)
X =6 (X)

‘donde el vector g(X) puede tener diferentes formas, dependiendo del tipo de
algorftmo a usar. Para la solucifn numérica de R.4), la ecuacidn anterior

puede definir un algoritmo de la forma :

VTS R 2.7

A este algoritmo se le conoce como ' Métode iterativo de un punte'’, -
debido a que a partir del punto Xk se predice el nuevo punto xk '. Si a -~
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partir de un valo+ inicial dado )(o, el algorTtmo en (Zu.n7) converge a la so

lucidn oC ; este generard una secuencia de puntos{xk}k=ge tal forma que:

my xka o
Es de gran Importancia determinar las condiciones bajo las cyales (2,4)
tlene una solucidn Gnica, fas condiciones bajo las cuales la ecuacibn (2.7)
convergerd a of vy la rapidez de convergencia de las principales clases de -
algorftmos definidos por la ccuacidn (2.7). Con objeto de analizar los dos
primeros puntos es conveniente introducir las dos definiciones siguientes:
1.- Una reqiénRen un espacio n-dimensional es cerrada si cualquier sg
cuencia convergente [ xk) , un la que xke R, es tal que su limi
te o< € R.

Ejemplo : a € X, € b, c€X
mientras que a SX‘< b, c=

2 % d; definen una regién cerrada R,
XZS d no lo hacen debido a que en -
la regidn definida por estas Jltimas desigualdades puede haber se-

cuencias cuyo !Tmite converge a (b) y claramente bf.( R.

2,- Una funcl8n g(X) que mapea e! vector real X de dimensidn (n),'se"
dice que es un mapeoc contrdctil con respecto a la norma */ en

una regién cerrada R si :

i) Xe R == g(X) & R
T1) p7q(X)=g(YW/ S LZ/X-Y 1, ¥X, Y€ Ry, 0§ L& 1

Es decir el mapec contrfctil mantiene la propicdad de ls cerradura
por (i) y cumple con 1a condicidn de Lipschitz por (ii). Con esto
dicimo se requiere que el valor de la funci&n as7 como la deriva-
da de g(X) tengan valores finitos para toda X en R . Notese que -
la rorma // - //no esta restringida a ninguna en particular.

Como recordatorio conviene sedalar que las tres normas m3s comunes

son :

a) //x/A'Z/’Q/
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! // // [ / /2] “ Euclidiana (2.8 )
o il « max [l

11 &£n
Antes de plantear el teorema de existencia de la solucifn es conve---
niente considerar lo siguiente :

K+l "
1.- Si x = g(X ) , donde g(X) es un mapeo contrfctil con respecto
a la norma I'// Y X% e R sc tiene que para 0 & L <1
Kl Ll Lol N o
Y ISy G Sy | K=0, L.

m
T Ry T

Con lo anterior y las definiciones 1) y 2) se tienen clementos necesa
rios para demostrar el siguiente teorema, relacionando con la existencia y
unicidad de la solucifn en el sistema de ecuaciones no-linealtes (2.4)
TEOREMA 1,-

S| existe una regibn cerrada R en la que g(X) es un mapeo contr§etil
con respecto a alguna norma f/ * , se tiene que

1) E} sistema de ecuaclones X= g(X) tiene una sotucidn dnica en R.

i1) Para cualquier X € R, la secuencia definida por )(k"'l =
g(X)kconverge a ok

Hay que notar que el teorema 1, establece condiciones suficientes pa-
ra la existencia de una solucién dnica en (2.4), por lo que es una condi--
cién mds bien restrictiva y su aplicacidn en la prictica no es siempre muy
sencilla. Sin embargo es interesante observar que el teorema garantiza que
el algorftmo definido por (2.7) converge a la soluciédn para la clase de ma
peos considerados y por lo tanto sugiere que el proceso iterativo definida
por (2.7) constituye una base racional para resolver numéricamente siste--
mas de ecuaciones no-lineales. Queda entonces, como punto importante, gue
es de gran reclevancla en la préctica, el analizar la rapidez con la cual -
las principales clases de algoritmos definidos por (2.7) convergen a 1a so
lucidn.

Para esto es conveniente expander g(X) alrededor de la solucidn o< -

con la serie de Taylor, hasta los términos de segundo orden.
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Para cada componente {i) del vector g(X) se tendrd :
n

[N

n n
2 .
4y Y iy xe - %) 2oalo (2.9}
Z 3%9%k i
Ji wel
Considerese ahora la clase de algoritmos de primer arden donde
29% (2.10)
@ Xj
es contfrnua y acotrada en una regidén R. Como en general (2.10}) es diferente
de cero se pueden despreciar los términos de sequndo orden en (2.9 por 1o ~

que esta expresién se reduce a :

n

g (X} ~gi{x) = Lol% - X
j-Zl. &3 ' (2.11)
Por natarién. definlendo
1a matriz s = [S |j] como :
st = 2 gi
1= xeR 5K (2.12)

y aplicando la norma //.,// al vector en(2,11) se tiene :

Jod-aklf < f s %=/ (2.13)

Para un punto Xk cercanc a la solucién,(2-13) se puede escribir como :

I IX\id“Y/S // 5////XK‘ </ (2 14)

.
y como  x . €2.14) se reduce a :

29 L3
s, 9 <= gix .1
+ K
S ENTE |
/" "//\ 5///" "‘/ (2.15
Debido a que //5// tiene un valor finito, pues las derivadas son acota
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das, se puede apreciar de (2.15)quc en los algoritmos de primer orden, el
error decrecerd cerca de la solucién con una relacidén de tipo lineal. Es -

decir los algoritmos de primer orden tendrin una convergencia lineal.

Considerese ahora 1a clase de algoritmos de segundo orden, en los cua
les por definicién

axy ~ (2.716)

en la regidn R. En este caso, la ecuacidn (2.9) se reduce a :

n n
O - ) = LSS el (o w) 220 (217)

2 1=l KeL axj 2 X

2 .
Ahora st ._?_5%_._.._ es contfnua y acotada en R, se puede definir un es-
IX]IXK

calar finito M tal gue :
2 . o .
= sup [2T8% / Vg bk g 2.18
” x=a/aX39xx (2.18)

aplicando a la ecuacidn (2.17) el vator absoluto en el miembro izquierdo y
fa norma /'//wal vectar X~ o& del lado derecho se tiene de Ja ecuacidén --

(2.138). A 2

/9‘L ® 'g“(‘x)/s z & //"—p(//"’ (2.19)
Debido a que / Xi —o(i_/\<I/ x'°<//°° y como

/91 ) =g, (%) / < //g(x) - glx / 1 (2.20)

La ecuacién {2.19 se puede escribir como :
//Q(X) ) g(w)// Nt // X -K//Z ® (2.21) -
® 2 »

k+1

por lo tanto si X = g(Xk) se tendrd claramente:

//x“*ﬁ "‘//m £ % Mnl// XK—«//: (2.22)

De (2.22) se puede apreciar que para la clase de algoritmos de segundo or=-
den el error cerca de !a solucién decrecerd siguiendo por lo menocs una re

lacidn cuadr&tica. Es decir los algoritmos de segundo orden tendrén una ~-
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convergencia cuadritica. Esto implica que la rapidez de convergencia serd

bastante mayor que en el caso de convergencia linal.

Un algorTtmo razonable puede al menos, ser lineaimente convergente en
el sentido de que si x; es generada por ¢l algorftme y X converge a X", -
entonces para alguna norma //‘// existe un <& € {(0,1) y koz 0 tal que

F
/ xKu—x// € = o= 2 "= 0L L.
K= K (2.23)
Z Ko
esto garantiza que el error, eventualmente pucde ir decreciendo por ¢l fac

tor & < 1, Un algoritmo puede ser superlinealmente convergente en cl sen-

tido de que (2.23)tiene alguna secuencia o(k fa cual converge a cero
i el
Dennis y More {(1974), mostrar6n la siguicnte propiedad de los métodos

de convergencia superlineal :

K]—ﬂm //XMI XK/////)(K"X*/ ===j_ (2.24)

de modo que Xy $ )\* para K2 0

La Importancia de(2.24) es que de alguna justificacién para detener -
la iteracidn cupndo/ Xeel Xk /$ él’//)( K// para alguna tolerancia -
preestablecida €;. Este criterio de terminacidn es frecuentemente usado ~-
con uno de la forma // F{ Xw) S ez

El siguiente teorema de Dennis y More (1974) muestra precisamente cuan

do una iteraci&n es superlinealmente convergente.

n
TEOREMA .- Suponer que F:3 R' &R satisface las siguientes propiedE

des

a) E1 mapeo F es contTnuo y diferenciable en una regién convexa abier
ta D.
. * * *

b) Existe una X en D tal que F(X ) = 0 y F! (X)) es no singular

La notacisn F'(X) denota la matriz Jacoblanacat r-;(x)) evaluada en X,
as? que (2yb) garantiza que X es la Gnica soluclén local de las ecuaciones
F(X) =0 .

Ahora permitase Bk en L (Rn) seaa una secuencia de matrices no—singulg

res, Suponiendo que para alguna Xo en D la secuencia
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1
X, = X - By (Xk)

k1 (3 (2.25)
£ i3
permanece en D, X # X para k%0 y converge a X . Entonces X converge super-
%

linealmente a X~ si y sélo si :

kg‘m //Eﬁk - F'“‘*):I Exk-e-l - xk]// =0

(2.26)
7 Kt T X

La ecuacién (2.26 ) s6lo requicre gue B8, converga a F'(X) a lo largo de la
direccion Sy = Xy = X, del método iterativo.

t.4.2 CLASIFICACION DE LOS ALGORITMOS DE CONVERGENCIA

Los sistemas de ecuaciones no-lineales son muy dificiles de resolver por --

cualquiera de las siguientes razones:

1.- Algunas de las funciones no son definidas para ciertos valores de -
las variables {las funciones logaritmo y ra¥z cuadrada, tienen fn--
tervalos donde no son definidas).

2.- Algunas soluciones del sistema no son posibles fisicanente.
3.- Las funciones son extremadamente no-lineales (debi Imente escaladas).
4.~ Los sistemas son muy grandes y dispersos.

Shacham (1982), muestra que exlsten metodos y softwarec que no pueden resol-

ver problemas con las dificvitades mencionadas; a menes que el estimado inicial
sea muy cercano a la solucidn.

Los metodos pueden ser clasificados dentro de tres categorias:

1).-Loralmente ronvergentes y que requieren de un buen estimado
inicial

I1;.-Con una regién expandida de ronvergencia

111).-algoritmos de convergencia. ylobal para cualquier estimado. inicial.
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El ejemplo de la figura ( 5 } dard una idea m&s clara ; es para el -
sistema de das ecuaciones no-lincales mostrada en ta misma figura. Existen
dos pares de raices reales (t,4) y (4.0715, 0.65027). Cuando se aplica el
HEtodo de Mewton, si el estimado inicial para ¥, y X, estd dentro de la re
gidn de solucién, entonces 1a convergencia sc logra. Por otro lado, si no;
el M&todo de Powell expande la regidn de convergencia a la frontera desca-
da, Ahora ; si se utiliza como estimado inicial xcl’ = 10 y Xg = 10, lo cual
provoca que el Método de Newton y de Powell fallen, entonces los métodos -
de continuacién y Homotopia son adecuados; se inicia con la construccidn =
de una homotopia {h). a relacionar la funciSn F(X)} con una familia de pard
metros de funciones G(X,T) elegido, tal que G{X,0) = F(X) y la solucidn de
G(X,1) = 0 es conoclda o puede obtenerse facilmente por métodos conocidos.

St una homotopia que es lineal se forma en un pardmetro de homotopia t;:

By Geguxget) = tf, Ocuxp) + (1-t) gy {x;.%,) = 0 (2.27)

hy ()<1,xz,t) = tf, (xl,xz) + (1-t) ay (xl,xz) =0 (2.28)

cuando t=0, al inicic de ta ruta, h=g=0, donde la solucién es XT y Xcz’ cuan
do t=1,h=f=0, donde la rafz )(1 y X?_ serd determinada, Si la funcidn de ho-
motopla es continuamente diferenclable y la matriz de derivadas tlene Inver
$a , el teorema de funcidn implicita, garantiza la existenclia de un camino
contfrnuo que enlace el punto inicial X? Y X; a la solucldn deseada { X},
XZ). Entonces s6lo se necesita seleccionar un apropiado gy ¥ 9 Y entonces
planear un esquema para apoyar sobre la ruta mientras se mueve de t= 0 a -
t= 1; la efifclencia de este método puede incrementarse, usando m&todos de
matrices dispersas en trato con el Jacobiano 8 dando un algoritmo del tama
fio de paso de integracidn.

Recientemente Shacham desarrollo un ailgor fumo nuevo. "CORLES" que es
capaz de resolver ecuaciones con restricciones flsicas y absolutas; las res
tricciones absolutas se manejan por el algorfimo usando el Mé&todo de Newton
con longitud de paso restringida 6 Broyden. Las restricciones fisicas son
convertidas a rgstricciones absolutas o usando funciones pepalizadas o ma-
nejandolas directamente usando el Kétodo de continuacién. Para matrices ca
si singulares, cl algoritmo usa una modificacisSn del Método Levenberg~Mar-
quardt. La eficiencia de la solucién puede incrementarse, usando una nucva

técnica de descomposiclién en dos pasos:
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Primero : Algumas de las ecuaciones no-lineales por nuevas variables y
adictonando nuevas ecuaciones no-lineales al sistema.

Segundo : La div@sién del subconjunto lineal de ecuaciones se realiza
con eliminac{6n Gaussiana.

Esta técnica de descomposicién puede usarse para problemas con y-
sin restricciones. La implementaci6n numérica del algoritmo es més im-
portante que el algoritmo en si mismo. ya que permite hacer un progra-
ma estable y eficiente.
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1.5 EHFOQUES DE LA SIMULAC{OR DE PROCESOS

Un proceso quimico puede ser visualizado como un diagrama formado por blg
ques, en el cual cada blogue representa una unidad de proceso (estos diagra-
mas son comunmente Ilamados diagramas de simulacién de procesos),interconec~
‘tados por arcos, los cuales representan las corrieates de proceso, la figura
( 6 ) muestra un cjemplo de un diagrama de flujo de proceso formade por: Un
reactor, un separador vy dos mezcladores de corriente. Como ya se menciono =
anteriormente cada unidad de proceso esta modelada par un conjunto distinto
de ecuaciones, las variables presentes en estas ecuaciones son las variatles
de las corrientes de entrada y de salida (xi, flujo, tempuratura y presion),
pardmetros de los equipos (como son aumeros de etapas, la relacién de flujo
para una columna de destilocién), variables internas (tales como composicitn
y temperatura dc cada etapa en una columnpa de destilacion) y propiedades ter

mofisicas.

En aplicacliones tipicas, el nimero de ecuaciones puede variar en un rango
de unos clentos, a mds de 10,000 . Debido al tamafio de los problemas es nece
sario el explotar su estructura para hacer los problemas mis manejables, de
las diferentes formas de la estructura surgen diferentes enfoques para la -
solncién de tos problemas de fa simulacidn de procesos a pesar de que los --
slstémas de ecuaciones resueltos por diferentes enfoques son esencialmente -
los mismos. Motard (1975), Hlavacek {1977), Rosen (1930) y Evans (1981) han

hecho varias revisiones sobre los trabajos realizados en esta drea.

Westerberg (1972) clasifica los enfoques de la siguiente forma: Secuen --
cial modular, Simultaneo modular & doble rompimiento y Orientado a ecuaciones

<on rompimiento y Orientado a ecuaciones con linearizacidm simul tanea.

A continuacidn se da un anSlisis sobre cada uno de estos enfoques, en es-—
Le trabajo se comparan salamente el enfoque modular secuencial y el modular

simultaneo.

1,5.1 SECUENCIAL MODULAR

El término seciencial modular fue utilizado por Westerberg (1979) para --

deseriblie el enfoque utilzado esencialmente en todos los sistemas de simula-

cidn.
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3 nivel industrial. En este enfcqﬁe un modelo de cdlculo es desarrollado para
cada tipo de operacién unitaria, el cual calcula las variables de las corrien
tes de salida como funcitn de las variahles de las corrientes de entrada y -
los pardmetros de equipo, en 1a figura { 7 )} se muestra un modelo.

Estos modelos son entonces Ilamadns, en orden secuencial para simular el
procesn. Las corrientes de recirculaci6n son cortadas y 1levadas a la conver-
gencia mediante algun algoritmo iterativo, el estimado inicial { valor ) de -
las corrientes de recirculacién son proporcionadas por el disefiador. Las espe
cificaciones incognitas deben ser resueltas en forma iterativa hasta que estas
son satisfechas, y estas pueden servir para calrular una variable de entrada ¢

un pardmetro de equipo dando unz variable de salida.

Para resolver un diagrama de Tlujo de proceso mediante el método secuen -
cial modular es necesario la partici6n del diagrama, selecci6n de conjuntos de
corte y determinacién de 1a secuencia de cilcuvlo, como ejemplo se considera el
ejemplo de la figura ( 8 ). el cual contiene mezcladores (M), reactores (R} y-
separadores {D). Este tiene la caracterfstica de que la recuperacitn de un com
ponente por el separador D1 serd ajustada para cumplir con la concentracién de-
seada en 56' E} flujo de informacitn 11 indica que la recuperacifin en la separa
ci6n va a ser determinada por la especificacifn ESPEC.

La idea bisica de los procedimientos de particién es la identificacién y !
condensacion de conjuntos de médulos { conocidos como ciclos maximos 6 redes
rreducibles } que deben ser resueltos en forma simulténea.

Los métodos para identificacion de recirculaciones para propositos de par
ticipaci6n pueden ser clasificados en dos tipos: Potencias de matriz adyacente
(Kehat y Shacham { 1673 ), la matriz adyacente se forma a partir de la informa -
cion obtenida de las caorrientes de la red de flujo de proceso, un elemento a4 -
representa el nimero de corrientes que estan fluyendo de la unidad ( § ) a la v-
nidad ( j ). El segundo es el rastreo de rutas, en este método la red de flujo -
de procesn es analizado tomando como base una unidad y rastreando el flujo de in
formaci6n a las unidades subsecuentes. ( Henley y Williams ( 1973 ). Estos fueron
revisades por Gros, Kaijaluto y Mattsson ( 1977 ). En el ejemplo de la figura (8).
el subsistema 1 es independiente del subsistema 11, por lo que debe ser resuelto-
primero el subsistema 1 y posteriormente el subsistema 11.
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El rompimicnato detemina cuales corrientes & flujos de informacién pue
den ser cortados para convertir cl diagrama de flujo en una grdfica acicli-

ca,

En el subsistema 1, la corriente S, v el flujo de infarmacidn ) son -

setecc innados.

Lo agrupacidn de los cdlculos determina que corrientes de corte van a
converger simultaneamente y el orden en el cual se agrupan las corrientes -
de corte para ser ilevadas a la convergencia. En el subsistema ), es posi--
ble agrupar la convergencia de ta corriente de recirculacifn dentro de la -
convergencia de la especificacifn o viceverss , a la corriente de reclrcule_

cién y 1a especificacién de disefio podran converger simultaneamente.

Una vez que la agrupacidén de las corrientes de corte ha sido especifica
da es necesario determinar la secuencia de cdlculo. Finalmente un algoritmo

de convergencia apropiado debe utilizarse,

Un ingeniero de proceso puede efectuar los pasos de particidn, rompi-=-
miento, agrupamiento y determinacidn de la secuencia de cdlculo, por simple
inspeccién del diagrama de flujo, estos no son muy compl icados.

Para la partictdn, el algoritmo de Sargent y Westerberg (1964) en una -
forma modificada como redes independientes cubierta y presentada por Targan
(1972) es muy cficiente y efectiva. Para la seleccidn de las varlables de. -
las corrientes de corte el algoritmo desarrollado por Motard y’ Westerberg -
{1971) basado sobre los criterios de Upadhye y Grens (1375) y Barchers (19-
75), se ha probado que son adecuados.

Para la convergencia de las corrientes de recirculaciéan, la mayorfa -
de los algorfitmos de convergencia toman la forma;
__'_,le:-lfk (2.29)

donde :

= Variable de corte en la jteracidn k.

fk = Yh - rk {(diferencia entre cl valor supuesto y el valor

calculado para ta variable de corte).
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tk = Factor escalar de amortiguamiento (normalmente igual a uno).

(i) - Jacobiano (inverso).

£l método més conocido es el de sustituci6n directa ( que es lento pero-
estable) 6 métodos de aceleraci6n tales como El método de Wegstein (1971) 6 -
El método de Broyden { Broyden (1965) )., estos métodos se presentan desarro -
llados en el capftulo II1. Cada método tiene su propia representacién para la
aproximacién del Jacobiano (matriz de derivadas parciales). Mas adelante se -
hablara con mis detalle de los métodos numéricos y sus caracterfstijcas.

Algunas de las ventajas que presenta este enfoque son:

t).- Debido a que el flujo de informaci6n en este enfoque es
analogo al flujo de materiales, el met6do es facilmente
comprendido.

2).- El enfoque permite la participacién del diagrama de flu
jo en pequefios conjuntos de unidades, para gque las se -
cciones dificiles de calcular puedan ser examinadas mis
profundamente.

3).- Los m6dulos pueden emplear uno 6 m&s algoritmos especia
1izados para resolver las ecuaciones que describen cada
médulo. Como un resultado el calculo de los mGdulos pue
de ser muy eficlente y robusto.

4).- Debido a la forma como son relacionadas las variables y
parémetros en los médulos estos son f&ciles de construir.

5).- Cvando los cdlculos de recirculaciones son bastante len-
tos para converger, con normalmente pocc estables.

Los dos problemas principales aue afectan seriamente la eficiencia del -
enfoque son:
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t) El manejo de especificaciones de disefio.
2} La presencia de multipies clircuitos de iteracién anidados, como

se ve en la figura ( 10 ),

Debido a que los circuitos de especificaciones o de control son los ex-

tremos en la jerarqufa de las iteraciones. Inmediatamente después estan  las
corrientes de corte, posteriormente los circuitos de iteracicn de los médu--

Tos y finalmente en el nivel mas profundo los del cilculo de propiedades fi-

sicas requeridas por los m8dulos.

1.5.2 MODULAR SIMULTANECQ

Una alternativa al método secuencial modular es cl enfoque modular si-

multaneo o de doble rompimiento, siendo este un hibrido entre el enfoque se

cuencial y los orientados a ecuaciones. Como ya se menclond el secuencial -

modular funclona satisfactoriamente en procesos cuyos circufitos de recircu-
tacidén son independientes. Pero para diagramas de flujo complejos con cir--
cuitos de recirculacidn suptestos y anidados, as? como con reestructuracio-

nes de disedo, la técnica secuencial presenta un pobre comportamiento en la

convergencia.
Para mejorar el comportamlento en la convergencia con respecto a los -

c8lculos de circuitos anldados y especificaciones de disefio, manteniendo la
estabilidady ta eficlencia de los médulos de cilculo existentes, un concep
to de convergencia diferente utilizado, el enfoque modular ha sido estudla-
do por Rosen (1979). El concepto esta basado en la solucién de todas las -
corrientes del dlagrama de flujo ( no Gnicamente las corrientes de corte) y
las especificacliones de disefio (restricciones) simultancamente, de aqui su

nombre " simulacién modular simultanea ',

' La idea del enfoque es, arrancar con un estimado de la solucién del dig
grama de flujo, para :
1) Aproximar Tas solucloncs gue describen los méduios con un conjunto =~

de ecuaciones aproximado.

2) solucién de las ecuaciones aproximadas para todas las unidades en el

proceso simultaneamente, para un nuevo estimado de la solucidn del -

dlagrama de flujo.
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NUEVOS VALORES LOS MODELOS APROXIMADOS

MODELOS
RIGUROSOS

FLUJO DE ENTRADA PARA TODAS
LAS UNIDADES

o+

MODELOS
APROXIMADOS

FIGURA No. 9

ALGORITMO DE DOBLE ROMPIMYENTO

32




CORRELACIONES PARA SOLUCION DE

PROPIEDADES ECUAC1ONES

TERMOF1S3CAS QUE DESCRI~
BEN LOS
MODELOS

CONVERGENCIA
DE LAS
CORRIENTES
DE RECIRCU-
LACION

CONVERGENCIA
DE LAS

ESPECIFICA-
CIONES DE Di-
SEfD

FIGURA 10 .~ MULTIPLES CIRCUITOS DE ITERAC!ON ANIDADOS DEL
ENFOQUE SECUENCIAL MODULAR
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3).- Usar el nuevo estimado para generar uyn nuevo conjunto de ecuaciones
aproximadas.

Este proceso es repetitivo hasta que el n(mero estimado de 1a solucién
es fgual al estimado anterior dentro de una tolerancia de la convergencia.

Ya que las ecuaciones aproximadas que describen el diagrama de flujo -
son resueltas simultaneamente en cada iteraci6n, wna condicifn requerida --
por estas ecuaciones es de que puedan ser resueltas con relativa facilidad.
Esencialmente todos los enfoques simultaneos modulares involucran la utili -
zaci6n de m6dulos durante cada iteraci6n para generar una aproximacién al Ja
cobiano, el cual es usado para efectuar una iteraci6n.

El método emplea dos tipos de modelos, Simples y Rigurosos ( ver figy -
ra 9). Los modelos rigurosos son utilizados en el modular secuencial para de
terminar parémetros de modelos simples y los modelos simples son resueltos -
determinando todas las variables de las corrientes y asf permitir que los mo
delos rigurosos sean llamados nuevamente. En esencia todas las recirculacio-
nes y las especificaciones de control son resueltas simultaneamenta.

El primer trabajo utiliz6 aproximaciones lineales para cada unidad ( Na
giey ( 1964 ), Rosen ( 1962 )}, Mahalec { 1979 ).

Y=Ax + b (2.30)

Donde:

( %Xy Y ) son las variables de las corrientes de entrada y salida de u-
na unidad respectivamente ( Tigura ( 11 ) ), y { A ) es una matriz diagonal --
de coeficientes lineales y { b ) es un vector.

Esta aproximacion lineal satisface la condicién de fécil solucién esta ~-
blecida anteriormente, ya que &sta es lineal y el nGmero total de variables -
de corrientes es mucho menor que el nimero de variables total del diagrama de
flujo. Utilizando médulos de calculo, la matriz de coeficientes lineales pue-
de ser calculada numéricamente ya sea por el método de fracci6bn de sepa - - -
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MODULO  APROXIMADO

Y=
X

Y=

A=

AX

VARIABLE DE SALIDA

VARIABLE DE EMNTRADA

MATRIZ DE COEFICIENTES LINEALES

FIGURA 11.~-

MODELO APROXIMADO UTILIZADO POR ROSEM (1962)
PARA EL ENFOQUE SIMULTANEQ MODULAR
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sS4

S3

FIGURA 12

PROCESO HIPOTETICO USADO PARA ILUSTRAR LA MATRIZ
LINEAL DEL PROCESO ( FRACCION DE SEPARACION ) -~
DEL ENFOQUE SIMULTANEG MODULAR.
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racifn propuesto por Rosen (1962), con :

A = Y. il i

ij i/ ) Pm
X; (2.31)

A, =0 iR

i Coyeld

tal como se muestra en la figura {12 ) para un proceso hipotético.

Varios tipos de modelos lineales han sido propuestos siguiendo el desa-
rrollo de Rosen, Raviez y Norman {1964) y Naphtali (1964) proponen el mode-
lo tipo gradiente, similar al requerido en el procedimiento de Newton para

la solucibn de ecuaciones no-lineales.,

Mahatec (1979), proponc un métode tipo gradiente de la forma

R

i
donde Ay /ax, es calculado mediante perturbacidn numérica del mddulo de cai-

8= ¥ - ax° (2.32)

1
culo. La estructura computacional de la técnica modular simultanea lineal -

con matriz de coeficientes tipo gradiente es ilustrada en la figura (13 ).

$i Yas relaciones entrada-salida del m8dulo unitario son expresadas en

términos de la siguiente funcidn residual
F(X) =Y -f (X (2.33)

entonces podemos ver que 1a solucién de esta funcién residual en forma si--
muttanea por el método de Newton es esenciaimente e! mismo que resolver el
problema de simulaci8n mediante }a técnica simultanea iineal con matriz de

coeficientes tipo gradiente.

Nishimura (1968) por otro lado utiliza expresiones analfticas para cal
cular los coeficientes de los modelos lincales.Las expresiones son Gnicas -
para cada modelo de unidad y son funciones de las variables de las corrien=~
tes y los pardmetros de equipo.

Umeda y Nishio (1972) comparar®n los métodos modulares secuenciales y -
demostrarén que los modelos analfticos de Hishimura presentan mejores com=-
portamientos en la convergencia que los modelos de fraccidn de separacidn,-
fos cuales muestran signos de inestabilidad., Esto ditimo fue tambien confip

mado por Mahalec (1979).

37



-1
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Usando ¢l hecho de que la matriz lineal del proceso es en esencia una -
matriz jacobiana y tiene estructura dispersa, Mahatec,Klusik y Evans (1979)-
emplecaron el método de Broyden modificado por Schubert {1970} para aproximar
la matriz de coeficientes lineales sin perturbacién numérica, lo que reduce
e] ndnero de ejecuciones de los modelos de cilculo riguroso en cada itera=---
cidn. £llos demuestran que esta aproximacidn presenta una convergencia Mucho
m8s rdpida para el caso del problema de Cavett (1963) comparada con el modu=-

lar secuencial con Wegstein Acotado.

Se puede decir que el enfoque modular slmultanco toma las ventajas del -
modular secuencial particularmente la de la Heuristica para suponer estima--

dos iniciales y para el mejor de los casos en mancjos especiales.
Este enfoque es muy especial, debido a la utilizacién de modelos simpli

ficados para el an&lisis preliminar de un proceso, el cual es posteriormen-

te verificado mediante el uso de modelos mis rigurosos.

1.5.3 ENFOQUE ORIENTADO A ECUACIONES,
La idea bdsica de los modelos orientados a ecuaciones es, simplemente
el agrupar todas las ecuaciones que describen el proceso y resolverias como

un gran sistema de ecuacliones algebraicas no-lineales.

Matematicamente el problema puede ser establecido como

Resolver F(x,u) =0 (2.34)
donde X = Vector de variables dependientes.
U= Vector de variables independientes,

Las variables Independientes podrdn normalmente incluir todos los paré_
metros de equipos y las variables de las corrientes de alimentacién y las -
dependientes Incluiran todas las variables de las corrientes de producto, -

intermedias, internas y resultantes., Comparado con los enfoques madulares -~
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estos metodos son mds flexibles debido a que diferentes sistemas de ecua--
ciones no-linealesdeben ser resueltos, y ellos son potencialmente m§s efi-
clentes debido a que eliminan la ineficiencia de la iteracidn de clircuitos
anidados. Como se muestra en la figura (14 ), Sin embargo tas ventajas de
los metodos modulares mencionados anteriormente se pierden, ya que los sis
temas de ecuaciones son dispersos y estructurados se dcben explotar tales

caracterfsticas (Sargent (1980)).

El punto de partida para el método de ecuaciones orientadas en general
es el mismo diagrama de bloques del modelo usado por el mdtodo secuencial
modular {Figura ( 8 )). Sin embargo en lugar de preparar m8dulos que cal-
culen las variables de salida como funcidn de las variables de entrada, el
enfoque orientado a ecuaciones requiere de procedimientos que generen y re
presenten las ecuaciones para cada m&dulo, Las ecuaciones pueden entonces

ser alimentadas a un procedimiento eficiente de solucién de ecuaciones,

Dentro de los métodos orientados a ecuaciones se pueden encontrar dos
tendencias, una es la de las técnicas orientadas a ecuaciones con rompi--~

miento, y otras con linearizacidn simultanea.

En el enfoque orientado a ecuaciopes con rompimiento, algunas ecuaciones
son utitizadas para eliminar algunas variables con el fin de reducir el nd

mero de variables que pueden ser cortadas o iteradas.

El sistema de ecuaciones no-lineales reducido es entonces resuelto por
medio de! mé&todo de Newton o Quasi-Newton. Un sistema experimenta! que im-
plemento este enfogue es Speedup (Perkins y Sargent (1982)), Como fue seda
lado por Lin y Mah (1977), debido a la larga cadena de calculas que tipica
mente existen entre los valores de corte supuestos y los residuales en las
ecuaciones de corte, problemas de sensibilidad que pueden ocacionar probie
mas de divergencia incluso para estimados iniciales muy cercanos a la soly
cién, Tambien e! trabajo de Stadtheii- y Wood (1982) Indica que el rompi-
miento puede Jnicamente reducir el nimero de ecuaciones que son resueltas

simul taneamente por un factor de alrededor de cuatro.

En e! enfoque orientado a ecuaciones con linerizacién simultanea, to--

das las ecuaclones que describen el proceso.son resueltas simultaneamente
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SOLUCION DE LAS ECUACIONES QUE
DESCRIBEN LAS UNIDADES Y LAS
CORRELACIONES PARA LAS PROPIE-
DADES TERMO-FISICAS PARA TODO
EL PROCESO SIMULTANEAMENTE

FIGURA 14.- ESQUEMA DE CALCULO PARA LOS ENFOQUES
ORI ENTADOS A ECUACIONES
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usando los metodos de Newton o Quasi-Hewton. Algunos sistemas experimenta=-
ies que implementaron este enfoque son : Quasilin (Gorczynsky (1979), Asc--
end It (Benjamin (1980)) y Sequel ( Stadtheir y Hilton (1982)). Debido a que
el nimero de ecuaciones no-lineales a resolver simul taneamente €5 muy grande
» todos estos sistemas usan técnicas para matrices dispersas para resolver -

los sistemas llnearizados de ccuaciones lineales,.

Debido a que todas las ecuaciones son resueltas sinultaneamente,los pro--
blemas de sensibilidad del caso anterior son eliminados. Alternativamente, -
en los métodos orientados a ccuaciones, el problema puede ser formulado ccmo
un problema de optimizacién :

Maximizar e o{X,u)

con F{XU)mo
m&s algunas restricclones Impuestas por el problema de optimizacidn. La res-
triccidn de igualdad F (X,U) = 0 es el misno conjunto de ecuaciones comu ==
fue escrito anteriormente, pero en lugar de especificar arbitrariamente to--
das las variables independientes, ellas son seleccionadas para maximizar una
funcidn objetivo P (X.U)apropiada, Westerberg (1973) sefalo que es mis natu-
ral formular los problemas de diseio como un problema de optimizacidn.

Finalmente se puede decir que este enfoque orientado a ecuaciones no ha
sido hasta la fecha utilizado en algun simulador industrial por varias de --

las siguientes razones :

1) Reguiere de buenos estimados iniciales, y debido a la generalidad, es

difici) generar buenos estimados Iniciales autom3ticamente.

2

Este puede ser menos seguro debido a que sblo usa una sola t&cnica pa
ra resolver todas las ecuaciones,

3) No toma en cuenta Jas ventajas de jus sistemas existentes.

h) €s m8s difTcil de Implementar debido al uso de técnicas de matriz dis

persa.

5) Los requerimientos de memoria cuando es implementado es mayor que en
los enfoques modulares.

6) Cuando los c3lculos presentan dificultades 13 informaci6n disponible
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es mny escasa para localizar la fuente de falla.

Los enfoques descritos anteriormente han sido implementados en sistemas
para la simulaci6n de procesos a régimen permanente y algunos tamhien a la -
simulaci6n dinamica de procesos.

