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INTRODUCCION.

A principio de la década de los 70s se introdujeron en el mercado las calculadoras
electronicas de bolsillo conteniendo funciones especiales para ¢l caleulo de logaritmos,
funciones trigonométricas, elevacion de potencias etc , lo que constituyo que el uso de
la regla de célculo pasara a la historia.

A finales de la misma década aparecieron las computadoras personales con 212 k bytes
de memoria R.A M. con ef lenguaje Basic incorporado lo que permitia reafizar calculos
técnicos utilizando algoritmos de caleulo numérico

A finales de la década de los 90’s han aparecido lenguajes que permiten realizar calculo
simbélico ¢ algebraico como también se le conoce con computadoras personales, que al
incorporar mayor capacidad de memoria y mayor velocidad de procesamiento hacen que
estos lenguajes tengan una utilidad inimaginable

La utilizacién de lenguajes de calculo simbélico representaré sin duda una verdadera
revolucion en los métodos de ensefianza de multiples disciplinas que utilizan el lenguaje
matematico como herramienta de analisis

El calculo simbélico permitir que en la educacion se utilice mayor tiempo al analisis de
los fendmenos que a la solucion de los problemas matematicos que se emplean como
modelos, lo que redundaré en un mejor aprovechamiento en el analisis y comprension de
los fendmenos estudiados.

En la ciencia y en }a ingenieria el célculo simbdlico es ya hoy dia una herramienta
indispensable habiéndose ampliado su uso en universidades y centros de investigacion
de paises desarroilados

E! presente trabajo es una pequeiia muestra del potencial del célculo simbolico con
computadoras personales en aplicaciones de la Ingenieria Quimica

El lenguaje utilizado en este trabajo es el de Mathematica desarrollado en 1988 en Los
estados Umdos de Norteamérica por Stephen Wolfram y un equipo de cientificos
destacados

Sin duda la incorporacién paulatina de este tipo de herramientas en la educacion y en las
empresas abrird las puertas a nuevos horizontes no vistos anteriormente.
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CAPITULO 1.
1.1 ORIGENES DE LA COMPUTACION MATEMATICA O SIMBOLICA

Con la aparicion de los primeros ordenadores digitales, las técnicas del calculo
numérico sufrieron gran impulso Estos primeros ordenadores estuvieron dedicados
principalmente a procesos de simulacion, optimizacion, analists numerico etc En estos
afios parecia que la Dnica utilidad que los ordenadores podian aportar a las
matematicas era la realizacion de operaciones numéricas a gran velocidad, y de esta
manera comenzo un periodo de desarrollo de técnicas de calculo numérico

Los avances en el campo de la microelectronica contribuyeron al abaratamiento de tos
equipos, y nacieron asi los primeros ordenadores personales, desarrollandose una
nueva concepcion del uso del computador para el cileulo matematico, es decir €l
trabajo en modo simbélico y exacto. La idea no era nueva , pero no fue hasta
mediados de los afios cincuenta cuando pudo comenzar a realizarse Los trabajos
sobre derivacion analitica mediante el computador de Kahrimaniany Nolan en el afio
de 1953 son considerados como el primer intento del uso de una computadora para la
manipulacidn algebraica formal y los origenes de una nueva disciplina conocida con
varios nombres; caleulo simbolico, caleulo formal ¢ algebra computacicnal

Es a partir de los afios sesenta cuando comienzan a surgir los primeros sistemas de
caleulo simbdlico Dichos sistemas pueden clasificarse en dos grupos

« Sistemas especializados. Normalmente tratan algunos temas especificos en el
campo de la matematica aplicada. Muchos de ellos no son interactivos y al estar
orientados a especialistas en ciertos temas, resultan dificiles de usar. Algunos
ejemplos de esta categoria son MACAULAY (especializado en anillos), LIE
(&lgebra lineal), GAP (grupos)

« Sistemas generales Estos sistemas sacrifican velocidad en favor de flexibilidad y
facilidad de uso. Sus principales caracteristicas son

- No estan restringidos a una aplicacidn en particular
- Poseen una mejor interfase del usuario

-Permiten el uso interactivo.

-Son validos para una gran variedad de bardware

Actualmente se estan desarrollando de forma paralefa ambas tendencias de
computacion tanto la simbolica como la numérica En el futuro se espera que el
camino sea hacia la complementacion de ambas corrientes aprovechando las ventajas
de cada una; volviéndose asi a [a forma tradicional del trabajo matematico.

El 4lgebra computacional se ha convertido en los tltimos afios por méritos propios en
una disciplina auténoma. Son de destacar el aumento de las publicaciones, congresos y
revistas especializadas en estos temas



1.2 PRINCIPALES CARACTERISTICAS DE LOS SISTEMAS DE CALCULO
SIMBOLICO.

La mayor dificultad que se encuentra en la computacion simbolica, con respecto a la
numérica, es que el hardware actual no esta disefiado para la manipulacion de
expresiones algebraicas, siendo por tanto mas laborioso en algunos casos la
programacion La precision de las operaciones para obtener resultados numéricos esta
bajo la decision del programador y requiere un control por software de dicha
precision, teniéndose como limitacion la memoria disponible

En el calculo simbolico la mayor parte de los datos son expresiones matematicas con
una apariencia externa similar a las normalmente usadas en las matematicas En el
aspecto de almacenamiento cabe destacar el uso de listas, estructuras de arbol en
general estructuras con administracion dindmica de memoria

Desde el punto de vista computacional, otra propiedad importante es el uso de la
técnica de recursividad. La recursividad permite al programador escribir un programa
de manera sencilla pero a costa de una mayor lentitud y uso de demasiada memoria
Un proceso recursivo supone el tener iniciado de forma paralela el mismo proceso
varias veces pero con pardmetros diferentes, con la consiguiente duplicidad de
memoria requerida. Si el nivel de recursion es elevado puede llegar a agotarse la
memaoria

Otra dificultad computacional que se presenté con el caleulo simbolico fue la falta de
un lenguaje especialmente concebido para este fin No ocurre lo mismo en la
computacién numérica en la que el FORTRAN es el lenguaje universalmente utilizado.
El lenguaje que ha parecido tener mayor acomodo a las necesidades del caleulo
simbolicos es €l LISP que segin su inventor John McCarthy, es un lenguaje adecuado
para la manipulacién simbolica Muchos de los sistemas  estan escritos en LISP, lo
cual les da un cierto nivel de portabilidad. '

En los ultimos afios han surgido también algunos sistemas de calculo simbolico
escritos en lenguaje C de acuerdo a algunos expertos es posible que el C llegue a
imponerse como ya lo ha hecho en otras areas de la informatica. La ventaja del C es su
direccionamiento dinamico de la memoria, pudiendo ser el C el lenguaje que sirva de
puente entre la computacion simbolica y numérica

Los sistemas de calculo simbélico suelen contener ademis lenguajes propios muy
simples, con gran nimero de comandos preprogramados y faciles de manejar, por su
parecido con el lenguaje matematico habitual

Los sistemas de calculo simbolico resultan de gran utilidad ya que ahorran tiempo y
esfuerzo en la resolucién de una gran variedad de problemas, ademas las soluciones
obtenidas resultan mas fiables que las obtenidas manualmente



1.3 SISTEMAS GENERALES DE CALCULO SIMBOLICO

A continuacién se describen algunos de los sistemas generales de calculo simbolico
mas conocidos:

REDUCE: Sus origenes se remontan al afio de 1963 e inicialmente fue desarrotlado
para resolver problemas de fisica de alta energia Su creador fue Anthony C. Hearn
Tras su evolucion se convirtié en el primer sistema de calculo simbélico de propésito
general, estando disponible a partir del afio 1970 El programa esta escrito en LISP
En comparacidn con otros sistemas tiene pocos comandos predefinidos, pero permite
al usuario incorporar sus propias funciones.

MACSYMA Fue desarrollado en el M 1T, (Massachusetis Institute of Technology)
entre los afios 1969 y 1982, pero no fue comercial hasta mediados de los setenta Es el
mas desarrollado de estos sistemas al igual que REDUCE estd escrito en LISP
Contiene gran nimero de funciones predefinidas. Su principal inconveniente es que
esta disponible en pocos ordenadores.

MAPLE Desarrollado en la Universidad de Waterloo (Canada) a partir de 1980, no
fue hasta 1983 cuando estuvo disponible en el mercado. El nicleo de MAPLE esta
escrito en lenguaje C, gracias a lo cual resulta muy rapido en comparacién con otros
sistemas

Posee ademas gran nimero de librerias escritas en un lenguaje propio similar al Pascal.
Fue un sistema disefiado para [a ensefianza. Ademds de las capacidades de
programacion propias, posee facilidades para la interconexién con otros programas
escritos igualmente en C Hay una gran variedad de versiones de MAPLE para
distintos ordenadores

muMATH: Su desarrollo comenzd a finales de los setenta y también fue concebido
inicialmente para la ensefianza Constituyd el primer sistema de célculo simbolico
creado especificamente para micro-ordenadores Sus autores son David Stoutemyer y
Albert Rich. Esta escrito en LISP y funciona bajo los sistemas operativos PC-DGS o
MS-DOS

AXIOM- Constituye la version comercial de SCRATCHPAD desarrollado por IBM a
mediados de los setenta Su implementacion es en LISP y requiere de maquinas IBM
muy potentes. Fl principal inconveniente para su uso masivo es el alto costo tanto del
software como del hardware necesario para soportaria

MATHEMATICA Escrito y desarrollado por Stephen Wolfram su lanzamiento se
produjo en 1988. Destaca del resto de los sistemas sobre todo por sus posibilidades
graficas ( tanto dimensional como tridimensional y animacion de imagenes) Puede ser
usado bajo distintas plataformas de hardware incluyendo PC compatibles y Macintosh
Su implementacion esta hecha en lenguaje C



Mathematica ha tenido una gran difusion y aceptacion por parte de miltiples usuarios,
cientificos, ingenieros, economistas, asi como en universidades como herramienta
pedagogica. Existe una gran diversidad de publicaciones con aplicaciones en diversos
campos; también los sistemas comerciales contienen una gran variedad de funciones
predefinidas y paquetes que son programas en los que se definen de forma externa otra
gran variedad de funciones y utilerias.

1.4 GENERALIDADES DE MATHEMATICA.

En este trabajo se presenta el modo de trabajo con Mathemetica para la version 22 1
bajo entorno ¢ ambiente windows

La version de Mathematica bajo Windows goza de todas las ventajas que ofrece este
entorno de Microsoft Se trata de un entorno amigable y facil de manejar y bastante
menos rigido que el entorno MS-DOS. Mathematica utiliza todos los periféricos que
aporta Windows para manejar sus aplicaciones y se puede comunicar directamente con
todas las aplicaciones que corren bajo este estandar actual. Por otra parte el uso de
mentls, el acceso a mas memoria y el manejo del raton agilizan bastante los procesos

La versién empleada permite cargar y ejecutar los trabajos (Note books) desarrollados
en las versiones anteriores sin cambios En lo que se refiere al calculo numérico, la
version utilizada es mas rapida que las anteriores y también presenta mejoras en el
calculo simbalico de la solucion de las ecuaciones .