En el presente trabajo 13 mayoria de la informaci6n comenta que actual-
mente gran nlmero de los simuladores comerciales son del tipo secuencial mo-
dular, en la figura { 15 ) se comparan los procedimientos de soluci6n contra
1a generalidad de los modelos para los enfoques anteriormente expuestos.
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MODELOS DE
PROCESOS MAS
GENERALES

AN

SECUENCIAL MODULAR
SIMULTANEO MODULAR
ORIENTADOS A ECUACIONES

PROCEDIMIENTOS DE
SOLUCIOR MAS
FLEXIBLES

N

FIGURA 15 .- COMPARACION DE LOS PROCEDIMIENTOS DE SOLUCION
VS GENERALIDAD DE LOS MODELOS PARA LOS ENFO -
QUES UTILIZADOS. EN LA SIMULACION DE PROCESOS.
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-~ SIMULADORES ~-

11.1 Descripcidn general

A continuacién se da una descripcion de las caracteristicas de los prin-
cipales simuladores utilizados actualmente. Asf mismo. en la tabla 1 se en-
listan los programas desarrollados por instituciones académicas, y en la ta -
bla 11 los desarrollados por empresas privadas.

A cada programa se le asigna una categorfa consistiendo de una istra pa
ra indicar el desarrollo y uso presente, y un nGmero indicando la cantidad de
informacién disponible.

Desarrollo y uso:

a).- Presente en uso
b).- Uso no mayor 6 suplantado por un programa reciente
c).- Uso incierto

Informaci6én disponible

1).- Escasa informaci6n
2).- Regnlar informaci6én
3).- Bastante informacién

Lta tabla 111 contiene detalles de los programas presentados en las ta -
blas t y 11. Los simbolos estan definidos por las siguientes claves:

General

Tipo: B= Modo en lote
0= Modo en linea
M= Facilidad multicorrida
Area de aplicacién:
PPD= Disefio de procesos preliminar
DD = Disefio detallado
OP = Planta en operaci6n



‘PC = costo preliminar
DC = costo detallado
E = evaluacidn econbmica total

Problemas de tamafio maximo
Los problemas son normalmente dimensionados para manejar un clierto pro ==
blema miximo.
U = Nimero de unidades
S = Nimero de corrientes
C = Ndmero de componentes

Datos de entrada ;
Se pueden tener varias opciones dependiendo de 1a mdquina a usar :
t.- Verificando la factibilidad, calcuiando una vez las variables
2.-Balanceando la Informacidn de los dlagramas de flujo.
3.~ Llevando los cdlculos sobre el diagrama de flujo balanceado e impre-
s0.
Convergencia de recirculacién ;
SR = unidad de subrutina, gque puede insertarse al control de conver
gencia.
EXEC = convergencia controlada por ejecutivo.

Unidad de subrutina ;

P = ejecucidn

D = puede usarse la subrutina de diseiio

A = Subrutina para alguna comblnacién de variables

TS = drea de almacenamiento temporal, creadas par corrientes y pard
metros asociados con una unldad.

B = datos no requerldos fuera del bloque

Proptedades fisicas ;
HKk = manejando rutinas
PP » paquete de propiedades flsicas
DB = banco de datos de componentes estandar .
NO = todas las propiedades calculadas pueden escribirse en ta uni-
dad subrutina.
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Facilidad de costo:

SE=  Analisis econbmico simple
DE= Andlisis econbmico detallado
NO= Todos los célculos econémicos en una subrutina

Optimizacion:

SE= Andlisis de sensitividad automitica
OPT= Facilidad de optimizaci6n automética

Fijo= Formato fijo
Libre= Formato libre
Conv =  Convencional

Clave=  Los vocables claves especifican el tipo de datos a sequir
Datos B= Datos del bloque, facilitan la existencia para la entrada de grandes
segmentos de datos, tales como propiedades fisicas.

Fichas= Basadas en fichas
Topologfa de 1a planta:

PM= Matriz de proceso
SCM= Matriz de conexi6én de corrientes

Verificacibn= Una verificacibn puede constar de unas pruebas l6gicas para los
datos de entrada, tal como la factibilidad de la lista del orden
de cdlculo. El nivel de salida requerido puede fijarse por el u-
suario.

Salida fimal:
U= Valores de las corrientes f{mpresas basadas unidad por unidad
S5T= Tabla de corrientes impresas
RG= Generadores de reportes especiales
Salida intermedia: .
Fl= Fijado sobre entrada & un caso particular
V= Variable durante la efecucion
E= Mensajes de error y precauciones durante la ejecucifn
facilidad de orden:
R= Facilidad de reordenacion
G= Facilidad de agrupacién
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TABRLA 1

PROGRAMAS DESARROLLADOS POR INSTITUCIONES ACADEMICAS™ ™

NOMBRE CORTO NOMBRE TOTAL FUENTE CATEGORIA ® E F,
FACER RUTIKA EVALUADORA DE UHIVERSIDAD A3 (19)
PROYECTOS Y PROGRAMAS  PURDUE
MACSINM NIVERSIDAD Bl (19)
MC. MASTER
PACER (HAD) : UNIVERSIDAD E1 (19) -
DE HOUSTON
PACER MK2 UHIVERSIDAD Al (19)
(PROTRAN) e
GEMCS SISTEMA DE COMPUTACION UNIVERSIDAD Az {19
DE ADHON. E ING. EN HC. MASTER
GENERAL. (COL. IMP.)
SPELD-UP [ COLEGIO c1 (49 )
(1964) - — IMPERIAL
CONCEPT TECHOLOGIA Y COMPUTA~ UNIVERSIDAD A2 (19)
CXION DE PROCESOS DE CAMBRIG~
QUIMICOS SOBRE LINEAS DE ( CAD )
CHESS SINTESIS DE SIMULACION  UMIVERSIDAD &2 (19)
EN ING. QUIMICA DE HOUSTON
SLED LENGUAJE SIMPLIFICADO UNIVERSIDAD Al (19)
PARA ING. DE DISER0 DE MICHIGAN
ASCERD - SISTEMAS AUTOMATICOS UNIVERSIDAD A2 (18 )
PARA DISERO EN TIHC. DE FLORIDA
QUIMICA.
GDP PROGRAMAS DE DISERO GE- UNIVERSIDAD Al (19)
NERAL DE WESTERN
ONTARIO
GEPDS | U UNIVERSIDAD B1 (19)
LE OKLAHOMA
ESSPROS SIMULADOR DE PROCESOS UNTIVERSIDAD Al (19)
EN EDO. ESTACIONARIO DE SCOTLAN
) EDINBURGH
ASPEN UN SISTEMA AVNZADO PA-  TECNOLOGICO A3 (15
RA ING. DE PROCESOS DE MASSACHU-
SETTS
SGP/ZAR SIMULADOR GENERAL DE UNIVERSIDAD
PROCESOS ZARAGOZA NAL. DE MEX. A2
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TABLA 11

PROGRAMAS DESARROLLADOS POR CO4PANIAS PRIVADAS

NOMBRE CORTO

PACER 245

NETWORK 67

FLOWPACK

FLOWTRAN

PROVES

CHEOQPS

GFS

GIFS

CHIPS

NOMBRE TOTAL

PAQUETE DBE EVALUACION
Y EXPLORACION.
SIHULADOR GEMERAL

DE PROCLSOS

PROGRAMA DE ANALISIS
DE DISERO

SISTEMA DE EVALUACION
Y ESTIHACION DL PRO--
YECTOS

SISTEMA DE OPTIMIZA--
CION EN ING, QUIM.

DIAGRANAS DE FLUJO
FLEXIBLES

PROGRAMA GENLRAL DE
FLOWSHEETING

SIMULACION DE FLUJO
GENERALIZADA INTERRE-
LACIONADA

SISTEMA DE PROCESO DE

INFORMACION EN ING.
QUIMICA

SISTRMA CHEVRON

50

FUENTE CATEGORIA R EF.

CORP. SIST- A2 (19}

TEMA DIGI--

TAL HANOVER

I.C.I LTD. B3 (19)

CIRL

W om oo A2 (19)

T TR TR A2 (13) -

W on e ow Al (19)

PHILLIPS Al (19)

wonowow a1 (19)
= oS

MONSANTO az (35)

CORP. DIA-- A3 (19)

HON SHAMROCK

coMp. DESARK0  CI (193

LLADORA SHEL

M. ¥. KELLOG B2 (19)-

co.

M. W. KELLOG A3 (19) "

co.

CORPORACION 81 (19) -

DE SERVICIOS

BUREAN

woww A (191

CO. INVESTI- B1 (19)-

GADORA CHEVRON



AOMBRE CORTO
(APS

FLOWSIM

PROCESS

SIMPROC

DESIGN/2000

ASPEN PLUS

TABLA T1

NOMBRE TOTAL
SIMULACION DE PRCCE

SOS AUTOMATICA
SHARE

SIHULADOR GENERAL
DE PROCESOS

SISTEMA AVANZADO PARA
LA INGEMIERIA DE
PROCESOS

51

FUENTE

CORP. CHEY
SHARE

CORP. DE
SISTEMAS
TECNICOS

SCIENCES
OF SIMULA-
cion INC.

INSTITUTQ
MEXICANO-
DEL PILTRO
LEO

CORP. CHENM
SHARE

CATEGORIA R E F.

c1

[

(19) "

(19)

(5):

(23)

(19)
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TABLA I11
DATOS DE ALGUNOS PROGRAMAS PRESENTADOS EN LAS TABLAS I Y If

GEMERAL
NOMBRE DEL PROGRAMA 1.~ TiPO 2.~ AREA DE APLICAC!
PACER (19568) B,H PPD,DD,0P
GEMCS oL,3,M PPD,DD,OP,PC
SPEED-UP OL,B bDPD,DD,OF
NETWORK 67 B eee=e
PAQUETE DE EXPLORA- By0L,¥ PPD,PC
CION. y EVALUACION
CONCEPT B,OL,M ppD,DD,0OP,PC,DC
PACER 2usS B,0L,M PPD,DD,0OP,PC,DC
PROVES B PPD,DC,E
GFS B.M PPD,DD,OP
FLOWTRAN B PPD,DBC
ASPEN BsM PPD,DD,0P,PC,DC,E
PROCESS B PPD,DD,OP
SIMPROC PPD,DD,OP
DESIGN/2000 B,MH PPD,OP,DD
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GENERAL

NOMBRE DEL PROGRAMA

PACER ( 1968 )
GEMCS

SPEED-UP

CHESS

WETYORK 67

PAQUETE DE EXPLORACION
Y EVALUACION

FLOWPACK

CONCEPT
PACER 24§
PROVES
GES
FLOWTRAN
ASPEN
PROCESS
SINTROC

DESIGN/2000

53

3.~ TAMARO DEL PROBLEMA
MAX IMO

U =120 § =30 C =10




DATOS DE ENTRADA

NOMBRE 1l.- Tir0 2.~ TOPOLOGIA DE 3, -VERIFICACION
LA PLANTA
PACER (1983) FIJO . PM NO
GEMCS LIBRE,FLJO,CONV ,FI- PM HO
CHA

SPEED-UP LIBRE,CLAVE ,CONYV. 5CH ALGUNGS
CHESS LIBRE,CLAVE ,CORV. PM ALGUNOS
HETWORK ©7 DEFINIDO POR EL USUA SCH £LGUUGS

RIC COIl PALABRAS CLE
VES ESTANDAP

FLOWPACK LIBRE,CLAVE,B DATGUS scH COMPRENSIVO

i, DE OEXPL. LIRRE, ONV ,CLAVE ,FT~ PU ALGUNOS
¥ EVALUACION CHA

PACCR 245 LIBRE,CONY ,FICHA PY¥ CPMPRENSIVO
PROVES FIJO,CLAVE,VICHA PM . meemmeme-
GFS FiJO,CLAVE,FICHA PH Ho
FLOWTRAN LIBRE Y ZQOHPRENSIVO
ASPEN LIBRE scH COMPRENSIVO
PROCESS FIJO,LIBI’:E,GLAVE -——— COMPRENSIVO
SIMPROC LIBRE seH memme
DESIGH /2000 FiJo scH NO
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NOMBRE DEL PROGRAMA
PACEP. (19638)

GEMCS
SPEED-UP
CHESS
NETWORK 67
FLOWPACK

PAQ. DE EXPLORA-
CION Y EVALUACIOKR

CONCEPT
PACER 245
PROVES
GFS
FLOWTRAN
ASPEN
PROCESS
SIMPROC

DESIGN/2000

SALIDA
1.- FINAL
ST

ST
DEFIRIDO
8T

ST,U

ST,F
ST, F

ST,R,G

ST
ST
ST
ST

ST
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2.- INTERMEDIA
rI

FI,E,U

FI,E
POR EL USUARIO

FI.E

E,V

“¥,E

NO

F1,E

FI,V,E
FI,V,E
FI,V

FI



FACILIDAD DE ORDEMAMIENTO

NOMBRE DEL PROGRAMA

PACER (1968)

GEMCS

SPEED-UP

CHESS

HETWORK 67

FLOWPACK

PAQ. DE EXPLORACION
Y EVALUACIOR

CONCEPT

PACER 245

PROVES

GTS

FLOWTRAN

ASPEN

PROCESS

SIMPROC

DESIGN/2000
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FACILIDAD DE ORDENAMIENTO

SIMPLE R ( MAXINMO 3 LOOPS)

RO

COMPRENSIVO R,G,C

NO

SIMPLE, G

COMPRENSIVO R,G

o

COMPRENSIVO

COMPRENSIVO

NO

NO



FASES DE CALCULO

NOMBRE 1.-FASES 2.-CONVERGENCIA 3.-METODOS DE
DE RECIRCULACION CONVERGENCIA
PACER (1968) 2,3 EXEC No
GEMCS 2,3 SR no
SPEED-UP -————— EXEC ————
CHESS 2 EXEC SIMPLE SECANTE
LIMITADA NO IN-
TERACTIVA
NETWORK 67 2 SR NEWTON-RAPSOQON
FLOWPACK 1,2,3 EXEC SECANTE APROX.

SECANTE EVOLT
ACC. REPSUB

PAQ. DE EXPL. 2,3 EXEC NO

CONCEPT 2,3 EXEC LINEARIZACION
INTERPOLACION
LINEAL

PACER 2u5 1,2,3 EXEC SUPLIDA POR EL
USUARIO

PROVES 2 EXEC NO

GFS - SR - ————

TLOWTRAN -—- - SIMPLE LIMITADO
SECANTE NO IN--
TERACTIVA

ASPEN 2,3 EXEC TODOS

PROCESS 2,3 EXEC NEWTON-~-RAPSON

B SIMPROC 1, 3 CXEC SUSTITUCIONES

SUCESIVAS

DESIGHN /2000 - EXEC




FASES DE CALCULO

NOMBRE DEL PROGRAMA 4.~ UNIDADES LOGICAS
PACER (1968 ) Ho
GEMCS no
SPEED-UP S
CHESS NO
NETWORK 67 ’ no
FLOWPACK NO
PAQ. DE EXPLORACION ¥ HO
EVALUACION

CONCEPT ———-
PACER 245 5
PROVES . NO
GFS y
FLOWTRAN : sI
ASPEN sI
PROCESS . st
SIMPROC ’ ) st
DESING/2000 k st
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UNIDADES DE SUBRUTINAS

NOMBRE 1.-BIBLIOTECA
. ESTANDAR
PACER (1968) 10
GEMCS 3
SPEED-UP -
CHESS 10
NETWORK 67 HINGUNO
FLOWPACK 17
PAQ. DE EXPL. -3
Y EVALUACION
CONCEPT 10
PACER 245 150
GFS i1
PROVES 4
FLOWTRAN L2
ASPEN SsI
PROCESS SI
SIMPROC 534
"DESING/2000 sI

2.~ ESTRUCTURA
FLEXIBLE

59

3,~ ACCESO
DE DATOS

TS

TS

TS

LISTA DE
ARGUMENTOS

B (UNIDADES
DE DATOS)TS
(CORRIENTES)

LISTA DIRI-
GIDA

TS,B
TS,B
TS

TS



PACER (1968)
GEMCS
SPEED~UP

CHESS

NETWORK 67
PAQ. DE EXPL.

CONCEPT
PACER 245§

PROVES

FLOWTRAN

GFS

ASPEN
PROCESS

SINPROC

DESING/2000

PROPIEDADES FISICAS

NOMBRE DEL PROGRAMA 1.~FACILIDAD ESPECIAL 2,-SERVICIOS S/B

Ho NO

HR (SIMPLE) Ho

HR/DB/PP(62 HIDROCAR- 6
BUROS )

HO HNO

HO NO

HR/DB(63 PRINCIPALMEN- s

TE HIDROCARBUROS)

HR/DB/PP APROX. 100 20
COMPONENTES EN EL BANCO

DE DATOS

HR/SIMPLE (SOLO EN FASE N0
DE DIMENSIONAMIENTO Y

COSTO)

HR/DB/PP MAS DE 200 COM 3¢
PONENTES

HR/DB/PP 48 HIDROCARBU- 6
ROS PRINCIPALMENTE

HR/DB/PP 34
PP/DB 600 COMPONENTES SI
PP . _NO
PP ST
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ECONOMICOS

NOMBRE DEL PROGRAMA 1.-FACTIBILIDAD 2.-ANMALISIS 3.-OPTIMI-
DE COSTO ECONOMI CO ZACION

PACER (1968) sC NO HO

GEMCS sc NO HOOKE,JEE-
VES SIMPLE

SPEED-UP  cemeeeen ———-
CHESS o o oPT
NETWORK 67 o ) 1o
FLOWPACK SC o] NO
PAQ. DE EXPL. sc NoO NO
Y EVALUACION
CONCEPT o NO o
PACER 245 pe SE,DE MODULAR
PROVES e COMPRENSIVO SA (SOBRE
CIERTAS -
CLAVES DE
PARAHMETROS
ECONOMICOS
FLOWTRAN be sI NO
GFS No NoO o
ASPEN be BE sA
PROCESS IR ceme e =
SIMPROC - e mmmean
DESING /2000 No - —-- e
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1.1,

El
escritos
El
Indica e
las corr
ques eva
terminac
£l
1.~
2.

1 FLOWTRAN

sistema FLOWTRAN es un ajuste completamente integrado de programas_

en FORTRAN.

uso central del FLOWTRAN es la corrijente de informacidn la cual se
n la figura ( 16), y los blogues de operacién ios cuales calculan_
fentes de salida a partir de las de entrada, cada uno de los blo---
lua una larga lista de propledades fTsicas para lievar a cabo la de

i6n de punto de rocio y punto de burbuja,

simulador FLOWTRAN se compone por :

Simulador de procesos ; Este programa traslada la informacidn so--
bre la descripcién del FLOWTRAN a un diagrama de flujo de proceso_

dentro de un programa de computadora para ser ejecutado.

Programa de propiedades fTsicas PROPTY ; Este programa toma datos_
de propledades y calcula las constantes para las correlaciones de
propiedades ffsicas, usadas en el simylador FLOWTRAN .

3.~ Programa de equilibrio de fases |fquido-vapor ; Calcula los pardme

tros para el coeficiente de actividad en fase !Tquida,

4.~ Programa de recuperacldn de informaci8n ; Almacena las constantes =

Par
peracidn

nombre d

P)
2)

3)

de propiedades fisicas del PROPTY en un orden pdblico o privado, =
luego las recipera para el simulador FLOWTRAN.

a llevar 8 cabo la simulacién FLOWTRAN, el nombre y tipo de cada o-
unitaria que on ol praceso sé requiere, el orden de cdlculo y el -

e cada corriente de entrada y salida son necesarios:

Componentes qufmicos usados en el proceso.
E) disefo de unidades y las variables de operacidn, tal como el aid=-
mero de platos en una torre y &reas en cambiadores de calor.

Compos iciones y condiciones en cada corriente.
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FIGURA 16

INDICE DE

VECTOR uso
1 Flujo del componente 1, Ib moi / hr.
2 Flujo del componente 2, 1b mol / hr.
N Flujo del componente N, lb mol / hr.

N+1 Flujo total, tb moi / hr.

N+2 Temperatura de la corriente, ©p

N+3 Presidn de la corriente, psia

N+b Entalpia de la corriente, 8TU / hr.

N+5 fraccidn de vapor (molar)

N+6 Nombre de la corriente

NOTA.- El maximo niimero de componentes (N) es 25.

informacién de la composicidn de una corriente.
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Con esta informacién, el sistema FLOWTRAN calcula la operacibn de ta -
planta entera en estado estable. Se puede obtener el capital y costos de o-
peracidén de cada pieza del equipo, junto con un estado de pérdidas y ganan-

cias de la planta entera.

Unidades FLOWTRAN : Una Iinca es requerida para cada unidad, cada li~-
nea empieza con la palabra BLOCK y muestra el nombre de !a unidad, el tipo_
de unidad y los nombres de las corrientes de entrada y salida, con cada nom
bre separado con uno o mis espacios. Para los componentes gque se incluyen -
en el banco de datos s8lo se necesitan sus nombres siendo precedidos por la
palabra RETR, indicando que los datos son recuperados a el banco de propie~

dades fisicas.

Todos los pardmetros se introducen en |{ncas comenzando con las letras
PARAM seguida por la unidad a la cual el par&metro aplica, cada blogue tie-
ne un resdmen de pardmetros que se listan en el resdmen del bloque. La com=
posicidn, temperatura y presisn de cada corriente se introducen en las |i--
neas que cierran la ir{Fonnacién de parametros, la velocidad de flujo se in-
troduce en las Jineas comenzando con las palabras POUND 6 HOLES, seguidos -
por el nombre de la corriente y el ndmero del primer componente sobre la !i

nea.
- Unidades de Operacidn FLOWTRAN:

Informaci6n de retroalimentacidn - la unidad de control ; Cuando el pa
rametro de disefio usado en las unidades de operacifin no corresponde al va~~
lor de diseito deseado, FLOWTRAN permite el uso de unidades de control, es<-
tas son unidades monltor de cualquier partida en una corriente y permite la
manipulacidn de parimetros de cualquicr subcarriente para lograr el valor -

deseado en cualquier corriente monitoreada.

Unidad de convergencia : .Divlslﬁn de corriente ; FLOWTRAN requiere =~
que el uso especifico del orden de computacidn de las unidades usadas para_
simular el proceso. En el caso de las corrientes de recirculacién, !a mayo-
rfa se decide presentarlas, donde esta la divisiSn del sistema y haclendo -

un estimado de las corrientes divididas. Puede entcnces usarse una unidad -
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de convergencia, estas unidades calculan nuevas corrientes de salida (valo-
res estimados) basados sobre las corrientes de entrada (valores calculadas)
. el procedimiento continua hasta que las corrientes de entrada lgualan a -
las corrientes de salida. €1 usuario puede secleccionar los puntos de divi--
sidn con eficiencia, puesto que este conocimiento conduce a sclecclonar las

corrientes mis factibles,

El preprocesador FLOWTRAN

E}! wsuario de FLOWTRAN usa un lenguaje simplificado para indicar el =--
sistema con su configuraciGn de diagrama de flujo, que parimetros se desean
¥y que componentes se desean usar. E! preprocesador toma esta informacidn y_
la convierte dentro de un programa FORTRAN, compuesto principalmente por --
una serie de proposiciones CALL, entonces el programa es compilado y vincu-

iado,

El prepr d de propliedad fisicas y la columna de propledades --

fislcas :

Probablemente el mayor tiempo consumido y la parte mas dificil de ~
la simulacifn es la recoleccifn y desarrollo de los datos adecuados de pro-
piedades fisicas. Algunas caracteristicas de este sistema son :

1) Una columna de propiedades fisicas centeniendo datos de 180 compues
tos orginicos e Inorgénicos.

2) Una recuperacién automitica de datos necesarios sobre el reconoci--
miento del nombre de un componente en una simulacién FLOWTRAN.

3) Uso de corretacliones y ecuaciones avanzadas que pueden describlir ==
las propiedades de todas las clases de ccmpuésto; sobre un alto ran
go de temperatura y presidn. ‘

4

Capacidad y presici&n en el manejo de sistemas cuyas mezclas de 17-
quldos se encuentran en el rango ldeal, moderadamente no ideal, ---

fuertemente no ideal y parcialmente Inmiscible.

11,1,2FLOWPACK 11

En el sistema FLOWPACK, dos dreas reciben gran enfasis :
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la recuperacién de energia y estudios de contaminacidn amblental. E} --
paquete puede ser facil de usar para alguien no experto y tlene un rango de
wodelos no estandar, un sistema de banco de datos flexibles para propiedades
fisicas. Las rutinas para cilculos termodinamicos, pueden ser resultados —--
confiables en todo caso, incluyendo las regiones criticas, retrogradas y fa-
ses multiples.

FLOWPACK || debe ser apto para una variedad de procesos, modelos grandes
y pequefios, para manejar sistemas con varias fases incluyendo sSlidos. Se --

pone particular atencién en :

1.~ Un lenguaje con entrada facil de usar

2.~ Un chequeo de datos comprensivo con diagndstico significativa.

3.- Biblioteca de mddulos de operaciones unitarias y correlaciones de --
propiedades fisicas.

4.~ Banco de datos fuerte y flexible de propiedades fisicas.

5.~ Una alta confiabilidad del sistema.

6.~ Una armazdn simple que permite la f3cil adicién de nuevas modelos de

operaciones unlitarias, correlaciones de propiedades fisicas, etc..

La estructyra adoptada por FLOWPACK |l tienc tambien para la mixima efi-
ciencia computacional :

Unidades de particidn y separacién .- Salvan tiempo, espacio y se asegu-
ra que se resuelven las minimas ecuaciones independientes, esto reduce el --
riesgo de problemas computacionales de inconsistencia e Interdependencia de

ecuaciones :

-- Fuertes técnicas de solucidn de ecuaciones de primero y segundo orden

=~ Contral opcional sobre la estructura interna de la solucidn, por al--
teracion de los datos antes que el programa.
-- Técnicas nuevas para calcular propiedades termofisicas y operaciocnes

unitarias.

-- Una estructura de almacenamiento, flexible y compacta, la cuwn!l remue~
ve las limitaciones sobre el nimero de unidades, corrientes y compues -

tos.
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FLOWPACK |1 aparece ante el usuario como un sistema ' sccuencial modu=
lar'*, es la forma como un ingeniero concibe su planta, como una serie de o-
peraciones unitarias conectadas entre si, los sistemas secuenciales modula-
res son extremadamente ineficientes y FLOWPACK || contiene un disedo muy -
sofisticado para vencer esta desventaja :

-- Una subred con la cual se facilita la estructura computacionat de --

los modelos de operaciones unitarias.

-~ AdemSs de proveer la opcidén de convergencia simultanea, permite una

aproximacidn nueva a los cdliculos de disefo.

67



1t.1,3 PROCESS

PROCESS es un sistema integrado de métodos programades y datos para --
los calculos de balances de masa y energia en estado estacionario en plan--
tas de proceso quimicas y petroquimicas. E! programa escrito en FORTRAN (V
y conteniendo 250 subrutinas, esta discfiado para ser modular y de fichas o-

rientadas,

El banco de datos contiene mis de 600 componentes puros orgdnicos e ~-
inorginicos, estan incluidos los datos de mas de 400 compuestos, adquiridos
del sistema de datos de propiedades fislcas, PPDS,

PROCESS tiene un extensivo rango de metodos para la prediccidn de vale
res de equilibrio (K), entalpia {H), entropfia {§) y densidad, los metodos -

disponlbies se muestran en la tabla (v .

Los modelos de PROCESS para columnas pueden ser usados para absorbedo-
res, fraccionadores criogénicos , fraccionadores tales como desmetanizado--
res muitialimentacidn, columnas de destilaciSn azeotr§pica, torres de acel-
te crudo y vaci§, cracking catalTtico . {a columna puede tener multiple ali
nentacidn, productos, tTquidos y vapores recirculados, cambiadores interfa-
e y enfriadores. Los tipos de especificacidn incluyen :

== Relacién de productos.~ Base molal, masa y volumen.

~=- Pureza 6 recuperacién de componentes de producto uno, & un grupo de =
componentes sobre una base : molal, masa y volumen,

-- Cargas en platos.~ Interfase vapor-ifquido sobre una base : molal, ma
sa y volumen.

-- Calentadores, cnfriadores.

Utiliza el algoritmo de Newton-Rapson como técnica de convergencia, pa-
ra metodos cortos en destilaciSn PROCESS tiene dos mxdelos ; Fenske total -
reflujo y Underwood mfnimo reflujo, los dos modelos Fenske incluye un mode-
lo regular fraccionador,adicionalmente un modelo multicolumna que es utili-
zado para satisfacer requerimientos de fraccionamiento en la preqlcclén de_

columna de petréleo § vaclé.
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METODOS TERMODINAMICOS DE SISTEMAS DE HIDROCARBUROS

K-VALORES

CHAO-SEADER
GRAYSON~STREED
BRAUN K10

SOAVE MODIFICA
bo

REDLICH-KWONG
PENG-ROBINSOMN

K DELTA

TABLA IV

ENTALPIA

CHAO-SEADER

CURL-PITZER

JOHNSON-GRAY~

soH

SOAVE MKR

PENG-ROBINSON

RICE PROPIER-

LEE KESLER
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ENTROPIA

REDLICH-KWONG

CURL~-PITZER

SOAVE MKR

PENG-ROBINSON

RICE PROPIER-
TIES

LEE KESLER

DENSIDAD

SOGAVE MKR

RICE PROPIER
TIES

API DATA
BOOK

RACKETT PARA-
METER

LEE KESLER



ESPECIFICACIONES GENERALIZADAS

Process permite al usuario realizar especificaciones sobre algunas de
Vas unidades de operacién en adicién a las columnas de destllacién, Las ~
especificaciones generales pucden ser hechas sobre algin producto o sobre
una base himeda o seca en la forma de una cantidad absoluta, retacién, su-
ma 8 diferencia, los tipos de especificacibn incluyen:

~~ Relacidn de producto-base: molar, masa, voldmen

-- Propiedades de! producto PM, f , P & ., etc.

- Pureza o recuperacidn del producto

-- Curvas de destilacién del producto

Subrutinas adheridas

ta estructura de datos de Process permite al usuarioc la integracidn
de subrutinas para la prediccidén de propledades termodinamicas, cilculos
de unidades de operacifn, reportes de salidas especiales.

Capacidad de los sistemas de simulacidn (Process Flowsheeting).

Los cSlculos del flowsheeting normalmente involucran balances de masa
y energfa, el orden de cilculo puede ser descrito por el usuvario o determi
nado por Process. Process contiene un anallzador de circyitos de recircu-
laclén capaz de determinar las corrientes de corte y la secuencia de cilcy
lo del enlace.

tenguaje de entrada.

El lenguaje de entrada de Process ofrece una eleccidn de entradas; -
formato, Hoja de datos de entrada o entrada con palabras clave en formato -
libre, . ‘Fermato libre es particularmente convuenicnte para .usuarlos con ta-
letipo, escritores o terminales CRY, la entrada es textual y emplea comun-
mente palabras clave entendibles para describir datos, procedimlentos de -
calculo y métodos.

Salidas

La  salida en Process es sumarizada en jas siguientes categorias; En-
trada, resultados iterativos, sumario de soluciones a un'ld‘ades de operacién
sumario de solucidn de corriente.
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Impresién de entrada. Los datos del usuario son amplificados, los fal
tantes listados y los suxiliares derivados son impresos en forma de suma -

rio.

Resul tados Iterativos.

Incluye historia de cdlculo un trazo de la convergencia del enlace de
recirculacidn y controlador de convergencia, varios niveles de las corrien
tes de recirculacidn y resultados de la iteracién de calumnas.

Resul tados de la solucidn.

Existen numerosas opciones para selecclonar salidas para unidades de -
operacién y corrientes;

~= lmprimen 10 niveles de una columna de platos

-- Curvas de condensacidn./vaporizacidn para alguna corriente & conden

sador/reboiler de columna o cambiador de calor.

== Curva de calentamienta/enfriamiento para algunas corrientes de pro-

ceso, }

~= Fracciones de composicidn para las corrientes de proceso,

-- Condiciones de flujo y propiedades en corrientes de proceso.

-~ Conductividad tdrmica y viscocidad de corrientes de proceso.

-- Curvas de punto de burbuja y rocio en corrientes de proceso.

&4 DESIGN/2000

Design /2000 es un programa extremadamente fuerte y comprensivo aplica-
do a simular y disefdar una gran variedad de procesos quimicos e hidrocarbu~-

ros,

Este progroma no solo ejecuta cilculos de balance de masa y energfa -
sino que tambi&n puede, disedar cierto tipo de equipo y define composicio -
nes de corrientes y propiedades. 13 versatilidad de Design/2000 es demos -

trada por una lista parcial de aplicaciones:
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~- Completa la simulacién del diagrama de flujo, que puede elliminar tla
nacesidad de plantas plloto.

~~ Cuestiona el tratamiento de ''que es''

== Redisedo de plantas existentes para optimizacidn econdmica y conser
vacién de energfa.

-= Estudio detaliado de expansién en plantas y nuevas alimentaciones.

-~ Raplda evaluacién de alternativas de dlsedo.

Una caracter¥stica importante de Ddsign/2000 es la flexibilidad ro-
querida en subrutinas para propiedades de equipo especializado. Pueden ser
insertadas subrutinas para cllculos tales como dimensionamlento de tuberfias,

propiedoedes de reactores & econémicos,
Caracteristicas especlales,

Un médulo controlador que permite cambios cuando el programa es ejecu-,

tado, como si se trabajara en una planta piloto.

El programa ahorra el trabajo de conversi8n de un sistema de unidades
a otro, permitiendo entrar con alguna combinaciSn de tadas las unidades, si
milarmente Design/2000 puede reportar los resultados en algl'm sistema de .-

unidades.

E} programa mismo maneja los mas complicados loops de recirculacidn, -
Design/2000 determina automiticamente y reporta el orden aptimo en que el -
equipo con loops de recirculacién sera calculado, en edicidn reporta la iden
tidad det minimo nimero 'de corrientes para que los supuestos iniciales sean

previstes.
Las fichas de entrada en Design /2000 se estructuran como sigue:

-~ Title comand: nombre de la simulacidn,

=-- Comando de m&dulo, equipo
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-=- Comandos generales
-= Comando final

11.1.5 SINPROC

Es un programa de computadora digital que realiza los balances de mate
vla y energia de diversos procesos y la evaluacidn de diversas propiedades
termofisicas de las corrientes involucradas en los mismos, proporcionando ~

informacién suficiente para llevar a cabo el disefio bisico dc los equipos.

La simulacidn de un proceso necesita de la informacidn almacenada en -

los siguientes arreglos :

1.- Matriz de constantes termofisicas; Sc tlenen las constantes carac-—
teriTsticas de cada componente, tales como: T,P, volumen, Zc, cons-
tantes de H ideal, PM, w, pardmetros de solubilidad, Tb normal etc.

2.~ Matriz de datos de corrientes, en c¢sta matriz se almacenan -tas --
principales propiedades de las corrientes de proceso, tales como;
composicidn, T, P, flujo, H vaporizacidn, .f , PM.

3.~ Vectores de Pardmetros; Los pardmetros relacionados a los diferen=
tes m&dulos, se almacenan secuencial o Indiscriminadamente en dos

vectores de pardmetros (reales y enteros).

Entre estos par&metros se tienen: Los nimeros de las corrientes re
lacionadas a cada médulo y los Tndices de posicidn, a‘rca]ccefi:ie_rl
tes de transferencia, P, cargas te'rmicas, etc.

4,~Matriz de secuencia de resolucién de mddulos; la secuencia de reso-
lucién de una simulacién queda establecida mediante el orden en el
cual el usuario suministra la informacidén almacenandose en esta ma-
triz el tipo de m&dulo y los indices de posicién de los pardmetros

reales y enteros antes mencionados,

M3dulos de cilculo

A continuacifn se enumeran los m&dulos de cilculo disponibles :
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1.- Equilibrio fisico ITquido-vapor; Se dispone de 10 opclones de
calculo, dependiendo de que variable se calcula entre; P & va
porizacidn,
2.- Torres de destilacidn fraccionadoras; El usuario indica la se
paracidén requerida por medlo de contaminaciones miximas y re-
cuperaciones minimas de los componentes claves, se disponen =
de 10 diferentes opciones para este mddulo, las cuales resul-
tan de las combinaciones: destilado liquido, vapor & dos fa--
ses, tipo de rehervidor y si P de operacidn se calcula o es -
fijada por el usuario.
3.- Proceso isoentdlpico e isoentrdpico; Se dispone de cuatro op-
ciones de cdlculo dependlendo si se catcula; P &6 T en un pro-
ceso adlabidtico & isoentdipico.
4, - Compresores y turboexpansores; Se dispone de cuatro opciones
de cdlculo, dependiendo si se calcula; Potencia, presién de -
descarga, flujo admisible.
5.- Mezcla de dos corrientes; Oxriones de calculo ; mezcla de dos
corrientes, divisidn de una corriente por relacidén de flujos,
para dar un flujo constante en masa o en voldmen © para rcpo-
ner el consumo y pérdidas de un componente. :
6.- Cambiadores de calor; Dispone de un gran ndmero de opciones
de cdlculo, el simutador avisa cuando dependiendo de la op--- - !
ci6n no se puede llevar a cabo el Intercambio térmico requeri
do. :
7.- Procesos de separacidn fisica; Extraccidn, secado, endulza--- '
miento, &tc. .-
8.=- Torres absorbedoras y agotadoras con vapor; Efectua el ciley
o para un nimero de platos tedrico especificado.
9.- Reactores; Se tienen Implementados médulos de simulacidn de -
reactores de hidrodesulfuracidn e hidrogenacién de olefinas .
se esta en etapa de Implementacidn. -
10.- M&dulo de especificaciones de productos de petréleo, tales co
mo; curvas de destilacién, indices de octano, cetano, etc..
€l simulador general de procesos, emplea para la convergencia del ciclo.
E] método de substitucidn sucesiva, con una suposicidn Inicial de flujo -

cero.
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El cilculo de propiedades termofisicas se realiza internamente cn el -

simulador al efectuarse la escritura de las corrientes de proceso.

ir.1.6 ASPEN

Un sistema avanzado para ingenierila de procesoc. Este es un simulador y
sistema de evaluacidn econdmica bajo el desarrollo del MIT. Este sistema es
ta disedado para tener mucha flexibilidad asf que puede ser expandido a ne-
cesidades futuras para requerimientos de simulacidn.

A continuacidn se da una descripcidn del ASPEN.

En el ASPEN existen dos tipos de componentes : convencionales y no con
vencionales. Los componentes convencionales son componentes puros o pseudo-
componentes quée pueden ser caracterizados en términos de propiedades estan-~
dar como; PHM, TC, PC, p° y coeficientes de capacidad calorifica. Existen ==
mds de 200 propiedades de componentes puros { o pardmetros de correlacién }
que pueden ser especificados para cada componente.

Los componentes no convenclonales son componentes no puros o pseudocom
ponentes y estan caracterizados en té&rmings de atributos no convencionales
en relaciGn con las propiedades estandar de componentes puros. Algunos ejem
plos: incluyen carbdn, cenlzas y sdlidos inertes.

En ASPEN una corriente representa el flujo de material y/o informacién
de una unidad de proceso a la siguiente, las corrientes son subdivididas en
subcorrientes,

Hay tres clases de subcorrientes :

Subcorrientes convencionates : describen el flujo de componentes conven
cionales, esta descrita por datos del proceso.

Subcorrientes no convencionales : Descriten o) fluje de cemponentics, €3
ta descrito por la misma clase de datos que las corrientes convencionales.

Subcorriente de informacidn : no involucra flujos de componentes, con--
tiene solamente atributos y/o datos de proceso, un uso comin de una subco--=~
rriente de informacidn es describir el flujo de energfa (calor o trabajo}. ’

Un bloque en ASPEN se refiere al elemente del diagrama de Flujo repre--
sentando una 6 m3s entradas & una o m&s salidas. La primera funcidn de una =
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La entrada esta en formato libre

Arquitectura de) sistema

ASPEN tiene adaptada una estructura de tipo '* procesador ' en el que -

el traductor de cntrada genera ilamando un programa principal que es lleva-

do a cjecutar la simulacidn particular, 21 flujo de informacidn en ejecu---
clén de cdlculos en ASPENH se muestra en la figura f 17 ).

Un bosquejo de la versidn de la simulacién ( programa } para un pro--
ceso a simular, un mezclador y dos unidades flash,
(18)

se muestran en la figura

E] traductor de entrada es completamente ejecutado en tabla, esto pre-
tende que toda la informacidn necesaria a las declaraciones de entrads del -

proceso { nombre de las palabras claves, valores de datos faltantes, etc. )

son almacenados en tablas en una flicha [lamada ' ficha de definicidn del -~

sistema " .

ASPEN utlliza una estructura de datos plex del tipo propuesto por Evans,
La informacidn es almacenada cen bloques de Jocalizacidn contigua conocidos -
como cuentas. Las cuentas pueden contener valores enteros, valores reales -~

o fichas de caracter, todas las cuentas son identificadas y almacenadas por

un ndmero de cuenta determinado.
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EJTRAVA DEL USUARIO

beFINICIO ENTRADA
DEL SIST. | AL
RCHIVO TRADUC TOR
PROGRAMA
FORTRAN
USUARTO COMPILADOR
PROVEE ElL  =—————-—— FORTRAN
FURTRAW
PROGRAMAS
COMP ILADOS
USUAK (O ENILACE COM BIBLIUTECA
DE LA £L fe— ASPEN
BIBLIGTECA EDITOR
PROGRAMA  {DE SIMULACION
CON LA CARGA NEL
HODULO
EJECUCION DEL
PROGRAMA DE P
SIMULAC I ON
EJECUCION
DEL KEPORTE
ESCRITO

—

FIG. 17 - FLUJO DE INFORMACION EN ALPEN
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MEZC{ADOR FLASH
L

T FLASH

FIGURA 18
Verslénv de seleccién de un programa de simulacidn, usado

z:omo'programa principal en la fase de simulacién.
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ESTA TESIS WO BEBE
SAUR DE LA BIBLIOTECA

Los programas tienen acceso al. satisfacer una cuenta usando su ndmero
de cuenta y subrutinas de adminlstracién de datos madiante su localizanign
en la estructura PLEX.

ASPEN es un sistema de ficha - orientada, las fichas son usadas para
almacenar tablas del traductor de entrada, recultados intermedios, progra

mas y reportes,

ASPEN tienen un pequeio programa ejecutivo escrito en el lenguaje del
sistema de operacidn, este control ejecutivo {trabajo de lenguaje de con -
trol para computadoras [BM), controla la ejecucidn de varlos programas y -
la creacidn y seleccidn de fichas usadas por el sistema. Para una simula-
cién tipica este control ejecutive muestra todos los pasos en la fig (7).
El sistema ASPEN esta elaborado para constituirse de alrededor de 150,000

iineas de codigo.
ESTIMACION DE COSTOS Y EVALUACIGHN ECONOMICA.

El sistema esta disefado de tal mancra que puede ser usade independien
temente como un sistema solo con todos los tamafios de equipo y datos de pro
ceso suplidos como entrada o puede ser corrido en conjunto como porcidn de
la simutacidn de las unidades de operacifn de ASPEN. Este provee un estu-
dio preliminar econdmico con aproximacidn en un rango de mis o menos un -

treinta por ciento (30%).
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CAP I TuUuLoO 11
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METODDS DE SOLUCION DE ECUACIONES NO-LINEALES

Debido a la gran diversidad de problemas de simulaci6én una gran mayoria pre
senta recirculaciones, de tal forma que no es posikle efectuar el célculo secuen
cial una sola vez; lo que implica 1a necesidad de un procedimiento iterativo que
sea lo suficientemante eficiente para resolver los sistemas de ecuaciones gue. -
en ‘su mayorfia, no son lineales y presentan dificultad en la soluc{6n; sin embargo
con el avance de las técnicas numéricas, estos problemas han sido casi eliminados.

En el presente capitulo se analizdn una seric de algoritmos encaminados a ob
tener la soluci6n de sistemas de ecuvaciones (2.3 v 2.4), con objeto de acelerar -
la convergencia para procesos con recirculacfones psra obtener una soluci6n con -
un minimo nGmero de {teraciones.
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e WMETODO DE SUSTITUCION SUCESIVA,

Este método es el mds simple y el més fécil de resolver, yo seoc para una
ecuocidn o pora un sistema de ecuaciones. Como su nombre Lo indicao, uso el vo-
Lor de La funcidn corriente, para colcular La respuesta del siguiente :

2 e ) b.1

donde :

* = vector de variobles de entroda,

k = nlmerc de Lteracidn, k = 0,1,2, ....n

F(xk) = funcldn representotiva del proceso,

Es del tipo expllcito, considerando como expllcitos, aguellos métodos en
Los cuales para cada ecuacidn , se despejo una vortable, LLamandose éstas "vo-
riobles de salida"; es factl de programar, pero es muy Lento en suU convergencla
debldo a que es un algoritmo de primer orden.

Las etopas bésicos de este método son :

1.~ Definir k = 0, Lla toterancia £ y el estimado intclal <°.
2.- Cateutar 27 = £(x5)
3.~ st //xkM - xk//< £ el problema converge; de Lo contrario hocer kek+4 y

regresor o 2,

Lo terminocidn del proceso iLterotivo debe estar de ocuerdo con :

o) Un ndmero de Lteroclones flLjaos de antemano.

b) x°, el volor iLnlclol pora Lo corriente recirculoda, puede osumirse iLguol a
cero{olgunos orocesos no convergen con esta suposi_cLbn), © algunos conjun -
tos de valores finltos, o discrecidn det usuario,

Cuando el error relative salga menor o igual que una toleroncia previamente

~

3
especlficoda, teniendo en cuenta que & puede tener mds que una forma; yo =
‘sea oL coclente de Las normos o el coctente de los volores absolutos o Lnde
pendlentemente del tipo de problema es como se fijo Lo tolerancia.
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JET o< ; Hee™™ - e <6

+1
el e

Lo eleccidédn de cuclaulero de estos criterios de convergencla, depende del

tiro o= eobleoga; pero -0 to ordctileca se tienen otros restricclones que bien -

.
nueden ser de tino fisico, aulnlco o de segurldad(presidn,= 0.5 psf temperatu-
por lo que se pueden escoger otros crite-

ra. = 0.5%, entalpia = 5 RTU, Etc.).

rias.
Debido o que el mdtodo de sustituciones sucesives tiene una convergencio
Lineal(Local) en La veclnded de La soluclédn, La relacidn del error entre Lo —

Lteracldn k u k+1, estord dodo por :

a5 = ga T .3
donde :
AIK - xk"‘l - xk
RS I
»f:
J =_._az;.
.

J es Lo mabkrlz del Jocobiono de f(x), que representa La reloctdn Lineal
enktre A::k y Axkq. Da hecho La relocidn de normos entre estos dos vectores —
se puede expresar o través del volor propio de J de mayor magnitud, Como a cuo&
quler mdtodo de convergencia se le pueden aplicor Los pruebas para saber, st el

estimado inlciol es convergente, estas pruebas son o kravés de Los valores pro-
olos dominantes, ya que se dice que cualquier matriz A con valores proptos memo
res a uno es una matriz convergente, como Se verd en el slguiente

» B max

Teorema,- Sea J una matriz cuadroda de orden n, con su volor propio/ J‘/
de mayor magnltud y con su correspondilente vector proplo U, que es de magnitud
proplos de J formon un gonjunto Lineal

Entonces sL todos los vectores
de ocvuerdo

unitarta.
. K
se construye uno secuenclo de vactoresgy o

mente independiente y
con La regla : J k=1
v b

T Har="
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P o . . .
itniclondo con un vector V orbitrerio, se tiene que :

Lim v =su

] 0 Jo-IN ] 0.5

dividiendo Lo ecuacidn b.3 entre [/ 4 xk// se tiene

3 k=1 —1
Ax Jax Jax< b.6

Aol T En T sy

que corresponde a b.4 con Vk = A xk //Ax"//

por Lo kanto de b.5 es claro que:

L YA xk_1§/= V4V 6.7

b 7 a5

mag
por Lo que en Lo vecindad de Lo solucidn a / A / osta dodo por:

VAT ¥ s

es decir por Lo relacldn de Lo norma de errores de Lo Lteracldn k y k=1 opli
condo sucesivamente b.8 en La forma: .

VAN SRV Ll £V

se puade demostror fécllmente que parc un error iniclol ax° se tiene :

/Ax//= (/A/‘mx)“//xr// b.9

deduciendose que una condieidn necesarlo y suficilente pora que converjo el mé
todo de sustitucldn suceslva es que A/‘ i, ya que entonces:
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X
max
R = 0
Py m(/*/ ) .10
y por Lo tonto La condicidn suficlente pora Lo convergencia es que Lo sumo de

Los volores absolutos de coda columna o renglon del jocoblano J sea menor o

uno.

En Lo prdctice Los expreslonas b.5 y b.9 son de gren wtilldod yo que per
miten pradecir sl un problemo de un sistema de ecuaciones no-Lineoles va a con
verger nor al método de sustituciones sucesivas, y st es os?  oproximadamente
en cuontas iLteraciones, Paro esto, en primer Lugar es pecesario determinar el
valor de ,‘./“’;‘ ounque en Leorla se r)odm',n hocer despuds de un ndmero LnfinLto
de Lteraclones o onrtic de XO, en Lo oréctica son aproximndomante 5, segln -
Shachan u hotard, (1974), SUL /Vm<‘1 . el oreblemo convergeard y mientros el
/)‘/m“ tenoa un valor cerconn a uno, Lo cnnuergencia seord ads Lenta. Lo cuai. =

sm puede opreclar de b.9.

Para nredecie al. afmans totol de Lteraciones regueridas o partir de x°

. ) N m,
se puede utilizor ©.9; sL £ es Lo tolerancia final dcsendo,/é x//eL error ob-
tenido en La Lteracidn m donde se hizé Lo estimacién del volor absoluto de ).mq'x

el ndmero total de Ltercciones (NIT), estord dodo por :

MIT = @ 46‘/&_57_)/”/* Vo 6.1

FLnoimente, cabe senalar que La sustibucidn sucesiva ha sido uno de los
métodos que mds se ho usado en problemos de lngenLerf.o de Proceso, esto se de
be en gran parte a Lo sencillez del método ue que requiere poca memoric de com
putadora. Sin embargo , es necesarlo sefalor que con cierta frecuencia en Las
aplicactones prdcticos el método falla(pues /)./n“; 1 ) o blen su convergam—
cla es extremagomente Lenta(sL A/ = 1 ).
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11,2 WETODO DE RELAJACION,

Con objeto de ocelerar La convergencila del método de sustitucidn sucesivo
es posible deflnir el siguilente procedlmiento iLterativo,
D)

[
L. R W (= ) 0.12

donde :

gk = vaolor colculado del vector de voriatles de entrado xk
w = escalar que representa el foctor de relajocidn,

I = motriz identldod.

Notesé que parc w =1, La ecuacidn b.12 se reduce ol mdtodo de sustibu --
eldn sucesiva, Es posibla escoger valores de w A1 que aumenten La ropidez de
convergencta de b.12 o que incluslve hogan que b,12 sea convergente,

Pora determinar el valor de w que acelere La convergencia es necesorlo
onatizor Los valores proplos de La matriz B (matriz de relojacién) en La expre

stdn slgulente :
ax* = ogax<t .13

donde :
8 s wa- ()1

s O son Los valores proplos de B, se terdrd por defintcidn :

Det (a-e |>=o

y sustituuendo el valor de B

Det (uu-( w=i)l = ol ) =0 b.14
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reorreglondo  b.14 como Det(l—y 1) =0 se tlene que :

Yz om0 -—=1

w

Como para Lo mateiz J,0ec(J-A 1) = G  ge tiene que : A=Y

u por Lo tanto coda valor proplo de § de & estard dado por:

0.~ MQ_‘ 1)* 1 b.16

Lo cual se deduce de b,15. De b.,16 es claro gue /91/< /w//\/ +/’1—m/
por Lo cuOl se puede opreclor que existe uno correspondencio directa entre Las
magnitudes de/ 8L/ con las magnitudes de /r\i/ Por Lo tonto

lol™ [u (™ V!
/o/n:n/mC\"""-/l)ﬂ/

in .
donde A y A corresponden a Los valores proples de mayor y menor magnibug —~

b.17

de Lo mokriz J.

Lo eteccldn éptima de w estord dade por aquel valor que minUnmize el va-

max mun
Lor absoluto de @moxg mantenga /()/ /0/ us aue de b,9 se puede ver que -

st el valor propilo de moyor mognitud es pequelio, el error decrecerd més roplda

mente.

min
Debldo a que el valor de /\/ es en general diflell de estimor en’ La
practica normalmente se consideron Los dos casos slguientes:
max min
a) Se supone/A / s>/ /
hay Lnvolucrodos muchos voriootes. Por Lo que se tlene:

Lo cual suele ser una suposicidn vétide st

max man
b) Se supone//\/ = //\/ Lo cual suele cumplirse si el nimerc de variobles -
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es pequefia {n g 5). En este caso:

1

ST vass

Cabe sefiolor que en general es preferible utilizer Lo expresidn en b,18
max
ya que si./l/ + 1 Lo expresidn b.19 produce volores demasiado grandes de w*
que es el factor de relaojacldn obtenido por procedimiente numérico,

Los etopas basicas de este método son:

1.~ Hacer unas 5 sustltucicnes sucesivas.
Jmox

2,- Con b.8 evoluor /x
3.~ Evaluar @ con b.T18 6 .19

4.~ Evaluor x ke+ con b.12

5,- St //xkﬂ - xk//’ el problema converje; sl no regresar a 2,

Es desde Luego posible fijar directamente un valor de W y oplicor el -
procedimiento Lterotlvo de relojacidn, con esto Lnclusive se puede Lograr que
el olgoritmo converja aunque el método de sustituclones sucesivas diverjo. Sin

embargo en este caso, La seleccldédn de W no es obvia y regulere de prusbas -

numéricas nara su verificacidn.

88



1.3 METODO ORIGINAL DE LOS VALCORES PROPIOS DOMINANTES (DEM ORIGINAL),

Como se puede apreclor en el método de relojocildn, el hecho de conocer
/l mm’: permite acelerar La convergencia, Es por esto que se podm’.o pensar que
si un método tomara en cuenta mds de un vator proplo con uno mognitud slgnifi~
conkte, es declr que se tomaran los valeres proplos dn J, serla posible obtener

un método mds eficiente parc La aceleracidn de La convergencio.

Suponer que Lo eclacidn ¢

xkﬂ = xk + G (\_Jk - xk) = F(xk) b,20

donde G = matriz de forzomiento,

Se puede aproximor por series de Taylor a términos de primer orden alre-
dedor de un punto arbitrorio x° en Lo vecindad de <.
e g e b.20a

donde b = F(x°) -~ Jx° .24

. Lo ecuacidn de Lkerocién b,20a La cual es una ecuacidn de diferenclos ~
. . - . r
Lineales puede resolverse generalnente por el mismo volor inicial xo ase @

m
o ZC ¥4 ¥ b.22
= Yre T + .
=T L5% T
gt
st todos Los A; son diferentes. Entonces:
. -1 .
x, = (=97 b,23
i
wy {xg - x)

J (g 2

x, es Lo sotuclén a estodo estoble de La ecuacidn ©.20. Z. y w: son Los
vectores e hileros proplos para Aj , el cual es el valor proplo de La matriz J.
St Los valores propios de J son puestos en orden descendente de magnlbtud abso~

Lute, Lo condlelén necesario y suficlente pore que Lo ecuacisn. b.20 converja
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- K
es que/)\l/ < 1 CoTo % se hoce grande /()‘//\, /J >, decrece monoténicamente de
maonera que Lo ecuacildn b.22 se hace aprorimodomente una proaresidn geome'ztrl,co,
en Lo diferenclo de La solucidn
- x_=CZ A 5.2
x s = CqZghp 0,25
Por Lo tonto La solucidn oparente se obtiene como sigue:

k__k=1
ket o Oox7 D b.26

s (1 - A}

con 0 < ag 1 Lnclulda como un factor de amorktiguomiento parae suprimic La os-—
clloctén. Cloramente st /’\l/ es cerceno a Lo unidad Lo convergencioc de ta e-
cuacldn b.25 es muy Lenta y la correccidn en .26 es gronde. Notesé tamblan
que sL At < O , Lo correccldn en b.26 puede encontrorse entre Los volores en

xk Y Xk+1.

EL valor aparente de A puede dekermiorse de :
= - K-
R €2 00 =~y .27
por ejemplo paro Lo retocldn de Los normos:

logtl . 1,y o

— s
fa=4f
EL signo de Al puéde encontrarse de La relacldn de componentes de 1:\::k y
k=1 )
AX .

EL método DEM Orlginal es mds efectivo cuando La progresidn geométrl_co -
es lograda ropidaomente y cuondolﬂ/ es cerceno a La unided, este método es =~
muy porecido al Wegstein, pero el DEM Lncorporo Lo interoccidn entre Los compa
nentes de x y suminlstra un criterlo para decidir cuando se promueve La conver
gencla. L_o mayor ventojo del DEM Sobre el Newton es gue no es necesario Ln evo

uaclan Al L Laversidn de una gens rokeis,
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Las etaoas bdsicas de este mdtodo son

dofF
.- Evaluor con x° [ /dx ] y b= F(x9 - ux°

P
2.- Evoluar 5,23 4y b.24 Xexe

3.~ Evaluor ©.22

4.~ Evaluar b.26

5,- SL // xé - xk// < £ el probleoma converje; sino, hocer xs' = x° Y

regresor ol caso 1.

tit.4 METODO GENERALIZADD DE LOS VALORES PROPIOS DOMINANTES,

EL DEM orlglnol de Crowe (1971), fué efectivo para problemas mulbivario-
blLes. Crowe y Nishio (1975), desarrolian este método que es una extensidn del
DEM y el cual ofrece flexlbilidod y usa mds pasos efectiLvos de oceleracisn, es
Lo Ldea fundamentel, predecir un valor @ partir de A::k = Jbo xk_", consideran—
‘do que esto relocidn coplicord recursivamente a un némero Lnfinlto de Lteroclo-
nes u montentendo Lo motriz J constante. Adicional_mente et método no reguiere
que se qenera explicitomente Lo matriz J, yo que dsta se manejo tndirectamente

a kravés de sus volores nronlos dominontes.

. . . . N
Pora daduci.r este mdkodn, considorosa Ln ecuacidn cercctorlstics de W ~

matrlz J y que estd dodo por :
K
Dot (A1 =9 = Drup =0 6.29
[2Y

donde M{ represento los coeflclentes de Lo ecuacidn carocterlstica de La ma-

triz J u que estd dodo cor un estimodo del valor correcto up Y ose gafine :
~

Ho= Ho = ¢
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. r . B N
En Lo ccuacidn coractertstica 0,29 Los coeficlentes se pueden reloclo--—

nor con Los valores prozios por medlo de La ecuvacidn :

A LST
b = {-4) Z LS TRES PRUPRRR 1) €, 30

Es decir, b,30 representa Lo sumo de togos Los productos posibles re” i
valores oroplos tomados como nermytaciones ordlnartos; Lo bose del nuevo méto-
do es asumir que lLas Lteroclones siguen oproximadomente una matriz Lineol de
ecuoclones diferenclales y coleulor (o solucidn aparente, usonde estimodos de

Los productos de Los volores proplos dominontes.

Es conveniente chora referirse al teorems ce Coyley-Hamilton,

Teorema, - Cualquier makerilz cuodrgdo AKs?thfoce sU ecuacidn caracteristica en
el. sentido de que si Det (’\l-/\)=§ up A

~0

- K-L
entonces La matrlz A sotisface Z YLA =0
D

Aplicande este tesremo o b.29 se tiene entonces:

i=o

SL Ax™% o el error que se obtuvo en La Lteracidn m—k (m 3 k) y se muL

tlplico b.31 por este vector se tlene :

KL meK
Z g Ax =0 6.32
=0
aolicondo A x5 = Jax"1 recursivamente en JSTF 4 ™K - gL X TEM g
por Lo que b.:!% se reduce a ¢ .
> pwaxT =0 b.33
=0 ‘
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5L Los volores proplos AL se ordenon en forma decreclente de magnitud y

se supone que Los primeros W volores de AL son dominantes es decilr kienen una

mognltud moyor que el resto de los valores proplos, entonces H{= Vvl

debldo o oue por b.30 Ui tendrd un valor muy pequeRs para AL s s
De esto forma b,33 se puede reducl, a ¢
v
m-{
uy Ax = 0 b.34
=0

que Umplice bdsicomente que para el método Lterativo el espocio n-gimenslonol~

se reduce a un espacio V-dimensionol.

¥ se minimizard el cug--

[ .
Para obtener estos valores ML 3L, 2,00uae
drado de La morma Euclidiona de b.34 Lo cual implica resolver el problemo

172
-t _ — Ly Y b.35
My ”'L‘l';_‘...ud d'_//_}__ has //
=6

2
como es un foctor escolor, es decir //x// = xTx, La funcldn ¢ se puede es-

criblr como :

v AT/ A
&= Z Hi ax™* Z uy ax ™ 0.36
a0 [E

. r_. . .
Para determinar el minimo de b.36 es necesorlo derlvar esta expresldn con res
pecto a uy e igualorlo a cero. Expresando ¢ como un producto escolar:

n /v MY .
b= E Z b ax™ up ax™" - 0.37
i 2

20 LA
donde ¢ es el subindlce que estd osocicdo a coda compomente del vector A x

Desorrollondo b.37 se obtiene :
v 3 L i

‘*Z-;Z ppoug (a7 ar b.38
=T

derlvando b,38 con respecto o ug e Lgualando a cero, se tiene:

9 . ,
¢>=Z u @x™M7T ax™
[N
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. . v
¢ _ . wm-t m-i -1, 7 -,
—p=2e (T AT Y g a™) (e ™ =0 b.39
T}
jfl
de monera que para determinor Los volores de £ hoy que resolver el sistema -

Lineol ¢e ecuaclones:

v
Z o ij = - went
3 3 b o

btj - (Axm':') ( ax

m-1 )

L=1,2,...9 3= 0,1,2,0., 9 4 pp =1 como se hobig -

definido.

v .
Ahoro se desea establecer, cual seria el volor de Las voriables y La re-
Locidn en b,.3 se aplicard un ndrero Lnflnito de veces teniendo o Lo motriz H
come constante y manejado a kravés de sus valores proplos domLnantes.
m+1

. . . m
Como en La Lteracilén m se ha determinado Ax = x - ™ el volor de

o . m
X en funcidn de x' estord dado por :
oL .
a m¥l L
X =X + E Ax
T=maL
sumando ahoro sobre Las L's en La ecuacidn

o ¥
5 ; wax o 6.42
=0 .

temas

b4t

£.34 se tlene:

pero como e =1

=8 a v . .
Lemyl iwmas j=i

por Lo que al sustituir esta expresidn en b.41 se tiene :

x_ ¥

o mel - .

See™e Y ) e : b.43
Tomel J=3
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que al rearreqlorse y reduclrse se expresa como:

v
oy W]
xu= Z uJ x b.d4
2 Vi
=0

chora sl se sustituye:

mi-j meL -1
x = X - Ax met

=0

se obtiene:
v =t ot
« Z My E ax
= mat
x = X - == 1E0

M

Hi
. =
reduciendo b.,45 u rearreglo

Lo} '
R D R o
> '

=0

do, finolmente se tiene:

2ol

o3
Es interesante notor que x ol cual se Le denomina "valor de promocidn®
estd’ dado por uno comblnacidn Lineal de Los ultlmos ¥ +1 puntos, Lo cual se -

aprecla cloromente de b.44,

Un punto muy Unportonte que hoy que establecer, es cuando se va a calcu-

a . N . .
Lor x 'y cuendo se va o Lntroduclr como estimaclén dentro del método de sustity
cidm sucesive y como se va o estimar ¥ el nimero de valores proplos dominan—

tes.

Para lLos dos primeros puntos, Grossman y del Rosal (1978), hon encontro-

do que Lo estrateglo efectlva es La sigulente; EL volor de £  se calcuta a -
cade Lteracién despuds de los primeros ¥ +1 Lteraciones. Con objeto de verifi

o . .
cor que el volor de X es consistente se checo si :

// xc‘m- x“K// < g - b.47
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K+l
-1 . . .
en cuyo coso X se ocepta come una promocién cora Los sustituclonmes sucesi-

vas. Hou que notar que tuendo se utiliza una toleroncla £ constonte, este pro
cedimiento pucde ocasionar dificultades. SUL £ es muy pequefio, después de muchas
Lteraciones se oceptard % ; mientras que si & es relativanente grande % -
se aceptara con demastode frecuencia Lo cual pguede ocaslonar oscilocilones en La
vecindod de La solucidn. Para evitor este problemo es conveniente utilizor una

tolerancio & varioble, segdn Grossmonn y del Rosal, (1978),
- K
E(k= max Q—:—S-r_—':_)x-(r-HT)*-dL //Az // b.48

con Lo cual se asegura que (XY no Llegue a ser demasiado pequefio para yo no -

permitlr uno promocidn,

Conviene chora describir Loz etapas bdésicos de este método.

1.~ Evoluar xo, vy Definir k=0, m=¥ +1 y Los toleroncias 6y €

2,~ Efectuor ¥ +1 Lteraciones por sustitucién sucesive y generar los valores
25" con Los puntos =, Poner k = ¥ +1,

3.~ Evaluar /.A/mnx y NIT con b.8 y b,11 respectivamente.

4.~ Evoluor  Los coeficlentes bi.j con  b,40.

5.,- BEvoluar el sistema de ecuaciones

v
E piji - -bl.o paro determinar u]
o) -

6.~ Evaluar La promocidn qu de b.4dd

7.~ St cumple b.48 poner xk = x®

8.~ Poner k = k+1 u Evaluar x* = g(xk_1)

Q.- SiL //:rk - xk—1 < & el problemo converge, de (o controrio poner m = e
actuolizor & ™% e ir oL poso 4, .

Con esto se puede apreciar que el método generolizado de volores propilos
es mas de!.cLL de lmptementar que. el método de susktitucidn sucesiva o el de re
Lajactdn, Sim embargo o5 necesario sePaloc tomblén que estos dos metodos son -
inferlores ol generalizado de valores proplos dominantes, particulorsente st -
se tiene un problemo de convergencia Lenta, Ahora, una reciente mocificacidn -
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o este método fud hecha por Sotiman tLA. {1931), poro Lo oceleracidn de La con
vergenclo de sistemas c{ct,i.cos; en esto modificacidn Lo ecuoctdn 6.46 Lo deri
von de una forma diferente en ta peesentodo por Crowe y Nishio(1975) ., €n Lo -
ttecocidn m+1, Lo Lnversa del jocoblono J'.q satisfoce La sigulente ecuacldn:
v ea b.49

donde: f
= - g - ! c - f
Y Eﬂ famv o2 i Fm~ FRECTRRLEREN m=1

H

1
Q= jx - x Py - x ! L 4
m m~Y .4 m fitad T Tm m~"%
[ )

lado, Los Lberociones acesentadas por to ecuacidn .20 punden poner—

Por otro
se de Lo slguiente formo :
Q = G{¥Y ~ F) £.5C
m I m
L N T A D TR
i ¢ 3 P '
eVl femaMz {
de Las ecuaciones b.49 y b.50 se obtiene:
b, 51

- ey = e

esto ecuacldn no puede resolverse unicomente por Lo inversa del jocoblLano, excep
tost Y=y f _, s Fm—»‘ﬂ, ... £ san Linealmente independientes, Cuondo ¥< n

Lo solucldn general s de Lo formo
TV e g -areT) T

donde P es uno motrlz orbikroria nx ¥

Usarde el nuevo estimoado para J’q, iLa Lterccidn m+1 puede btararse como

x® =" - A 5
- .53
x® = xm&’l - GF(DTY) pTFm

se define el vector: VX!

o .
ne-r = Ty TeTEm b.54
wy o7



de esta ecuacidn es cloro quey sotisface la siguilente ecuacidn:

v
ol Z“J s = Fd *fa |- 0 b.56
=1
En resumen, sustituyendo Lo ecuacidn .54 en Lo b.53 se obtiene Lo  for
mula del GDEM; con esta dertvacidn se puede notar que ho sido obtenido uno Fér—
mula expliclta paro J-‘I La cual es de esperar que sea uno mejor oproximocién a
Lo Lnverso del jocoblono que G. Entonces, en Lo prdximo secuencla de Lteracio-

nes, se puede usar J7" en Lugar de G.

La motriz arbitroria P es elegida tal que;

! !
- ] I
P a.ﬁfm_, sof Frev 1t Foe) b.56a
+

donde Lo maotriz de peso W puede tomarse como La motriz Ldentidod.

Los etopas = bdsicos de esta modificaclén son :

1.~ Evaluar xo, poner k = 0 y elegir un entero M

2.- Use Lo férmula de Lteracién xkﬂ - xk - JXFX donde J es ta matriz identi—-
dad o cualquier mejor cuombio para La tnversa del jocoblane.

3.~ Cuando se cumplen clertos criterlos (Crowe y Nishio,1978), en Lo iLterocilén
m+1 evaluor JI<M = Jk - JkF(PTY)J'PT donde P se obtiene de b.56 y hacer
x% = g™ - KR

4.-Porer k =k +1, L=0uy 2= F oy regresar al paso 2 st Lo solucidn no se

obkiene denktro de La toleroncio prescrita.

ta mejor{.c obtenida por esta modLficacidn ol GDEM, es a costo de un in--
cremenco en Los reguerimientos de almacenamiento de Lo memoria de computadora,
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115 METODO ACOTADO DE YEGSTEM,

Paro acelerar el método de sustitucldn sucesiva; Vegsteln (1853), propu-
so su método, que no es mds aque uno extropolocldn o tnterpolacidn de dos pun—-
tos anteriores Lnlciados estos con el .método de sustitucidn sucesive.

A A
flx) L F{x") e
!
! i
. | !
fx™ Lf— o !
) ! ) ! i
! U RN
i F{x"} [
1 1 b . H \ H —
x° X! v %! 12 «°

Para uno ecuocidn simple no Lineal se reemplazo Lo (x) colculodo gor sus
tltucidn sucesive con una (X) donde :

FATCO LN SR P b.57
3 k=1

o flx) = Flx™ ) b.58
[3 k=~
x - x

P
stendo aq = foctor de peso =
1 -3

Este mdtodo aunque no tiene unc base tedrica firme, produce buenos resul
tados, sobre todo en slnulacldn de procecos; Le Ldes fundomentol del método a-
cotado de Wegstein, es extender~ et método de VWegsteln ol coso multivariable Es

decir, el olgoritmo es de Lo forma sigulente :
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k+1 ki k k .
R 1 - qL)FC(x ) L=1,2,...n b.59

ok 33 T -
onde IRCAN I A ¢
: 6,60

SL se oplLico este olgoritmo directanente, se presentarcn LnestabiLlidodes
y divergenclas con gran frecuenclo. Pora remediar esta sttuaclén Kliasch (1967)
y Groves {1972), oropusierdn usar un valor de QE = 0 en Lo ecuactdn 6.19 a
menos que QE se encontr‘cror dentro de clertos cotas, o sea : !

q¥ b.61
De esta formao cuanda QE = 0 ebL algoritio efectda uno sustitucldn suce—
siva, Lo cuol tiende o estobilizor el método, Asimismo por esto rozén es conve
nlente efectuar Las primeros m Lterociones (tipicamente m = 5).