En el programa Mathematica se puden distinguir dos grandes partes. Una de ellas
llamada niicleo (kernel), es la encargada de ejecutar todos los comandos y realizar los
calculos que ello conlleve. La otra consiste en la interfase del usuario (front End)

Una vez cargado el micleo se esté en condiciones de comunicarse con el programa A
un input dado por el usuario Mathematica devolvera un output



CAPITULO 2.
2.1 DESCRIPCION DE MATHEMATICA

Mathematica es un software que puede ser usado para diversos usos siendo algunos
los siguiente:

* Como una calculadora numérica.

¢ Como una calculadora para caleulos simbolicos
¢ Como un lenguaje de alto nivel

¢ Como un sistema para andlisis de datos

Los calculos con Mathematica pueden ser divididos en tres clases principales:
Numéricos, simbolicos y graficos. Mathematica utiliza estas tres clases de calculos de
una manera unificada.

Mathematica utiliza expresiones simbolicas para proporcionar una representacion
general del calculo matematico

El rango de calculos que pueden realizarse con Mathematica es tanto ¢ mayor que el
que puede realizarse con los lenguajes tradicionales de computacion como FORTRAN
6 BASIC. Por otro lado los softwares tradicionales solo pueden realizar operaciones
numeéricas, sin embargo Mathematica puede realizar computos simbdlicos v gréficos,
entendiéndose por los primeros los calculos que implican operaciones algebraicas, de
calculo diferencial e integral, ecuaciones diferenciales, calculos con matrices y
vectores, etc

Mathematica es  una poderosa herramienta de productividad utilizada por
profesionales y estudiantes de todas las disciplinas en las que se requiere de célculos
matematicos.

En el presente trabajo se realizan diversas aplicaciones del software Mathematica en la
Ingenieria Quimica. Los comandos utilizados corresponden a la versién de
Mathematica 2.2.1

En la siguiente seccion se dan algunos ejemplos de operaciones elementales con
Mathematica con las cuates se muestra el poder de este software

Al escribir las érdenes ¢ comandos en Mathematica deberd prestarse atencién a su
expresion y sintaxis, especialmente se debe de tener cuidado con



Las maydsculas y mintisculas. Mathematica distin- Je unos caracteres de otros
Todas las funciones, opciones, variables y constantes incorporados en ef programa
empiezan con mayusculas

Los espacios. Un espacio entre dos vanables se interpreta como el signo de
multiplicar, Por otro lado, cuando se da un nombre a un comando, funcién 6 una
variable que contenga mas de una palabra no se debe de dejar un espacio entre ellas
Mathematica identifica las funciones predefinidas iniciando éstas con maylsculas

Llaves, paréntesis y corchetes. Los paréntesis se utilizan normalmente para agrupar e
indicar prioridad

Los corchetes son exclusivos de las funciones y son los que delimitan los argumentos
de las rmismas

Por titimo, las llaves, se utilizan para definir listas de elementos separados por comas.
2.2 OPERACIONES SIMPLES CON MATHEMATICA.

En los ejemplos que Se presentan se comentan con un tipo de letra mas pequeiio los
simbolos o aclaraciones que se juzgan pertinentes los cuales no aparecen cuando se
realizan calculos en Mathematica sino que se presentan aqui para explicar el
significado de las expresiones que lo requieren

NOTACION MATEMATICA

Mathematica utiliza los simbolos convencionales usados en el célculo matematico
normalmente, Mathemetica utiliza los comandos en idioma inglés, pero permite
referirse a las funciones matematicas estandar mediante simbolos de uso generalizado
COMO se muestran a continuacion

Simbole Funcién

+ Suma

- Resta.

* Multiplicacién ( El espacio enire variables opera

también como operador de multiplicacion)

/ Division.

" Elevar a potencia

! Factorial.

< Menor que

<= Menor 0 igual que.
> Mayor que



>= Mayor ¢ igual que.

También Mathematica ofrece simbolos para denotarlas operaciones logicas
relacionales, condicionales y de estructura

X==y Igualdad

xI=y Desigualdad

In No

p&&a&& . Y

iffthen,else] Se ejecuta then si p es verdadero y se
egjecuta else s1 p es falso

Do[expr,{n}]} Evalua n veces ka expresion expr.

Dofexpr, {i,imin,imax,di}] Evalia repetidas veces la expresidn para

valores de 1 desde imin hasta imax con
incrementos sucesivos de valores de di

For[expr1,condicion, incremento, expr2]
Evalua exprl y sigue evaluando exprZ e

incremento hasta que la condicidn sea
cierta.

CALCULOS NUMERICOS

Se pueden realizar operaciones similares a las que se realizan con una calculadora.
1) Elevar el nimero 4 a la potencia 2 325
In[1] 472 325 El simbolo ~ significa elevacion de potencia

Out[1] 25.1067 El mensaje Oui{1] es la respuesta de cdlculo al mput In[1]
2) Calculo de la raiz cuadrada del nimero 8 uttlizando 30 digitos de precision.

IN[2]} N[Sqrt[8],30] Elsimbolo N significa un resultado numénce aproximado.

OUT[2] 2.82842712474619009760337744842



3) El nimero 15 multiplicado por 8! (factorial)

IN[1] 15 (8!) En Mathematica es suficiente dejar un espacio para indicar la operacion
de multphcacién

OUT[1] 604800

4) Division de dos nameros complejos 4+81/(5-31)

IN[1] 4+81/(5-31) Laletra I representa v/~ 1
56 201

oUT1] -
17 17

CALCULQS SIMBOLICOS EN ALGEBRA

1) Desarroliar el polinomio (SJr3 — 6x* Sena +8)5 utilizando la instruccion Expand.
Para desarrotlar esta expresion se utiliza el comando:

Expand[Expr}

In{1] Expand[(5x"3-6x"2 Sin[a] +8)"5]

OUT[1]
3 6 9
32768 + 102400 x + 128000 x + 80000 x +

12 15 2
25000x +3125x - 122880 x Sin[a] -

5 8
307200 x Sin[a] - 288000 x Sin[a] -

11 14
120000 x  Sin[a] - 18750 x  Sin[a] +



4 2 7 2
184320 x Sinfa] + 345600 x Sin[a] +

0 2 13 2
216000 x Sin[a] + 45000 x Sin[a] -

6 3 9 3
138240 x Sin[a] - 172800 x Sinfa) -

12 3 8 4
54000 x Sin[a] + 51840 x Sin[a} +

11 4 10 5
32400 x Sinfa) - 7776 x Sin[a]

Como se aprecia en este gjemplo Mathematica tiene la capacidad de realizar calculo
simbolico y desplegar la respuesta de forma algebraica. Es evidente en este gjemplo el
ahorro de tiempo que se logra en el manejo de estas expresiones

2) Simplificar la siguiente expresion

L1 2
(1-x*) (-x (+2x)

Para lo cual se utiliza el comando

Simplify[Expr]
IN[1] Simplify [(1/(1-X"2))-(1/(1-X))-(2/(1+2X))]
2+X
OUT[1] e e
2 3

1-2X+X +F2X

3) Encontrar las raices de la siguiente ecuacion:
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5x3 -8 75x2 —125x - 8=0
Para lo cual se utiliza el sipuiente comando:

Solve[lhs=rhs,x] Donde Ihs y rhs significan parte izquierda y derecha de la
ecuacion, y x la variable a resolver

IN[1] Solve]S x*3-8.75 x2-1.25 x-8==0,x|
OUT[1] f{x->-02228062 -0 8240271},
{x -> -0 222862 + 0 824027 I}, {x -> 2 19572}}
La ecuacidén muestra dos raices imaginarias y una real
4) A continuacién se grafica esta ecuacion en el rango de x [1,10], utlizando la
instruccion Plot.
Plot[f, {x, xmin, xmax}}
IN[1] Plot[5x"3-8.75x2-1.25x-8,{x,1,10}]

QUT[1} -(raphics-

2500 /

2000
1500
1000

S0

En la grafica se comprueba que la funcion corta al eje de las abcisas en el punto 2 2

11



CALCULOS SIMBOLICOS EN CALCULQO DIFERENCIAL E INTEGRAL
1) Calcular la derivada de:

)

dx

Para ello se utiliza el comando

D|

] Que significa

74
!

IN[1] D[x"n,x]
-1+n
QUT[!] nx

En los ejemplos siguientes se omitiré la notacion tradicional a fin de abreviar espacio y
se incluird cuando se requiera mayor claridad en el planteamiento

2) Calculo de una derivada de una funcion méas complicada

IN[1] D[ (Sin[x]-8 x*3)/(Tan{x]-x"3-x),x]

OUT[1]
2 2 3
(-1 -3 x +Sec[x] ) (-8x + Sin[x])
B e y o+
3 2

(-x - x + Tan[x])

2
-24 x + Cosfx]

("3 )

-x - x + Tan[x}



3) De igual forma se puede calcular simbolicamente la integral de una funcion
utilizando ¢l comando:

Integrate[f,x] Que equivale a la expresion’ .[ Jdx

Por gjemplo
IN{1]
Integrate[3x"3+8in[x]-1/x,x]
OUTI[1]

4
3x -4 Coslx]

--------------- -Log[x] Como seaprecia la respuesta omute la constante de mtegracion.
4

4) Ahora calcularemos la integral de una expresion mas compleja:

IN[1)
Integrate[x Exp[x]- Tan[x}+Log[x],x] En esta expresion Expix] significa e,
OUTI[1]

X X

-E -x+E x +xLog[x] + Log[Cos[x]]

5} De igual forma se puede realizar el calculo de una integral definida por medio de la
expresion

Apiax

Nintegrate[f,{x,xmin,xmax}] Que equivale a la expresion { fdx

Por ejemplo el calculo de la siguiente integral-

INj1}

13



MNIntegrate[5x"d4-3x"3+8,{x,1,10}]
OUT[!]
92571.7

6) A continuacion se muestra la utilizacion de la instruccion para solucionar
ecuaciones diferenciales:

DSolvefeqns, y[x], x] Con la cual se resuelve una ecuacion diferencial para y[x],
considerando x como la variable dependiente

Resolveremos la siguiente ecuacion

a _

ol ay

IN[1] DSolve| y'[x]==a y[x}, y[x].x]
ax

OUT[!] {{y[x]1>E C[11}}

Ahora una ecuacién mas complicada

2 »
7y kx = Senx
drz
IN[1] DSolvefy"[x}- k x==Sin[x], y[x, x
OUT{

3
kx -6 Sin[x]
{{y[x] > C[1] + x C[2] + =--=rrmmmmee- 1
6

7) Con la funcion Series se puede desarrollar una funcion en serie de potencias para lo
cual se tiene la siguiente sintaxis

Seriesf, {x, xo, orden} En la cual “orden” significa el grado de la serie de potencias a
desarrollar.