Por Lo aue se reflere o La seleccildn de QL u o
pende del problema, SLn embargo, generalmente se suele usar el valor q
L un valor negotive. Concretamente pora sunulaiidn de orocesos Seader

ésto es arbitraric y de
=0

y oara q
(1974), ha encontrado que valores adecuados son q = =5 y Q¥ =

Los posos generoles del método ccotado de VWegsteln son

1.- Evaluer x° u definie QL, gV, n, & ukr=o,
2.- Evalwar  £(xX)

3.- @) SL k < n, poner"oF:O L=1,2,...,n
®) SLk > n, coleutar of de b.60
C)SLQ <qLé q>q poner‘qk=0
3 -1 I3
4.- Evoluar x?*" = quy + (1 - Ql.i)fc(x )
8.~ SL k1 y// < £ el problema converge; de Lo contrario poner k = k + 1

@ Lr al puse 2.
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Es interesante sehalor que es posible cstablecer una conerldn entre el -
método de Wenpsteln y el de Los valeres proolos “ominontes. Sustituyendo bl &0
en b,.59, suponiendo aue Los dos ultimas Lteroclones Fuerdn por sustltucldn sy
tlene que el mitodo

cesiva y recorriendo el Lndice k un valor haclo abras s

de Weqsteln se puede exnresar como @

4
[TY Ty p— | . _.._4____ KL
- TR . L
ox ”‘“ 6,62

Por otro Lodo si se consicera un sdlo vaolor pr‘opi.n dominunts en cl méto-
do generalizada de Los volores proplos. ol resalver M de b.40 u resolver en

b.24 para este valor se tiene :

o X Wv—mﬂ k-1

_____—' - = -

x (8" DT ™ 7 i { e L . .63
(2="3T 4 (o= ad

de b.62 y b.63 se puede ver que Los coclentes de lLas diferenclos representon

en b,62 una estimacidn dc/)\

Con esto se puede Gprecior que ambos métodes son muy similores y gque el
de Yegstein viene a ser séto una oproximacidn de un coso particulor del método
generalizodo de valores proplos dominantes por Lo tonto sem’.o de esperar .que

este método fuera mas eflciente.

FL método da Yegsteln es recomendable paro convergenclta de balances de -
materia e@n orocesos con recirculociones, yo que estos generon uma matelz clogo
nal, Lo cuol Lndica que no existe fuerte Lteracldn entrs Los varlables.

[ N PN

Para olgunos problemas especificos, es conveniente uvtilizor la norma A

en vez de s

. J axXll o 1
T =
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Codo 3 Lterociones se puede oncontrar Xy sustitule en Vegstein

K K1
A e R X .64

esto modiflcocidn, Lgualmente es valida poro el mdtodo de Sroyden.

t1t. 4 METODO DE NEWTON

La Ldeo bésica do este mdtode consiste en efectuar ung aproximocidn LL -
naal de f(x} en eL punto donde se estd Lterando. Este genero Lo ordximae swpost
cipn pora el monejo de porémetros,dtbujandc une tongente o Lo curve como el pun
to corriente y extropolondo u gero; consecuentemente so da una nueva (x} doda

oor "
xkﬂ - xk - —f—.(—"-(-—?-‘- H.65
f{x)
L}
donde : Folxy = ___g_i_(_x_).
FES

SL se exponde F(x) por serles de Taylor en un punto xk cercana el vactor

de solucidn real & y se considera el desplazomiento : p=a - xl< se tendrd
. SRy B
Fla ) = f(x" +p) = Ff(x") +J(x")p+ O Y b.66

. 2
J as el jocoblono yO // p// son Log térmings de arden cuadrdtico en forma de or -
den de mognitud.
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Como obviomente f{a ) = O pues o es La solucidn, y considerando que Lo
magnltud de p es nequefa, se pueden entonces despreclar los términes de orden
coadrdtico con Lo que de b.bb se tondrd

F 45 =0 b.67

donde  £° = £(xX),

SL el jacoblono es uno makriz no-singulor, el sistema Lineol de ecuocio-
nes en 5,67 tendrd uno solucldn dnlco pora p con el cual se puede obtenar Lo
soluclén o . EL mdtodo de Mouwbon consiste en oplicor La relocidn en 6.467 de -
una formo Lterativa, es cecir :

A B
x =% +p : .68

En Lo que respecto a Lo veilocidad de convergencilo; esto es de segundo —

orden (cuodrdtica). De acuaerdo con (2.17) vasta demostror que (d : = O.Para
a'sto, da 1,.48 es claro que q(x) estd dado por : -
alx) = x - SN F0 b, 69
por Lo que: . f -1
29 .y 2 L ad e
X (x) 3% 2 .70

como f{ @) =0 y J(x} = g—ii—’s-)- de b.70 se tiene :

3al . _ 1 \ -
(‘a—x‘);“‘ Yg ) 7" 6.7

Con objeto de cumentor La confloblidod delL olgoritmo en b.6B se ho suge-
<+ sc’:Lo como una dlreccidn de bisquedo sk y ajustar su

tamofo con el escalar 8% . De esto forma b.68 quedo ¢

rido veltizor el poso p
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Jksk = —fk

xkﬂ s X .B" sk

b.72

K
ub se escoge para controlar el error f(x) = '/,.-‘T(x)czf donde O es una matriz
X

diagonol., (Lo_motrt.z Ldentldad) .Ahora bien £ se ouedeescoger de tol forma que
se cumpla F(xkﬂ) < f(xk) - Lo reduccidn defX se ;FQCCUO con un factor @ cons

tonte (0.25), hosta aque se curpla 6(:"”) < F(xk), con Lo cual se gor‘cnti.za—

que el error f(x) disminuuc monoténtcomente pora Lo prediccidn de coda nueva di
reccibdn sk. En general. es necesario ajustor B cuondo se estd Lejos de La sc:
cldn, yo que en esas circunstoncias //D -
otro ladoe, cerco de Lo solucién, este término se vuelve desoreciLoble por Lo que

tiene un valor significante, For —
al volor de BX = 1 producierd decrecimicnto en el crror.

Las etaoas bdsicas de este método son :
1.- Ealver 1, definirg, k= 0, €, 0
2,- Evalvar f(x%) = £° u F(xo) = FOTD2V"°
3.~ Evoluer J(x5) -1
)

4,- Evaluar Ej(xk]
5.— Determinar Lo direcclsn s° = —(JK)71¢8

6. Poner B8 =14

7.- fuolvor 27T = X5 4 8C &K .
kel K+ T 2 k+1

8.~ Evalwar 1 U0 ) = (F 3 p%f"

Q.- SL F(ka) 2 F(xk) poner 8= og" e iral paso 7.
10.- SL F(xkﬂ) < £ | el problemc converge.

11.- Poner k = k + 1 e Lr al poso 3.

Cabe sefiolar que uno de los moyores ventojos del métode de Mewton es que
tiene uno aplicabilidod muy omplio pues sus condiciones de convergencio son me
nos restrictivos que Las de los metodos con convergenclLa Linest. Por otro Lado
debido o Lo convergencia de tipo cuadrético del Néu:t:on, se requieren en general

menos Lteracilones que con Los metodos de primer orden.
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Es necesarlo tomblén seholar algunos desventojos del método de lewton
Uno de ellns es que st el Jacoblono es singuLar en un punto de Lteracidn dodo,
el método diverge; hay que seralar sin emborgo que ese coso es poco frecuente
en Lo prdctico. Otra desventaojo es que noy que Lnvertic La motriz del jacoblano
en coda Lteracldn Lo cual puede requerir de un tiemoo de comoutocldn relativo-
mente gronde., Sin embargo Lo mayor desventajo del método es que reaquiere la evo
Luacion del jocobilono, ¢o que en Lo prdctico mychas veces no se cuenta con Los
expresionas anallticos o blen ouede resultor tedioso el catcularlas. Pora evitar
el tener aue evaluor el jocoblono de uno forma direcka se hon prosuasto algunos
métodos conocldos como quoasi - Mewkton que en algunos casas, ocelteran La conver

gencin, Estos métodos se onolizan en Los sigulentes secciones,

Finalmaente para concluiLe conviene semalar, gque cuando se cuento con Las
expresiones analiticas de les ecuactones y no resulta demesiado complicado el
cateular el jacoblaro; el métodn de Hewton resulto sin duda, Lo mejor eleccidn

de todos los mectodos disponibles.
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1117 VDETODO DE LA SECAITE GEMERALIZADA.

I3 . . . . .
Este metodo nmo renulere e La ovoaluacidn del Jocoblano & cuca Lteracldn
como en el caso del métorc de Hewton. Lo Ldea funcomental en este matods con--

siste en aproximar el Jocobilano J con un hiperclonc el cual pasa cor n+1 va-

Lores de La funcldn F(x);slendo Farnes(l1963) uno de Los nrimercs que propuso

L4
este metoo.

. . .2 .
Suaoner 2 funciones F en £ voriables x, tomoleén aue ol oroblera Lnvelu--

. . . . - I3 .
cra solo clrcultos unph(c\,t:cs.be trotore de haltlar Lo soluctdn sore encontrar
Las funciones Lineales las cuales sa aproximon o funclones no-Lineates,se ~--
ajustar o cero Yy resolver para sus ralces y esperor que estos se -

pueden
func Lonamien~

aoroximen o Las rolces go Les funclones no-Lingales.Suconer el
. . N L
ko dei stguiente oxperimento numerico:
] o v

= % )
)

-t

x 2
1 1 1
e x

1

Novesg

. etmt F)
stendo Lo funcldn error e=F(xes timado) a Los L+1 velores diferentes pora ~-
Las variables x.Se puede escribir un modelo Lineal aproximado,el cuot o mom

tos datos exactomente
*
e=A'x +b
2 2
e=A'x + b
Se tienen £+1 cjustes de L ecuaclones Lineales y Las incognitas son los ~ 1
2xf elementos de A' y Los elementos de b.Entonces se tiene 1240 ecuaclones L
resolveg resumlendo  eli-

neales en £22+8 incognitas y por Lo tanto  se puede
mlnando b se obtiene:
sete & = dh o ATt hen gt

entonces: L
b.73

A" = AEAX

se encuentro A' sdlo st A x tlere Lnversa.Puesto que se ousde elegir como se =

perturba x;se puede garontlzar una Lnversajpor Lo que b se obtiene de:
be=elea'xk

ahora se puede estimor el volor de xWeVa, La cuol puede hocer efeo,
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fiste aoqp lnvolucra Lo resolucion de Los =cunciones Lineoles

a
e*=0=ar"EVE 1y
2

13 L )
xnuevo_‘xl._Aﬂ &

Los etapas btgsl,:os de este métcJo son:

1) hollar ~<F{x) sare 4+1 valores diferentes de x

2) Use Los ecuaciones (2.73) y (B.73) poraevcluar uno nueve x
3) ballar ¢=F{x) para La x estimado en el paso 2

4) cheaue st el problemc tiena convergencia(los errores 2n‘e; son Lo bostonte

peaustos y/o el valor de & x tamoién es peauefio & contlnuo)
a)5L no converge,rcemplace una de Las (x",e Yajustadas,utilizedos en el
paso 2, ror Lo nueva o Lhere ol puio 2,
b) De Lo controrio,termina el proceso.
Este método origlnol ce La secante generalizodo ho tenido algunos mejoras
y ooroximaclones,que hon desarrollado unos ecunciones nuevas mejoradas pera —
to seconte generalizoda;lo cproximacidn desorrolloda por Westerberg(1979), tm-
plica gque o cocda paso,se recalcule Lo makriz A del dato original:
A= eax”!
o) que se obtengo un nuevo A e para un nuevo A x
b) que se remploce una columna de A E yA x con aste nuevo punto

¢) por Ultimo recatculor A
Esto es posible ya que se sejora A de una manera diferente;chora asunle -

. ] "
que se ha evaluado Ad pora un espec!_ﬂ,co & x.Se¢ puede tener una mobriz A2 cal

que A e'=A2A x* 0.76
aprovechando que es un término de “rongo 1% mejorado.Ahora para. obtener A2 -
©.77

'
aZan'e (T
Hote que La matriz u' (v')zs un producto exterlor de Los vectores 'y ¢

u'(v‘)T =

RLLT I,
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y esta motriz tilene un ronge de 1,sustltuyendo (8.77) en (B.76)
Ae'= [;,l. u‘<v‘)T:]Ax' .78

A 4 . " ' v '
En este punto se eticiro arbltrortamente vy se obtendro una formula -—

paro utresutta : .
[VAR

T le - 0,79
(v ') 8y

comov ' no es ortogonol 6 8x' {es decir,cl demominador (V')Tl\ x'no es cero) se
tiene un vector definidou'.Entoncas se puede convertir cualouler Lxf arbltra
rio o Lo motriz A' que sotisfogo La ecuocidn (B.76) usando un rongo de 1 sc--
tualizodo.Mote que si Ae' es Laual o A'A x'(es decir, el modelo Lineolizodo es—
timo correctamente A e') entonces U' es el vector cerc y no octualiza resul~
todos.

Ahoro obtener Ae2 para un poso sz (12 puede ser el resuvltodo de resol—
ver Lo ecuacidn x2=z'-.(A?’)_1e' ,entonces A12 2

P uz(v 2‘)'T

~x’).Se puede entonces reguerie
a* 0.

que Aez=A3Axe=[
Se puede encontror focllmente Uzg Vzcomo antes,pero chora se requiere A3
para satisfocer el primer punto
AeL = A3 ax's [A1'+ U’(v‘sﬂl\xl
seleccilonondo UzortogonoL a Ax" se encuentro el resultodo, Lo ecuoacién poro -

obtener Vies:
2 2 L) a !A -
v¥a axh: x X o DX b.81

(Ax')YA x!

3

Poro obtener otro doto, Ae” vs, A13 sa requiere

ped= A% Ax-s junts con’ aet=a AX

3, AT
y para A4=A3+u (v

encontrando que u3 puede selecci.onorse siendo ortogonol o Ax' y AX
este resulbado pucds sor gonerablizandg en una forma obvia:

A b, _(eets At axhywhT 0.82
o 1. 1,7
x (v')

donde vl es Ax“ ortogonolizade con -1 vectores propilos &x7.
wpas LAsiaon de st mc'zf:c ‘> Son:
1) Evoluor A' (A'=1)

2) Datermine Ax' usondo (B.78),entonces Ax'=xt-x® y evaluar el resultado =-
o .

be'=e'-e
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3)
4}
5)

&)
7

SeLecciorar V' =ax’ y actuallzor A',encontronco A2

Evoluar  87° usondo (7.75) 'y evalue Acz

Selecclonar \FLguoL o el componente del vector de A:2,eL cuol es ortogo-
nal a Ax' y evalue el resulbtado,octuatize Ag,oncontronoo A3

Fvaluor Ax3 u evalue Ae

etc,

,Cuando se Lnara Lo tolerancla relotiva preestoblecida,el prottemo  ~

R . r
converge,de o controrio,continuar el metodo.
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HETODO DE HROYDE,

Este n‘e'todo,es Uno de Los mds Lmoortontes de Los QUASI=hEwTOK W oL L
qual. que el método de Lo seconte,este mz':todo no requiere de Lo evaluacidn del
Jacobiono en codo Lteracidn,como en el caso deb método de Newton;La diferen—-
cla tx;cho entre el Broyden y La Secante,es aque en el primero,unicanente se =c
toma en cuento el Gltimo punto para predectr el Jocobiano,mientres gue,en el
segundo se utilizon Los n+1 puntos onteriores

EL objetivo del métoco de Broyden (1965) es eliminor Lo Lnversidn de Lo —-
matriz producida por Lo secante generolizoda.

EL Broyden requlere:
iz e alz 6.83
Lo ecuocidn,pore todos Los vectores Z,los cuales son ortogonales o AXLvL? oc
tuatizacldn requlere La nueva A,el x‘JLtUnoAx.L denkro del resuLtado del se” -

tombien usendo un rango de 11,Se obtlene @
Aot = AU axt = Et‘ -+ u"'(vk')q Ax" . b.830
Lo ecuncldn b,83 tombién db :
Al s U (v'“)T:lz - Atz b.830
Para toda Z di.ferente de cero, Lo cual es ortogonal o Ax ’ cl.or‘oment:e se se-

Lecciono v = A IL, entonces el producto Lnterno (vl‘) Z* (43" Z a0,
st , 2 # 0 es ortogonol @ 8x” = 0 paro este camblo:

( AeL - A‘.Ax")

UL S e——TT T 0.83¢c
(ax) ax
y AT LAk, Loet = an e (axbT - b.s4

. T L
(b x7) 4 x

Lo cuol_es La férmulo de Sroydan.

Rondo un estimado pora Ai’ﬂ como Lo orediccldn del préximo poso es dodo

TR I Po) ot
AT ax (ae™ Yaseodo ° b.85
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1t

L+
Entonces se puede resolver para encontrar A xl‘ 1.

Los etopas bésicas de este método son @

T-gvetuar H = 1T =7 ey O

2.- Zvatuer ¢ como funcidn de x®. SL (%) Te° es bastante pequeha, termina,

3.- Bvatvar 8% « —le?

4,~ Hacer e (x!‘_q) + axt u evatuar a*
5,- Evaluor Aei‘ = et - ei'_'l

6.~ Evatuar vt (AxL pora el 8royden) .

7.= Actualizor Ai‘ encontrando At usando Lo ecuacidn b.85,.

+1

8.- Evalvor ol préximo 4 xt 1 = ~At 1ot

Q.- Ajustaor’ L = L+1 y repetlr desdeel paso 4.

Lo ventaja del método de Broyden sobre el método de La seconte generoli-
zoda 8s que Los vacktores propilos A x“ n8 necesiton almocenarse. - La desventaja
del método de Broyden es que tiene convergencia superlineal; como Lo demuestran

Dennls y More (1977}, mlentras que La secante generallzads tiene convergencla

cuadrdtica,

. 8.1 NETODO DE BROYDEN-HOUSEHOLDER.

Otro forma de férmuu‘i*qa Broyden, es con La ecuacldén de Householder - para
reloclonar La Lnversa de A a La Lnversa A" sL Los dos dLfleren por un rango

de umo, hoclendo : HWT oAl

st H“" se conoce, entonces Lo ecuocidn b.85 se convierte en :

Axl'*" S b.8%
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La cual es una simple multinlicoeclén dge matriz, para encontror Axuq,e!.'\:ni.non
do Lo necesidod de resolver Lo ecuocidn  b.HS5.

La férmula de Householder es:
e
HL+‘| - (A\_é"l)-’l - [AL . UL(VL)T]
. . GL L LT L
i1 L_ Hu (v)H

e v
1+ (v M

y Lo férmula mejoroda paroc H es :

B R oy Wl ¥ o oy

(Vt.)THLA RS

b.87

T
Lgualando el escolar G ., Y Los vectores g, Y Pigq

1

[ -

L
(ax") ax"

L L

Uk‘,‘=(Ae ApxT)

T

.
Praq = 8%

Sustituyendo Lo onterilor en La ecuacidn b,84 se tlene :

S d =J  +

et ™ J * Y

T
Lo .83
Jo es el estimado iniclal do Lo matelz 3acoabiona con el cual el proceso iLtera-
tivo se Lniclo :
JuA Xg = —FO D.89
L]

-
bxy = =3 F .90

Aunque Lo tnversa de "o oporece en esto ecuacidn, puede notorse que Lo expre-—

sidn impllclita de J:‘ nunce necesita desarrollarse, sdlo se requiere Lo focto-
rLzoctlon de LU, SL Jo es digpersa, J:l no necesaciamente es dispersa, pero Lo
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factorizocidn LY, st es disperso; oor Lo que, en el deSorrollo restonte, Los in
versas se muastran, pero Los sSoluciones numdricas Son encontrods por el uso de
Lo factorizacldn LU. Después de que 4 % ho sido usade poro encontrar X Lo -

motriz joacoblona mejorodo J, Sse encuentro como sigue @

- T
J_‘ = Jo + vo,]Dq b, o1
Después de que 4 x, ha sido usado pora encontror x,; La matriz J, se encuentra
como sique 3
T

J2 = J,1 + u2(32$>2 b.92

conktinuando este procedimiento, Lo motriz ka se encuentra como sigue
K+l

T
EOTE R *z :ULCLD’I 0.93
2
De este modo se obtiene ka1 en términos debl estimodo inictol Jo y de Los co—

reacclones de Rrouden para codo Lheractdn sucesivo.

Los etopos bdsicos de este método se dan obajo parc resolver los ecuscio
nes Newton - Rophson, usondo sdle Lo foctorlzacldn LU de J0 y Los términos me~
jorodos Broyden, dados oor Los ecuacliones .88, b,89y b.Q0 _

1.~ Hocer j = Q, resolver JOAXO = —Fo
o) Evaluor Y4 Py

2.~Evoluar w 4y z, hactendo S = e 8 952 =Yg

3.~ 5Lk = Q0 Lr al poso 5,

4,~ Hacer j = 1,2,...%
ca, P

B o5 j'rw

Yy =a. P,z

Was w + By,

z =2 Yy,

J

5.~ Vg = 2

k+1 T
“ /Ck¢1) + pk»‘l vk+‘l

.
B = axnuPaw

Ax = @+ Bv
7oy BV ones
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A= Evaluar Xisqr f, V) y regresar ol poso 2.

ka1t Yisq

i11.8.2 VMETODO BROYDEN-BENNETT,

En el método propuesto por Broyden, Lo férmulo de Householder fue usoda para
obtener La formula de La motriz Lnverso mostrada en Lo expresidn b.57; el se
gundo términc del Lode derecho de Lo expresién, contlene Lo correccidn propues
to por Broyden. Ahara, en Lugar de utilizar Lo f&mulo de Householder, el célcy
Lo de Lo inverso del jocoblono se evito completonente por el algoritmo progues
to por Bennett ( ), pora mejoror Los factores LU de Lo matriz jecobiano.

EL otgorltmo de Broyden mejora sucesivomente Lo motriz jocoblono usondo La
motrilz de correccldn uk+1ck+1pk+']'
blecerse en términos de Los factores LU, la expresidn b5.88 para Jk+1 puede a-

Puesto que Lo matriz jacoblana puede esta—

poyarse en Lo stgulente formo :
Gttt = 5% ¥ UkeaBiaPian b-94

Bennett propone el algoritmo de ta figuro (19) pora mejoros Los makrices
Lk g,Uk y obtener Lgs motrices mejoradas Lk*‘l y Uk*’l. Cuando se usa el aolgo ~
ritmo de Benpnstt paro Lo cocreccldn del Broyden, se utiliza el siguiente pro =
cedimiento de célcuto :
4.~ Asumlr unos valores Lnicloles pera Las voriables x y catcutor f‘o-F(xc)
2.~ Aproximor Los elementos de —J;"
a) Broyden obtiene una primera oproximocién de Los elementos de Jo por el -
uso de La férmula de diferenclos finltos de tol formo que cada elemento
de J estord dodo por
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STT

Ly --Jk

X = fig --(‘I—sk)t'k
y= X

ALTO, existen ceros
sobre Lo diaqonat A

YLt Y Y

Mejoromiento F.\‘m’ L

Jk +1

=Jk+xc

Q=yCuU.
1 P - xC > oW
C = .sk_.__T v j=iL+1
x UL
(A ULL*ng
P
%o bitu
- LjL + xJ.Q
= Py;. c=c-ap
s = -, . U
gJ Y5785 [
| z
Uu.- “jL * Cil
F = falso SL ta declarocidn es falsa
el proceso se detlene
V = verdad SL Lo decltaracion ~3 varcaceru
continua al proviso
n = orden de W mobris cundierorio

Algoritmo Bennett.
F1GURA



k k
3 a2 ALl whey) - R 5,95

axJ. h

donde h es el tomafio de perturboctdn (tipicamente 1/41000 del volor de Lo varie
ble perturbada) y ej es La columno j de La matriz Ldentidad. -
b) Ahora, encontrar Los faoctores Lo ¥ Yyr tolaue J = LU
3.~ Teniendo Lo base del mds reclente volor de Lk:’ Uk y f; <:r:chuLc:r‘Axk Y
LUAR, = ~f,
4,- Traluar el factor de omortiguamiento Sk' tal que Lo norma Euclidiano de
f(xk + SkA xk) sea menor que Lo de F(xk). Primero probor Sk,I =1y sila~

desigualdod se sotisfoce @

n 2 n V2
[Z Fs(xk + SkA xkil < [Z fE(xk)—l b, 96
3 [ -

-
3e procede ol paso 5; de okro modo calcular Sk2, vtitizando Lo sigulente férmy
La desorrollodo por Broyden

Y .
A *+6n)"% -1
Sk2 - __._.__..57]____. b.97

donde : ’
N ‘f;___g_sk__“_xﬁ)__ 6,98

n

ol

)

Z flx)

" L e

5L Lo normo no es reducida por el uso de Sk2 después de Un ndmerc especlflcuy de
pruebas o través del procedimiento completo, regresor al paso 2; y reevoluor Lo
derlvada parctol de J sobre La base de x.
5,~ Probar fk#‘l pore La convergenclo, sL La convergencla no se ha Logrado, col

culor C gy Yppqr Prgq
&,~ Usorel olgoritmo de Bemnett porc obtenar Las matrices mejorodas LH,1 uU1<41

de b,y b y regresor al paso 3.

k 3
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1t1.9 RELACION ENTRE LOS METODOS QUASI-NEWTCHM (QN} Y LOS

VALORES PROPIOS ODOMINAMTES (DEWM) .,

En Lo simulacidn de procesos o estado ostoble, un procedimiento comin es
caleulor en secuenclo cada Unidad de proceso, Lniciondo con estimados o sSupues
tos {nlclates y flnolizando coda Lteracldn con una reevaluocidn de esos vario-
bles. EL procedimiento Lterativo es equivolente o resolver un sistemo de  "m™
ecuociones algebraicos no-Lineoles. Paro resolver este sistema de ecuaciLones,—
Los métodos ON son Los més comunmente usodos; en estos, una matriz es mejoroda
en coda Lteracidn, Lo que puede ocasionar una iLnestabilidod numérica cucndo =
Las ecuociones son cosl Lineolmente dependientes (8 ) o cuondo el vaolor de La

funcién £ 4 s f (43),

Otra posible formo de solucidn del sistemo de ecucciones algebraicas no
{ilneales, es La que se obtilens con el uso deb método de sustitucidn di.recto,
en donde el valor de Lo vaortoble calculoda se utitiza paro evoluar La préxima,
Lo convergenciLa de este méktodo puede acelerarse por el método de Los valores -
proplos domlnantes, que pueden oplicorse cuando los estimados sucesivos de Lo
solucidn aparente son Lo suficlentemente cerconos. Desde luego, también Lo a-
celerocidn frocuente ho conducldo o tnestabilided numérica.

EL trabajo recllzade reclentemente por Crowe (1984) muestra La compara——
cldn entre Los métodos QN y DEM, Crowe muestra que pora cualauler algoritmo
ON exlste un olgoritmo DEM, tol que st La aceleracién es aplicada o cualquier
Lteractdn, Lo secuencia de volores de Los varlobles de corte pueden ser identi
cos. Pora establecer Lo relocidn entre Los médtodos QN y DEM, se necesita el

slgulente

Lema 1.~ Pora cuatquiier método QN
: T i-1
= - A
Bx = L afig) dof ) w el %1 0.99
il

paro L = 1,2,3,...n Yy dodo que solo Lo ZL sotlsfoce La slgulente ecuocidn :

117



T .
zLAfj=qLAFj =1 0% Lg =) 0,100
nor Lo que ¢
o b L) 0,101
iC LT .
B ztf
(J 3

Lo ecuocidn b.99 es tombiLén valido paro L = 1 sL se temo Lo susotorio vacio

Prueba : De Lo fdmmnulo de Los AN de rango 2 s

. AP S |
JL+1 JE E TR "L‘—Lqi.]

donde S es un escalor orbitrario diferente de cero. Los vectores Z. y q, Son
L %

arblLtrarlos exceoto noro Los condiciones de normolizocidn de Lo ecuacidn ©,100
Sustituuendo Las ecusciones b£.100 y b.102 en:

T LT ST 0.103

se obtilene :

T
A% = S aF @) b.104
ahoro; considecondo ZL =0y SL = 1 de Lo ecuacidn 1,102 en Lo férmula de

los ON de rango uno se tiene

T
et JL[I - f.‘_mzL] 6.105
ohora noro L2 1 de Las ecuociones b.105; b1 y b.104

A A T SR £.106
pora 232 1.y Ly O. As!_, Lo susktikucidn de Lo ecuacion ©,1C6 dentro de Laecua
cildn b.104 resutta en Lo ecusclin .99,

Es oporente del Lemo 1 que sdle Los voLof:as de ij con j £ L son nece-
soriLos parc predecir A X s dodo que Lo ecuacitdn 1,100 se mantiene. De esta ma
nera no es necesorio elegir por anticipado, el vector ZL ; antés de Lo Léslna
Leeracidn, nl se neceslton Los condlclones sigulentes :
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afg - qZA F. =0 (0gj<ig m1) b.107

poro fijor ZL

Crowe establece el resulbado principol come et siguiente:

Teorema,~ Existe una relocidn uno a uno entre un conjunto de coeficientes
{u} : Ogig b ; Lz‘l} poro el DEY con Lo condicidn
S
5
= 8 =
pem 1 (B0) 5" P -1 @)

y un conjunto de valores de \wIAL : Osjgil 3 i3z nora Los QNN de rango -
uno tol que cado olgorltmo productrd exactomente La misma secuencio X dell -
mismo inicio I, 4 Jo para un problema arblirorio, Esta relocidn es @

1S I —

Hp “a("L-E-ﬂ,L -2, b.108
para = 1,2, ,..,(L-1) y

7w " b.1080
Hy ue Hp Woi

junto con b.108b
J Whe ®0)
[ T .
We ~z Tl @1)
4 N 5.103¢
= /(1— Win,1)

De Lo ecuacldn b.100. Notesd que de Lo ecuocidn b,100 Yy b.101; otra vezsc-

Lo se neceslton valores pora ij para Ogjg i~

b

T He “im b.109

2T

i
para L21 'y R i)
z wei "'g ”/u‘:’ b.10%
=1

para 0§ 25 (-1,
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Prueba,.~- SL OM1 y DEM inlclLan con el mismo x4 Jo en un problema arblbrorio—
entonces, cloramente A X, es el mismo paro coda método. Ahora; suponiendo que
a xp es el mismo pora coda métedo por 2 = 0,4,...,L~1, entonces A X, Se==
rla el mismo si u sébo st Los coeflelentes de Los términos COP!‘eSDOndLQ:’-\tES

en Los ecuoclones b,46 y .99 son Lovcles.

Similormente pero con relaciones mds complicodos, pueden ceriv orse de
Los ecuacilones de Los AN de segundo orden (QH2) de Lo forma de La cc. b.102

De ocuerdeo ol Teoremc 1, se necasitn el siguiente

Corolario : Para £ = 2,3,.,.,(L-1

w 2
Miegs 22 v )
R AR .10
donde O
Ver 8 ') Jafi Wy AX g 111

Kel

tas ecuaciones restantes poro %= 0,1, proveen cuclguier Suma con su =

Linlte superlor mengr gque su Limite Lnferlor menor ajustodo a cero.

Pruebo.— De Lo ecuocidn b©,106
2
L= S - Z v,
"ol

0.112

premultiplicando por ¢ ZgTJE"/(Z;F,) y con Lo ecuactdn b.101 se obtlene :

P2RN L
vy, = Jf - E W A 5.113
a k-2, L7 %
“de Yo ’

EL resultado sigue de Lo ecuacidn ©.408 wsands A xyg = =4 f . Entonces, Los -
coeflclentes Bi-2 opueden colculormse en secuencio de Lo ecuacilédn b.110 con ~
Lo ecuacidn b.109c, inlclondo con g =0,

Es conventente procedars chora o usor Los relaclones desarrolicdos ontéds
entre Los métodos QN y DE para Lnterncetor el método de Broyden en términos

de su formulocLén equivalente en DEM, Otros formulocilones equivalentes de Los
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ON se encuentron en Crowe {1934),
Formulacidn equivolente del Broyden en DEN

Delo ecuacidn b,110 y sustituyendo pora Z
. 2
T
Ul}‘ -(a leVM L)
- = s A b.114
% 0%
poro £ = 0,1,...,(L=1) conye=t

Esto es equivalente o el sigulente problema
in u”‘ & o+ V //z
(A =277 Taen,i ©.115

con Box 112 = 4Ty i b.416

Esta mintmizaclén es hocha sucesivomente por 2= 0,1,,..,(iL-1) y se pue
de reemplozor Lo férmula siguiente del DEM:

/ " I
Wy
u Va(—Jofly + Z W bxi-j 6.117
=
Hotesd que Lo mlnimlzecidn de 1,115 pora g = L~1 no puede ceducte el -
valor de Lo normo anterlor La cual puede obtaenesrse por mlnimizacion de  b.117
cambLaondo todos Los coeflclentes simultonecmente (con Kg= 1).

EL método de Broyden puede ser muy eficientemente Umplementado o través
del uso de Los ecuoclones b.114, b.111 y b.4d como se muestra epseguida:

Los etopas bdsicas de este nuevo método de Broyden scon. b

1.- a) Dor Xor JD; ajustor L = O,
) FEvaluor Fo = F(xo).
c) Fveluar & X, = -Jofo y ij =Xy v A%,
d) Evoluar y almetenor (Aonxo)
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2.- Ajuster L = L+1
a} gvaluar FL = F(xL)

You = = Jofit

You = <a x;VOL/A XZA x5}

St L =1 ir al oocso 4.

B Para § = 1,2,.0,,{L-1)

V.. = V_ PR . -
IR T T A R e
T T
W, = v, A X
5t (AxJ JL) (s x 38 xJ)
Amhx = (VL-Q,L)/““”LA,L)

EvoLuor y olmocenar (Ax-ir_ AxL)
Tiea 7 XLt A%

5= SL 1 Ax.L 1} < toleranciog Y llFLIl < toteronclog. atto.
Mas, sl & i‘mox iLr ol paso 2; de obtro aodo olto.

Este algoriltmo puede focllmente odantarse o otro método ON1 en el cual
Z:: = u{JL pora el mismo vector U, e Lguolmente puecde cubrir los mebodos QN2 -

ol come el método de Davidan - Fletcher -~ Powell; pore Lo funcidn de ainini-
zacidn. Este nuevo método fue mbs rapldo que el mdtodo convencionol de Broyden
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111.10 MEJORALIENTQ 2ARA LA SOLUCION DE ECUACIONES ALGEZRAICAS {U-LINEALES.

Denkro del carno de Los dlferentes métodos de aceleracidn de convergen—
cla, existe un co.\tl'.nu: y olndmico desarrollo on este Contexto ton as asl que
a¥n en ostos mnomenkos se encuentron por putticarse (o oun se encuentron en as
tudio) nueves versiones o modiflcaclones de los motodos mds usuales y, quizes
métodos nuevos y novedosos. De hecho, reclentemente, el ktrobajo de MI.A, Soli-
mon {1985}, vienc a enriquecer, todovia mds este compo. Solimon Lleva a cabo
un mejorcmiente a Lo férmula de Davidon

Sea £(x) = 0O donde f es contlnuomente diferenciobls, Asuniendo que Se
timne uno oproximacidn B o vF{X) donde X estd doda por:

3 = x - tIF{x) 5.118

donde J = 8 y t es un foctor de amortiguamiento.

Davidon { 14} sugtere La siguiente férmulo pora mejorar B

T
§-p-@-V{E-Y) b.119
(8a - V)T

con Lo inversa J dado por @

T
ey Y -a) (JY - q) b.120
(ay - Q)TY

donde : -
Ve T(x) - f(x)

qQ=X-x

Este método tlene La propiedod de terminoclén cuadrdtico, cuondo se opti
ca a Lo minimizacién de funclones cuadrdticas. Sin embargo sl sufre el hacho
de que (JY = q) y Y puedon ser ortogonal y os!. entonces Lo mejora no estd de-
finildo o olguno Lterocidn, Se hon sugerido muchos mejoros sobre el algoritmo
basico (B1 ) pero esas mejoras oumenton el tiempo de cdleulo.

Lo mejora de Sotimon no sotisface Lo ecuocién  Quasi~Newton (éq -Y¥) =
ocro elimine muchos de Los dificultodes asoclodas con Lo mejora de bLovidon, -
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esto garontizo que se deflno o cada Lterocidn y seo slempre positivo.

EL trabojo que se realizo soore Lo formulocidn de Dovidon, tdsicamente
estd dado por

B-8-0 (Bg=-Y)(8a-"" .
(8a - ¥Tq

donde @ es un pardmetro que se elige para que se reduzca G Lo unidad en el -
caso unidlmensional; esto provoca que el algorkEimo se reduzco al método de Lo
seconte y tal que Lo mejoro preserva ¢ La propledad de que sea Stemgpre posi-
tlva,

Un posible comblo pare @ cuondo £ = 1 es:

B.122
En este casa Lo inversa de J estd dada por @
P A L G M B E)) 6123
(¥ - a)Te(ma'y
otra posible eleccion pora @ quedd uno mejora menos eficlente es :
o - Ba=nTa  vTIrE b.124

®Ba, - VTUFE) ¥Yia

Motesé que 8§ no sotisfoce La ecuocién QN B9 = ¥ exceoke en ¢l caso unldimen
stonal.

EL primer resultado tedrico que se tiene es el L cvando Lo mejora se —
anlico paro Lo soluckén de las ecuaclones resultontes de La aplicacién de Les
condiclones de primer orden pcora minlmizacldn, donde se puecde hocer que Lo -
dlreccidn ~JF(x) sea gescendente. EL segundo resultodo tedrico concierne o

La convergencia del olgoritmo.
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SL B es sumétrico y positivo, entonces 8 como Lo define Lo ecuociLén =-
5.121  es definitivamente positivo sl y sblo st, qTV'> 0 y t=1, B tiene un ~
volor propio no-negativo, osl st 188> 0, B es positiva exocta (12 ).

Ahora st £ = 1

f(X) = Y - Bg £.125
- Ty
f(x) = ¥ - Bq y 181 = IBI 9-T— b.126
q Ba

de este modo para 18t > 0, se debe tener qTY> Oy usL se prueba Lo anterior,

En el caso t = 1 gero t> 0, se puede asegurar La propledad de exacti-~
tud positivae, Lntroduciendo JL en La b.123 en Lugar da J, donde JL es :

(1-g) @’
£ oqf(x)

Joom s b,127

De oqul se puede probar féclimente, que si y solo sk, &> 0 es posiltlva exocta
para J posiktiva exocta. Ahora Notesé que :
q = =Jf(x) = -f(x) b,128

De este modo, el foctor de escolo pora J es La unidod y Ji. mejorada usando Lo
ecuociLon B.123 se preservard La exoctltvd posikiva. Despues ‘JL es introduci~
do de Lo scuacidn H.127 dentro de Lo b,123 Lo mejora se convierte en :

A (1-E)=1 ][ A (4=t) =1 J
- (-t aa’ 2 [JY + QLB flavech (oR)t)
Jom S T X (A=£)—1 =

£ olf(x) (A=) [JY + (.._....E_....._..)El )
2o aleE)

donde : - 0,129
Q' f(x)

Ahora, sL f{x) = Ax = b, donde es simétrica A y exccta positiva, el al-
goritmo definido por Los ecuaciones b.118 y b.129 es Globolmente y Superti~
neolmente convergente o A 'b st (9 = A™") es semiexocto (positiva o negativa)
La pruebo de este Teorema Lo realizon Cennis y More (1977), Esta nueva mejora
ha nrobado ser mds confioble que otras, Lo principol desventaja de clia es que
puede requerir de mds evaluaciones de funclenes.
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IH1.91  METONO HIBRIDO DE POWELL.

EL método del hibrido do Powell, es una cotbinacldn del mdtodo de Newton
1 gel método del paso descendente y tiene ta ccmctcr{sbtco de evitor La diver
aenclo del método de poso descengente y Lo rdplde nrosiedad convergente del -
nétodo de fiewton cerca de Lo solucidn,
EL Newton es cuadrdlicamente convergente st xl: as cercang o x*. St xk
no es cercono a xk. no hoy qartantie de aua xkﬂ pueda ser rejor aus xk. u el
no necesoriomente converae: un método que garantiza que:

método de MNewton,
e < e n ©.130

es el médtodo de paso descendente donde !l+1} es Lo nocrma Euclicdiona: este mé-

»*
todo es converqonte muu lentamente cerco de Lo solucidn x

La Lkerocldn clésica Mewton-Rashson reemoloza un estimaco x° de Lo solu

clén oor el estimodo :
F a8k b.131
donde S k resuelve el sistema Lineal :
n

(3 k 15
RO D e

Fi

£.132

"
(]

Una modiflcoclén diferente de Lo Lteracién clisica de Mewton he sido =

proouesta por Leverberg (1944) y Marquarde (1963), en ellas Lo ecuecidn b.131

es reemplozado por Lo Lteracidn :

Ko K Lk 6.133

donde M K resuelve al sistenc Llheol:

L x K K ® K .
i- LR R i"tt Jy ooy —i" ®EED taup,iin 013
I 4aL $ul

La mokrlz | es to motelz Ldentidad y uk es un pardmetro no negativo cuyo va=

Lor es colculodo pora probor Lo desigualded b.130 Noteséd que cuendo y L 0,
so tlene Lo Lteroclédn clasice y sl v K se hoce gronde, entonces Lo solucidn ~

de Las ecuvociones Lineales, tienden al valor :
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o 2.5 £ (x®) .L[ 3f(x) :l .
‘ uk ——1;—R——'—z“"““ .135

k tlende o un pequefio miltiplo negativo del grodiente de

Lo cual muestro que p
K hacen La Lterocildn £.133 similar

f(x}. Por Lo tonto, grondes valores de u
ol método cldsico de paso descendente oplicodo o La funcidn f(x); asl que, a
menos que ¥ sea un punto estaclonario de f(x), se puede calcutar el valor de
u K para el cual Lo desigualdad b.130 se obtiene.

EL olgoritmo hlbrido de Powell es muy porecldo ol de Levenberg/Marquardt
Lo més importante diferenclo, es que éste no requiere Las expresiones Lmplicl-
tas poro el jocoblano, en lugor de eso, €ste usa Los valores sucesivos de
F. (x ) para reforzar La gproxlmacidn numérico deL Jjacoblono, por Lo técnico de
Rr-cuden (1965). Sin embarqo, retiene La caracterlstica Unportante del Leven—
berg/Marquardt, que st Lo correccidn completo del Mewkon es gronde o Lorga, en
es haclo Lo direccldn del paso descendente de

tonces el desplozomiento de x
f(x).

Para inictor Lo k-dsimo Lteracldn, se regliere el estimado xk, una Longl—
tud de paso Ak y dos ndmeros E y M, La Longltud de paso puede cambiarse en -
cada poso de Lteracidn, con el proposito de restringlr La Longitud del despla—
():k'v1 - xk) para que en cada Lterocidn decrezca el valor de f(x) y

zamtento
tiene un valor grande. Los ndmercs

dado que f(x) decrece sustanclolmente, 4
E y M son vatores fLjos positlvos puestos ontes de Lnlclor La Lteracldén y e-
Llos goblernan Los condiclones pora finallzar el protesc Lterativoe, Este flno—
Liza sl el valor de f(x) se reduce menor que E o si el gradiente de £(x) es
ton pegueio que Lo distanclo de x a uno Solucidn cs predeclbile exceder M.

Por Lo tonto usualmente E se ajusta o un volor muy pequena con Lo condi-—

i [F(‘)] <& 6.136

irl
tnplica que x es aceptoblemente cercono o La solucidn y M es usuolmente un so—
bre-astimado de La distancla de x10 Lo solucldn y Lo oktra condicildn de para

cldn ¢
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. ¢ . . .
s obtenida solo cuando x esbd caivunc G Ut punes @staclonerLe (wsvalasnls wi

nlntno Local) de £(x).

Primero La k—-ésimo Lterocidn calculo los elementos de La motetz Jacobia-
na a x* y entonces se evaluan, La correccldn completa N-emton—chhsonak( pare
resolver el sistema Lineal 6,132 ) y tamblén el gradiente gk de f(x) a xk, -
catculondo Los componentes:

[ F(rj E(x) _f (xi’ b,137

X=x® lal
esto entonces pruebo :
£ 2 Mng*ii, b.138

y st se cumple ; se flnatlzo La Lteracidn porgue se tiene Lo probobliidad de
que La secuenclo de estLmados xk no sea convergente ¢ La soLuchn de las ecua—~
clones, pero st a un anuno Local. de F(x). Esta prueba es apropilada poraue
Ilgkll et La pendiente del paso .descandante de f{x) a £ s Y por Lo tmto o5=
ko muestm que La Longltud del comblo en x'< que es necesario paro reductr ——
f(xk o cero tendrla que exceder a M; Lo cual es erroneo, st M es especificado
en La forma recomendada. En esta caspo el valor de llgkl I2 puede ser Lnusual—
mente pequeRo, asl Se sospecho que un punto estaclenorio cercong de f(x) es -
el cousonte de Los di.flcultodes. Notesé que se eliglo una prueba que ng estd

influenciada por Lo singulorided del jacobiono.

SL La condleidn ©.138 no se montlene, entences se colcula un desplaza
miento 5% sumado o eL'vector xk. Este desplazaminento es justo La correcclén

clssico §% s 852 116511, pera st 4% < 115511, 5130
entonces La Longitud § x se hace Lgual @ 4 k. En este casc el despl.ozomi.ergt:o
ttene La forma : 3“ 5K+ x :

e 5% Bus b.140

donde %1y B. son escalares, De hecho se permite @, = O sl el poso o Lo tor—

go. del vector del poso descendente de f(x};
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-% K K
= = 9
/’Bxlz 6,141

no vo més olla del mintmo predicho de f(x) o Lo Largo del vector de poso des—

cendente de xk. Este anLmo predicho es como el punto :

asl se prueba Lo condicldn :

y sl se mantlenen Los desigualdades b,139 y b.143, entonces Ek se deflne-
cor Lo ecuacldn 1,141, En el caso que La condizidn 130 se montergo pero La
condicidn 5,143 no se sotisface; se permite que el punto (::k + Ek) seq uno
Lilnea recka que una el punto b.142 a el punto (xk + 3 |<) , Los componentes —
actuoles de 8 K son determinades usendo La ecuastdn 113 k-l12 = a K,

Se tlene chora especiflcado (-S'k en todos los cosos Yy nokesd que esto in—-
terpola entre el método de paso descendnete y bLa correccldn clésico Newton.
La préxima etopa de Lo Lteroclén, es probor el estimodo < + Ek); ash, se -
calculon Las funclones fL(:) a este punto. SUL Lo desiqualdad esperade se mon—
elene O+ TR o . b.144
entonces La Ltcracldn se define Pl K5k y se prueba La convergencla
5,136 a xk”. Sin embargo, st La condlelén ©.144 fallo, se hace M. R
y Lo prueba b.146 conduce a unc reduccldn en Lo longltud del peoso Ak. De es~
te modo, ta Lteraclén revisa el aestimodo ¥ usondo sblo Un calculo del Lado
tzqulerdo debl slstemo de scusclones olgebraolcas no-tlneoles fL(x) = 0.

Lo &Ltlmo etopa de Lo Lterccidn revisa La Longltud de paso Ak. Este e-
calculo depende sdlo del valor predlcho de Lo suma de cuadrados reslduales a

=+ Ek, es declr :
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2
LSl 5
HU B i i 9 b.145

el cual es menor que F(xk) . SL se encuentra que esta prediccidn es mds malo -

que el volor actual de La sumo de cvadrados, se satisfoce Lo desigualdad :

- 3
e 3 s (1= B f (g " b.146
donde £ es una constonte entre (0,1); entonces se juzga que Los eproximocio-
nes Linecles ce las f‘uncn_ones F (x) derivodos del _mcobu:no no son adecuados
sobre La distoncia I § Il2. Por Lo taento se reduce A y de hecho se mulbti-—
plica esto por un foctor constonte mOc<cpn<lh-

SiLn embargo st La desigualdad b.146 folla, entences puede Lncrementorse
a¥ de acverdo & Lo mismo estrategilo y sl no, no se reduce esto, Sélo el vo—
Lor de Ak cambla de tteracidn a Lkerocldn y se requiere un estimade tniclal

que sea finito y positivo A1-
Las etopas bdslcos de este .mé:odo son :
1.~ .EvaLuorx:k, A‘c y EM
2. _ Evatuar Gk y gl< con 0.132 y b.137
3,- Probar £.138 st converge alto; si no contlnue.
4,- Evaluar el desplazamiento 3 st Ak< §} 5kll2 entonces §
evaluvar con  b,141

K K
= A Y

5.~ Prabar el estimodo, (* + ) con La desigualdad b.144

6.= Probar Lo convergencia b 136
7.~ SL b.144 fallo; probor 5,146 y st folle evoluer e incrementor A con

b.145 y regresar 0 1.
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11(.12 METODO DE BROYDEN-SCHUBERT.

Este método se encuentra intimamente relocilonado con el métdo de Broyden
En La ecuacidn b.84 {La cual es La fdrmulo de Broyden), el segundo término de
Lo derecha es un vector de produckto-~salida, Schubert propone uno modificacidn
al Rroyden para el océmodamiento de sistemos de ecuaclones no—Lineales con Jo—
coblono dlsperso; slendo que La Lteracidn es Umplementoda como Lo Solucidn de
un ststemo Lineol con matriz de coefl~clentas (AL). Los ststemas de ecuaclones
serén consideradas dispersos st al jacobiano dd menos del 10% de entradas di-
ferentes de cero. La norma de Los entrogas cero y no-tera, ¢ Lo norma de aspar

cirlents se fLja pora kodas Los (x),
La Ldeo de Schubert es que al célcylo se harla en ta di.reccldn de una fiL
Lo para preserver Lo estructura dispersc del jocoblana. Lo mejora de Schubert

estd dodo por @

L1 R T (a6t ~aaxh, v

A = A"+ E eje; T {4 x"") b,147
=T (A x7 ) (p x7)
ax$o

donde AxL - D.S. Note que para A X" = 0, La correccidn cero es adlcionada a

Lo j-ésima flla de AL. ta notacidn de La pseudo-iLnversa ser‘{.o usada paca parmi

ELr una presentacldn de b,147, Poro un escatar @ o € R

L a* stgdo
¢, stie= o0

Por Lo que La mejort de Schubert pcdrtc ~eescriblrse como

n
At - Al +Z (axT4 xLﬁ”e}( A eL-ALA xi')ej a =T 5.148
=L
Lom (35) muastra (o convergenct9 tocal y supertineal paro el mébodo de
Schubert en eL caso especial cuando_'\qué 0 poro L = 1,2,...n en cada Ltemci._‘g_n.
Esto supochLc'm asta Umplicita, aungque no establecloa, sin quedor fuera del ~
método de Lam;

LT

n
ET At -3 egeliat LR Iy
A - A ) ee5a%a x AGJXUAIL b.149
Jul
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sl no estd definida, o Ltaracidn podrio teeminar,

Sea x = (ghgz) considere f(x) = (51-,\.,g7_ )T con x* = ('l,o)T
stx, = (1+¢€ ,0) parag> 0, y A, = Jx") = (01

entonces f(x ) = (E‘ + 26, o’

y un cdlcuto muestro que : Axa = (~£ -%E 2, 0)

T
entonces D, ,x a%o Y Dgaxg (C,0

Por Lo tonto A" esta bien definlda por  b,148.

£L slgulente teorema es el resulbado de La convergenclo Local y superti~
neal. oor el método de Broydan,
Suponga a) F es contmuomente diferenciable en una sallda de serles convexas D
b) Agui existe un x E D tal que r(x ) =0y .J(I ) no es smguu:r.

por o kanto existe una const:unte, k>0 tol que :

1J(x) - ‘J(:c)llf. < ktix - ;ll? para toda x,;cDQ

entonces aqul exlste £ 6>0 4 tol que st X € Do satisfoce

x - x*ll2 <& y HA - .J(:m*)llF < § para A no slngutares, entonces:

1.~ EL matodo de Bmgden genera (A ) con A no singular.

2= (x ) canverge a x y
3,- La convergencia es superlineal en el sentido que:

tin H=T - <

k =0 0,150
e Fixk - x*”2

EL teorema de detertoracidén Limitado, generc su nombre de La hipdtesis
sobre el cotsortamlento de Lo aproxumactdn ol jacoblano. Pora algdn vector

norma se tlene :
o (xl‘, xl‘ﬂ) - max(”x" - x*”, ”xbﬂ - x*”) b.151

u se define : . . . .
g = Al - s(x™) y [\ T b.182
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Suponiendo que existen cons' intes a3, a2 3 o] 4 0 que para alguna motrlz ////’

iL+1)

et & [ oo Gl Il e (1 emy o 00 b.153

41
EL error ”Eu ” puede ser peor que ”E, ,, pero sdlo en una ruta controloda,
La dificulted en Lo anlicacidn del teorema de deterLorocidn Limitado,
stror que oarc una norma particular que el estimado b.153 se saotisfoce gor

es el ~

el método mejorado, generando Lo secuencla de u’xroxuncu:l.dn at JOCObLGno‘ Lo =
que pruebo que el método de 5chubart genera (A ) con A% no~singular y x~ con=

verge localmente y Linmeaolmente a " .

Denniss y More (1977), muestran que el método satisface una condiclédn -

necesarlo y sUficlente:

L Hak - s a™ - £Fll2 g b.454
Tkt 2k,

para lograr el perfil de convergencia superlinsol.

Los ventojos del método de Schubert, son que los requerimientos de olmo
cenomlento son reducldos; el trabojo pora mejorar La oproximoclén al jocabio=-
no estd en funcidn de to dispersidad del problema y pors code Lterecidn se ne

suelve un problema Lineol disperso.
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[RNRSOEN g

Los slskeros de ecucclones no Lincoles son cificlles de resolvae 50r cuol-
culera e Lns sioulentes rozen2s:
1,- Alounas de Lon funclones no son definldaos pora clertos valores de Los varla-
oles.

2.~ Alourns soluclones del sistena no son nosiblos

3.~ Los funclones son exteemcdamente no-Llneoles u

A,= Los siztemas son MUt grond2s o olsnorsons.

foftiiare rue ro swedan roscle

Srachan (1985 uastea —un rilnsen metordes o
e AroRLamas con Las cLftcultagns canclonudass; n nenos ~u2 el estinade Lalcigl

s20 TUU Cartenn o La solucidn,

£L nronrama fda2 comontadorc SN L avece resolver proLlamas con u o sin e

tricclonas, EL dlacrama <o Fwin del orogramass wuestra An La fLoura (297 &n

sl circullo externo el valor de A& 5 om0 ol nétodo Ue continuaclon. £n el eipr
culbo Lnkernc Lo secuenclo de problemas se rasualve usando Los metodos de (lestan

a Proyden con Longltud ¢e poso restringlga, Cuando Lo mobrlz Jocoblano se hace
casi singulor o singular, el olgoritmo se camdio ol método de Levenoerg/ arquerct,

£n us sistema de ecuaciones no-Lineales, cuatquierte o todos Loz variobles
~uefden ear sujetas a restricciones cebl tifo:
slx) 2 O 5,977

-'onde g 2s un vectcor de m funclones,

Se pueden distinpuir 2 tlpos de restricciones:
: astricciones fisicas,— Acuellas origlnados cde fendmenos Fislcos Los cualkes se
:-epresenta‘n aor alakongs de 2cuaciones 0 en bas enalas se ~uede enconbtrarla so~
Lucidn matemdtica vélica corc el sistema, nerc que no sokisface Las restricclones
4n b,177.En este caso Lo sotucidn matendtica es Uncosible; npor W que no se ra-

cresenta correctomente el Fendinenc {lsico.

“estricciones absobukas,— Aguellnsg orloinodos del Lntervalo. Limitodo de ue x.ni.ci.g
nes de rbnunas funciones ~otemdticas. Las funclonmes Log 1 SGRT, tlenen Lntervolos
donde ellas no eston definidas. &sto no Lndica justamente gue Lo solucidn no pug
ra ser localizada dentro de Lo residn no-fockible; pero que cuolouizr Lntante ——
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pora calculor el volor de la funcidn en esta regldn puece Conducic G LN error ==
ejecutivo. Para resolver tos ecuoclones con restricclones; el sistemo f(x) = 0O
4 Las restricclones b,177 pueden rodificarse.

Las restricclones de Lo formo XLZ 0 no requleren comblo pero Las resteiccio
nes diferentes deben Llevorse a Lo formma ;1 230 ©.178
m . < ] - e H

donde ZER'; introduciendo las restriccilonet orlglnoles dentro del sistems ;

d(x,2z) = i(_"é(i)) 6.179

el ejemplo siguiente muestra de una forma mds clara Lo anterior :

Las restricclones explicitaos sobre x (de consloeracidn flsico) son x2C y
x € 1, Pero poro La expresidn (Ln [o.a(ﬂ-x)/(o,:s—o.sa ) se hoce indefinida pa
ra 0,Bgxg1, ast que el Limite superior sobre x puede ser x-< (0.8 y entonces

g{x) = 0.8 - x,

Usondo Lo tronsformoclon definlda en b,179 se obtiene :

x/{z + 0,2) ~ 5LnEO.8(z+O.2)/z] + 4,45977
o lx, 2) 5,480

z—- 0.8+ x

tEste slstemo esto blen definido pare cuniquier x'2.0 y 2z >0. Notesé que en
este ejemplo hau algo burdo, al hacer Las transformaclones explicitas, perc en my
chos de Los casos oréeticos, Llas restricclenes son principalmente de Lo forma

x 30 y Las bronsformoclones explicitos no se requieren,

Prinero se consldera Lo solucidn de ecuaciones restringlLdas en presencia de
restricclones absolutos. En tales problemas La solucidn no puede existiec en La =
regldn no-factible, asl, se puede consideror cualquier Lteracidn que resulte uno
violocidn de Las restricclones, como proposarse de Lo soluclon; entonces La direc
cidn es correcto pero La longltud de paso debe recortarse, osl que Las resteiceig
nes no se vlotan, Los métodos de Mewton o Broyden pueden usarse para este propdsi

to.
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La Longitud de .‘c:s:)l i:se cat.cula de:

1!: - rl.il:nl""( z’}/g, "1

dondn i ropresenta los ULndices de todas Las varicoles restrlncidos foro Lo cucl
e voles un admero oecuefic cercanc 6 uro,oX S2 USO EONG OSEQUNOr GUe URS wie
rible con restriccidn cosoluba suedo ne Rocarse ovagtonente core Gurance Las Lioe
7

coclones, au olauncs funclones que no san oefinilc: cara < 7 (como 'l/..‘J in

de (Z;), ~uc.,) ity obras que [0 sen deflalzZas solo pora ZJ.(J. EL céleulo de
Aa 5,179 nrovicnn sl romalniento dal rroceso de solucldn 5L Lo duncidh no ns co—
finlida mare 7, = 0, rero cor ol otro Lodo, dsto rermite Lo convergeoncic o la solu-

3
cidn o= si. Lo funcidn =5 definilda em aste nunto,

7L comcortaniants con rexbelcclones fisicos =3 wde dLelell que con restric-
clones obsclutos, La rozdn nare esto es gue @n kalas casos Lo sclucidh puscds s
tuarse er. Lo roaldn no=frctiole v todoc Lot wmetoces oo solucldh suafen

. . . = 4 . N
hocin La scluchdh mo-factibla, EL rdkodn ce “owton ( o Erouden) con Lo

so rectrinalza tlende o La convaraencls on tales orotlosas on un sunto Sonda uno

da Las varichles cestringldas se hace cero § no hoy formo oo movario Lejos ce er=

. 4 " N
te punto. Una oocldn a esto, o3 el uso del mdbodo de Contlnuccidn y iHomotoria po—
ra resolver problemas con restricelonns fisleoos; ya que genero una curva ge solu-

1 pueden conktlnuamente decrscer, 5L una fun=-

cidn cue son Los valores residual:
cidn tlene dos coros distintos, los volores absolutos de los residusles nusccan Ln-
crementarss u decrecer okre vez a Lo lorgo de Lo Lineo conoctando estos cot ceros
dado aus el estlmado Lniclol as Lo tostente cercaro o e solucidn, las anortunicda-
des raro aun 2l método de continuacidn converje o Lo solucldn faztible son con =
pletoomente buenas; aunque esto se Logre a expensas de clentos de Lteracilones de

“arton~Rashson (Shacham, 10R2%),

na anroximacidn diferente de Las reskeicclones Fistcas es convertirlos o ~

restricclones avsolutas por el use de funclones penalizowos:
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m
P = E Ln(zj) 5,182

3=1
u formutar el sistena de ecuaciones <e 6,180 a:

ﬂp(x,z) =0 (x,2) p b.133

Erke siskems blonn Ln migmo solucidn como el sisteme ortalnal en Le roslds fackl

hle,. Por ol stro Loto Lla fureidn cenotizacn, aoncie los wvelorzs <o Lo funcldn a

Flcade nvede ser

infi.nlto cuando se naproxiTan Las restrlcclones., EL sistemanodt
ton (n Hrouren) con Longlbud de -

aflelentements resuslto usendo ol mfkato de ¢

~aso restrinaido,

Shocinas { ) reatiza La comporecidn dol mdhrado de continuacidh con el —-~
usg de funclones nenalizados en 2 problemas prueba que se ujust:o'n con soluctones

no=foctibles localizodas cerca ¢e o regidn factible,

EL uso de AB =1 deL método dn continuacion, para Lograr La solu-

cidn foctible, fue suficlente; en estos casos el ndmero de Lteractones ss peque=~
fo. Lo adicldn de las funciones penalizadas incremento Lo no-Lineallcad y conse-
cuentemente Lncrerante el ndmero de Lteroclones. Los cases donde ob wftods de —-
continuacidn usa AB_('I, Ln adtcidh de Las funclones penalizados reduce las
iteroclones gor fastor de ® @ 20, En otro coso o convergenclo del mdtoco cp ~-
continuacidn fud Lenta por Lo existencia de un punto singulor en el canino ce -
Lo solucldn y Lo odicidh de las funiones penclizadas, evita Lo convergenclo en

el mdxlmo nimero de Ltercclones nermitido.
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Cunncio e u32 2l alnorlbro se daben croporcionar Los funclones ' Los

astimados Lnicloles ocra Las vorlobles y una Lndicacidh de gue si Lo va-

cietlae es restrinclde o no y st Lo restriccloh es otsoluta o flsica, Lou

slautentes aroblomas dabar srr rosusltas nor 2l usuario,

o)
")
c)

o)
2)

a)

b)

La oacltud de rase soro ALvidie Lo ascoximocidn de diferenclas del Ja -
cobicno.

EL escolamiento autor.dtico.

EL ¢criterlo 2o convergencio.

Lo singularidad del Jocabiano o La divergenciao.

Falta de crogrnsa satisfectorio,
A contlnuocidn se discuten los declslones con rasnecto @ Los probSlemas:

EL prograra COML
dadas nor el usuarin, 2orc funclones mds comglicadas es convenmlente el -

3 puede usar fuaclongs derivadas; st tales Tuncinnes son

usn de diferencios fLnitas; selecclononco el valor oe nL Lo vastonte pe—
auaiia, Que preserve Lo velocldod e cenversgencio de segundo orden deb —
método de MNewton-Rophson; pero no Lo suficientemente pequela que ovite

dorinaclén de acercamiento al error.

CONLES, "adopta el camblo corca hL hecho oor ilore u Cosnard {(1979) :

hL - E(IL) sl X0 ¥ O

n == stx, = ©

L

donde $£ es Lo ralz cuadroda del némero mds pequelio cara =L cuol

1+ £ >,

Algunos de Los oroblomos no nueden resolverse o menos cue Las funclones
seon escaladas; permitiendo que el wsusario ponga el esoclamiento, se ho-
ce anreolndo poro ek estimodo Lnlclal; pero se hoce Lnoproplodo foro va=-

Lorns dLferentes da Los pordmetros que se ajyston o Las clferentes =
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c)

variables; asl que oo areflere oL escalamiento automdtico. CONLES usa un méto=-
do slmilor o Chen y Stadtherr {1981), pore Lo Funcidn de escalomiento. Cada +
vez que Lo motriz jocobiano ¢s recaleculado, el mayor elemento (en valor abso-
Luto) de cada hilera del jacoblono se almocena en los variobles : norm, - Cuan

do se uso el métado de Mewton, coda hilera dve Lo ecuociédn

ky k

IR F - —r)

se divide por el factor aproplado ce normalizacién : norm, . Cuondo se usa el
mékodo de Broyden sole Los valores de Los funclones se dividen por norm, , ex-
ceoto en Laos Ltaroclones donde el jocooleno es recolculado.

EL criterlo de convergenclo depende de Lo medida del error relative entre dos
iteroctones consecutivos, Pere L Lo solucldn gare alguros elenentos del vec-
tor x es cero, entonces el error relativo no puede y podrio ser no Ser usado

CONLES caleulo el vector de error £ elemento por elemento :

[ k+1
A
- L

b,185

donde "tol" es Lo tolerancia del error especificade por el usuario, EL primer
criterlo pora convergencio es gque  tol = //E //z b.186
£L método de Newton, rénidamente converge; este criterio usualmente garontiza
Los -Log,,o(l:ol.) dlgitos signifilcetlvos para todos Los elementos de rkﬂ;
el criterio ©.186 puede follor en dos casps; st el factor de omortiguamiento

se hece muy pequefio, el criterio se satisface Lejos 02 la solucidn; Lo otro
posibitldad es que el algoritmo Levenberg/Marquard, comverja a un mlnimo Lo—

cal de F(x), en tol caso el criterlo b.186 puede tamblén sotlsfocerse,

1 es una solucidn verdadera, Los valtores residuates -——
sin embargo son afectados por el escolomiento de F
Lo cuol es independlente delL escalamiento, Los valo-

K+
Para deterninor que x
tlenen que ser checades;
Para obtener uno medida,
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d

e,

)

res residuales san divicidos por Los foctores de normalizacidn norm, enton=-
ces el criterlo odiclonol poro convergencla es el sigutente

1
o k+1 2] %
> [FL (= )/nor‘mi;) < 10.tol b.187
twa
Cuando se usa el método de Broydenm, al jocobiano y Los factores de nommaliza-
cldn son cecalculados ontes de usar el criterto b,187, SL 5.186 y 1,187 son
sotisfechos para Ik"’q, se asume que es uno solucldn verdadera, Si b,186 es
satisfecha pero  b.187 no, el algoritmo comverge o un m{ntmo Local. Lo subru-
tino ouede iLntentor encontror to soluclén werdadera regresando al estlmudo -
inlciol y usando el método de conktlnuaclédn con pequefios valores de A G,

En el caso caL jacoblono singulor o casi slnoular se usae el algoritmo Leven--
berga/arquard para moverse Lejos del punto slngular mientrds que se reduce La
sume de cuadrados de Los valores residuales,

Para matrices casi slngulores el wvator de pk tlende a0 ser mds grande que x
cara detector tal situocién se hace Lo stguiente, para Los elementos oel vec-

tor de corpeccibn i
|kl <1o.lx';| 5 st ’x§'> 0.1, st no lpkl< 1.0 ©.188

SU todos Los etementos del vector de correnclon pk satisfacen La ecuocién an=
terior, La correccidn de Newton o Broyden as aceptada; de Lo conkrarto, es re-
caleulada usondo el algorttmo Levenberg/biarquard. Puesto que este algoritmo es
usodo solo como una medida de emergencia, se minimiza el esfuerzo computacio-
nol asoclado con éste y se Lntentan olgunas opclones diferentes en Lo seleccidn
de uk Lgual ol moyor elemento (en valor absotito) de J que aparece como el
mejor combio. La entrade dlagonal de o* contiene La tnversa de los factores -

respactivos de normalizocldn 1/norml_.

La falta de progreso normalmente conduce a Lo satlsfoccidn del criterlo b.186
sin satisfacer el criterio de b.187; en tal caso Lo subrutlna puede probor un
comlno diferente de La solucidn usando el método de continuccldn en vez de ce-

tener las iteroclones cuondoc no hay progreso.
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Moot X = x
8 =1
Do =1
k=0

W@ =0

k > MAYIT

& Ab <0.0001
& £xy> 10100

Calcutar Lo makriz

Jacoblono y eL vector
yk (Ec. )

Hacdr

13
no singular o o= mexlnorf

casi singulor 7 dg =1/ 1norm, 1
ij ("

(Ec. 1)

|

. 4

, Calcutor pk (Ec. 11)

v

Calculor AR de modo que

——

Las restricclones absolu-

tas M ge violen (Ec,1il1)
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N0 Converje ?

Hocer
¥ =
A =
Ne

= Ae/1c

o
s
1

Cualquiers

de Los restric-

sido viotadas
2

clones fislcas han

Ecuaclones

gk=f'(x‘)—6g

DL Kp* . JTJ]D
KLk

KoL T K

Akpk

2]

FIGURA P9

Dlaograma de flujo y princlpales ecuociones del Algoritmo CONLES.
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sl ol orograce o2

El. usuarilo wzpeclfics 2l rtmers sdximo de Las Lhery
La soluctdn os lento, En cualtouvier caso ol valor de x  {(para el cral La norsa

Euclidiane de Los vaoleores reslduales  es rinlmal se olzocens.

EL algorttro CONLES ha sldo extensivaments crotado con Los problemas do —-

l'ore (1981}, EL funclonomiento de COMLES cue uso el mitodo de flewtsn fué compara

oo eon el furcloramlento de oftros cddigos parn ecuacionss no tos resul

ste estuilo 08 gue

toros detollades sa gan en Shochom (1982b), Lo conclusion de
CCNLES es comparable o major que obros céidigos en Lo resolucidn ¢z problermes sin

restricclones y cue o3 el dnico que puade manejar sroblesas con recstriccilones.
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Pl oam g Coompnagy e v

stlsaclon sfa ban Lnlelndo ~ara do-

Unn aron Sastidad - ecreyectos g Lov
Fomokor:to flferenciol; dosico
ancontrd, nur astos iskedos son Slobalrente convercentes. Sesde 1976
Wuolcar (1978), Acvbott (19 , vetson (1970)

N hd N ns.J
sarrollar un verdaders setodo de contloroclon

e nog

cuntro rubinos Ron rredorine
t FRalntolie

(1953}, u nosterlormente desarrollodos nor Klonfenstein (1661) .,

T . .
. La mavorta ¢e ellos nroceden de lavicencke -~

Turtordts (47

Covo se muncheo en La tabla {3); tos ecuaclonen F{x) se Lntroducen or uno
.. . N : —~ N P .
nomotonta, h{x) con otro niusme #a Furclomes glx) cuua solucian 25 concclca o

SN . v . s . ~
facllmante determiinadc v un naraickre oo hwaotocta &, el cual varta ¢2 T a 1.

La solueidn sp ofbioe cizy - tic i O
torqo Ao tn ruka o~ g{x) 2
(1274}, 6 ooz acuccilonss:
o st
- <] Moo N :
73(14, 1.} 2y :’ﬁ/:- e Y L0 e}

- desea enconkror Los ojucctes de raleces e Llas ecunclonss, uscido un estiraoe

L4
o - A, YS = 10, Lo cual crovoca aun el motodo de lorten y ol re =

iriclat.