14



Como ejemplo se desarrolla a continuacién la funcién
(1+x)"

In{1} Series[(1+x)"n, {x,0,3}]

Out[1]

2 3 4 4
(-1+n)nx (2+n)(-1+nnx Ofx] Donde O[x] es el residuo

e

la cual tiene la siguiente sintaxis.
Sumlf, {i, imin, imax}]

Como ejemplo se desarrolla a continuacion fa siguiente funcion de suma

x=5
Y
ax+1

x=1

IN[1] Sumfa x/(a x+1), {x, 1,5}]
OUT[1]

a 2a ja 4a Sa

----- P SN R Y

l+a (+2a 1+3a 1+4a 1+35a



2.3 REPRESENTACIONES GRAFICAS CON MATHEMATICA
En Mathemetica es posible realizar representaciones graficas en dos y tres dimensiones
que permite visualizar los fendmenos fisicos a través de su representacion grafica

A continuacién se dan algunos ejemplos de representacion grafica de diversas
funciones:

1) Representacion grafica de la funcion

y= x° (Senx)(Tanx)

Para graficar esta funcion en el rango [1,10] se utilizard [a siguiente funcion de
Mathematica:

Plotif,{x,xmin,xmax}|

IN[1]  Plot[{(x*3 Sin[x] Tan[x]},{x,1,10}]

Qutf1]
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2) Asi mismo se puede realizar la representacion grafica en el espacio de una funcién
con dos variables independientes, por ejemplo la funcion.

z= (szenx) y3 se puede graficar en el rango de x e y [1,10] mediante la funcién

Plot3D[f, {x,xmin,xmax}, {y,ymin,ymax}]

N[1] V Plot3D[(x"2 Sin[x]) y"3, {x,1,10},{y,1,10}]

OUTI[1]
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Se puede vizualizar la grafica desde otro punto de vista como se muestra a
continuacion.

Plot3D[{x"2 Sin[x]) y*3, {x,1,10},{y,1,10},
ViewPoint->{0.080,-2,400,2,000}]

OUT[1]
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CAPITULO 3.

APLICACIONES DE MATHEMATICA A LA SOLUCION DE ALGUNOS
PROBLEMAS DE LA INGENIERIA QUIMICA

En este capitulo aplicaremos las funciones y comandos que tiene Mathematica a la
solucién de algunos problemas que se presentan en las disciplinas que son competencia
del campo de la Ingenieria Quimica:

3.1 ECUACION DE ESTADO.

Algunos problemas requieren de la solucion de ecuaciones algebraicas no lineales en
termodindmica, la refacién volumen-presidén y temperatura de los gases reales son
descritas por las ecuaciones de estado Existen algunas ecuaciones de tipo semiteérico
0 ecuaciones obtenidas de manera empirica, como la de Redlich-Kwog, Ia de Beattie-
Bridgeman, y la de Benedict-Webb-Rubin. Como ejemplo tomaremos la ecuacidn de
estado de Beattie-Bridgeman:

gy 6
py=RrT+2+ L 2
N7 o

en donde P, V| T, representan la presion, el volumen especifico y la temperatura
respectivamente R es la constante de los gases y o, B, v, 8 son funciones empiricas de
la temperatura para cada gas como se muestran a contingacion

- Re
p=RIBo - dg -5
¥=-RIbBy +a 4y - RBgC

r
5 RBobc
Tz

La ecuacitn (1) puede ser rearreglada para quedar como sigue’
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PV4—RTV3—,8V2—-}/.V-—§:0 @)

Con lo cual la ecuacién se reduce a un polinomio de cuarto grado

A continuacion se calculara el volumen especifico para el n-butano siendo las
constantes para este gas las siguientes

Ag =17 7940
By = 0.24620
a=012161
b =0.09423

¢ = 350x10*

Las unidades son

P atmosferas

V. litros/mol.

T kelvin.

R=0 08206 (atm It)/mol] kelvin

El programa en Mathematica se indica a continuacion para calcular el volumen del n-

butano a una temperatura de 425 Kelvin y una presion de 1 atm

A=17.7940;

B=0.24620;

alfa=0.12161;

b=0.09423;

c=3500000;

R=0.08206;

P=1;

t=425;

beta:= R t B-A-(R ¢)/t"2

gama:= R t B b+alfa A-(R B ¢)/t"2
deita:=(R B b ¢)/t"2

Print}beta}

Print]gama]

Print|delta]

Solve[(P v*4-R t v*3-beta v*1- gama v-delta==0},v]
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-10.7977
0.963357
0.0368892

{{v->-0.0284128}, {v-> 0170002 - 0.0930715 1},

{v->0.170002 + 0.0930715 1}, {v -> 34 5639}}

La solucion que proporciona Mathematica corresponde a las cuatro raices del
polinomio de cuarto grado, siendo fa respuesta buscada V=34.5639 Its/mol

ya que las otras tres raices no tienen significado fisico,

A continuacion se gréfica el polinomio para apreciar el punto en donde la funcién
toma el valor de cero.

Plot{P v"4-R t v"3-beta v"2- gama v-delta,{v,1,50}]

200000 . /
150000
100000

50000

-50000

-100000

-150000

En la grafica se aprecia que la funcién “corta” el eje de las abcisas aproximadamente
en el punto 35.0.

3.2 EXPANSION Y COMPRESION DE FLUIDOS

El trabajo mecanico se define como la energia transferida por el efecto de una fuerza
que actua a lo largo de una determinada trayectoria y es igual al producto de aquella
fuerza por la distancia de accion Asi , cuando un fuido contenido en un recipiente
bajo presion experimenta una vartacidn de volumen, se realiza un trabajo como
resultado de la fuerza de presién que desplaza la distancia correspondiente al cambio
de volumen..

En un proceso realizado en un sistema cerrado en el cual se realiza la compresion o
expansion de un gas el trabajo (reversible) reahzado esta dado por:

21



v2

pdV

W

vl
donde p es la presion del sistema y dV la diferencial del volumen

La ecuacion antenor se aplica a procesos cerrados mecanicamente reversibles.
A continuacién se aplica la ecuacion anterior utilizando la ecuacién de estado de
Beattie-Bridgeman para el n-butano.

RT ')
P:—""Ez Lo
v Vi

v2

RT B y &
W= I( —I'/—+I—/7+—V'3—+F )dV

vl

Para obtener la solucién de la integral anterior s¢ desarrolia a continuacion el
programa correspondiente en Mathematica haciendo P=1 atm

In[1}

A=17.7940;

B=0.24620;

alfa=0.12161;

b=0.09423;

£=3500000;

R=0.08206;

beta:= R t B-A-(R ¢)/t"2

gama:=- R t B b+alfa A-(R B ¢)/t"2
delta:=(R B b ¢)/t"2

Integrate[((R t)/v+beta/v"2+gama/v"3+delta!v"4),{v,1,v2}]

En la funcidn de Mathematica Integrate se €sta manejando la sintaxis de una integral
definida entre los valores {v,1,v2}, es decir se obtendra la funcion analitica de la
integral entre los limites de la integral 1, V2.
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La respuesta que da Mathematica es la siguiente

320345. 222104
216 712 -« e + 00192513 t - commm e +
2 23
t t v2
2 3
35355.6-1.08196¢ + 0000951872t
.............................................. +
2 2
t v2
2 3
287210 +17.794 t - 0.0202032 ¢
......................................... +
2
t v2
0.08206 t Log[v2]

Como se aprecia se utilizan las variables de la funcion como mindsculas a fin de evitar
errores en la sintaxis ya que los comandos de Mathematica se inician con letras
mayusculas

A continuacion se agrega al programa el valor de T=298 Kelvin, con lo que la funcion
del trabajo queda solo con V2 como variable independiente:

Evaluate|%/.t->298]

La funcién de Mathematica Integrate se indica como una integral definida con limite
inferiorV1 y limite superior V2

La respuesta que da Mathematica para este calculo es
0.0250105 0400176 150077
3 7 B T — Fome amemee + 24 4539 Log[v2]

3 2 vZ
v2 vZ
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A continuacion se agrega un comando de Mathematica para graficar el trabajo
desarrollado al expandir el n-butano a T=298 Kelvin desde V2= 1 hasta V2=3 It.

Grafl=Plot[%,{v2,1,5}]; EI simbolo % sigaifica “de la funcién o respuesta anterior...”, se
grafica la funci6n para valores desde V2=1, hasta V2=5.

TRABAJO (atm-It)

25
20
15

1G

2 3 4 S
Volumen del n-butano. (ls)

3 3 DETERMINACION DE LAS TEMPERATURAS DE LOS FLUIDOS EN UN
INTERCAMBIADOR DE CALOR DE CORAZA Y TUBOS

En el dibujo que se muestra a continuacion se muestra el diagrama del intercambiador
de calor en el cual se enfria aceite disponiéndose de una corriente de agua de
enfriamiento a 80 grados Fahrenheit y se desea calcular cual serd la temperatura que
se obtendra en el aceite a la salida del intercambiador de calor bajo el régimen de
estado estacionario, asi como los valore de la cantidad de calor transferida Q, y la
temperatura de salida del agua de enfriamiento.

70,000 Ib/Elr |, 250 grados F 170 5 GPM. de agua a 80 grados F
Cp=0.5 BTU/Lb-grados F
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El coeficiente de transferencia de calor y ¢l area del intercambiador de calor son’
U=120 Btu/hr-fi2- grados F. A=879 pies cuadrados

El problema resulta interesante ya que para su solucién se requiere realizar cleulos
iterativos pudiéndose emplear la capacidad grafica de Mathematica para encontrar

alrededor de que punto se encuentra la solucion.

A continuacion se plantean las ecuaciones para resolver el sistema’

O = UA(LMID)
Q = MmCP e
0= MCpy, AT

0 = 70000(0.5)(250 - TH2)
O = 1705(60)(833)(7C2 - 80)
_ {250- TC2)- (TH2 - 80)

ln(ZSO— TCZ)
TH2-380

El programa de Mathematica para resolver el anterior sistema de ecuaciones
simultaneas puede desarrollarse de manera similar a un proceso iterativo en
FORTRAN 6 BASIC parar obtener una solucién numérica del problema

Los comandos para lograr un lazo iterativo son

Clear[TC2,TH2,THa]|

Do} Inicio de la iteracion

Q=35000 * (250-TH2);

TC2=(Q/82512.9)+80;

LMTD=((250-TC2)-(TH2-80))/Log[(250-TC2)/(TH2-80}};

Q1=105480 LMTD;

THa=-(Q1/35000)+250;

If{Abs[(Q-Q1)]<=1000, Condrcional en la comparacién de los valores de Q y de Q1

Print{{Q,Q1,TH2,THa,TC2}]], Si el condwcional sc cumple imprime los valores.