N o .t - .
» G2 contilnuacton y oackonla sl =

. r
ruccion e

ton gel. Wlorldo de Powell, Talleon, 5L
“ceanciol, al cual. se resufe en Lo tabla (8);  inlcin con Lo ¢or
a rrlacilonar Lo funcidn £, cor Wo ruta de obra funcidn Ty o=

Toctlnente, SL una herotonla que os

unn homotonia,
e .
yo solucion es ¢onocléa o runde abtenarse

ormG an LA porémtma tlo hmnmtoniio &, 2

Lineal 32

::T‘} + (’1-t:)g,1\:<,',

+ {1-t}

. "
= 7, conct Lo solucien conacioa a -

= 7, al teiclo de Lo poka, o=

. ¢ ] .

= 3, conde fa rolz 2, 8200 detiratng -
» 41 Ao

Cunmein o = 1,
enciatble o L rotriz ce

contlavamente AL

Lo e . .
serLvedas as Lnverkinle, el Seoremo @ funclon Laplisita, gorcntiza Lo oxis——
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tencio da un camlne contlnue que entace el ounto inictol x:, xg o La sotucisn
v . f .

deseoda (x,l, 12). Entonces solo se necesite selecclonar un apropiooco Gq Y 0,

Y entonces oloneor un esquemo EOra opoyar Sobre Lo ruto mientras se mueve de

t=0akt =1,

Un camblo posible pora g es { £ - Fo), el cual cuando se Lnserta en Las

ecuoclones b.157, ©.153, se obtienc Lo que se conoce como homobople Mewton:

h1(x1, Xny E) = f1(x,‘, xg) - (1—{:)1’1(:2, xg) =0 b.159

D,y %9, B) = Fulx0, %)) = (1SE)F,(x5, x9) = O 0,160

donde x$ y xg pueden selecclonorse arbibrorionente; con xf; = 10y xg = 10 --
(Seader, 1985) y La funcidn como se dd en Lo3 ccuaclones b.955 y b.156; Las

ecvaclones b.159 y b,160 hacen :
2 2
h,‘(x1, o £} = x) + x5 =~ 200 + 183k = 0 b.161

L3 Y% . -
hylxq, X5 B) = 2x4 + x5 — 7.4701 + 3.4711€ = O 0.162
Uno gré4flca previa de Lo ruts para X cono uno funcidn de t se muestrao

en Lo flgura ( 28 ),

En el método de continuacidn cldsico {discreto), uno secuencio de vato-
res se selecclona parc el poardmetro de homotopia k, y Llas ecuoiones .161 y
b.162 se resuelven pora cade volor sucesive de L, Lnlclando a t = 0, Desofor—
tunadomante, esta forma de continuacion puede ser ineficiente e Lnsequra u no

se recomiendo porque no sigue Lo curvaturo real de La routa.

EL conjunto de ecu-aclones no-Lineoles de acuerdo o las Ldeos de Doviden
ko (1953), es reformulada coro un conjuntn.de ccuaclones simuLtonzas diferens—
clates ordlnarias por diferenciocildn con respecto a Lo Longibud del arco, p de
La rutn, Entonces eL método es segin Wouburn y Seoder (1984), como "conbiiuo=-—
clén y homotopla diferenclaol de longltud debl orco', Afortuncdomente, tos ecua—
clones diferencioles, nunca son rlgidos y por Lo tonto pueden resotverse féell

mente por métodos bien cornocldos.
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X'2+ X:- 200+ t83t = 0

2x}/3 « x;/z < 7.411 +3.471t=0

figura ( 28 ).~ Ejemplo de ruta de Homotopla para
ecuaciones no-lineales.



fL(x1, x2,...,xnl = G

L=1, 2,...,n

consteuts Lo bocokonte

; con raordmotro 't

hL(x,[. r?....,xn,t) = Q
o = L2000, n
agondea. & \< tS tf_.
con x = x?_ conociendo x0 a &°
h, = FL a t:f
convertisr el srobless de volor Lni-
clal ~n ecuactones iferencioles or
alnaries en términos e Longihue
o ereo, hotlenso t o= Xeq
atd 9n ox,
L._J - ¢
< ax. do
[
Nkl /o dx \2
S vl A I I .
Z do
T sulecclonar La vorlabls Lnrtens:nch_r_'
te 'k} pora evitor La singutaridod-
del jocoblono 4 comsinar Las ecuacio
nes para obtener Las teclvaodas en 4
% forma_eralicita,
=)
[{LTY z '
(d"k>_* . § . Conﬁ=_’r—1a‘t
gt - o L kK 3%,
K
. JoconLo:: de —hL- sla —a--h—L
T« ' 2%; 2%
dax, dx,
'd_i:—L - ;n:k' 31,2400k, KM, L0

colcurar Euter (6 Adams-Boshforth)

para dar D p.
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rdIx
() (k=1)
xi = xg + AD(’&T)J' ;

s Madq

jo=1, 2,

resolver Las ecuaciones de homotooia
e x, flja rare X4 J=1,2,...,k"1,
k+1, . ..,n+1. Por 2L métodn de --—
Neston gara corregle o mintmizar La

truncaciédn dol error on el noco do

A Lrkegroctén,

NURNCS _[Cém—’l)h—gm-’l)]

cerradc

renresa La curva

alL- paso 4

olto

TABLA B

Resumen del método de Conkinuacién y Homotopia.

148



Lo diferenclocidn de Los ecuaciones b.161 y 1,162 por o reglo ce La
cadena {(notesé que Xqy X U t, todas dependen de p) db :

20,08 gx2 L qgadE . g
o 5 = b.163
2 Ox, . 0%
=</3 A 2 de
2033, /3 g + Wiy R v 3a7GE = 0 b.154

Lo formo multidimensionol del Leorema de PLcégom: se oplico, dando :

ax? & dxl + 05" « ap?

ox, %1 o, ¥ 2
(d; )"{\ Upg )*( 5= \‘ 1 b.165

Entonces, aohora se pueden resolver 3 ecuoclones diferenclables sumulba=-
neds ordinartas, Lo cual constituys un problemo de valor Lniclol, donde Los -
condiclones iniclales son :

xqrxg, XQ“XS' E=0 a p=20

SU un madtudo esz‘\.tho , tolL como el Euler o wno extensidn del multipaso
de orden superior el Adens - Boshforth, es usodo pora Lntegror Los ecuotiones
b.163, b.164 y b.165 que son manipulodos por simple reduccibn, como sigua
Para gbkener Los ex~resiones expL'\_thcs para Las 3 dzrivadas con respecto o Lo

Longltug deb orco . En forma de matrlz, Las ecuoclones 0,163 y b.164 pueden

escriblrse Como @

r ox
1 de
2, 2%, 5 183 5%
. -
P o, . b.166
“la%g . 3 3.4741 O_;-
L_ -
5 Moz, -1
dp 2%y 2:2 1383 e
.- e 6.167
dx. ep
2
2 2,22/ ,
) /3%773 gt 3.4711
L
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Lo motriz Lnverga es el Jocobleno .SL éste es cosi simgulor (tlenme un -
determinonte cosi cero ) entonces dt/dp es casi cero ; por Lo que se estd cer
ca de un punto decisivo en Lo ruta , donde t puede camblor de direccidn ; es:e
punto se observa en La Flgura (28 ) . E£s muy Lmportonte que Sea copoz para -
seguir La ruto ol-recedor del punto de decisidn como se describe ensequida.
Pero primero se resuelve Lo ecuoclon b.166 paro obtener :

-2
l - 2 lsl
3,4711 (2x1) 183 /31’1 ot

dx
.,
Fralie = = £ =8 ot 6,167
o0 [(‘/ax);) (214)2/3x11/3 (2:2)] ) o ! 9
v~y
f_%.. ) LBZS('EX2’) 3.4711(?1;)—:‘ 96 B, Ot o168
dp = ~ =7 3] 9 ] -
L0607 (22,) = (2133273 (22,)] P

Sustituyendo Los ecuoctones b.167 y b.168 en Lo ecuocldn. b.165 se tiene:
)

. %4 :
_d_pt__ [L+ ehe;‘] 0,169

Los valores de B dependen sblo de volores de x al pUNto previo en Lo ru
ta y (dt/dp) = 0.000023B9 se coaicula facllmente de ta ecuvacidn 0.169.

EL slgno de to ecuacldn b.169 determina La direccidn Lniclol que se to
mo a Lo Lorgo de Lo ruta. Desafortunadamente, este valor de dt/dp es muy pe~-—
quefic 4 es una consecuencla del jacoblano casi-singular, Por Lo tonto los va—
tores de g, Y g, Son calculados muy grondes en valores absolutos. Sobre estas
condi.ciones, esto es mejor para selecclonar una voriable diferente de &, Esta
seteccldn es hacha por Kublcock con to ceduccidn de Geuss-Jorden con pivoteo—

sobre Lo motriz jacoblano oumentada, Lo cual es :
2::,1 212 183
=273 v A ”
2/3%, hxg 8.4741

Lo columna que no suministro un pivote hoce lo varlaoble Lndependiente
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En este cose, X, {ontés que t) es seleccionodo como el principlo de Lo ruta y por

Lo tonto en Lugor de resolver Lo ecuocién ontertor, se resuelve un combio de esto:

—-1
dx,
S 2x, 183 2z,
dx2
- - —_— b.170
o 23 o
3 3%, 3.4714

[

EL nuevo Jocoblono estd Lejos de ser sLngular y por o tanto se obtiene :

f1 = ~0,93855 y Bt = =),0034653, antonces:

a
bl
N

I

= 3,72016 . £.171

o [1 &5% t]Ih'

ahora, tomondo el slano positivo de Lo ecuocidn b.169;

=1

ox, dx,

o = Bl o @ (+0.93855)(0.72016) = -0.69435 £.172
d dxy

= Bt g5 - (-0.0034657) (0.72076) - ~0,0025268 b.473

SL se oplice el mékodo simple de integracldn expllcita de Euler, con un ta-
mofio de po~o pora Ap = 0.05

24
7 = 5§ + ap(gD° = 10 + (0.5)(-0.68435) = ©.65780 b.174
x, = © o 10 + (0.5) (7. 729 = 10.36458 5,175
dkao 4 = o838
E = £5)% = 0 + (0.5) {=0.0025268) = ~G.0012634 6.176

ahora, del error truncado en Lo Lntegrocidn nunérice, los valores de X, 9 L son

correnidos por el método de Mewton pora ecuoclones no=Lineales en Lo forma de ==
homotoola como Las ecuactones b.161 y b.162, Poro montener Lo variable Lidepen
diente seleccionoda X, 0 10.36458 y usando %, @ Q.65783 y & = =-0,0012634 como -
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los estimados inlcloles; unicarente se requleren 2 & 3 Lteroclonas de Newton, por
que solo se necesito opoyar pora Cerror La ruto de La hometopla, Cuondo se alarga
t = 1.0 donde Lo rofz deseada sa encuentre, entonces se pueden usor un nbmero su-—
flclente de Lterocilonmes de Hewston cora Logror La convergencia odecuada, Entonces
el procedimiento alterna entre un Euler o un paso de Lntegraclén de Adams, <como

Los que oredicen el camlno u unas pocas Lteractones de Newton como WS que corrl=

den. EL
muastra en la flgura

resultado es un punto sobre o cercano a Lo curva de hemotopla como se —

La eflclencin del métddo de Kubiceck pusde incremenkterse por
1.~ Usando.métodos de motrices dispersas con comporkamiento da Jacoblano.
2.~ Dando un algoritmo del tamofe ce paso de inkegracién como el discutide por

Wayburn y Seodsr (1984

Con el tiempo, se deserrolloran sistemas expertos pora determinar automati~
comente Lo nokuralezo de los ecuaciones o resoluverse y seleccionor el método mas
anroplada., EL progr‘dmo de Willioms (1982) TKISOLVER es un programa desarrollado

con este enfoque.
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APLICACICH :

En esta seccidn se comparan algunos de los metodos de convergencia comun=-
mente util lzados y que se presentaron en el capltule I!l, dichos metodos son:
Método de Vegstclng, Secante generalizada, Newton- Raphson Broyden, Broyden-Be

nnett, Broyden-Schubert,

Para la aplicacién y comparacidn de estos metodos se utiliza el problema
de tavett {1963), el cual consiste de un sistema de destllacién flash, com---
puesto por 4 (cuatro) flash isotérmicos; con 3 (tres) corrlentes de recircula
cién y 2 {dos) lineas de mezclado. En el sistema se manejan 16 (dleciseis)cog

ponentes en la alimentaci8n y sc mencionan a continuacidn :

COHPUESTO FLYJO (1bmol/ hr)
1) HitrSgeno (Hz) 358.2
2) Didxido de carbono (EOZ) 4,965.6
3) Aclido sulthfdrico (HZS) 339.4
4) Matano (CHQ) 2,995.5
5) Etano (CZHG) 2,395.5
6) Propano “3“8) 2,291.0
7} isobutano (I-C“HID) 604.0
8) n-Butano (n-chm) 1,559.0
9) lIsopentano -CSHIZJ 790.4
19) n-Pentano (n- CS ‘2) 1,12%8,9
11) n-Hexano (CGHW) . 1,764.4
12) n=-Heptano 7 16) 2,606.7
13) on-Octano (CGHIB) 1,854.5
14) n-Nonano (CQHZO) 1,669.0
15) n-Decano (CIOHZZJ 831.7
16) a-Undecano (CIIHZQ) 1,214.5

Para la solucidn del problema se utllizé el slmulador SGP/ZAR jue emplea
el enfoque modular secuenclal,
E! criterio de convergencia utilizado es el siguiente

153



El cual es fijado anticipadamente con una toleranclia méxima de 06.01. Con
la finalidad de comprobar la comparacidn tedrlca realizada en el CapTtulo 11!

se establece que el estimado inicial sea el mismo para todos los metodos.

Los diagramas de flujo de proceso y el diagrama de bloques para la simula

cién del proceso se presentan en las figuras (30 y 31 ) respectivamente.
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FIGURA 30
R DIAGRAMA DE FLUJO DE PROCESO

DEL PROBLEMA DE CAVETT {1963 ).

T ~100°F
P = 800 psia,

7= 120%
P = 270 psia,

p. Tal20%F
P = 49 psia.
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FiGURA 30
P DIAGRAMA DE FLUJO DE PROCESO

DEL PROBLEMA DE CAVETT (1963 ).

T = 100%F
P = 800 psia.

T = 120%F
P = 270 psia.

P, T 120°%
P = 439 psia.
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TABLA V

RESULTADOS : Los resultados obtenidos de la simulacidn del problema de Cavett, se presentan en la
siguiente tabla y se representan en la gr&fica ( L ).

L8T

ITERACION  HMETODO DE  SECANTE NEWTOH BROYDEN BROYDEN BROYDEN

WEGSTEING  GENERALIZADA  RAPHSGN BENNETT SCHUBERT
i 2,00 0.66 0.80 0.66 0.51 0.28
2 1.61 0.57 0.47 0.02 0.06 0.08
3 0.525 0.89 0.12 0.01 0.02 0.21
4 4,718 0.03 0.0l 0.01 0.025 0.0h
5 0.48 0.01 0.01 0.04 0.03
6 0.07 0.015 0.02 0.02
7 0.035 0.02 0.05 0.03
8 0.01 0.03 0.02
9 . 0,01 0.0
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ANALISIS DE RESULTADOS :

En base a los resultados obtenidos podemos observar con claridad que el
método que requiere de un menor ndmero de iteraciones para lograr la con--
vergencia es el Método de Broyden, ya que cumple el valor del error miximo
permitido (0.01) a partir de la 3% Iteracién. Esto puede deberse a la eli-
minacién de la obtencién de’la inversa del Jacobiano y en consecuencia de
la evaluacidn de derivadas parciales; ya que el Métode de Broyden tiene con
vergencia superlineal en comparacidn con los otros metedos que son de con=-
vergencia cuadritica, tal como el Newton-Raphson que generaimente en proble
mas no muy complejos tlene una convergencia r&pida; tal y como se aprecia -
en los resultados anteriores (logra la convergencia a partir de la cuarta -
lteractén) .

£1 método que no logra la convargancia hasta el Jinite de error maximo ,
es el Método de Wegsteing; esto es debido a que este método se utiliza para
variables que no tienen unc fuerte interacciSn entre las varlables,dado que
en el problema de Cavett 1as ecuaciones resultantes si presentan fuerte in-
teracclién, en este caso se presenta el problema de la divergencia.

Finalmente los metodos de mejora del Broyden requieren de un nimero mayor
de [teraclones; lo cual es debido al mayor ndmero de evaluaciones de funcio-
nes generadas por las matrlces que se manejan en estos metodos.
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CONCLUSIONES

En base al andlisis realizado en este trabajo; para los diferentes en-
foques de simulacién de procesos, se puede concluir que en procesos cuyos
circuitos de recirculacidn son independientes, el enfoque sccuencial modu
lar funciona satisfactoriamente, aplicando el método de convergencia mds
apropiado (por ejemplo el Broyden, Schubert, Newton, Wegsteing, etc..), -
como se vera mls adeloante, Pero para sistemas complejos con circultos de
recirculacisn anidados, asT como con reestructuraciones de disefo, la téc
nica Secuencial Modular presenta un pobre comportamiento en la convergen-
cia por lo que es preferible utilizar ¢! enfoque Modular simultanco, ya -
que este enfoque toma fas ventajas del Secuencial Modular, principalmente
de la Heuristlce para suponer estimados iniciales, ademds de que el siste
ma de ecuaciones generado sc resuelve globalmente y no por modulos Inde--
pendientes como en el enfoque Secuencial Modular, con lo que se evita te-
ner que resolver muchos sistemas de ecuaciones independientes.

Por lo que respecta a los metodos de aceleracidn de la convergenclaji -
es conveniente aclarar que para un problema especifico es necesario hacer
un andlisis para determinar cual es e! matodo mds conveniente, en base a
las caracteristicas de €ste y a la naturaleza del problema a resolver; -
de tal modo que se obtenga la selucidn con e! menor nidmero de Iteraciones
Sin embargo, los siguientes criterios ayudaran en la mejor eleccién del -
método de aceleracién de convergencia; por ejemplo, para e! método de Ne-
wton se tiene que una de las mayores ventajas, es que tiene una aplicabi-
lidad muy amplla, pues sus condiciones de convergencla cuadr&tica son me-
nos restrictivas que las de los metodos de convergencia lineal (Sustitu-
cidn sucesiva, Acotado de Wegsteing. etc¢.). Por lo que, para conclulir con
viene sefalar que cuando se cuenta con las expresiones analiticas de fas
ecuaciones y no resulta demasiado complicade ¢! calcular ¢! Jacobiane, «l
Método. de Newton resulta sin duda, la mejor eleccidn de todos los metodos
disponobles. Como pudo constatarse al realizar el ejemplo de aplicacién -
con el problema de Cavetr; en éste el segundo método que logrd la conver-
gencia en menos iteraciones fue el Método de Newton.

Sin embargo es necesarlo tambien sefalar algunas desventajas del Méto-
do de Newton; una de ellas es que sl el Jacobiano es singular en un punto
de lteracidn dado, el método diverge; pero ese caso e¢s poco frecuente en
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la prictlica. Otra desventaja que hay, es que hay que fnvertir la mat:i.

de) Jacoblano en cada iteracidn, lo cual puede requerir de un tiempo de -
computacién relativamente grande. Sin embargo la mayor desventaja del mé-
todo es que requiere la evaluacidn del Jacobiano; ya que en la prictica -
muchas veces no se cuenta con las expresiones andliticas o bien puede re-
sultar tedioso el calcularlas., Para evitar tener gue calcular e} Jacobia~
no se analizarén los metodos llamados ''Quasi-Newton', como el Broyden-

Householder; Broyden-Bennett; Schubert; etc. que en principio, por sus -
condiciones de convergencia superlineal, se podria pensar que son menos ¢
ficientes que el Newton, lo cual es falso, ya que ) Método de Broyden al
no requerir de la evaluacidén del Jacobiano en cada iteracidn, como el New
ton, permite lograr la convergencia en un menor ndmero de fteraciones. (9

mo se observa claramente en la tabla(

} de donde se deduce que el HE
todo de Broyden es el mds rdpido de los metodos analizados. Asimismo, el

Método de Schubert permite que los requerimientos de almaccnamicnto sean

reducidos y el trabsjo para mejorar la aproximacidn al Jacobiano, esta en
funcidn de la dispersidad del problema y de aqui gue, para cada iteracién
se resuelve un problema lincal disperso. Fambien es importante destacar =
que otros metodos (que no fue posible anatizarlos en el presente trabajo)
tales como la Mejora de Soliman y la Relacidn entre los metodos Quasi--

Newton y el Método de los valores propios dominantes; que al igual que -

les anteriores son de convergencia superiineal y por lo tanto tambien --

presentan desventajas; de las cuales se puede decir que la principal es ;
que se requiere de un mayor ndmero de evaluaciones de funciones. Finalmen
te, es necesario puntualizar que existen algunzis metodos que, en teorfa ,
son mejores que los anteriores, tales como el Hibrido de Powell, con wuna
region expandida de 13 convergencia; el Algoritmo Conles y el Hétodo de -
tontinuacisn y Homotopia que son globalmente convergentes para cualquier

estimedo inicial,

En cuanto al andiisis de los simuladores recalizado en este trabajo pa-
ra nivel académico e industrial, se puede concluir que el mejor simulador
de procesos actualmente es el ASPEN ya que presenta muchas ventajas poten-
clales ton respecto a los demds simuladores analizadsrs on cste trabejo; =
por ejempio, la mayorfa de los simuladores tiene un miximo de compuestos =~
a manejar { Flowtran {35), Design 2000 (35), Process (50}); limitacién que
no tiene el ASPEN; ya que el puede manejar un ndmero ilimitado de compues-

tos,
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Finalmente para ia solucidn de grandes conjuntos de ccuaciones !inea-
les, que resultan de los diagramas de simulacidn de procesos y que se re-
suelven mediante la aplicacidn de matrices, se cuenta con tecnicas que --
tratan de reducir el tiempo de cidlculo y el espacio de almacenamiento; ~=-
dentro de estas tecnicas, se encontrd que las que manejan la estructura =
especifica de los problemas en forma Gptima y reducen potencialmente el -
espacio requerido para almacenamiento, son las !lamadas CBS y RANKI. Ac~-
tuaimente se estan haciendo mejoras a algunas de estas tecnicas, pero es-

to queda fuera del! alcance de este trabajo.
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I NTRODUCC I ON.

La necesidad de resolver grandes conjuntos de ecuaciones lineales disper
sas, surge en muchos campos del comportamiento de !as ciencias aplicadas.

los efectos combimados del ripido ineremento, en la capacidad desarrolla
da en el &rea de las computadoras y el desarrollo de las técnicas de ma=
trices dispersas, han proporcionado la capacidad para poder resolver dis
tintos tipos de problemas en estos campos, cuya solucién anteriormente

resultaba inimaginable. En Ingenierfa Quimlica !a necesidad de resolver
grandes conjuntos de ecuaciones, surge como resultado de tratar de encon
trar la solucifn de ecuaciones diferenciales y la de ecuaciones no-linea

tes, &sto ocurre principalmente en problemas de simulacidn de procesos.

La técnica de matrices dispersas proveen la capacidad de hacer de las

técnicas de solucidn de problemas, una técnica de diferencias finitas.

Los métodos de matrices dispersas para la soluciGn de sistemas de ecuacio
nes, surgen de ecuaciones diferenciales, si se explora la estructura y/o
tas propiedades numéricas del sistema. Con estas técnicas se logra una
reduccién en el tiempo de cbmputo, comparado con e. requerido en el empleo
de las té€cnicas de matrices totales; ademds la red en el tiempo de cdmputo
es generalmente coincidente con la red en el almacenamiento {pocos elemen-

tos sobre los que se opera.).

En este capitulo se definen algunos métodos y se hace mencidn de sus ven-

tajas y desventajas.
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MATRICES

La teoria de la matriz dispersa es un cuerpo del corocimiento que permi-
te resolver una gran variedad de problemas, las técnicas para su solucidn son
métodos simples que exploran la estructura cero/na-cero de grandes conjuntos

de ecuaciones lineales. La filosofia b3sica de la teorfa de las matrices dis-
persas tienc dos formas :
1) Almacenar sSlo datos diferentes de cero, esto es reducir los reque-=~

rimientos de memoria.

2

~

Ejecutar operaclones s6lo sobre operandos diferentes de cero, lo ~--

cual significa un ahorro en el tlempo de cialcula.

AdemSs la reduccidn en el tiempo de cilculo generalmente coincide con la
reduccidn en el almacenamiento, algunas técnicas reducen uno a expensas del -

otro.

La dispersidad de una matriz esta definida en términos de densidad, la -
relacfdn cero/no-cero dentro de ia matriz total, quiza un método mds relevan-
te esta en té&rmipnos del nimeroc de no-ceros promedio por ecuacidn.

En general las ccuaciones qu‘e resyltan por la aplicacibn de diferencias
finltas o elementos finltos, para diseio de procesos y problemas de simula~
cion tiene relativamente un ndmero fljo de no-ceros por ecuacion, no importa
cuan grande sea el sistema.

En otras palabras el nimero de no ceros es una funcién lineal de N (el
nimero de ecuaciones) y no de N2 ( el nimero de entradas }, para cada siste
ma teniendo de 1T a 30 ecuaciones, en promedio de 3 a 15 es conin.

La técnica de una matriz dispersa es la explotacién de tres simples ca-

racteristicas aritméticas:

i) a+0=a
it} a=0=0
iit) a-1=a
La caracteristica iii) es usada en menor grado que i) 'y ii}, En este ~=
ecapitulo se hace menclén de algunos de los metodos mds significativos para

contar con herramientas gue nos permitan de alguna forma el ‘poder resol«-
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ver en general grandes sistemas de ecuaciones lineales.
1.1 ESTRUCTURA DE MATRICES

£s razonable asumir que las ecuaciones para cada médule unidad serdn
generadas simultaneamentejesto es las ecuaciones y variables para un mo-
dulo en particular serdn adyacentes mutuamente.De esto se puede obtener
12 estructura de la matriz (la matriz de ocurrencia) para tener agrupados
o en blogues los elementos no-cero.Tambien ya que cada médulo unidad esta
conectada solo en algunas otras (usualmente entre 1 y 4) se puede esperar
que la matriz sea muy dispersa,con pequefios grupos relativamente densos -

de elementos no-cercs.
Como un ejemplo considerar el siguiente diagrama de fiujo:

Fig. 19iDiagrama de flujo simpie

en el cual hay cinco unidades mddulo,cada uno conectado al siguiente excep
to para una derivacion hacia adelante y una corriente de recirculacidn,

Para propositos demostrativos,si las ecuaciones son generadas unidad -
por unidad y tas variables de las corrientes son ordenadas tal como ellas
ocurren en las corrientes de salida(las variables de la corriente 5 seran
numeradas siguiendo a las variables de ia corriente 8 y no a las variables
de la corriente 4),1a matriz resultante es la siguiente:

1 2 3 4 6 7 8B 5
1 X X X
Y oY
2 X x X
3 x X X
4 X X
) X X
X %
M-1
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Las X's representan blogques de no-ceros de ecuvaciones y variables.tos nd
meros horizontales son numeros de corrientes y los verticales son nimeros de
unidades. Las unidades pueden consistir de un conjunto de ecuaclones para cada
corrjente de salida, Por eso las unidades | y 5 tienen cada una dos conjuntos
resolverla asf, -
problema de disefio
subslstema resul-

de ecuaclones, la matriz no es aln cuadrada y no es postble
si se consldera el problema de simulaci8n { como opuesto al

} por especificacidn de las variables de la corriente 1, el

ta :
12 3 4 6 7 8 5
S X
17X X X
2 X X
3 X x X L-2
4 X X X
5 X X
X X X

Ahora definiendo las corrientes de salida de una unidad particular como
"perteneciendo’' a esa unidad- conseguiremos que surga el cuadrado entre las e
cuaciones de unidades y blogues de variables. Ordenadas en esta forma las X's
bajo los bloques de la diagonal cuadrada representan InformaciGn de alimenta-
ci8n adelante {anterion) y las X's sobre los bloques de la diagenal represen—-

tan informaci8n de recirculacidn,
La estructura de los bloques es independiente sobre que tipo de unidad -

de operacidn esta representada.
A continuatidn se consideran 6 (sels) diferentes tlpos de unidades,en es

ta se conslderan como variables de corrientes ; flujo molar de cada componen-
: fracciones

te, entalpia y presién, se pueden uti)lzar otras variables como :
mol, y flujo total en vez del flujo molar, temperatura en vez de entalpia.
mm m H P mmn H P mmmH P

X X X

X x X
X X X
X X X
X X X

~p

7

FLg. 20 Estructura de un mezclador

AN
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mmm P Hmomomm P H®MMn P HPT

X

m
X

X X
X X X
X X X
X X X
X X
X X
X X X X X X X X
X X X X X X X X
X X X X X X X X
X X X X X
X X X X

Fig. 21 Estructuro de una unidad de flash.

mm P 4 mmmn P HmmmP H S
X X

X X X
x X X
X X X X

X X

X X

X X x
X X X

X X X

X X X

Fig. 22 Estructura de un seoorador.

maa P HmmmP H Q
X
X X
X X

X X
X X X

Flg, 23 Estryctura d2 un comblador de calor.
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mm.m P Hmmm®P H mm>mP H mma P H P T

1 X X X X
2 X X X X
3 X X X X
4 X X X X
S x X
<) X X X
7 X X X X
8 X X X X
Q X X X X
10 X X X X X X
41 X X X X X
Flg. 24 Estructuro de una coscado Ldeal,

mmm®P HmmmPHmmammn P HmOmmm P HPT
1 X X X X
2 X X X X l
3 X X X X
4 X X X X
5 X X X
[} X X X
7 X X X X X X X X
a X X X X X X X X
Q X X X X X X X X
10 X X X X X X
e X X X X X X X X

Flg. 25 Estructuro de una cascada no ideal.
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Cada una de estas unidades conticne de 2 a 8 bloques no-cero. El tamadio
de los bloque_s son generalmente de tamaio’ 2 + ndmero de componentes, 2 + nc;
ne relacién de flujo molar, mipresidén, p; vy entalpia H,

La excepciSn ocurre en las unidades que continen variables internas, Por
ejemplo en un cambiador de calor,la carga total es una variable interna, el
cambiador de calor entonces contyenedos bloques; uno con nc + 2 y otro con -

nc + 3 variables.

En la figura 2b se muestran algunas estructuras de matrices dispersas -
que ge obtienan con métodos directos, principalmente basados sobre la elimi-

nacidn Gaussiana.
Por elementos :

N BN

a) TOF b} BANDA
(trid Fagonal)

/

O

c) LIF ' d) uTF
{triangular Inferior) ) (trlangutar.super_ipr)

FiG. 26

ESTRUCTURAS DE MATRICES DISPERSAS
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1]
| O
fia f s Yo

g
o J vn } o
L |
@) BTDF F) BLTF g) BBLTF
(bloque triangular) (bloque triangular (bloque triangular

inferior) inferior bordeada)
FIGURA 27), Algunas estructuras organizadas de matrices dispersas.

TECNICAS DE ALMACENAMIENTO

Existen muchas tecnicas de almacenamiento disponibles ; algunos exploran
la dispersidad general mientras exploran es‘pecificamente la estructura de los
no-ceros exhibidos por el conjunto de ecuaciones.

Las ecuacianes que resultan de los problemas de simulacidn de procesos -
se prestan mejor a las técnicas de almacenamiento de matrices dispersas.

Aunque la estructura-general de tales ecuaciores es muy simflar de proble
ma a problema, esto no es predecible para obtener algdn beneficlo,

Dos técnicas usadas extensamente para almacenar tales sistemas son :

Un esquema utiliza una lista de estructura eslabonada. Este método reguig
re aimacenar dos vectores : una vila indice, RLI {I), de londitud N y un vec-
tor LINK (L), de tongitud 3 W, donde Tes el ndmero de no-ceros.

Dando el ndmero de flla I, &l indice de Jocalizacidn, regresa al sitio en
LINK, del primer no-cero en la fila, Cada no-cero en LINK requiere tres sitios
de almacenamiento ; son ndmero de columna, su valor y el sitio en LINK del si
guiente valor no~cero en esa fila o un "0 sl es e) elemento dltimo en la fi~

la. Considerando la siguiente matrfz :

-1 0 2 12345678210 111213 1415
-3 1 0 RLI 1 713
0o -4 0 LINK 171 4 3 2 0 1 =310 2 4 [o} 2 -4 [o]

M~3 Liskta de La estructuro estobonoga paro almacenanmtento,
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Este esquema es particularmente usado si durante los cilculos un cero -

se huce no-cero, Por cjemplo después del prlﬁér paso de el iminacién Gau--

ssfana el elemento Eiz se convierte en (-6) . El nuevo valor de EAZJ es al-
macenado al final de la lista y estabonado al final de fa fila2 LIng{i2) es

fijado a 16,
123 456 7 89 10 1 12 43 14 15 16 17 18
T-T 94 3 T O T-J40 T T T 2 F T T E O
M~4

Oe esta manera creando nuevamente no-ceros pueden ser eslabonados en -

alglin orden conveniente a esa fila y almacenado al final de la iista.

Gtra aproximaci8n fnvolucra (n+1) + 2T sitios de almacenamienta, Este
esquema es usualmente lmplementado en tres vectores, una fila de indices de
locallzacidn, RLE (1)}, de Jovgltud N + 1 ; una columna indice Ct (L). de ==
longitud T ; y un vector de elementos A (L}, de longitud T. Simiiarmente
a la apraoximacidn anterior dando el ndmero de fila I, RLI (i) regresa a la
colocaciSn en Cl y A del primer elemento no-cero en la flla. Existe una co-
rrespondencia uno a uno entre Cl y A en la que Ci contiene e! ndmero de'la
columna no-cero A(L) ya que las fllas son almacenadas, consecutivamente la
localfzacisn del Gltimo no-cero en la fila | es uno menos que la local iza-~

ci8n del primer no-ceroc de la siguiente fila, RLI(} +1) - 1 . Este método -

se demuestra «wn el ejemplo anterior.
A

i 2 3 4 s
RLI T 3 5 &
[l 1 3°"1 2 2
A “1 2 -3 1 =4
M-5

* Un ejemplo de una tdcnica de almacenamiento 2T
.

La estructura presentada por Gusti¥son (1973) en forma de fila de una
matriz A esta dada por tres arreglos unidimenaionales. Dos arrﬁglns enlis--
tan los Indices de columna (JA) y los valores numéricos (A) de las entradas
NA de los elementos diferentes de cero ya que integran la matriz. El orden
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de estos elementos es en forma de fila similar a2 los mecionados anteriormen-
te, el tercer arreglo es un conjunto de filas {dirigidas) indices (!{A) donde
el I8simo elemento de la JA es el indice en ambos JA y A del primer elemento

no-cero de la idsima fila de A, por cjemplo :

7 © =3 90 =1 0

2 8 0 o o ©

o o 1 ) o o0

-3 0 o 5 o o

0 - o 0 4a o0

o o0 o -2 o 6
[Ty

Una representacién en forma de una fila dispersa de “A" estd dada por

A 1 4 6 7 9 11 3
4 ¢ o4 4 ¥ v
JA 3 5 1 2 4 3 4 4 2 5 6 4 M7

A -3 -~ 7 8 2 1 =3 5 =1 a4 6 =2

La cuarta fila de A inicia en la posicin IA(4)= 7 y termina en la posi
cién 1A (4 + 1) -1 = 8 det arreglo JA y A .AsT la cuarta fila de A ,tiane
dos no~ceras en las posiciones (4,1) y {4,4) cuyos vaiores son (-3} y (5) -~
respectivamente, Notes& que las columnas indices en JA estan desordenadas ~-
dentro de una fila dada. Una representacidn dispersa en forma de fila de "“A'
es ordenada si para cada fila I] & £ r se tiene que lé], sjz<... jrsS -
para las e¢olumnas indice JV de los no~ceros o de la fila i, por ejemplo la
matriz A no esta ordenada porgue las columnas Indice en las filas 1,2 y & no
estan en orden ascendente.