{TH2,90,100,0,01}] Cuerre de la iteracién de TH2, entre 90 y 100 grados con incrementos de
(01 grados

La respuesta que se obtiene es
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La respuesta que se obtiene es'
Q Q1 TH2? THa TC2

6 6
{5.2969 10, 529736 10, 98,66, 98.6468, 144 195}

Mathematica ha realizado las iteraciones requeridas y ha desplegado los valores de Q,
Q1, TH2, Tha, y TC2, cuando la diferencia entre Q y Q! ha sido igual o menor a
1000. Como se aprecia en los valores obtenidos de TH2 y Tha son practicamente
idénticos El valorde TC2 es 1442 F

Una representacion grifica de las funciones puede mostrar facilmente el punto donde
se cortan es decir el punto que corresponde a Ja solucion del sistema, modificando el
programa anterior como sigue

Clear|TC2,TH2,THz]

Q=35000 * (250-TH2);

TC2=(Q/82512.9)+80;
LMTD=((250-TC2)-(TH2-80))/Log[(250-TC2)/(TH2-80)];
Q1=105480 LMTD;

THa=-(Q1/35000)+250;

aa=Plot[Q1,{TH2,82,120}];

bb=Plot[Q,{TH2,82,120}};

Show|[aa,bb] El comando Show pernute mostrar varas funciones en la misma
grafica
Q
&
7. 10
6
6. “TH=
7]
5. 10
6
4. 10
/ 90 95 100 igs 110 115 120
T

Como se aprecia en la grafica ambas representan los valores de Q, en donde la linea
recta es la grafica del calor transferido por el aceite y la linea curva es el calor
transferido entre ambos fluidos, agua y aceite para diversas temperaturas cortandose
ambas curvas alrededor del punto de temperatura de 98 grados
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3.4 EQUILIBRIOS EN LAS REACCIONES QUIMICAS.
Para un sistema gaseoso como se muestra a continuacion
bB+cC+.. =rR+s8+ .

la constante de equilibrio esta dada por la ecuacién:

]
_ N;N; URUS res+ —b-c
K“ Nch b ¢ 74
Bi¥eo UBUC“‘

En donde N representa el nimero de moles de cada especie, v los coeficientes de
fugacidad, x la presion total del sistema,

El nimero de moles en el equilibrio de la especie R esta dado por:

Np = R
ng+nc+. +np +hgt+. tHy

donde la especie I representa a la presencia de gases inertes

La relacion entre los coeficientes de fugacidad es constante para una presién y
temperaturas determinadas y esta dada por:

ro.8
_ URUS"

b

K, "
Vpbe

combinando las ecuaciones anteriores la constante de equilibrio es

(rts+ ) —(b+et+.)

e pia
b= | 2|k
HAG... Mg + Heto iy, + N+ +H,

A continuacion se hace un planteamiento de un problema para resolverlo con la ayuda
de Mathematica

La reaccidon de SO2 con O2 en fase gaseosa para producir $03 es:

S02(g)+1/2 02(g)= S03(g)
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El convertidor (reactor) en donde se realiza la reaccion catalitica con V205 como
catalizador opera a una temperatura de 500 grados centigrados y a una prestén de 760
mm Hg.

En virtud de que la presion es cercana a la atmosférica la constante de equilibrio de las
fugacidades pude considerarse con un valor igual a la unidad.

El valor de la constante de equilibrio como funcién de la temperatura es

4956

LOng = T - 4678 1/atm?2

siendo T la temperatura absoluta en Kelvin.

La composicidn de la mezcla original es

S02 7.8%
02 108%
N2 814%

Total 1000 %

Si x es la conversidn de equilibrio del SO2, en el equilibrio se tienen los siguientes
balances para 100 Ib-nicl de mezcla original

Parael SO2  78-78x = nS02 Ib-mol
Para el SO3 7.8x = nS03

Para el 02 10.8-78 (x/2) = n02

Para el N2 g14 = nN2

Aplicando ia ecuacién de equilibrio con estos valores la ecuacion queda

-1/2
URer T

1/2
Heoa(Bgy) o2 M50z + Moy + 1y,
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Sustituyendo valores la ecuacion queda como

78x [ 7 ]_ B
(78-78x)(108-39x)2\100-39x) ¥

Rearreglando

x (100—3.9x

12
_QUe9sIT-4678) _
10.8 - 3.9xj

l1-x

El programa para resolver en Mathematica esta ecuacion tomando los rangos de
T[600,1000] con incrementos de 50 grados es

Clear([x,T]

Table[NSolve[(x/(1-x))((100-3.9 x)/(10.8- 3.9 x))"0.5-(10)"(4965/T-
4.678)==0,x],{T,600,1000,50}]

La solucién que proporciona Mathematica es

{{{x ->0.999057}}, {{x -> 0.995933}},

{{x->0985897}}, {{x->0.959503}},

{{x ->0902631}}, {{x -> 0803767}},

{{x -> 0.666796}}, {{x -> 0 514281} },

{{x ->0.373535}}}
Como se aprecia Mathematica calcula directamente la solucién de la ecuacion anterior
para varios valores de T, el calcule tradicional con una calculadora o© con un
programa en FORTRAN 6 BASIC hubiera requerido de un método iterativo a partir
de un valor de solucion supuesto para encontrar las soluciones
Los puntos anteriores pueden graficarse con las siguientes instrucciones
ListPlot[{{600,0,99057},{650,0,995933},

§700,0.985897},

{750,0.959503},{800,0.902631},{850,0.803767},
{900,0.6667963,
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{950,0.514281},{1000,0.373535}} PlotJoined->True
,PlotRange->{{600,1000},{0,1}},GridLines->Automatic|

La grifica que presenta Mathematica es.

650 700 750 $00 850 900 950 1000
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3.5 SOLUCION DE ECUACIONES DE CINETICA QUIMICA

En la figura que se muestra a continuacion representa dos reactores continuos agitados
conectados en serie

Fo CAo F1 CA1
R1 R2
V'3 v2
K1 K2
: P Fz  cAz

El producto B es producido y el producto A es consumido en cada uno de los dos
reactores perfectamente agitados de acuerdo a una reaccion de primer orden en fase
liquida se asume que en los dos reactores el volumen y la temperatura permanecen
constantes ( proceso isotérmico). También se asume que la densidad permanece
constante a través del sistema de la mezcla de A y B.

Si el volumen y la densidad de cada tanque permanecen constantes, la masa total en
cada tanque permanece constatte

Dadas las condiciones anteriores la ecuacion de continuidad para el primer reactor es-
d(ph)

dt
Fi=Fy

=ply—pF =0

en donde p representa la densidad.
Se desea conocer la cantidad de reactante A o del reactante B que se tiene en un

momento dado en cada tanque Para realizar el caloulo se elige el componente A para
describir las ecuaciones del sistema (con unidades de A moles/segundo).
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aC 4

17:F(CA0—CA1)fV1k1CA1
daC
2 dfz = F(C4)—Cyp)—Vakg Cyy

Las constantes especificas de reaccion K estan dadas por la ecuacion de Arrhenius’

krz _ O:e_E/RT"

En donde « representa una constante, E representa la energia de activacion,
R representa una constante igual a 0.082 Atm-Lt/g Mal- K.

El subindice n se refiere al nimero de etapa del proceso.
El volumen V quede fuera de la derivada dado que es constante en el tiempo.

Las dos ecuaciones diferenciales de primer orden representan el modelo matematico
del sistema.. En las ecuaciones descritas se puede sustituir la relacion’

con lo que las ecuaciones quedan como.

dC 1

—a,‘“ =—(Cyq0-Ca1)-Vi51Ca1
.7

dC 1

—T’” =—(C41-Ca2)-V2k21Cp
T T

A continuacion se desarrolla el programa en Mathematica para obtener una solucién
algebraica de las dos ecuaciones diferenciales bajo las siguientes condiciones iniciales:

1=2 min

k=05 /mun

CAI1(0y=0 4 moles/pie3
CA2(0)=0 2 mole/pie3

Clear[T,k,cal,ca2}

tau=2;
k=0.5;
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cal0=0.4;

¢a20=0.2;

expresionl=DSolve[{(cal)'[t]==1/tau (cal0-cal[t])- k cal[t],
cal[0]==0.4}

scalft].t]

expresion2=DSolve[{(ca2)'[t]==1/tau ({(0.2+0.2/Exp[t])-ca2{t])-
k ca2[t],

ca2[0]==0.2}

sea2{t],t]

aa=Plot[cal[t]/.expresion],{t,0,10}] El simbolo / significa sustituir por
bb=Plot[ca2[t])/.expresion2,{t,},10}];

La solucién algebraica que da Mathematica es

02
{{cal[T)-> 0.2 4 -—-- 1}
1T
E
1. T
0.1 01E + 01T
R e 1
1. T 1T
E E

La representacion grafica de estas dos ecuaciones es

Para CA1[T]
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Para CA2[T]
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3.6 OPTIMIZACION DE UN SISTEMA DE COMPRESION DE TRES ETAPAS.

En este ejercicio se desarrollard el calculo de el trabajo minimo de compresion
adiabatica de un gas ideal.

Para el caso de un fluido adiabatico no se puede establecer 2 priori la relacion entre la
presiony la densidad ya que se desconoce la temperatura comeo funcién de la presion y
la densidad, por tanto la relacion entre la presion y la densidad se deriva utilizando €}
balance mecanico det sistema. Si se asume que ¢l gas tiene un comportamiento ideal, y
k= Cp{Cy seasume que es constante en el rango de interés en la compresion de pl a

p2, entonces se puede utilizar la relacion

k

pV" = constante

y aplicandola para el trabajo tedrico por mol del gas comprimido para un compresor
de una sola etapa €s.

R (k-1)k
- (gz) »
E-11\pl

donde T1 es ta temperatura de entrada y R es la constante para el gas ideal.

Para el caso de un compresor de tres etapas con enfriamiento entre las etapas para
entrar a cada una a un a temperatura T1 el trabajo de compresion de pl a p4 esta dado
por la siguiente ecuacion:

W_kRTl [_})_%)(k—l)!k+(.p_3_](k_])lk+(ﬁ)(k‘l)lk 3
T k-1 pl p2 P3

se desea determinar la presiones optimas interetapas p2 y p3 afin de minimizar el
trabajo W realizado manteniendo pl'y p4 predeterminados.
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T1,P1 Tz,P2 T3.P3 T4,P4  T5P5

Las condiciones dadas para este problema se consideran para realizar el proceso de
compresién de aire de una presion inicial p1=100 Kpa, a una presion al final de la
tercera etapa p4=1000 Kpa La constante k para el aire tiene un valor de k=1.4

La solucion de este problema para encontrar el minimo de w es’
1) Derivar la funcion de w respecto de p2.
2) Derivar la funcion de w respecto de p3

3) Igualar a cero ambas derivadas y resolver el sisterna de las dos ecuaciones para
encontrar p2 y p3

A continuacidn se presenta el programa en Mathematica para realizar los pasos
anteriores y obtener las presiones p2 y p3 para obtener un trabajo minimo w

Clear[A,B,F,w,pl,p4]

p1=100;

p4=1000; ‘

k=1.4;

A=(p2/ip1)"((k-1)/k);

B=(p3/p2)"((k-1)/k);

F=(p4/p3)"((k-1)/K);

w=(k R TU/(k-1))(A+B+F-3);

Dp2=Simplify{D[w,p2]]; Calculo dela derivada de w respectoa p2, y simplificacién del
resultado

Dp3=Simplify[D{w,p3]];

Print]"LA DERIVADA DE W RESPECTO DE P2 ES",Dp2]

Print{"LA DERIVADA DE W RESPECTO DE P3 ES",Dp3]

Solve[{Dp2==0,Dp3==0},{p2,p3}] Solucién de las dos ecuaciones simultaneas
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El programa anterior primero establece los parametros del problema y calcula las
derivadas requeridas de la funcion W, obteniéndose dos ecuaciones que son resueltas
simultineamente para encontrar p2 y p3 mediante el comando Solve.