Una representacidn en forma de fila dispersa es muy pobre cuando uno de-
sea informacidn de una columna especifica.

Gustavson representa dos algoritmos que usan esta estructura de datos -
el primer algoritmo calcula P/\Q-I, donde P y Q son matrices de permutacidn y
A es dispersa .E! segundo algoritmo calcula e! producto € de las matrices ~-
dispersas A y B , estos algoritmos son c‘)‘ptimos_ en tiempo de ejecucidn y alma
cenamiento. )

E1 algoriimo para calcular PAQ-], es obtenldo por aplicacién de una rut)
na llamada HALFPERM,E&ste es un algoritmo de una matriz transpuesta dispersa
que ha sido modificada para calcular (PA)t a partir de At, para mayores deta
1les ver Gustavson (1973,1978).

Un algoritmo transpuesto :

Una representacisn en fila de A es igual a una representacidn en columna
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AY 12 matriz (PA)t serfa representada por AT, JAT y AT, el costo de encon-
trar una representaci&n en forma de columna, es econdmico cuando se utiliza

el vector de permutacibén P, tambien IAT, JAT y AT serdn una representacién -
ordenada en forma de fila dispersa de (PA)E, esta caracteristica (lumina el

estilo natural del algor {tmo transpuesto por ejemplo: Fljando P=1 y aplican-
do el algor{tmo a la matriz anterior {M6) tenemos el arreglo

{AT 1 4 ] 8 10 12 13

T { {

JAT 1 2 4 2 5 1 3 4 &6 d 5

o

AT 7 2 -3 8 -1 -3 1 5 -2 -1 4 &
M-8
SUSTEMAS LINEALES COMPUESTOS

Considerando la forma estandar para representar alglin conjunte de ecua--
ciones lineales :
A x=b
donde A es una matriz de coeficientes(n x n) y (x} y (b} son vectores colum~
na de longitud {n). Correspondientemente la solucién ''x'' esta representada -
por :
-1 :
x=A b tl
ta forma explifcita de la Inversa de A, A_‘ para matrices completas es -
generalmente calculada usando elimlnacidn Gaussiana o Gauss Jordan, sobre la
matriz aumentada EA,(I):] para reducir esto a || A-‘ .
Sin embargo normalmente es calculada explfcitamente s6lo cuando solucia
nes repetidas para varios vegtores(b) son deseados y cuando A es sufliciente-
mente pequeda, Si aste no es el caso , la eliminacidn Geussiana & algun méto

do tal como el de Crout, es normalmente empleado.

La fase de la eliminaciSn Gaussiana resulta en @

Ux=b
donde U es triangular superior de o x'n, la solucién es entonces calculada -

por sustitucidn inversa.
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Para grandes sistemas se requiere generalmente plvoteo para mantener
la estabilidad numérica através de los cilculos. El pivoteo total Involu--
cra la seleccidn del mayor elemento en la matriz activa o resultante como .
pivote. Los algoritmos de matrices pueden enplear pivoteo parclal, que cén
siste como el elemento pivote al elemento en la fila pivote (o columna) --
con el mayor valor absoluto.

En la implementacidn de todas las técnicas de matrices totales se re-
quieren (NZ) localidades de almacenamiento y en adicidn 2N localidades para
las matrices P y Q de permutacidn si se emplea el pivoteo total. Los 2N si-
tios se reducen a N en la aplicacién del pivoteo parcial. S7 se emplea eli-
minacién Gaussiana, los requerimientos de cilculo son'del orden de (Ns)/3

cdleulos (multiplicaciones y divisiones para grandes sistemas).

MULTIPLICACION DE MATRICES

UN ALGORITMO PARA MULTIPLICACION DE MATRICES DILSPERSAS

Construccidn de algln algoritmo con tiemps de corrida proporcional al
nidmero de muitiplicaciones. Asumiendo que A y B son matrices P X Qy Q X R,
dandolas en forma de fita, la tabla Vv indica estos arregios, la expre-
sidn dentro del paréntesis de los arreglos es el tamaho de arreglo, por e-
jemplo :

A usa 2NA + P 4+ 1, celdas de memoria para su descripcidn donde NA es el -
nimero de eiementos # O en A, La matriz resultante C= AB esta descrita por
1C {P+1}, JC (NC) y € (NC). El objetivo es determinar “C'* en O(M) operacio-
nes donde M, O& M& PQR., es el ndmero no trivial de multiplicaciones para --

formar 'C'Y,

Nombre de la Nombre del arreglo Nombre del arreglo HNombre del
matriz Tila indicadora columna fndice arreglo va-
' lor numérico
A 1A (0+1) JA (NA) A (NA)
B 1B {a+1) 1B (NB) 8 {NB)

Tabla v . Matrices A y B en formate de forma, de fila dispersa.
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b, .

°Li < 0 1
Q G 0

4 o] 1

Tabla VI . Cuatro tipos de multipticacién,

Por la definicidn de multiplicacién de matrices tenemos,

q
cC..
i i i A-1
ij =°E= ai\‘b\’j para tgigp Y t€jgr

v
cuatro clases de particidn de multiplicaciones dependiendo de los valores de

Existen (pqr) posibles muttiplicaciones, la general es a. b Tk exlsten =

tos operandos, estas cuatro clases se muestran en la tabla NI, Si A y B son
dispersas muchos de los operandos estaran bajo la clase 0,0 , las siguientes
clases m&8s populares son las de (0,1} y (1,0), ta dltima clase {¥1.1) es la -
que tiene mayor Interés. Un algoritmo previo de HC MNamec (1971) para multi--
plicacion de matrices dispersas fue basado sobre las ecuaciones A-1 , ya
que B ser3d almacenada en forma de fila, un algorftmo transpuesto sera utili=-
zada al inicio para tener una representacidn de columna.El costo principal =
de Mc Nnames (1971) esta en la unidn de la la fila (i) de A con ta fila (j)
de Bt, estas operaciones bajo las clases 0,1 y 1,0 tabla W1, puede ser -
de un orden de magnitud mayor que las operaciones en la clase (1,1) ,1a ---

ecuacidn (A.1) puede ser escrita como

c, =Z»a b para 1&£14&p ALz

Esta ecuacidn s6lo esta referida a las filas, es decir que tas filas -
ith de C son una combinaci6n lineal de estas ¥ Filas de B para la cual al.vliO
Adem3s si A y B son almacenadas en formato de forma de fila, entonces solo
los elementos de la clase (1,1) ocurren en la ecuacidn A.2

€1 algoritmo propuesto por Gustavson se basa en la ecuacifn A.2y tiene

la propiedad de que la cantidad de operaciones puede ser proporcional a M.
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UNA FORMA CANONICA PARA MULTIPLICACION DE MATRICES DISPERSAS 3

En esta forma canbnica se demucstra 1a naturaleza de las operaciones

“tipa~cero® gue requicre la mulviplicaciln de matrices dispersas orienta--
das en fila,

Suponiendo que A tiene p3$ p filas vacias y 93§ 9 columnas -
vacias y que B tiene r3S r columnas vacias y ;4 1 fitas vacias que no
pertenecen a las columnas asocladas a q, de A, dejando que g; sean las co-
lumnas restantes dé A que serfn tamblen las filas restantes de 8, 5,c.,' -—
9= q]+qz+q3 , haciendo Py la fila de A que son cero evaluadas en las coluw
nas q, y similarmente dejando r, que sean las columnas de B que son cero -
evaluadas en las filas asociadas con q,P,Q y % serdn las matrices de permy
tacidn que respectivamente ordenen Jas filas de A en tres grupes : Pys Py
Y Py las columnas de A y las filas de B en tres grupos Spe9p Y 430 Y las
columnas de B en tres grupos T2 ¥ Ty Haciendo A=PAQ' ,8= QBRY y
. a esta forma se le 1lama Ta forma candnica para multiplica~
{(fig.H.9 J.Los blogues Xy akgaXg ¥ =

C=PLRE
cibn de matrices dispessas A, B y G
Xt de las matrices * no son de cuidado " sus argumentos acompaniantes ducan
te la muitipticacidn de matrices son siempre matrices cerp y ello produce
matrices cera como producto.

La matriz l\(pl x ql) y la matriz B(q‘ x r]) son matrices dispersas
con la propiedad de que cada fila y columna no esta vacfa, Su producto es
con la misma propiedad se cancelaran si se dis

una matriz dispersa p, x r1
con

gregan accidentalmente. Note tambien que alguno de los P Q¥ Iy
i= 1,2,3, pueden ser igual a cero.

Usando la fig. H.9 v la ecvacién A,2 se pueden encontrar las opera--
cignes del algorTime de matrices dispersas. Primero se hacen pruebas a p3'
para descubrir que filas A3 de A estan vaclas, se cxamina gada elemento --
diferente de cero, de los bloques de matrices Xy ¥ %y hasta el total de --
Para cada no cero tal (x‘ } se encuentra }2 columna -

elementos Xy o+ Ny,
Qys O existen multiplicaciones por-

indice (j) perteneclente 2} coijunto
que alguna ‘FHa a, de 8 es una fila cero,

Finalmente si p # 0, q,# Gy L 0 esta implica que A=Q y a‘go,eﬂ
tonces se examinan todos las NA, no ceros de A con multiplicaciones ao ~=
existentes en realidad Nt = 0 , en este caso, cuande ambos I\1 y Bl' son ma
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trices no-cero, cada elemento a, de A produce al menos una multiplica~-
cién ya que cada fila (j) de B es ¥ 03 es decir, la caracterflstica de que
A tiene no-ceros junto con B, que multiplicando A x B es 0O(M).

Una rutina de multiplicacién de matrices de columna orientada

C.j = E ay by j para 1&j4&r A3
bﬁeo
En términos de 1a fig. 3 y la ec. 3 nosotros tenemos una situacidn a-
n3loga observando las operaciones sobrantes. Hay 3 + r;x3+ ey operacio--

nes sobrantes,
En adicién si AI= 0 y B £ 0, entonces se examinan todas NB, elemen-

tos de B con multiplicaciones no resul tantes

A 9 N 1 "™ 3 Tz
PlA, X, O B, 0 ©0la PjAB 0 O
p,Jo %, olx]o o olg -plo o ¢
o o o X, X, 0]a, P3l'0 ]

A H-Q Hatrit;és A N B Y T .C‘

FORMA DE BLOQUE TRIANGULAR [NFERIOR DE UNA MATRIZ

El problema de ecncontrar la forma de blogue triangular inferlor de

una matriz dispersa. El problema consiste en arreglar una matriz M, asi =
que la forma de particién es triangular inferior,

En el diagrama siguiente se muestra un ejemplo donde la particidn se

hace en tres blogues

fa o o] [x o
x B o||v]| -
vz cf Lz ks

=10

Suponiendo que se requiere resolver MusV donde Mes n x ny n=n 0+

n3. Si A.! representa la forma de bloque triangular inferior de M entonces

se puade considerar resolver el sistema simple:
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b
®
a
b

By = f =Xx
cz = ¥ =V x -2y

Uno puede encontrar la forma de blague triangulac inferior en dos -=
fases = .
El primer paso es encontrar una asignacidn para la matriz dispersa.
Una vez que la asignaci8n ha cifdo encontrada, la matriz puede ser conside-
rada - una matriz de grifica directa.

El segunde proceso es encontrar los componentes firmes de la grifica
directa asociada. Los componentes firmes y sus conexiones son isomorficos

a la forma de bloque triangular inferior, como cjemplo considere la siguien
@ X e

fe | ¥ S ® w1
e

te matriz de 6 x 6 :

Los clementos encerrados en circulos constituyen una asignacidn,ésta
puede ser descrita por |a permutacién Q= 152364 que define un arreglo de ~
las filas de A, as{ que la diagonal no tiene ceros. Note que si una asigna
cidn no existe para A entonces A es singular, ya gue todos los productos -

nlde la expansion del determinante de A son cero y esto es det A = O

Haclendo B = QA % ® e
X X
X
B = « © 112
X “
Y X

_El algoritme de componentes Firmes de Tarjan (1972) es 0{n,N) donde -
N'es el ndimero de no-ceros de A y (n) es el orden de A y A es alguna mae-
triz dispersa con asignacién ( se ha notado que la forma de .blogue trian==-
gular inferior es independiente de. la asignacidn usada para generar la gr§
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filca directa asoclada ( ver Duff (1977), George y Gustavson (198G)). La ==
gr&fica asociada con A tiene (n) nodos y N flechas, hay una flecha del ng
do (i) al nodo (j) si y solo si a;. de Aes ¥ 0 . Un componente firme de -
una grifica es un conjunto miximo de nodos ,tales que para cada dos nodas
i,J] en el conjunto haya una ruta en la gr&fica de i @ j yde ja i .

Para la matriz esto es equivalente a encontrar una permutacidn P tal

que PAPT  sea en forma de blogue triangular inferior. El algorftmo de Tar

jan aplicado a B produce la permutacidn P = 325146. Ahora M = repT es
la siguiente matriz : rx
X
M= x X M-13
X ¥ X
X X | X

x| %]

De este modo la matriz A tiene <uatro blogues diagonaies de tamafio -
W3y i,

Existen muchos algorfimos para encontrar una asignacidn,e! mejor se--
glin la complejidad es el algoritmo 0 (n]/z , M) de Hopcroft y Karp(1973) -
que encuentra una mdxima comblnacidn sobre una grdafica bipartita,

Gustavson (1976) tiene un gran algoritmo de asignacida )lamado "Asig=~
nacifn de fila' (ASSIGN ROW) , este algoritmo y el de Tarjan son cjemplos
del DFS & mds comunmente trayectoria inversa. Este procedimiento es un ~
método particutar para la exploracién de flechas y esta basado sobre la --
siguiente regla de eleccibn ¢ cuando seleccionamos una flecha a recorrer,
siempre eligiendo una arista procediendo del vértice m3s recientemeate al-
canzado que tiene vertices fijos no explorados, el conjunto de vertices an
tiguos con posibles vertices no explorados, puede ser almacenado sobre una
fila., AsT cl DFS es muy f&cil de programar,

El algorTtmo ASSIGN ROW llama dos subrutinas ; CHEAP ASSIGN y DFS.

Cinco caracteristicas del algoritmo son !istadas ( Gustavson (1976))

1) E! uso de DFS para extender la longitud por uno.

2) E} uso de CHEAP ASSIGN.

3} E} uso del arreglo indicador de fila auxiliar para limjtar el -~
costo total de todas las ejecuciones de CHEAP ASSIGN a muchas --

comparaciones NT,
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4) El uso de le columna de arreglo s es utilizada para reducir ==
sustancialmente el costo de DFS,
5} El uso del arreglo Boleano fila daga para un circulto corto a-=-

bortivo probado en la DFS.

Gtro algoritmo de rastreo inverso es el algorftmo BLIF para ia forma
de blogue triangular inferior, este es una mejora del algorTtmo STCO. Gus-
tavson (1976), e! algorftmo MC13D (DUFF y REID (1978)) y Strong Connect, -
Tarjan (1972)),

El algoritmo BLTF y el MC13D estan estrechamente relacionadoas, ya que
ambos son una mejora de STRONG CONNECT. Sin embargo el algorTtmo BLTF es =
superior @ MC13D en los siguientes términos:

1) Ejecucién rdpida.

2) Utiliza . menor requerimiento de almacenamiento,

3) Calecula exactamente las mismas salldas como STRONG CONNECT.

4} De este modo la translacién hacia el lenguaje FORTRAN esta comple
tamente estructurada,

El Toop interier es mas eficlente.

v

El algoritmo STCO de Gustavson {1976) es tambien una trastacidn es--

tructural de! algorftmo de Tarjan. .
Mas adelante se describen algunos métodos desarrollados por Wocd { 1979)

en la tabla (VII) se muestran algunos mdtodos directos para matrices dis--~

persas.
EL CASO SIMETRICO

En este punto el objetivo es almacenar solamente la matriz triangular
superior y hacer la mitad de las operaciones requeridas por el caso gene-
tomar- la ventaja de la simetria tanto en almacenaje como en opera
(A= LU= ot by ) , advirtiendose que las colum

rai, el
ciones estimadas ya que
nas de acceso a los datos de filas orientadas seran necesarios.

Para matrices generales se Inicializa X = ]th fila de sobre y a lo --

largo de la diagonal, la operacién general es :

X=X ~ 1 (Fila V de U}lju# © A-5
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METODOS DIRECTOS PARA MATRICES DISPERSAS

CoDIGo
1.~ TrRGB
2.~ SLMATH

3.~ MAZ28a Y MAZ0AD
4,- nsPIV

5,~ vI2M- SSLEST ES SU
ANTERIOR

6.~ CLARK

7.~ SPARZPAS

TABLA
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METODOS DIRECTOS PARA MATRICES DISPERSAS

CoDIGO
1,- TReB
2.~ SUMATH

3.~ MA28a ¥ MAZBAD
4,- nNsPIv

5.~ vI2M~ SSLEST ES SU
ANTERIOR

TABLA
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Ya que (fila9 de U)= (col'Vde L)f donde  Fo=0"t,u y
U ,W: LA se puede remplazar A.5 con
XowmoX-=-<U, (Fila de O de LE)yi# 0 A6
Localizando un arreglo dimensional IY{ILT),JU(JLT) y UN(LTN), que -
toma las filas indices,columnas fndices y valores numéricos de U(LY) -
los arreglos ILT,JLT, y LTN son equivalentes a 1V,Jv Y UN respectiva--
mente y ambos no toman almacenamiento adicional.
En la fig. M-14 se muestra un almacenamiento répido durante el pro
cesamiento de la fila {i) de A hacia Ja fila de Lt.Los elementos de la
columna (1) son inicialmente cambiados de elementos de Lt hacia ele--

vi®

mentos de U.

La multiplicacién (multiplicadores 1;,) son disponibles en arreglos
JLT y LTH y seran directos para un arreglo IUP(ILTP) de dimension {(n).
El elemento 1i,# 0 si JLT(ILTP(u))=i.

La fig. M-15 muestra una mejor solucidn,observese que en M-15 apli-
cado @ matrices generales,hay un inherente orden en el que las aperacio
nes elementales son ejecutadas; i.e, =1,...,i~1,Ty#0.La razsn para es
to es que ]iu es independiente de valores previos de Tigs =l..... -1
Esto no es cierto en A.6 cuando todos los multiplicadores han sido cal-
culados.Estas caracteristicas permiten las operaciones elementales (02)
en algin orden.En la fig. M~15 los Tndices ky...kg,s0n las columnas fn-
dices de los elementos no-~cero de la fila (i) de A izquierdo a la diago
nal.Ahora se puede demostrar que en un subconjunto de estos indices pue
de ser usado para puntualizar 2] conjunto total de multiplicadores no--
cero de (3),cada fndice K , =l,......,4 da origen a una cadena de e-
Tementos : (Ky,Ky),(K1,71),{T1,11),(11,12),(12,12),(72,1)(1,i},(K2,Ka),
(K2,11),(11,11), (K3,K3),(K3,13),(13,13),(13,1)(i,1) y (K3,K4).

El conjunte de columnas fndices menores que (i) en este conjunto de la -

cadena es una secuencia total de las operaciones elementales de f(3); --

i.e.,(k,1,1,K3,Kq,13,J) donde 13=K4.Seleccionando el inicio T6gico de -

la cadena ,suponiendo un elemento general de alguna cadena,ejemplo: el e

1emento(11,11) de la cadena Ky,para obtener el siguiente elemento obser-

vamos el primer elemento,Ul1l, de ta fila 13 de U.por que de 1a simetrfa

‘1211* 0.Ahora considerando alrededor -de las operaciones gque ocurren cuan
do la fila 12 de A fuese procesada a la fila 1p de L yU.
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Un mlitiplo de 1a fila I1 serd substraido de la fila P el elemento UlZi
recibiendo una contribucidn no-cera de -~ IPZ,EIUII'

De este modo conociendo UIZi#O ¥ por simetela asT es ’i‘z que
dice que la fila I2 se integra en A~6 y ahi se puede definir la siguiente
entrada en la-cadena.la cadena termina cuando se alcanza un miltiplo que -

anteriormente ha sido usado ( elemento (I,,II) an la cadena kz, y el ele-~

mento (kb,k“) en cadena K,‘) 46 cuando se alcanza la diagonal.( Elemento (i,
i} en cadenas ky v k3 ) i
U - LT
Tx X x |
RS
X y |
M-14
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FORMA DE ELIMINACION DE LA INVERSA (EFI)

Dos formas de la inversa no-explicita mas comunmente usadas son : La
forma del producta de la inversa (PFI) y la forma de la eliminacién de la
inversa (EFI1) .

La PFl tiene caracteristicas benéficas cuando es empleada en la soly
cién de conjuntos d¢ ecuaciones con tipos de estructura especifica , La EFI
que es la mids popular involucra la determinacidn de 2n matrices factores -

tales que

ATl=UUp. Ul qUplnl, qeees - L2l A7
donde las Ugeg  son matrices triangulares superiores de orden n, las Lyig
son matrices trianguiares inferiores de orden n, y A es la matriz coeficien
te. Las Lirg YUpag SR usuaimente determinadas por el uso de la elimina-~
ci&n Gayssiana como se describe a continuacidn :

Iniclando con el conjunto inicial de ecuaciones,

Ax=b (1)

L; esta definido, asT que premultipilcando (1} por Ly es equivalente a el

primer paso de la eliminaci®n Gaussiana. Por ejempio :

%1 %2 %3
A ©21 %2 93
%31 %32 %@
L,] seria =16
1 /°'11 o] [«
b= | TP217%q 7 ¢
'°31l°11 o} 1
W17

el producto L A es
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4 %42/ %, 01379
Q, a
Ly A 0 % ~ °2‘1?}f‘ %3 = °21£
o 83 ~ °34§% O3 03,,:—:
M-18

Este es.el mismo resul tado que se tendria de la eliminacién Gaussia-
na.yy es definida tal que en el producto LjAU; Ja fita 1 es definida a
hacerse idéntica a la primera fila de la matriz identidad, esto es:

4

0427014 24371
Yy o 1 0
8] 0 1
M=1Q
tomando L,AU1 como A' 5 LiaUg= At entonces
1 4] o
Al' = L,AU, =] O o(” n("” donde 0(1) = Q, .~q 2"
47 22 23 i T % e
1) (1)
0 32 33
M=20
continuando el proceso con a' dado :
1 o] o] 4 0 o] 0 o o
- |
. 1 1 1 - 23
A2-L2A”u2- o 3;(1)0 0 oé2) céa) o 17—
a
22
0451
_-az S ()
o} :Ff) 1 ‘0 Sq9° Ogg 0 o 1.
32
M-21
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A(?) - o 4 o y finalmente para
M-22
(2}
o [¢] 35
1 o} o] 1 (o) o]
(3) (2)
A = L3A U3 - o] 1 o] 0 1 [+
(2) (2)
0 ’I/o33 [0} [} a33
1 4] o] M-23
A® - o 1 o M-24

o] o] 1

Notesé que en el caso general n-dimensional

)

n .
A=t se tiene

Lnl."_I bty AU]UZ....Un_| Up = | A.8
Resotviendo A,8 | para A ! por la 1@ premultiplicaci&n, ambos lados -
por  Lp-jle...g7t, A"t respectivamente da;

a1y -1yt -1
Ty T T e S

A.9

Esto es lo mismo que (a'}. La sotucién puede ahora ser representada

como una serie de matrices factoradas :

X=A'b=UyUs. ... Up-1Ualalpn-1... ... L3l

A.10

Usando notacién estandar, las matrices factoradas son denotadas como

U eUlize e Upa U
B PO TR 1 8

y la solucifn se hace :
X=UmiL=lp

Comparando este slstema con 1" el producto U™TL-1
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por lo tanto 3
ATlaym ! A1k
A=LU A5
De este modo, el uso de !la forma de eliminacidn de Va inversa es equi-
valente a la descomposicibn LU ; esto es, es asl equivalente a factorizar
A hacta un producto de una matriz triangular inferior y una matriz triangu
lar superior. Asi se notara tambien que los factores [ representan una e-
Iiminaci6n columna por columna, durante la primera fase de ia eliminacién
Gaussiana y los factores U, representan la eliminacidn fila por fila duran
te la substituclién inversa,
Resolviendo las ecuaciones A-1hyA-15 para U y L respectlivamente dadas:

-1, - I
L LT A.16

PR IR | -1, -1
LS T L TRl MY A17
Para el ejemplo dado en M~16 hasta M-24 L es evaluyada o calculada por

la aplicacidn de las multiplicaciones de matrices indicadas por M-16 tcacmos :

%1 o olfr o off+ o o
e e (1)
L=t ayy 1 Offo ot ojjo 1 @
1) (2)
agq o 1 Lo a3, 1 Q o) Q33
a o o M-25
1 (1)
L= ay oy, O M=-26
: 1) _(2)
931 932" O3z
similarmente para U :
1 o] o 1 o} 0 1 012/041 013/01,1
1 =1 -1
U=uznus = g 1 ol|jo 14 oza/aég o 1 )
o o 41|{o o 1 o o© 1
M=27
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a Q

1 12 13
%14 944
(1)
[+]
0 1 23
u Ay M-28
%22
o o 1

tos elementos de la inversa de cada Ly son calculados los elementos
diagonales y nultiplicando fos elementos fuera de la diagomal por el inver
so0 negativo del elemento diagonal cn esa columna. La inversa de cada Uy es

caleulada similarmente excepto que las columnas son remplazadas por las fi

las en 1a anterior declaracidn. Notese que si al0)aatakth cotum
na de L es la kth cotumna de /\(k")y la kM fita de U es la -~
(k=1)

misma que la K fila de LA
Visual izando la forma de eliminacién inversa, los elementos no trivia

les de los factores Ly v Uk pueden ser compactados en una matriz A] :

4 9247044 ~a34/91
Al . —anq/044 4/052) —cg)/cé;)
—03¢70q4 ‘°:§;)/°2(;) “";(ag)
M-29

donde los clementos de las Lk's ocurren sobre y bajo la diagonal y los e-
tementos de las Uk's ocurren sobre ta diagopal. AsT, la informacién conte
nida en AI es la necesaria para calcular X para un vector {b) dado. El AU

para A‘ esta determinado por la siguiente ecuacidn :

..0"‘:'1
OLk = -:-;-_1— poro L k
Kiz
ke
[ [P S I :
%kic T k= O T KT para: k- 3
) ik
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Las razones para representar la inversa en forma factorada es que pa-

ra matrices dispersas esto reduce el "Fill-in" significativamente. Como un

ejemplo considerar la siguiente matriz 10 x 10 con 37 no-ceros:

X X X
X X X
X X X X X
X X %
A = X X
X X X X X XN

X X X X

X X
¥ X X X
X X X X X
M-30

Donde las X's representan los elementos no-ceros y los espacios son -
ceros. Usando 13 eliminacién estandar (Gaussiana) e ignorando la accidenta
posibilidad de creacidén de ceros, la forma explicita de la inversa es com-

pletamente llena,

-

-1 M-31

MR XXX XK K XK
HM XK HNR X KNS X
XK XK K KKK KX
MW XXX XXX X
XXX XX XK X X
XX XXX X XK X X
XXX KX X XK X X
MR KM N XX
XXX XX XXX XX
XXX MKHNX XN X

L

Se requieren 577 operaciones (multiplicaciones y divisiones) para ob

tener A-l y asumiendo un vector (b} total, una adicién de 100 operaciones

para calcular ta solucién,
1

Ahora la forma compacta de la EFl, A :
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[« x 1
% v ¥ %
X X %X X % X %
% v X

Al = ¥ X X X x % ¥ x X ¥
X X x » x x X “ bl
¥ % ¥ X X X X x X
X X X X % X X X X X ¥
X ox ¥ % X %X % X K x

X ¥ ¥ X ¥ ¥ X X % % J

4-32

Esta forma requiere 139 operaciones para evaluar y una adicidn de 73

operaciones para obtener la solucidn si {b) esta completa.

SELECCION DEL PIVOTE PARA MANTENER LA DISPERSIDAD-

Los metodos de seleccidn de pivote para minimizar el “fill-in" caen -
en una de dos grandes categeorias. Los metodes locales reevatuan la matriz
despuds de cada paso de la elimlinacidn y elige un plvote que tienda a mini
mizar el *fi11-in'" para el sfguiente pasa & pasos.

Los metodes ' A priori ' reordenan las columnas y/o filas anterlores
a los cilculos y generalmente permiten el pivote parcial, Es generalmente
entendido que un m&todo a priori no son casl tan efectives como los meto--
dos locales en la preservacifn de la dispersidad o reduccidn de! nimero de
cidlculos. En la aplicaci6n de los metodos locales no es posible conocer --
donde ocurrira el fill-in, mientras que por el otro lado en la aplicacibn
de los metodos a priori es posible predecir las sitios del fill-in, de es
te modo es posible emplear2 W o fijar U esquenas de almacenamiento dis--
perso.

' Algunas técnicas de ordenacién local se deseriben a continuacién; Des

pu8s de amalizar las técnicas a priori mis utilizadas,
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-~ SELECCION DE PIVOTE MARKOWITZ --

A el paso (K*\)ﬂ\ie la eliminacidn, el algoritmo de Markowlitz sciecciona -
un elemento a‘i‘.
ros en la columna (j) al tiempo el nimero de otros en la fila (i). Este produc

(i>k,J>k) que minimize el producto del ndmero de otros no-ce--

te es el miximo Fitl~in gue podria ocurrir posiblemente durante el paso
si, es elegido como un pivote.
simbéiicemente este método selecciona un pivote no-cero,
que minimlza(rk; —1)(cj—l) donde r‘f y c} son el ndmero de elementos no-ceros
restantes en la fila {i} y columnas (j) al final del paso k.

Como un ejemplo, la matriz {M-30) es relntroducida:

,
x ks X
X X X
XX % % %
X X X

¥ %

X X X % XX

X % X %

X X

X X X X
% X % X

Después de examinar aég) es encontrada para ser el pivote de acuerdo al
criterio. Aqul, r6-6.c2-\y(6—1)(1—1)=(x0e este modo no resultara fill-in. Rea
comodando el plvote aeg en 1a posicién {1,1) y ejecutando el primer paso de
ta eliminacién Gaussl_‘:ma de 1a siguiente forma para A

X X X ® X X -1
X X X
X X X
X X X
x X bd =33
X x
KX X A
b4 b
X X x 13
L X X X ]
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Atora considerande solamente de las filas y columnas 2 hasta las 1Q -

deal9 es elegida como el nuevo pivote. El siquiente paso de }a eliminacidn

resulta en la matriz Az

x X X X X x
X X X
X X X
X x x
X X x x X
X x
X x F X
X X
x X X. X
x X X x x |
1-34

Después del segundo paso de la eliminacién, ahl ™~ aparece un fill-in -
como el denotado por la "F'f, Finalmente através de n-pasos resulta la si~~

i
guiente estructura cerd/ no-cero para A :

X X X X X X
X X X
X X
X X X
X X
X X
X F X X
X X F F X
X X X X X
X X X X F
M=35

La forma compacta de 1a EF} usando el criterio de Markowltz requiere
34 operaclones para calcular. Una adici6n de 42 operaciones-{igual al nd-
mero de no-ceros en A, ) son requeridos para obtener Jla soluciGn dando un

vector (b),
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COBIHNEITO ¥ PARTICION,

Steward (1962,1965) puntualizé que suponiendo un ¢orte, una aproximacién
iterativa hac?a resolver problemas lineales o no tineales dispersos. Conslde-

rar el sigulente conjunto de ecuaciones :

Si g, fuese conocida, e) rosto del sistema podria ser resuelto por susti
tucibn directa, Una posible solucidn lterativa seria : Suponer i resolver -
la ecuvacién para xq por sustitucidn directa de Ry resolver la ecuacién para

%y por sustitucldn directa de x resolver la ecuacidn 3 para x3 por sustitu-

cién directa de x5 resolver la‘e:uazlén 4 para xy por sustitucidn directa de
x3; comparar el valer calculado de x,, con el valor supuesto; repetir el proce
50 usando el nuevo valor, hasta que X, converga.

En este sistema x, es el corte {variable) y la ecuacién h es la ecuvacién
de corte. E1 ' conjunto de salida ' consiste del par ecuacibn-variable que in
dica que ecuacidn serd resuelta, para que variable, el orden de procedencia ;
es la secuenclia en que los pares ecuacidn-variable serdn resueltos. Tambien -
Steward remarcd la importancia de partir o dividir los sistemas hacia subsis-
temas pequefios que pueden ser resucltos Independientemente unos de otros sin

necesidad de cortar. Uno de tales sistemas es :
-

X s
X
X X
M-37
s X
X
X X X

En e] que las X's representan las variables de ocurrencia en una ecuacidn.
D

En este sistema las tres primeras ecuaciones pueden ser resueltas fue---

193



ra de la consideracidn de las tres Gltimas ecuaciones y las tres ditimas -
tambien pueden ser resueltas independientementec de las tres primeras,una -
vez que &stas han sido resueltas.

- PROCEDIMIENTO DE PIVOTEQ PRE-ASIGNADO PARTICION {(p4) -~
Muchos mé&todos primero ordenan 1a matriz tanto como sea posible en una
forma triangular inferior.Esto se da durante la triangulacidhacia arriba y
triangulacidn hacia abajo,en las fases de ordenaci6n.
Como un ejemplo,considerapnde la matriz de 10 X 10:
Jempioe 2 3 4 5 4 7. 8'9

1 19
11 X X X
21 X x X
3l x b s bt X X
a X X X
51 % X
& X X X X X =
7 X X X X
8] x X
Q X X X X

101 x X X b b
‘M=38

La triangularizacién hacia abajo (o inversa) involucra encontrar repeti
damente una columna con un simple no-cero,eliminando la fila con que ésta -
se intersecta y la celumna, y colocando la fila y columna en 1a Gltima posi
cibn disponible de 1a matriz reordenada,la triangularizacidn finaliza cuando
todos los elementos tienen dos o mas elementos.lLa trianguiarizacibn hacia --
arriba procede similarmente excepto que las filas con un sélo no-cero son en
contradas y las columnas que se intersectan con elias son colocadas en la --
primera posicifn disponible de la matriz ordenada.