A continuacién se muestra la respuesta que proporciona Mathematica a este célculo el

cual se realizd en aproximadamente 2 minutos en una PC con 12 Mb de memoria Ram
y 55 Mhz,

LA DERIVADA DE W RESPECTO DE P2 ES

79 9443 R 298 p3 R
0.714286 2 p3 0.714286
p2 p2  (-)
p2

LA DERIVADA DE W RESPECTO DE P3 ES

22144 66 R 298 R
................... 4 mmmrmmcmmmmm———————
1 0714286 2 p3 0714286
--) p3 p2 ()

p3 p2

1{p2 -> -215 443, p3 -> -464.159},
{p2 > -215 443, p3 -> 464 159},
{p2 -> 215.443, p3 -> -464.159},
{p2 -> 215.443, p3 -> 464.159},
(p2 ->107.722 - 186 58 1,

p3 ->-232.079 - 401973 1},

{p2 ->107.722 - 186 58 1,

p3 ->232.079 + 401 973 1},
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{p2 > -107.722 + 186.58 1,
p3 ->-232.079 - 401,973 1},
{p2 ->-107 722+ 186.58 1,
p3 -> 232.079 + 401 973 1},
{p2 ->-107 722 - 186.58 1,
pd -> 232.079 - 401.973 I},
{p2 ->-107.722 - 186,58 1,
p3 -> 232079+ 401.973 1},
{p2-> 107 722 + 186.58 1,
p3 -> 232079 - 401.973 1},
{p2->107.722 + 186 58 1,

p3 ->-232.079 + 401 973 I}}

Mathematica proporciona primero ¢l resultado de las dos derivadas, respecto de p2 y
p3, y posteriormente lista todas las posibles soluciones del sistema de ecuaciones de
las dos derivadas igualadas a cero.

Observando el conjunto de soluciones se observa que solo uno de los pares de valores
de p2 y p3 tiene significado fisico que son:

p2= 1215443
p3=464 159
Ya que las otras soluciones contienen valores negativos o imaginarios.

Estos valores obtenidos para p2 y p3 corresponden a las presiones que minimizan el
trabajo de compresion

Mathematica tiene la ventaja de mangjar graficas en tres dimensiones y poder

predeterminar €l punto de observacion de la grafica a fin de observar como en €ste
caso los extremos de la funcidn.
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A continuacién se graficard con comandos de Mathematica la funcidn W en tres
dimensiones para observar la region en donde se tiene un trabajo minimo.

Clear[A,B,F,w,pl,p4,R,T1]
p1=100;
p4=1000;
k=1.4;

=0.082;
T1=298; Se suponc uma ferperatura T1=298
A=(p2/p1)~ (k-1)/k);
B=(p3/p2)"((k-1)/K);
F=(p4/p3)"((k-1)/K);

=(k R TU/(k-1))(A+B+F-3);
Plot3D{w,{p2,108,500},{p3,300,1000}, .
AxesLabel->{"presion p2"," p3","trabajo w'},BoxRatios->{2,2,2},
ViewPoint->{0.150,-2.725,2.000}]

La grafica que presenta Mathematica se muestra a continuacion.
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En la grafica se encuentra que el minimo de W efectivamente se encuentra airededor
de las coordenadas p2= 215 y p3 =464.

También se puede generar una grafica de contormno en la que aparece la funcion
representada en un plano de dos dimensiones con diversas intensidades de grises
indicando los tonos mas claros las zonas mds altas en el eje Z y las mas obscuros los
valores menores

a continuacion se muestra la instruccion para que Mathematica desarrolle la gréfica de
CONtOTRO!

Show[ContourGraphics[%]]

La grafica que devuelve Mathematica es la siguiente

p3

1000
Q00
800
700
600
500

400§

3001!
100 200 300 400 500

p2

Se puede apreciar que en la grafica de contorno anterior la zona mas obscura que
corresponde a los valores inferiores de W corresponde a valores de p2 de 200-300
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y de 350 a 650 para p3. como s¢ vio en ¢l desarrollo por caleulo simbdlico el valor del
trabajo se minimiza para p2= 21543 KPa y p3=464 16 KPa

En este ejemplo se ha demostrado la facihdad de solucion de los problemas utilizando
las ventajas que presenta el software de Mathematica y la capacidad grafica del mismo
que permite visualizar la solucion del problema de manera muy clara y objetiva.

También en este ejemplo se pueden desarrollar valores de la funcién w para rangos
determinados de p2 y de p3 a fin de poder encontrar el conjunto de ellos que se
traducen en el vator minimo de w.

El programa en Mathematica para realizar las operaciones descritas s¢ muestra 4
continuacion.

Clear|A,B,F,w,pl,p4,R]
pl1=100;

p4=1000;

k=1.4;

R=0.082;

T1=298;

A=(p2/p1)" ((k-1)/K);
B=(p3/p2)" ((k-1)/k);
F=(p4/p3)N(k-1)/k);

w=(k R TL/(k-1))(A+B+F-3);
g=Table[{p2,p3,w},{p2,1 50,300,10},{p3,250,550,10}];
Print{TableForm{[{g}]]

Tl comando Table permite realizar ¢! calculo de la funcion w para los rangos
p2{150,300] ¥ p3[250,550] con incrementos de 10 Kpa para cada caso

El resultado que proporciona Mathematica es en forma de tabla en tres columnas, la
primera corresponde 2 p2, la segunda a p3 y la tercera a w, como se muestra a

continuacion:

p2 p3 w
150 250 65.5092
150 260 65.2083
150 270 64.9454
150 280 64 7169
150 290 64 5195
150 300 64 3502
150 310 64,2066
150 320 64 0864
150 330 63.9874
150 340 63 9081
150 350 63.8466

p2 p3 w
160 250 65.4883
160 260 65.1669
160 270 64.8842
160 280 64 6364
160 290 64 4202
160 300 64 2326
160 310 64.071
160 320 63.9333
160330638172
160 340 63.7211
160 350 63.6432

p2 p3 0w
170 250 65 529
170 260 65.1883
170 270 64 8878
170 280 64 6222
170 290 64 3886
170 300 64.1841
170 310 64 006
170 320 63.852
170 330 63.7202
170 340 63.6086
170 350 63 5155
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150 360 63 8016
150 370 63 7718
150 380 63.756

150390 63 7532
150 400 63.7623
150 410 63.7824
150 420 63 8129
150 430 63.8529
150 440 63 9018
150 450 63.9589
150 460 64 0237
150 470 64.0957
150 480 64.1745
150 490 64.2594
150 500 64 3502
150 510 64.4465
150 520 64 5479
150 530 64.6542
150 540 64 7649
150 550 64.8798

160 360 63.5821
160 370 63.5366
160 380 63.5053
160 390 63 4872
160 400 63.4814
160 410 63.487

160 420 63.503

160 430 63.5289
160 440 63 5638
160 450 63 6073
160 460 63.6586
160 470 63.7174
160 480 63.783

160 4590 63 8551
160 500 63.9333
160 510 64.017

160 520 64.1061
160 530 64.2002
160 540 64.2989
160 550 64.402

170 360 63.4396
170 370 63.3795
170 380 63.334

170 390 63.3019
170 400 63 2823
170410 63.2744
170 420 63 2771
170 430 63.2899
170 440 63.3121
170 450 63 3429
170 460 63.3818
170 470 63 4283
170 480 63 4819
170 490 63.5421
170 500 63.6086
170 510 63.6808
170 520 63.7585
170 530 63.8413
170 540 63.929

170 550 64.0211

180 250 65.6209
180 260 65.2633
180 270 64.9454
180 280 64,6633
180 260 64.4136
180 300 64 1933
180 310 63.9999
180 320 63,831

180 330 63.6844
180 340 63.5585
180 350 63.4514
180 360 63.3617
180 370 63.2881
180 380 63.2294
180 390 63.1843
180 400 63 152

180 410 63,1315
180 420 63 122

180 430 63.1227
180 440 63 1329
180 450 63.152

180 460 63 1794
180 470 63.2146
180 480 63.257

190 250 65 7558
190 260 65.382

150 270 65 0483
190 280 64.7507
190 290 64 4861
190 300 64 2512
190 310 64 0435
190 320 63 8606
190 330 63 7004
190 340 63.5611
199 350 63 441

190 360 63.3385
190 370 63.2523
190 380 63.1812
190 390 63.1241
190 400 63.0799
190 410 63.0477
160 420 63.0268
150 430 63.0162
190 440 63.0153
190 450 63.0235
190 460 63.0402
190 470 63.0648
190 480 63 0968
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180 490 63.3062
180 500 63.3617
180510 63.4233
180 520 63.4904
180 530 63 5629
180 540 63 6402
180 550 63.7223

190 490 63 1358
190 500 63.1812
190 510 63.2328
160 520 63.2902
190 530 63.3529
190 540 63,4207
190 550 63 4933

200 250 65.9268
200 260 65.5378
200 270 65.18%4
200 280 64 8773
200 290 64,5988
200 300 64 3502
200310 64.1292
200 320 63.9333
200 330 63.7603
200 340 63.6086
200 350 63.4762
200 360 63 3617
200 370 63.2638
200 380 63.1812
20039063 1128
200 400 63.0575
200 410 63.0144
200 420 62.9828
200 430 62 9617
200 440 62 9504
200 450 62.9485
200 460 62 9551
200 470 62 9698
200 480 62.9921
200 490 63.0215
200 50063 0575
200 510 63.0998
200 520 63 1479
200 530 63.2016
200 540 63.26035
200 550 63 3243

220250 66 3561
220 260 65 9395
220270 65.5642
220 280 65 2262
220 290 64.922

210 250 66 1284
210 260 65.7232
210 270 65.3629
210 280 65 0376
210 290 64 7457
210 300 64 4844
210 310 64.2508
210 320 64.0427
210 330 63 8578
210 340 63 6943
210350 63.5505
210 360 63 4243
210370 63 3159
210380 63.2225
210 390 63 1435
210 400 63.0778
210410 63.0245
210 420 62 9828
210430 62.9518
210 440 62.9309
210450 62.9193
210 460 62.9166
210470 62 922

210 480 62.9352
210 490 62.9556
210 500 62 9828
210510 63.0163
210 520 63 0559
210 53063.1011
210 540 63.1516
210 550 63.2071

230 250 66 6059
230 260 66.1767
230 270 65.7891
230 280 65 4392
230290 65 1233

> VALOR MINIMO DE W p2=210,
p3=460.
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220 300 64 6486
220 310 64.4032
220 320 64 1836
220 330 63.9874
220 340 63.8129
220 350 63 6584
220 360 63 5221
220 370 63.4029
220 380 63.2993
220390 63.2103
220 400 63,1348
220 410 63.0719
220 420 63 0208
220 430 62,9805
220 440 62.9504
220 450 62.9299
220 460 62.9183
220 470 62.9151
220 480 62 9197
220 490 62.9316
220 500 62.9504
220 510 62 9758
220 520 63 0072
220 530 63.0445
220 540 63.0871
220 550 63.1348

240 250 66 8748
240 260 66.4337
240 270 66.0344
240 280 65 6732
240 290 65.3463
240 300 65 0508
240 310 64.7839
240 320 64 5431
240 330 64.3263
240 340 64.1316
240 350 63 9573
240 360 63.8016
240 370 63 6634
240 380 63 5412
240 390 63.4339
240 400 63.3405
240 410 63 26

240 420 63.1914

230 300 64.8385
230310 64.5821
230 320 64.3516
230 330 64.1449
23034063 96
23035063 7952
230 360 63 649
23037063 52
230 380 63 4069
230390 63.3085
230 400 63.2238
230 410 63 1518
230 420 63 0917
230 430 63.0427
230 440 63.0041
230 450 62.9751
230 460 62.9551
230 470 62 9436
230 480 62.9401
230 490 62.9441
230 500 62 9551
230510 62.9727
230 520 62.9965
230 530 63.0262
230 540 63.0614
230 550 63 1018

250 250 67.1599
250 260 66.7475
250 270 66.2973
250 280 65 9253
250 290 65.588

250 300 65 2823
250 310 65.0054
250 320 64 7549
250 330 64 5287
250 340 64.3247
250 350 64 1412
250 360 63 9766
250 370 63 8296
250 380 63.6988
250 390 £3.5831
250 400 63 4814
250 410 63.3928
250 420 63.3163
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240 430 63.1341
240 440 63.0873
240 450 63.0503
240 460 63.0225
240 470 63.0033
240 480 62.9921
240 490 62.9885
240 500 62 9921
240 510 63.0024
240 520 63 019

240 530 63.0415
240 540 63 0697
240 550 63 1032

260 250 67.4591
260 260 66.9939
260 270 66.5753
260 280 66.1931
260 290 65 8459
260 300 65,5305
260 310 65 2442
260 320 64.9844
260 330 64.7491
260 340 64.5363
260 350 64.3442
260 360 64.1711
260 370 64.0158
260 380 63.8769
260 390 63 7532
260 400 63.6436
260 410 63 5473
260 420 63 4632
260 430 63.3906
260 440 63.3287
260 450 63.2769
260 460 63.2345
260 470 63,2009
260 480 63.1756
260490 63.1581
260 500 63.1479
266 §10 63.1447
260 520 63.1479
260 530 63,1573
260 540 63.1725
260 550 63.1932

250 430 63 2511
250 440 63 1966
250 450 63 152

250 460 63 1167
250 470 63 0901
250 480 63.0717
250 490 63.061

250 500 63.0575
250 510 63.0608
250 520 63 0706
250 530 63.0864
250 540 63.1079
250 550 63.1348

270 250 67.7703
270 260 67 2969
270 270 66.8663
270 280 66.4745
270 290 66 1178
270 300 65.7932
270 310 65 4979
270 320 65.2294
270 330 64.9855
270 340 64.7642
270 350 64,5639
270 360 64.3828
270370 64.2195
270 380 64.0728
270 390 63.9415
270 400 63 8245
270 410 63.7208
270 420 63.6295
270 430 63.5498
270 440 63.4809
270 450 63.4222
270 460 63.3731
270 470 63.3328
270 480 63.301

270 490 63.277

270 500 63.2605
270 510 63.251

270 520 63.2481
270 530 63.2513
270 540 63.2605
270 550 63.2752
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280 250 68 0919
280 260 67 6088
280 270 67.1687
280 280 66,7676
280 290 66 402

280 300 66 0686
280 310 65 7647
280 320 65.4878
280 330 65.2357
280 340 65.0064
280 350 64.7982
280 360 64.6094
280 370 64.4386
280 380 64 2845
280 390 64.1459
280 400 64 0218
280410 63.98111
280 420 63.8129
280 430 63 7264
280 440 63 6509
280 450 63 53857
280 460 63 5301
280 470 63 4835
280 480 63 4454
280 490 63.4153
280 500 63.3927
280 510 63.3772
280 520 63 3684
280 530 63 3658
280 540 63.3693
280 550 63.3783

290 250 68.4225
290 260 67.93
290 270 67.4809
290 280 67.071
290 290 66 6967
290 300 66.3549
290 310 66.0428
290 320 65.738
290 330 65 498
290 340 65.2611
290 350 65 0454
260 360 64 8492
290 370 64 6713
290 380 64.5101]
290 390 64.3646
290 400 64.2336
290 410 64.1162
290 420 64.0115
290 430 63.9185
290 440 63 8367
290 450 63.7652
260 460 63.7034
290 470 63 6508
290 480 63 6067
290 490 63 5707
290 500 63.5423
290 510 63 5211
290 520 63 5066
290 530 63 4986
290 540 63.4965
290 550 63.5001

300 250 68 7607
300 260 68 2593
300270 67 8015
300280 67 3832
300 290 67 0007
300 300 66.6509
300 310 66.331

300 320 66 0384
300 330 65,771

300 340 65.5268
300 350 65.3039
300 360 65.1007
300370 64 9158
300 380 64.7479
300 390 64 5958
300 400 64.4583
300 410 643345
300 420 64.2234
300 430 64.1243
300 440 64 0364
300 450 63.9589
300 460 63.8912
300 470 63.8328
300 480 63.783

300 490 63.7414
300 500 63.7075
300 510 63.6808
300 520 63.6609
300 530 63.6475
300 540 63.6402
300 550 63.6387
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3 7 APLICACIONES EN LA ABSORCION DE GASES.

Dentro de las operaciones unitarias la absorcion de gases estudia la separacion de uno
o varios componentes de una mezcla gaseosa por disclucion en un liquido. al poner en
contacto un gas con un liquido en el que es soluble , las moléculas del gas pasan al
liquido formando una disolucién en aquel, y al mismo tiempo las moléculas disueltas
en el liquido tienden a volver a Ja fase gaseosa, estableciéndose un equilibrio dinamico
entre las moléculas del gas que pasan a la disolucién y las que retornan a la fase
gaseosa

La solubilidad del gas en el liguido es funcion de la naturaleza de ambos componentes,
de la temperatura de la presidn parcial del gas en la fase gaseosa y de la concentracion
del gas disuelto en el liquido.

Las solubilidades de gases en liquidos se expresan de diferentes formas. en forma
numérica, por medio de tablas y también por medio del coeficiente de la Ley de
Henry., segin ia cual la concentracion de un componente en una fase es proporcicnal a
su concentracion en la otra es decir

P*=Hc

donde H es el coeficiente de la Ley de Henry, cuyo valor numérico depende del
sistema considerado y de la temperatura, P* representa la presion parcial del soluto en
la fase gaseosa y ¢ su concentracion en la fase liquida

La cantidad total de gas G que pasa a través de la torre en sentido ascendente por
unidad de tiempo y area de seccién normal al flujo (mol/h m2) consta de G” moles de
inerte o componente que no se difunde ¥ soluto o componente que se difunde

Para la cantidad total de liquido L que baja a lo largo de la torre por unidad de tiempo
y éarea de seccion normal de flujo (mob/h m2) consta de L’ moles de absorbente no
volatil que no se difunde

En Ja figura que se muestra a continuacion se representa esquematicamente una torre

de absorcion con funcionamiento en contra corriente, en €l interior de la cual se
efectiia el contacto liquido-gas. .
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L1 G1

L G'
Xo Y1
X0 y1
P1
Ln Gn+i
v G
xn Yo+l
%0 yn+1

La composicion de la fase gaseosa se expresa en fraccion molar y, presion parcial p, 0
relacion molar Y { moles de componente queé s¢ difunde por mol de componente
inerte). La composicion de la fase liquida se expresa en fraccién molar x, o en relacidn
molar X ( moles de componente que se difunde por mol de componentie inerte)

La transferencia de masa entre las fases en una columna empacada toma lugar °

a) Cuando la transferencia esta controlada por la pelicula de gas controla

b) Cuando la transferencia del esta controtada por la pelicula de liquido controla
¢)Cuando existe un mecanismo de control de ambas fases.

Para expresar la facilidad © dificultad en la transferencia bajo determinadas
condiciones de operacion en el equilibrio, se evaltian el nimero de unidades de

transferencia Nog, Nol

Para las soluciones diluidas se tiene la siguiente relacion.:
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T Yy-yH

»y2

en donde y1 , y2 representan las concentraciones en concentracion molar del soluto en
la fase gaseosa, y y* la fraccion molar del soluto en la fase gaseosa en el equilibrio

a continuacién se resolvera un ejemplo empleando funciones de Mathematica para

encontrar el niimero de unidades de transferencia

Una torre empacada de 10 pulgadas de diametro interior con sillas Berl de una

pulgada se utilizard para absorber un gas de venteo en agua a 85 grados Fahrenheit.

Los datos de laboratorio muestran que la solubilidad se ajusta a la Ley de Henry y es
y¥=1.5x%

donde x es la fraccion molar del soluto en fa fase liquida

Los flujos molares son:

G1'=200 mols gas/hr pie2

L2’=500 mols de agua /hr pie2

y1=0.03

y2=0.001

x2=0

Del balance de materia resulta

G1(y1-y2)=200 (y1-0.001)

L2(x2-x1)=500 (0-x1)

Es decir:

200(y1-0.001)=500(0-x1) dado que el signo negativo de x1 solo indica el sentido de
la transferencia la ecuacion anterior puede escibirse como

200(y1-.001)=500 x1 y ! nimero de undades de transferencia se obtiene calculando:
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yl

Ay

Nog = *
yz(y—y)

A continuacion se describe el programa en Mathematica -

Clear[y,x,a,b}

a=Solve[200 {y-0.001)==500 x,x]

{{x->04(-0001 +y)}}

b=.4 (-.001+y);

Nintegrate[1/(y-1.5 b),{y,.001,.03}] ’ Calculo de la integral.
633424  El namero de unidades de transferencia .

La grafica que se ha integrado se puede obtener mediante la siguiente funcién de

Mathematica.

Plot[1/(y-1.5 b),{y,0.001,0.3},PlotRange->
{{0.001,0.4},
{0,500}},AspectRatio->1]

500
400
300
200

100

n.ps p.1 0.15 0.2 0.25 8.3 0.35 0.4
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3.8 SOLUCION DE SISTEMAS DE ECUACIONES.

A continuacion se aplicara el programa Mathematica para resolver un sistema de
ecuaciones generado en el planteamniento de un problema de cingtica quimica

Una reaccion quimica se realiza en un sistema de cuatro reactores agitados en proceso
continuo como se muestra en la siguiente figura

i 100 LISHE 100 1ts/Hr.
1000 1ts/Hr, CACG=1 mol/Lt r
Vi v2 3 Vi
CAl CAZ CA3 CA%
K1 K2 K3 k&
1000 Lis/Hr.

La reaccién quimica es de primer orden irreversible del tipo
ki
A——B

Las condiciones de temperatura en cada reactor son tales que el valor de k1 es
diferente en cada reactor. También, el volumen en cada reactor es diferente

Los valores de ki y el volumen de cada reactor son

REACTOR Vi, Its. k, l/h
1 1000 0.1
2 1500 0.2
3 100 04
4 500 03

Las siguientes consideraciones tienen lugar
a) El sistema esta en estado estacionario.

b) La reaccion se realiza en fase liquida.
¢) No hay cambio en el volumen O en la densidad de el liquido.
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d)La velocidad de desaparicion del componente A en cada reactor esta dada por.
Ri =VikiCy

aplicando el balance de materia para cada uno de los cuatro reactores se tiene:

(100)(1) = 1000C 43 + ¥141Ca)
OOOCAI + ]GOCA3 = 1100CA2 +V2k2CA2

100C 45 +100C 44 = 1200C 43 +V3k3C 43
IOOCA3 = llOOCA4 +V4k4CA4

Sustituyendo los valores de Vi y de ki se tiene:

100C 41 = 1000

000C 41 — 1400C 45 +100C 43 =0
100C 45 — 1240C 43 +100C 43 =0
}00C 45 —1250C 44 =0

con lo que el sistema de solucion de las ecuaciones simultaneas es.