En este ejemplo la columna 8 tiene un simple no-cero de este modo Ta co-
lumna 8 y la fila 6 colocadas al final de 1a matriz reordenada:
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4 2 2 4 8 & 7 9 40 8
1% %X X
2 X X X
3 %X X X X %
4 X X X
5 X X
7 X X X X
8 X X
9 X X X X
T X X %X X
& X X X X X [
M-39

Las lineas separan la parte ordenada de la desordenada de la matriz.
Hasta este punfo na hay mds columnas con un ne-cero, Bl procedimienta en-
tonces continua a la trlangularizacidn hacia arriba. Sin embargo, no hay -

‘
filas con un solo elemento no-cero,asi que la triangularizacidn termina.
El algovTimo Ph abora parte la matriz hacla bloques irreducibles

2 3 4 & 7 9 8

1 5 T
2% X X
5 (X X
8 (X X
1 X
3 X X X X
) X X X
7 X X X X
9 X X % X
T X X x X X
) X X X X X x
M-40

Los cuadros indican los blogues irreducibles. P4 procesa un bloque a
un tiempa, !'a siguiente fase de la ordenacidn as la "seleccidn del pien™
El objetivo aqul es elegir una colunna que dada su supresidn darfa la ma-
'yor oportunidad de reordenar la parte “restante del bloque usande triangu-
larizactSn hacia arriba. P4 seleccions coma un pica l!a columna que inter-
secta con mfs filas de minima cuenta de filas, Considerando e} blogue Je -
3Ix 3

ta con dos filas de cuenta dos, es seleccionada como el

en M~40 la minimz cucnta de filas es 2, La columna 1, que: intersec
pica. Notese que
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si la columna (1) es eliminada habrd dos filas con 1,dando en Pg dos -
cambios que permitan la reordenaci6n completa por triangularizacién ha-
cia adelante.la columna 1 es eliminada y cambiada temporalmente a la ul
tima posicion en el bloque y se asignar§ una fila que este vacia,anterior
en la reordenacifn.la situacidn actual esta marcada como:

5 1T 1 2 3 4 O 7 9 8
a[x X1 ¥
5 X
8 x| X
1 X x X
3 X % X b X
4 X x X
7 X X X X
9 X X X X
T..X X X N4 X
6 X XX X X [x
M-41

P4 ahora continua con triangularizacion hacia arriba dentro del primer -
bloque.Las filas 5 y 8 tienen cada una un simple elemento,eligiendo ar-
bitrariamente 1a fila 8.La fila 8 y la columna son entonces colocadas en
1a primera posicién disponitle de la matriz reordenada :

T ] 4 2 3 4 6 7 Q 8
8| X X
2Ix| X[ x
o X X
1 X X X
3 X X X X X
4 X X X
7 % . X X X
@ X X X x
T X X X X X
[ X X R X 4 X
Ja-di2

Eliminando la fila 8 y la columna T permitiendo dos filas,cada una -
con un solo elemento.Sejeccionando ia fila dos y ia coiumna 5 como el si
guiente pivote.Esto permite que la fila 5 sin elementos,asT sea asignada

a la columna pfco,columna 1.
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Continuando con el siguiente bloque,la columna dos es seleccionada como
la columna pico:

T_ 5 1.3 4 & 7 9 2 8

afx X

2% X X

5 X__X

1 x| x X

3 X X X X X

a X % X

7 X X X X

9 X X X

T X % XX X

b e 4 X XX )X
M43

La triangularizacién hacia arriba continua con 1a fila 1 y Ja columna 3
y con 1a fita 9 y la columna 6.Adem&s todas las filas en la matriz restante
tienan dos 6 mis elementos.la columna 4 es seleccionada como un pico:

T 5 1 3 [ 7 Q 4 2 8
81 % X
21 X X X
L) X X
1 X X
Q X X X X
3 X X X X X
4 X X X
7 % X X X
T X X X, ¥ X
[} x X X X X X
444

Cuando aplicamos la eliminacién hacia adelante,Pq intentari encontrar -
una fila,tal que cuando corresponda a una columna sea eliminada,permitiendo
mis de una fila sin elementos.En este caso aplica a todas las filas restan--
tes.Por instancia,eligiendo Ja fila tres ¥y 1a columna 7 como el siguiente pi
vote.dejando la fila T que no tiene elementos,por lo tanto el pico 4 puede -
ser asignade a 1a fila T:
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oNp-HLWOSOND

b4

HKXHNK >

=

] 7
x

®
X X
X

X

MR X R X

P24

KKK

M-45

La reordenacidn es terminada seleccionando la fila &4 y 1a columna 9 como
el siguiente pivote, as{ dejando la fila 7 sin elementos. Esta es asignada a
ta columna pico 2 . La matriz M45 es la reordenacién final.

Calculando el EF! para esta matriz resuita la slguicente estructura para

la forma compacta de la Inversa A

NBER A WO SN

-]

X XA

X

5

X
X

X

M X K X

3

X
X

i,

6 7
X

X
X X
X

X

9

® X X X

X

2

X
b3

3

HK X oK X XX

X

4

M=ab

X

La EF1 que es cbtenida de ¢! P4 requiere 19 operacliones a calcular. Uno

adicional de 40 operaciones son requeridas para obtener 1a selucidn dado un

vector b . Esta forma de la inversa tiene 40 elementos

comparados con las -

100 en 1a forma explfcita de la Inversa y 73 en la EFl con pivoteo no es es-
pecial para mantener la dispersidad.
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~=~ SELECCION DEL PIVOTE PARA MEJORAR LA ESTABILIDAD -~--

Tradicionalmente ¢l pivoteo ha sido empleado para mantener la establlidad,
esto es mediante 1a seleccién como pivote del clemento con el mayor valor
absciuto en 1a fila o en la columna {pivoteo parcial) o con el mayor valor
absoluto en la matciz activa {pivoteo complete). Si alguno de estos métodos
se aplicara a una matrlz grande dispersa, todas las ventajas de usar un es
quema de ordenacidn se perderian. $in embargo, si los esquemas de ordena--

cién se aplicaran estrictamente a reducir el fill-in, y surge la Inestabi-

iidad numérica.
Este dilema es resuelto usando el método tlamado 'pivotec inicial', en la

aplicacidn de este método algunos elementos cuyo valor absoluto es mayor =

que la tolerancla pivote, PTOL, a veces el miximo valor absoluto en la fi-

ta (o columna) es un pivote aceptable, !a tolerancia del pivote, es una ==
fraccién tal que 0 PTOL 1 . En la aplicacidn de estas a la técnica de
Markowitz, un pivote es elegido con el mds bajo (rlk-l) (cjk-l) que tam--
bien satisface el criterio de principio.

En la aplicacidn de la técnica a la forma plco de la matriz,el pivoteo -=
ocurre sélo si los elementos de la diagonal no sarisfacen la prueba de --
principio. Cuando esto pasa la columna cercana a la diagonal en la que el

elemento no-cero satisface la prueba.
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FASE DE ORDEMACION

A continuacién se describen brevemente algunas técnicas de ordenacién -
comparadas por Wood (1979).

P

1.
2,- Particién de la matriz restante, e introduccidn de bloques irreducibles.

Triangularizacién inversa, triangularizacign hacia adetante.

3.- Seleccionar una columna pico y colocarla sobre la fila pico. Seleccionar
como columna pleo, la columna que tlene el miximo ndmero de interseccio-~
nes con fila de ndmero minimo de fila. Sl el miximo nimero de tales es -
uno v hay mis de una columna teniendo una interseccidh con una fila de ~
minimo nimero, entonces se el ige por tomar la columna gque intersecta ==
con mis filas del siguiente ndmero minimo de fila.

4.- Reaiustando filas contadas a numerar nara remover el pico y triangulari
zar hacia adelante, si una flla con elementos no-ceros existe, asignar-
la a la columna pico a 1o alto de ta pila. Sacar la anterior de la pila

y colocar la pila asignada en la nucva posicidn en el blogque resrdenado.

5.~ Vaya al paso 3.

6.~ saque el bloque siguiente y procese, vaya al paso 3, si no hay bloque -
sobre la pila vaya al paso 7.

7.- Fla.

PL cs una modiflcacidn de P3, la principal modificacidn es la Inclusidn
de particién en P4, ademds P4 Incluye algunas observaciones, la seleccién -~
de) pico y la reordenacién estan basadas princlpalmente en consideraciones
locates considerando fuera la estructura total de la matriz reordenada.
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1
2

3
]
5

6

7

8

9

b}

)
)

)
)

-

b

.= HP M1 e

Triangularizacién adelante, triangutarizacién inversa.
Particidn de la matriz resultante y colocar blogues Irreducibles sobru
la pila de blogques, Procesar el primer bloque sobre la pila procedien~

do al paso (3).
Hacer la seleccidn de la columna pica. usando el mismo criterio que cn

Ph.,

Ajustar las fllas numeradas y triangularizar adelante.

Hacer la seleccién inicial de la fila spike. Los criterios de seleccidn
son los transpuestos de los usados en el paso 3 (remplazar filas caon ca
tumnas y viceversa en los criterios de scleccidn de columnas spike.
Ajustar las columnas numeradas y triangularizar (hacia atras) Inversa--
mente.

Particidn del bloque restante hacia subbloques Irreduclbles. Calcular -
el Thdice P, definido como la suma de los cuadrados del orden de subblo
ques.,

Encontrar la combinaclén de columna y filta plco que de el mismo P apli
cando un criterio de exclusidén para reducir el ndmerc de combinaciones
examinadas (cada combinaclédn requiere 1a particisdn en orden a evaluar P
Reexaminar todas las columnas con columnas enumeradas mayores que esa =
columna pico - selecctonada en (8). Entonces es elegida como pico la --
cotfumna con el mayor nimerc. SI algunos subblagques Irreducibles son en-
contrados come un resultado de la particidén del hloque restante después
de 1a seleccifn flnal de la fila y columna pico, entonces pongase este

sobre 1a pita de bloques.

10) Tome e] bloque siquiente de la plla de bloques y procese pasando al

paso (3), si no hay mSs bloques sobre ta plia pase al paso (I1l).

1) Fin,
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€} --- HP 10 [-I 1] ---
Es el mismo que HP excepto que en el paso {8), el ndmerc de combina-
ciones de columna y fila pico es reducida. Esto incrementa la velocidad
de reordenacidn, pero el valor de P logrado no seri mayor que un valor ab

soluto minimo.

--- WP 20 [:u] ---

Este es el mismo que HP, sin embargo es omitido el paso (8) para adi-

cionar una velocidad mayor de reordenacidn relativa a HP Ha.

---  HF30 [nJ ---

Wood (1979) propone este algoritmo como una modificacién adicional =
de HP, es el mismo que HP excepto gue los pasos (8 y 9) son omitldos.

d) --n SPK 1 -—

1) Triangularizacidn hacia adelante, triangularizacién inversa.

2) Participacién de la matriz restante e introducir los bloques irreducibies
sobre la pila de bloques. Procesar el primer bloque sobre la pila para -
proceder al paso (3).

3) Los criterios para la seleccidn del pico son:

a} Encontrar la fila con minimo nimerc de fila, si es un limite, entonces
para cada fila dividida teniendo no-ceros, sumar los anlmeros de colum-

na. Seleccionar la fila ¢on la mayor suma.

b) Ahora considerar sélo las columnas teniendo elementos no-cero en la fi-
ta seleccionada en (3-a). La fila seleccionada es asignada a la colum-
na con la numeraclién mas pequefa y son colocadas en las posiciones ---

abiertas en el bloque reordenado, la columna con ¢l mayor nimero de co-
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4)

5)
6)

7)

e}

lumna es entonces puesta sobre la pila pico, seguida por la columna
con el siguiente nimero mayor de cclumna,etc., hasta el total ndme-
ro de columnas restantes con eclementos no-ceros en la fila selec--
cionada son colocadas sobre la pila pico. Seleccionar las columnas
pico y colacarlas sobre la pila pico.

Reajustando filas numeradas y triangularizande hacia adelante. Si -
una fila con no-ceros aparece, asignar a la columna sobre lo alto -
de la pila pico sacando los picos de la pila y colocando ahi las fi
las asignadas hacia las sigulentes posiciones en el blogue reordena
do, s7 esta completo el bloque vaya hacia el paso 6.

Vaya al paso 3.

Coloque el siguiente bloque desde el bloque pice y procese ep el pa
so 3.

Fin.

SPK1 es menos sofisticado que P4, esto permite aumento en la velo-

¢idad ‘'de reordenacibn.

--- SPK 2 -—-

£ste algoritmo esta basado sebre las ideas usadas en ¢l algoritmo -

de particiom descrito por Stadtheir {20) que tiende a localizar pequefios --

subbloques (2 x 2 en este caso), SPK 2 es el mismo que 5PK 1 excepto en el

paso 3.

3)

Seleccionar una columna pico y colocarlos sobre la pila.

Los criterios para la seleccidn del pico son :

a) Encontrar la fila con minimo nimero de filas, si esta es un enla
ce, entonces para cada fila contenida, el nimero de filas de mf~-
nimo nimero de fila que resultara si todas las columnas no-cero
en la fila contenida fueran eliminadas. Elilgiendo la columna que
complazca la mayor parte de tales filas de minima cuenta de fila.

b) Si hay un enlace fijo de filas con nimero minimo de filas, use -

el procedimiento de entace en (3-a) SPK §.
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¢} Ahora considerando solamente la columna, teniendo no-cero en fila se
leccionada en (3-a y 3-b) asignamos la fifa seleccionada y fa colum~
na correspondiente a lta matriz reordenada y a la pila 'pico. como en
el paso (3-b) de SPK 1.

f} == BLOQUES ———

Este algorTtmo es para usarse en slistemas con una relativa dispersi-~
dad en matrices de blogues gue aparecen y pueden ser construidas de la si

guiente forma *

1} tdentificar la estructura de bloques de la matriz y construir la matriz
correspond iente, bloques ocurriendo, Para las matrices de flowsheeting
este procedimiento es mis detallado en 2 .

2) Aplicar 5PK 2 a la matriz de bloques ocurriendo.

3) Expander la matrlz de blogues~ocurriendo, se ordena hacia una matriz -
ordenada sobre el nivel de ecuaciones variables,

4} Triangularizar hacia adelante,triangularizar inversamente. conjunto --—
k=1,

5) Definir como active para la seleccidn del pivate las filas remanentes
en el k-th blogue-fila en el bloque de la matriz de ocurrencla,5! no -
hay filas restantes en el K-th bloque-fila vaya a (7).

6) Aplique los pasos del (3~5) de! SPK 1, excepto la restriccifn del paso
(3-a) de SPK I de las filas correspondientemente definidas como acti--
vas. Notese que en el paso 4 de SPKl,todas las filas son consideradas
para triangularizar fnversamente, no exactamente esas activas para la
selecctdn del pivéte. Cﬁando las filas activas han sido reordenadas -
fuera del paso 4 de SPK 1 v procedidas al paso dc abaJo (5) antes que
al paso {6} de SPK 1.

7) Si K=N donde N= ndmero de fila-bloque vaya al paso (8) de otro modo --
conjuntando K= K + 1 vaya al pasc (5).

8) Fin.
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A.15 FASE NUMERICA

La segunda fase de! m&todo en dos pasos es la solucién numérica de la
matriz reordenada, en esta fase una consideracidn prlmaria es el evitar la
creacidn de elementas no-cero (fill~in). Se han desarrollado una gran can-
tidad de algoritmos (programas) para la solucifn de sistemas Fineales re--
sultantes en problemas de flowsheeting de procesos.

A continuacién se describen algunos de los aigorltmos gue se han gene

radoe :
a) Substitucidn inversa contfnua (CBS).

CB5S toma ventaja especial de la forma »ico de la matriz, este méto-~
do elimina repetidamente adelante atraves de cada fila pico y elimina In-
versamente la columna pice correspondiente, De esta manera el Fill~in po~
tencial es restringido al 4rea en la columna pico bajo el mayor no-cero y
sobre o arriba de la diagonal. Recordando que en la descomposicisn LU el -
fili-Iin ocurre en cualquier sitio en Ja columna nico bajo e! mayor no-cero

La forma factorizada de la Inversa que resulta de CBS es una forma mo-
dificarda del producto de la inversa.

El procedimlento es demostrado usando la matriz de 10 x 10 { la estra=-
tegia es un: modificacidn de la de Stadtheir y Wood (1980)).

1 3 4 5 <) 7 8 Q T
1 X X
2 X X X
3 X X X X X
4 X X X
& X X
6 X X X X X X
7 X X X X
8 X
i~ X X X X
T X X X X X

t4-47

Aplicando la técnica de reordenacisn SPK 2. ( M-47 ) da :
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accidentales), Tambien ha sido observado que en la mayorfa de las matrices
reordenadas por los otros metodos ocurre completo fill=In. Sin embargo, co-
w0 se mostro anteriormente, usando una cantidad moderada de pivoteo( para =
mantener la establlidad numérica) causa considerablemente mds fill~in en --
CBS que en la descomposicidn LU, )

El completo fitl-in que ocurre cuando se aplica CBS sin embargo, sugie-
re otra ventaja potencial. Porque las columnaspico en muchos casos se tle
nan completamentec, ellos pueden ser almacenados eficientemente usando todas
las técnicas de almacenamiento; esto es, s&lo se neceslta un sitio de alma=-
cenamiento necesario para distribuir por no-cero ( una t&cnica asT ilamada
v ). Indicando por la localizacién y el nGmero de fila del mayor no-cero
en el pico, todos los otros elementos en el pico pueden ser situados di--
rectamente.

En el caso de la solucidn de un simple vectar (b), las columnas plco -
que son eliminadas inversamente no necesitan ser retenidos, con el libre al
macenamlento para picos encontrados en cilculos anteriores, Esta prioridad
es particularmente Importante cuando la estructura condiderada esta presen-—

te, la cual es ilustrada abajo :

X XT

X p

X X P p

X P P ]

PP P

P P

X X X P

xS X P P P

p PP

X P P

P P

- P
M-63

Las X's representan no-ceros las P's representan no-ceros potenciales.
p!
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8 X X
2 X X X
5 X X
4 X X X
Q x X X X
7 X X X X
4 X X X
T X X x X X
3 X X X X X
] X X X X X X
M43
CBS Infcia con climinar una fila hacla adelante, através de la primera

fila opico fila 3. Por conveniencia, se enumeran las filas y coiumnas en ==

forma ascendente, El resultado de este paso es :

2 3 4 5 6 7 B QT
1 1 X
2 0 1 X
3 o 1
4 X X X
S5 X X X
6 X X X X
7 X x X
8 X X X x X
Q X X X X X
T X X X X X X
M=49

Ahora la eliminaci®n Inversa es ejecutada sobre la columna 3 :
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i 2 3 4 5 6 7 B @ T
1 4 o]
2 1 0
3 1
4 X X X
5 X X X X
6 X X X X5
7 X X X
8 X X X X X
9 X X X X
T X X X X X X
M-50

La eliminacién adelante continua através de la siguiente fila picy, -
fila 7 :

11

2 1

3 1

4 o 1 X

5 o] [o B X

6 0 1 X X

7 o o 1 F

8 X X X X X

Q X X X X X

T X X X X X X
M=51

Esto ha causado fill=in en las posiciones (7,%). La columna pico: 7 es
“ahora eliminada inversamente :
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1.2 3 4 5 6 7 8 9 T
1 1
2 1
3 g
4 1 X
5 1 X
6 170 X
7 1 F
8 X X X X X
? x X X X X
T X x X X X X
M-52

Continuando la eliminacidn atravds de la ecuacién 9 resuita :

1 2 3 4 5 6 7 8 9 T
1
2 1
3 1
4 1 x
5 1 x
6 1 X
7 1 F
8 0o o o 0 1 F
9 0 0o o0 0 o F
T X X x X x X
M-53

Esto causa fill=in en posiciones {8,9) y (9,9), finalmente ta columna
9 es eliminada inversamente y la fila T es eliminada adelante. Esto permite
una unidad de matriz diagonal. El vector (b) ahora contiene la soluci8n.CBS
automdticamente explora la estructura de bloques de la matriz,

La forma factorizada que resulta de emplear CBS conslte de una serle -
de producto de matrices 2n~1 que transforman el coeficlente de matriz A, hE
cia ta matrlz ldentidad :

P2ne1 P2n-gessceces P2 Py-Asl

posteriormente mul tiplicando por A'l tenemos 3

P2nm1"PanegeeensneaPpaPyuaT]
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X=Pon-1P2n-2 PaP1b

sustituyendo en la soluclén estandar X= A 'b :
Pon=1P2a-g-ee-ee-P2P1-A"]
Un ejemplo de este método es el siguiente
Ei g o]
SO G R
I R BRI
Do oo o
of o) efeld o
M=54

El primer pivote es a, Y PI divide 1a fila 1 por a‘go)

1
O(Oi
11

El resultado de multiplicar A(ozaor Pes Af!) - PlA(O)
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(0) [{+)]
4 213 s
0(0) OJO)
14 14
(0} (0) [(®)] (0)
21 %22 ©23 %6
[(&)]
(W] (0) ()] {)] o
AT = o o3 933 35
{o) {0) {0) (0) (0}
%49 %2 %43 %44 45
(o (0) {0) {0} (0}
951 %52 °, ®54 %85 J
- M-56

Redef iniendo todos los elementos de esta fase a a U)
valores despuls de las operaciones indicadas, la fila 2 es

producto de la matriz P2 H
a1
1

o[c
21

El resul:a;o de hacer le\1 es
r
1
(1),
o %22
(2) ¢ (1)
A "1 Caa 32
“) [C)}
%41 %42
()] 1
954 %59

,reflejando sus
eliminada con el

1 M=57

(1} (1) _(4) (1) () D
923 T %21 %37 %25 T 917 %5

G} (1)
%33 %35
1 (1 (1)
°:(ta) 044) %5
%)) (1 (&) i
953 54 %55 J
M-58
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Dividiendo la fila 2 por 3252) con P3 y eliminando la fila 3 con

to no e€s una cantldad nico.

limina adelante 1a fila 5y P,‘ el imina atras la columna
to de matrices resultante puede ser condensado hacia una forma de producte

modificado de la inversa @

212

para dividir 1a fila por am(‘é

Py

a

la columna 3 es eliminada por premultiplicacidn por Ps. E! rosultado es
(5) _p_alk R
AP ap al8) , donde : . ~ @
2 o4 (4) 915
13 %15 -
{ @
33
. ol e
23 %25 (a)
) ol (a) 1. S
AYT =10 a Oy Qgg P5 - c(d)
33
€] (4) (4) (4) (4)
%41 %42 °a3 a4 as 1 1
o)
{4 (d) ol o{% o 33
ﬁ‘l ®52 53 54 55
) - b
- M-50 M-60
4y _ (A, (4, (4)
1 0 95’ 7 Qg5 93 /943
(4, (4) (4)
1 0 - 0gg' @, /
(5) .
A 2 (4)/a(4)
o (4) (4) (4) (4y
Y %42 a3 %44 a5
o4 (4) (4) (4) (4)
L %51 %52 %53 %s4 %5 J
M-41
Continuando, P6 elimina la fiia &4 y P7 elimina la columna %, ya gue es

. Finalmente PB e

plce 5. El produc-



[¢] 4 33
1/a -Q,., 4 -a, 8
11 13 934 15 Qo
4 2 4 3
~a, 1/al -G, 4 -a 2
21 22 23 o 26 ag,
3 3 4 8
et 34 032 1033 935 cfs
5 5 5 y 8 3
"Og 42 3 %a;  T%a af
55
7 7 _ 3
O %52 On3 54 /0, |
M-62

Este producto de la forma estandar de 13 inversa contiene (n) matrices
factorizadas cada una eliminando una coiumna entera, asT causando fill=In 3
través de cada columna pico. sobre o arrjba de la dlagonal y bajo el mayor
no~cero en la columna, note ademds que el indice sobreescrito de los cle--
mentos bajo la diagonal han sido cambiados para reflejar el estado de la ma
trfz @ Tas diversas fases de la combinacidn, estos elementos son los nega~
tivos de los unos correspondientes en la matriz original. Elalj para P*' --

son definidos por las siguientes ecuaciones :

. f _al2k~2)
al W —m———— a:l’: ——————eme——  para i<k
kk (2k-2) (2k-2)
A Ak
3k1“'ak1(2k-3) parf ik

La venta]a esperada de usar CBS es que el drea de fill-in potencial es
substancialmente reducldo en comparaci8n con la descomposicién LU,

En realidad se ha observado completo fill-in cuando {BS es aplicado a
matrices reordenadas por los algoritmos HP, (excepto para creacifn de ceros
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Excepto para los pico ellos son ceros sobre la diagonal, Durante Ja solu-
cidn de un vector simple (b} el almacenamiento requerido para Fas columnas
plco es el m8ximo de la suma de las longitudes del pico 1local presente en
alguna ecuacidn, En la matriz 63 en la fila 3 hay tres picos i las columnas
5,6 vy 12 respectivamente. La suma es con sus respectivas longitudes 3,5 y -
12 igual a 20, ya que !a eliminacidn es fila x fila, esto no permite ver ==
las columnas pico 9 y 11 hasta que se llegue a la fila 7, Para el tiempo -
en que el pivotec alcanza la fila 7, tas filas 4 y & han sido el iminadas in
versamente y sus lugares de almacenamiento pueden ser sobreescrltas con las
columnas pico. 9 y 11, La suma de las longitudes de los plcos locales en -
la ecuacidn 7 es 20. El miximo almacenamiento requerido es 20, en vez de los
28 que se requeririan si lo inversa fuer§ retenida., Como se mostro anterior
mente, la reduccldn de almacenamiento es mids substancial para matrices de =
diseic de procesos grandes que tienen una considerable estructura jerdrqui=
ca de bloques.

En la aplicacidén de €8S el plvoteo esta dado sdlo para mantener la esta
bilidad numérica y evitar plvotes cero, Lin y Mah (1977) han previsto que =~
cuando un algoritmo de ordenacidn HP es aplicado, todos los elementos cero
de la diagonal se harfn no-cero o de otro modo es numéricamente singular vy
no puede ser resueita., En su trabajo ellos parecen no requerir pivoteo para
mantener 1a estabilldad, en realidad un mal pivote puede causar una solucidn
Inadecuada. Para evitar tales problemas se puede emplear 'plvoteo inicial',
Después la flla pivote es eliminada adelante ( reduciendo los elementos a -
la tzquierda de la dtagonal a cero), la fila es buscada por =] mayor vator
absoluto. Los no-ceros en la fila son colocados sobre la dlagonal y en colum
nas pico- de la que no ha side adn tomado un pivote. Si el valor absoluto -~
de) elemento diagonal no es mayor que la tolerancia de! pivote en ver del -
valor absoluto mayor, ccurre un cambio de columna,

La columna dlagonal es entonces cambiada con una columna pico cercana
a la diagonal en el cual el elemento de |a columna satisface el criterio I~

nicial,

b) SUBSTITUCION INVERSA IMPLICITA 'RANK|"

Ranki calcula sucesivamente la variable diagonal! de cada fila spike co~
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mo una funcifn de la varlable pico en esa fila, remplaza ta fila pico orj
ginal con la nueva fila calculada, reordena la matriz tal que haya una co--
lumna pico menos, y repite los cdigules con la siguiente fila pico.. Al fi
nal de la fase de este cilculo la forma pico de la matriz ha sido transfor
mada hacia una forma triangular inferior.

El procedimiento es demostrado con la matriz :

1 2 3 4 5 6 7 g2 ¢ T
4 X X o
2 X X X b
3 x X o
4 X X b
S X X X X b
6 X X X b
7 X X X ]
8 x X X X X b
9 X X X X X b
T X X X X X &
M-64

El vector {b) es Incluido para propositos de ilustracién, El algoritmo
tnicla calculando la variable 3 como una funci8n de la varlable pico en la
fila pico 3, Ya que no hay otra columna pico en la fila 3, Ta varlable 3
es calculada directamente, Esto es para reducir los elementos a la izquier~
da de la diagonal en 1a flla 3 a cero. La eliminacién procede iniciando con
la fila 2 usando el elemento (2,2) como pivote para eliminar el elemento en

Ta postcisdn (3,2).

1. 2 3 4 5 6 7 8 9 T
1 X x b
2 X X X b
3 T o X° b
4. x X X o
5 x X X X b
6 X X X X b
7 X X X b
8 X X X X o
9 X X X X b
T X X X x X

M-65
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Esto causa temparal fill-in en la posicién (3,1). Las X's indican los -~

elementos que han sido cambiados de sus elementos correspondientes en la marriz

original. El fill-in temporal es eliminado usands la fila 1, con {1,1) como pi-
vate @
4 2 3 4 5 & 7 3 9 T
1 X x ]
2 X » 14 o]
3 0 X' X =]
4 X X % b
5 X x x b =}
6 X x 3 b
7 X X b
8 X X X X % b
9 X X X X X =
T X X X X X X =}
M-66

La eliminacidn procede en sentido inverso as? qQue todos los calculos a la
fila ‘pico tres, excepto para esta fila, todos los elementos en la matriz no -~
camblan de su valer inicial. La nueva fila tres calculada en efecto reemplaza
la fila original tres y los calculos inlclan sobre esta, designando la posicidn
de la fila del mayor no-cers en la columna pico como ITOP, la posicidna corrien
te (1,1), es simplemente movida a la posicidn (ITOP,ITOP). E1 elemento. diaganat
(3,3) es por tanto movido a la posicién {1,1) por el cambio de 1a apropiada y =~
los elementos diagonales interviniendo son movidos una posicidn bajo la diagonal;
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1 X b
2 X (o]
3 X x X b
a X X b
5 X X X X b
(] X X X X b
7 X X X o
e X X X X o
9 X X X X o
T X X X X X o
M=-67

Esto tiene el efecto de reducir el ndmero de picos por uno como se muestra en
( M- 68 ) . E! procedimiento continua con la fila pico 7, en este caso la va
riable 7 es calculada como una funcidén de la variable 9. Como antes de proce-
der Jla eliminacidn en un sentido inverso inlciando con la fila 6 y procedien

do a la fila 3.

3 1 2 4 5 <] 7 8 9 T
3 x B!
1 X X ]
2 X X =]
4 X X b b
5 X X X X o
6 X bt X b
7 0O O o o0 ¢ o X F' b
8 X X X X X b
o X X X X X b
T X X X X X X b

¥-08
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De nuevo, llevando la eliminacidén fuera de esta forma de restricciones todos
los cdlculos se hacen a la fila 7 pico, todes los otros elementos restantes
son mantenidos. La diagonal (7,7) es movida a la posicidn (6,6) y (6,6) es..~
movida a una posicién abajo.

>
x
o a o o

- 0 2O N AN S W

)
X
£
KX X X X
x
g g g g g v

M=69,

Finalmente el procedimiento elimina la fila 9, calculando directamente ia va
riable 9. La diagonal (9,9) es movida a (4,4) :

1 2 3 4 5 6 7 g 9 T

4% X b
2 %X 3
3 % X! 5
a X X X o
5 X X X b
6 X X % b
7 X X % F* b
8 X % X b
o X X X X B b
T X X X X b
M-70
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En este punto se hs llevado a la forma trlangular infecior la matriz. -
ta solucidn es obtenida por eliminaclidn adelante, la forna no explicita de =

la laversa que rasulta de aplicar RANKI es diffcil deseribir en una forma ==

convencleonal Factorizada. Esto es mds ficl! si se consldera en forma bordea

da blioquesrtrianguiar. . .
Ef Fill~in para e} RANKI f{nverso potencialmente ocurre a las intersec—~

clones de las filas plce con las columnas pleg Yocales. Esto cuantifica -

una considerable reducclidn en fill~In potenclal cyando se compars con CBS o
descomposiciba LU.
E! pivoteo para mantener la estabilidad numérica en el sentido conven--

cional es diffcil de aplicar en el empleo de RASKI. S1 un elemento diagonal

falla el cricerlo-inlclal, su fila y columna carrespondiente son designadas

y tratadas como fila y columna plco. -

c) MA-28

Emplea una aproximacidn en un s5lo paso, usando descomposicidn estandar
LU en la fase numérica y el criterlo de Markowitz en la fase de ordenacién.
En esta implementacidn MA-28 intenta colocar la matriz en fa Forma de bloque
triangular y entances procesa ¢ada bloque irreducible separadamente.

El arreglo de almacenamiento requerido por MA-28 consiste de arregle -~
REAL de tongitud LINC + N y arreglos INTEGER de longitud LIRN + LINC + 13N,
LINC debar& sepr al menns igual al ndmera

donde N es el orden de la matriz,
LIRN daberd ser lgual

de no-ceros en la eliminacién de la forma inversa.
al menes al ndmero de no~ceros en la parte activa de la matriz, cualquiesrn
ta parce activa de la matriz e&s e¢sa parte del blogue irredy

que sea mayor.
Compilando con CBCFTNG.BATP=2 com

cible gque hasta ahora serd descompuesto,
pitador el conjunto eaterc de subrutinas es de 3981 palabras de longitud.

HSPIV 3
Emplc3 upa elimlnaci{én Gaussiana~fila con pivoreo parcial.
parclal donsiste en seleccionar como pivote el elemento en la flla corrien=
‘te con ¢l mayor valor absoluta, MNSPFV estd hecho para resolver un vector -

El pivoteo
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simple b y no retiene la inversa. As{ sélo el factor U en la descomposicidn
Lu necesita ser retenida durante el cilculo, ademas Sherman provee una sub-
rutina simple de ordenacidn a priori, PREORD, el suglere que el usuario pro
vea su conocimiento preordenado en 13 matriz si es posible,

E1 arreglo de almacenamiento requerido consiste de REAL de longitud 3N +
NZ + NU y arreglo INTEGER de longitud 6N + NZ +NU donde: ZN es el nimero de
no ceros en lta matriz original y NU es e} nlmero de no-ceros en la parte de
U de la matrlz. Compilando con el compilador COCFTN:, 80PT=2, la subrutina -
NSPIV es de 337 palabras de longitud.

d) LuisoL

Es una modificacion de NSPIV disefado para explorar la reordenacidn i-Bo-
TF provisto de plvoteo inicial, El pivoteo inicial elige como pivete el clg
mento pivote que esta cercana a ta dlagonal y cuyo valer absoluto excede a -
la vez la tolerancia pivote, el mayor valor absoluto en la fila.

En otros aspectos LUISOL es ¢l mismo que NSPIV, el arreglo requerido es -
REAL de longitud total 3N + NZ + NU y arreglo INTEGER de longitud 6N + NZ +
NU, compitado con el compilador CDCFTNA.BOPT=2. La subrutina LUISOL tiene =-
4544 palabras de longitud.

e} LUIOUT

Esta modiflecacién de LUISOL toma Ya matriz original sobre el almacenamien
to apoyado y procesando una fila a la vez. Esto provee mis almacenaje en es=
encia para para el factor U,

El arreglo de almacenamiento requerido consiste de REAL de longltud 3N +
KU y arreglo INTEGER de longitud SN + NU ., Compilado con FYNOPT=2, Esta sub-
rutina tiene 442 patabras de longitud.

cas

Este cGdigo es un impiemento del algoritmo C8S descrito anteriormente. Es
ta hecho para ta solucldn de un vector d simple y no retiene la inversa, El
arreglo de almacenamiento requerido es : REAL 2N + NZ + NU y INTEGER 6N + NZ,

Puesto que CBS no calcula un factor U en el sentido convencional, NU hace shl_
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ple referencia al espacio que debe ser colocado para almacenar los no-ceros
sobre ta dlagonat. Compilado con CDCFTNL.80PT=2 . ta subrutina tiene 659 pa-

labras de longitud,
f) casouT

€s una modificacidn de CBS sobre el almacenaje inverso y procesa una flla
a la vez. Como en ¢l caso de LUIOUT, esto provee mas espaclo en esencla para
almacenamiento de no-ceros sobre la diagonal!. El arreglo de almacenamiento -
requerido es: REAL de longitud ZN +NU, INTEGER SN donde NU es el mismo que -
en el caso de CBS. Compilado con CDCFTN4.80PT=2 . La subrutina tlene 621 pa=-
tabras de longltud,

a) RANKI

Este cédigo implementa el algoritme RANKI, la versién esta hecha para la
solucibn de un vector simple, el cddigo retiene la informacién de la inversa
que asT puede ser f&cilmente adoptada a la solucién de miiltiples vectores=b.
El arregio de almacenamiento requerido es: REAL de longitud 3N +NZ +NU y IN-
TEGER de longltud &N + 2N + NV, bonde NU tiene la misma Intencidn que el caso
de el cddigo CBS. Compilado con CDCFTN4.80PT=2. La subrutina tiene 363 pala-—

bras de longltud.
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