1100 0 0 0 Jc,1 [1000
1000 —1400 100 0 |C, 0
0 1100 -1240 100 |C, 0
0 0 1100 -1250{C,, 0

El sistema de ecuaciones puede ser resuelto mediante la funcion de Mathematica
LinearSelve[m,b), la cual calcula el vector x que resuelve el sistema de ecuaciones
representados en forma de matriz:

[m]e[x}=b

La funcion LinearSolve puede manipular datos numéricos y simbolicos en las
matrices. La matriz m puede ser cuadrada 6 rectangular.

A continuacion se muestra el programa que resuelve el sistema de ecuaciones del
sistema descrito



m={{ 1100 ,6,0,0},{1000 ,-1400 ,100,0 },
£0,1100 ,-1246 ,100},{0,0,1100 ,-1250 }};
b={1000,8,0,0};

LinearSolve[m,b]

10 28800 2500 2200

ey e e, =)
11 41327 3757 3757

N[%] Realiza la cperacion para dar un nimero racional.
{0.909091, 0.696881, 0.665425, 0.585574}
Es decir que la solucion corresponde a los siguientes valores:

C,, = 0909091
C,, = 069881

C,, = 0665425
C,, = 0585574

Como se aprecia en esta aplicacion el programa Mathematica permite con unos
cuantos comandos arribar a la solucién de un sistema de ecuaciones simultineas

3.9 UTILIZACION DE LAS FUNCIONES DE MATHEMATICA DE
DERIVACION Y SOLUCION DE ECUACIONES DIFERENCIALES
ORDINARIAS.

En algunos problemas de la Ingenieria Quimica aparecen ecuaciones diferenciales las
cuales pueden ser resueltas de forma simbolica por el programa Mathematica lo que

permite obtener una funci6n algebraica de su solucion.

A fin de demostrar la solucidn de ecuaciones diferenciales a continuacion se realiza el
planteamiento de un problema de cinética quimica:

En un reactor cerrado se lleva a cabo la siguiente reaccion

K
Ase——

C
-
']
(%] B\
k&
D
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Los componentes presentan las siguientes concentraciones iniciales:

cal=50 gmol/it.
ch0=5.0

cch=0

cd0=0

las constantes de las velocidades de reaccion son”
k1=2.00 1/h

k2=1

k3=0.2

k4=006

Se trata de encontrar €l tiempo de residencia Optimo para obtener el rendimiento
optimo de el producto ¢b.

A partir de las velocidades de reaccion asumiendo que son de primer orden se tiene:

&9 kica+k2ch. (@)

dr

%Ctézklca_(k2+k3+k4)cb (b)
dce

45 _ k3ch...

7 cb...(c)

ded

—— =kdeh. (d

" (d)

asi mismo de! balance de materiales se tiene
cacb+ooted=ca0+cbd+ccO+cd0...(e)

Se requiere resolver la concentracion de cb como funcion del tiempo, para lo cual
De la ecuacion (b) resolviendo para ca se tiene.

1 [dcb

ca:';_l- 7+(k2+k3+k4)6b} (f)

Sustituyendo los valores de las constantes de velocidades de reaccion se tiene’
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1 {dch

ca= E@(—d? + LSOC&) AN

Diferenciando la ecuacion anterior con respecto al tiempo se tiene.

dr 200

+180——

dea ] (d”cb a’cb} (8)
dr’ dr )&

Sustituyendo en la ecuacion (a) los valores dela derivada de ca respecto de ty caen
funcién de cb como se muestra en la ecuacion (f) se tiene

2
a7ch 3 80%0 1 60ch = 0. (4)
d{2 dr

Ahora procederemos a resolver esta ecuacion diferencial homaogénea de segundo
orden empleando los comandos de Mathematica’

DSolve[{ ch'[1]+3.80 cb'[t]+1.60 cb[t]==.0},cb[t],t]

cy o ce
{ob[1] -> weeoroeeee + oo N0
3317741 0.482255 1

E E
Mathematica presenta la solucion general en este caso con las dos canstantes que
seran calculadas a continuacién.

De las ecuaciones (f) e (i) se obtiene la siguiente expresion:

a=cl E~(-3.31774 §) + ¢2 E~(-0.48225 t); reescriura de la solucion

ca= 1/2( D[a,t]+1.8 cb)  Expresién en Mathematica de Ia ecuacion (f), con célculo de
la derivada de cb respecto a ¢

331774 cl 048225 ¢2
331774t 048225+t
E E

------------------------------------------- Expresion de la ecuacion (f)
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Ahora se procederd a obtener los valores de ¢l y c2.

%/, {ch->5,t->0}

9 -331774c1-048225¢2

Es decir se tiene la ecuacién anterior que es igual a ca, si se sustituye el valor de ca=50
ya que ca(0)=50 y ya que cb(0)= 5 entonces c1+c2=5 de la ecuacion (i).

La solucion de este sistema sencillo de ecuaciones simultaneas en Mathematica es
Solve[{%==50,cl+¢c2==5},{c1,c2}] Solucién de la ecuacién antenior paracl y ¢2

{{c] > -32.9436, c2 -> 37.9436}}

Sustituyendo los valores de ¢l y ¢2 se tiene:
cb=-32.9436 E*{-3.31774 1)+37.9436 E"(-0.48225 t};
La derivada de cb respecto de t es

m=D|ch,t]

109.298 18.2983

31317741 0482251
E E

E! punto 6ptimo se tiene en el punto en que la ecuacion anterior es igual a cero, para
encontrar este punto a continuacion se utiliza la funciéon de Mathematica Pleot para
graficar la ecuacion y determinar el punto en donde corta la funcion el eje de las
abscisas.

Plot[%,{t,0,1}]
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El valor de t en donde la funci6n toma el valor de cero es aproximadamente T=0.63

La concentracion de cb en funcion del tiempo se gréfica a continuacion:

Plot[cb,{t,0,1}]
24
23
22
21
0.2 / 0.4 0.6 0. '

La concentracion de cb liega a su méximo en el timpo t=0.63 con un valor de
paroximadamente cb=0 23
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3 9 APLICACIONES DE MATHEMATICA EN EL ANALISIS DE REGRESION.

En ocasiones se requiere del analisis de datos fisicos o quimicos y de correlacionarios
con un modelo matematico que permita establecer una funcién matemética lineal o no
linele que relacione a las variables entre si

El analisis de procesos es fa aplicacion de métodos cientificos que permiten el
establecimiento de métodos para su solucion, una parte fundametal del analisis de
procesos es es la de construir a partir de informacién tedrica , experimental o empirica
una funcién matematica que pueda ser utilizada para predecir el comportamiento de un
fenémeno fisisco, quimico o el comportamiento de un proceso.

E! andlisis de regresion es la aplicacion de métodos maternaticos y estadisticos para el
analisis de datos provenientes de un desarrolio experimental, y el ajuste de modelos
matematicos para los datos recabados a traves de la estimacion de los parametros de
un modelo matemdtico propuesto.

Muchos de los modelos matematicos encontrados en los problemas de la ingenieria
Quimica se relacionan con funciones que tienen parametros no lineales

Un modelo matematico de un sistema ncotresponde a un grupo de ecuaciones que
pueden eser usadas para calcular como evoluciona el sistema el estado del sistema es
deserito por como un conjunto de variables conocidas El primer pasc consiste en
desarrollar un modelo matematico que identifique y relacione a las variable.

Las variables de ciontrol son aquellas que pueden ser directamente controladas por el
experimentador y que tienen una influencia directa en el sistema . algunos ejempols de
Jas variables de control en una reaccion quimica serian la temperatura, la presion , o la
concentracion de alguno de los componentes Laas variables de estado son aquellas
que describen el estado de una variable y que adoptan un valor como resultado de la
modificacion de alguna de las variables que afectan al proceso.

Las ecuaciones qu incluyen los modelos matematicos del proceso son lamadas
“Ecuaciones de desempefio”,: estas ecuaciones muestran el efecto de las variables de
control en la evolucién de las llamadas variables de estado. Las ecuacuaciones de
desempefio pueden ser ecuaciones diferenciales, ¢ algebraicas

Los modelos pueden ser escritos en una gran variedad de formas matematicas La
seleccion de un modelo empirico requiere de la visualizacion del comportamiento de
las variables para proponer untipo de ecuacion cuyo comportamiento pueda ser
ajustada a los datos por la determinacion de pardmetros que se mantienen constantes
E! mejor modelo sera aquel que presente el menor error entre los datos observados y
los calculados con el modelo
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Cuando los modelos son lineales en los coeficientes , estos pueden ser determinados
por un procedimiento de regresion lineal. si los coeficientes aparecen en un esquema
no linea!, la estimacién de estos se desarrolla por un proceso de regresion no lineal

Mathematica es una aplicacion escrita en lenguaje C Sin embargo posee un lenguaje
en el que se pueden generar programas. Un archivo que contiene definiciones escritas
en € propio lenguaje de Mathematica se denomin PAQUETE Para utilizar las
definiciones o comandos contenidas en un paquete es necesario previamente cargarlo

Con la version 2.2 de Mathematica se incluyen cerca de 130mpaquetes de diferente
aplicacion en calculo, graficas, algebra lineal, estadistica, etc

Mathematica permite realizar el andlisis de la regresion multidimensional, lineal o no
lineal Para ello se cargan los paquetes correspondientes

Para demostrar el uso del paquete de regresion no lineal se plantea a continuacion una
aplicacion de la termodindmica para encontrar una funcién que describa la capacidad
calorifica de una substancia como una funcién de la temperatura con una ecuacion de
forma polindmica del tipo:

Cp=a+bT+cl? +dl’

Los datos de laboratorio obtenidos son:

Temperatura, grados centigrados Capacidad calorifica.
cal/g-mol - C
100.00 29.38
200.00 29 88
300.00 30.42
400 00 3098
500.00 31.57
600.00 32.15
700.00 3273
800.00 33.29
900.00 3382
1000.00 3431

Para resolver este problema con el paquete de regresidén no lineal de Mathematica
primeramente se forma la matriz de los datos de la tabla de la siguiente forma:

datal={{100,29.8},{200,,29.88},{300,30.42},{400,30.98}
£500,31.57},{600,32.15},{700,32.73},{500,33.29},{900,33.82},
£1000,34.13}
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posteriormente se carga el paquete mediante el siguiente comando.

<<Statisti\nonlinea.m

y se aplica el comando para resolver el sistema de regresién no lineal y encontrar el
valor de las constantes a,b,c,d, de la ecuacion polindmica.

NonifinearFit[datal,a+b x+ ¢ x*2+d x"3,x, {a,b,c,d},
ShowProgress->True)

una vez que Mathematica procesa este comando despliega las iteraciones que realiza
como se muestra a continuacion:

31
Iteration:1 ChiSquared:6.400064000478634 10

Parameters {1., 1,1, 1.}
26

Iteration'2 ChiSquared:1.469314578930648 10

12 10
Parameters: {7.23956 10 | -1.31393 10 , -67204.2,

0.663935}
26
Iteration:3 ChiSquared 1.083599650847877 10

12 10
Parameters {6.69773 10 ,-1 15988 10 , -71051,

0 644389}
25
Iteration'4 ChiSquared 2.012820038966331 10

12 9
Parameters:{2,.87589 10 , -4.93782 10, -87521 3,

0.560693}
23
ieration 5 ChiSquared.1.001781777912173 10

11 8
Parameters'{1,84892 10 , -2 47836 10, -99116 8,
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0.501757}
20

Iteration'6 ChiSquared-3.988223300035954 10

10 2
Parameters {-1.73973 10 , 1 04714 10, -99976.3.

0 497266}
20
Iteration 7 ChiSquared.3 922134851870207 10

10 8
Parameters {-1.8905 10 , 1 0725 10, -99859.5,

0496618}
20

Iteration:8 ChiSquared 3.826969662521758 10

10 8
Parameters:{-1.86754 10 , 1 05942 10, -98640 6,

0.490557}
20
Iteration 9 ChiSquared 3.031471435885421 10

10 7
Parameters {-1 66214 10 , 942908 10, -87792,

0 436605}
19
Tteration: 10 ChiSquared 6 0647576262283 10

9 7
Parameters {-7 43445 10, 4.21744 10, -39267.6,

0 195285}
17
Iteration 11 ChiSquared 3 398536489220831 10

8 6
Parameters {-5 56529 10,3 1571 10, -2939.5,

00146187}
13

Iteration.12 ChiSquared:2.18159759613187 10
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6
Parameters {-4 45889 10, 25294 7, -23.5513,

0 000117125}
7

Iteration:13 ChiSquared 1.368649843276736 10
Parameters {-3502.68, 20 04, -0.0186539,
-8
92768910 }
Iteration 14 ChiSquared:0.2336276964774064

-6
Parameters {28 8239, 0 00636262, -1.07108 10 ,

-12
531498 10 } )
TIteration' 15 ChiSquared.0.1679431574123971
-7
Parameters: {29.0686, 0.00497467, 2.21208 10 ,
-12
-111178 10 }
7

{a->29 0686, b -> 0 00497466, ¢ -> 2.2121 10,

-12
d->-1111810 }

Mathematica ha realizadol5 iteraciones hasta encontrar €] valor mas pequefio de Chi
cuadrada de 0 1679 es decir que los parametros que presetitan una mejor correlacion
de los datos son los valores de.
a=29 0686
b=0 00497466
-7
¢=2.2121 10
-12
d=-11118 10

con lo que la ecuacién polindmica queda como
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C, = 29 0686 +0.00497467 +2 212 1077721 -111178 1071277

A continuacion con el comando Table se genera la tabla de valores que arroya la
ecuacion ajustada

Table[{29.06686+ 0.00497466 x+
2.2121 10°-7 x*2-1.1118 107-12},
{x,100,1000,100}]

£{29 5665}, {30.0706}, {30.5792}, {31 0921},
(31.6095}, {32.1313}, {32 6575}, {33.1882},

{33 7232}, {34 2627}}

como se aprecia s¢ tiene una buena correlacion entre los datos experimentales y los
que arroja la funcion ajustada

La grifica de los puntos de los datos experimentales y de la funcidén ajustada se
muestra a continuacion:

data1={{100,29.8},{200,29.88},{300,30.42},{400,30.98},
£500,31.57},{600,32.15},{700,32.73},{800,33.29},
{900,33.82},

£1000,34,13};
b=ListPlot{datal,PlotRange->{{0,1000},{20,40}}];
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a1=Plot}{29.06686+ 0.00497466 x+
2.2121 10°-7 x*2-1.1118 107-12},
£x,0,1000}};

34
33
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Show|[al,b]

1000
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El software de Matrhematica tambien contiene un paquete para realizar regresion
multiple lineal, teniendose diversas aplicaciones en el campe de las ctencias la
ingemieria y la economia

Cuando un fenémeno puede ser representado con un buen grado de presicion
empleando un modelo matematico con cou! cientes lineales el problema consiste en
encontrar los coeficientes de la ecuacidn seleccionada de forma de que esta represente
una alto grado de correlacion entre los datos observados v los que arroja la ecuacion

A fin de demostrar el paquete de regresion multiple lineal de Mathematica a
continuacién se plantea un problema en el que se cuenta con los datos obtenidos en un
experimento en el que se trata de correlacionar el rendimiento obtenido en una
reaccion en relacion con la temperatura y el tiempo transcurrido Los datos arrojados
en el experimento son.

TIEMPO h. TEMPERATURA. RENDIMIENTO.
grados centigrados %

1 240 24

5 240 42

1 280 3

5 280 19

1 240 24

5 240 46

1 280 5

5 280 21

Se tratara de encontrar los coeficientes de una ecuacion del tipo
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Y=o+ 11X+ 52X
Primeramente se procede a cargar ef paquete de regresion multiple lineal
<<Statistilinearre.m
Clear|all]
data2={{1,248,24},{5,240,42},{1,280,3},{5,280,19},{1,240,24},
{5,240,46},{1,280,5},{5,280,21}}; Matniz del conjunto de datos

Regressfdata2,{1,x1,x2},{x1,x2},0utputList->{BestFit,Predicted Response}
Funcidn para desarrollar la regresion para calcular X1 3 X2 3 proyectar los valores de la ecuacién
obtenida

La respuesta que entrega Mathematica es:
{BestFit -> 1525+ 4,5 %1 - 0,55 %2, Ecuacion ajustada.
PredictedResponse ->

{25,43,3,21,,25,43,3.,,21.}, Valores proyectados.
ParameterTable ->

Estimate SE TStat Pvalue A\
P 1525 928036 164326 00000152299

x1 45 0353553 12.7279 0000053237

x2 -055 0.0353553 -1515563 00000199401

, RSquared -> (0.987775, Coeficiente de correlacién.
AdjustedRSquared ->» 0 982885,

EstimatedVariance -> 4 |

ANOVATable -> Tabla del andlisis de varianza

DoF SoS MeanSS  FRatio PValue
Model 2 1616 808 202, 0.0000165241

Ermor 5 20. 4.

Total 7 1636

}
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3.10 APLICACIONES DE MATHEMATICA AL CONTROL ESTADISTICO DE
CALIDAD.

Cuando se toman muestras de una poblacion finita en la que se detectan elementos sin
defectos y otros con fallas y ademas se realiza la muestra sin reemplazo es decir la
poblacién permanece igual como cuando seleccionamos n diferentes elementos de
entre N elementos de que consta la poblacion en donde N es un nimero relativamente
grande, se tiene una distribucion del tipo de una variable aleatoria hipergeomét rica

La distribucion de probabilidad conocida como distribucidén hipergeométrica de
probabilidad se aplica para el calculo de la probabilidad de encontrar x cantidad de

elementos defectuosos de una poblacién de acuerdo a una variable discreta aleatoria
de probabilidad llamada hipergeométrica.

Las caracteristicas que definen una variable aleatoria hipergeométrica son.

1 - El experimento consiste en seleccionar n elementos sin remplazo de una poblacion
de N elementos, de los cuales r son aceptables y (N-r) tienen defectos.

2 - La muestra n es refaftivamente grande en relacion al mimero total de elementos N
de tal forma que n/N>0.035,

3 - La variable aleatoria hipergeométrica y es el ndmero de elementos aceptados
encontrados en la muestra n.

La distribucion de probabilidad hipergeométrica estd dada por;
Y-y
p(.}") - [N\
H
donde’
N= Numero total de elementos.
r=Numero de elementos sin defectos en la pobalcion N,
n=Numero de elementos de la muestra.
y=Numero de elementos satisfactorios en la muestra de n elementos
donde el numerador indica el nimero de muestras que pueden obtenerse con y de ellos
satisfactorios y el resto aceptables, y el denominador el nimero total de muestras

posibles

La media y la varianza de una variable aleatoria hipergeométrica estan dadas por
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nr
N
2 = (N -r)n(N -n)

NZ(N-1D

Mathematica habilita una funcion para la funcién de distribucién de la variable
hipergeométrica, que viene dada por

PDF[HypergoemetricDistribution{n,m,j].k}

A continuacién se emplea la funcién de fa variable hipergeométrica para aplicaciones
en el control estadistico de calidad

Se disponen de 1000 tons. de un polimero almacenado en recipientes de 200 kg, de los
cuales se sabe que 20 tienen una variable fuera de especificacion; si tomamos una
muestra de 100 envases , se desea conocer fa probabilidad de gue no existan més de 3
defectuosas

La probabilidad de que como mucho se tengan 3 unidades defectuosas sera el valor de
la funcion de distribucidn en el punto 3, que se cafculard mediante la expresion de
Mathematica:

Primeramente cargaremos el paquete de funciones estadisticas que se incluye en el
software de Mathematica mediante el comando

<<Statisti\discrete.m

Posteriormente se aplica la expresidn de Mathematica de la funcion hipergeométrica

CDF[HypergeometricDistribution[100,20,1000],3]
con lo que Mathematica entrega el siguiente resultado

15194391602717502581725294642914

17483843901816799110400497459635

que puede convertirse en un nimero racional mediante:

N[%]
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0.869053
que corresponde a fa probabilidad buscada

Se desea ahora saber cual es la probabilidad de que los 100 envases contengan
material dentro de especificacion

Para encontrar esta solucion se aplica el comando de Mathematica para la distribucion
hipergeométrica de la siguiente manera

CDF|[HypergeometricDistribution[100,20,1000],0]

La respuesta que da Mathematica es

2080610967504180409396572205914

17483843901816799110400497459635

Que se transforma en un nimero real mediante el comando

N[%]
0 119002

Es decir que la probabilidad de que cero envases contengan material defectuoso es del
1190%

OTRAS APLICACIONES ESTADISTICAS DE MATHEMATICA

Una variable aleatoria x se dice que tiene una distribucidn beta con pardmetros z y w
(z>0, w>0) si tiene la siguiente funcidén de densidad

1 vl
)= 5y ¥ A=)
st O0<x<1 y f{x)=0 en el resto.
LT@T
donde 5 (z,w)= ———T(Z W) 6‘-! (1-1) 7 di

stendo I la funcién gama .
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El programa mathematica también permite calcular el valor de la funcion de
distribucién de una variable aleatoria x beta de parametros z y w en el punto x
mediante la funcion

F(x)=p(X<=x)=CDF[BetaDistribution[x,z},w]
Esta variable se denomina beta incompleta de primera especie.
A continuacion se muestra una aplicacion de estas funciones.

Si el porcentaje de impurezas por unidad de produccion en un producto quimico es
una variable aleatoria Y que presenta una funcion de densidad:

FON=12y(1-y)si0<y<l y f(y)=0enotro caso

Se sabe que un producto con mas de 40 % de impurezas no es posible utilizarlo. Se
desea encontrar cudl es la probabitidad de que una unidad de produccién seleccionada
al azar no funcione porque tenga demasiadas impurezas.

Primeramente graficamos la funcion de probabilidad para poder comparar el tipo de
distribucion que presenta y entonces determinar los valores de zy de w

Plot[12 y*2 (1-y),{v,0,1}]
1.15
1.5
1.25
1
0.75
a.5

0.25

0.2 0.4 0.6 0.8 1

Ahora graficamos la funcién beta para los valores, z=2, w=2

Clear[z,w]
z=2,
w=2;
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Plot[{tM(z-1)) (1-t)"(w-1),{t,0,1}]

0.25

0.05

0.2 D.4 0.6 0.8 1

Como se aprecia la distribucion beta presenta una configuracidn diferente a la funcioén
de distribucion del problema, ahora graficamos la funcién beta con los valores z=2,
w=3

Clearfz,w]

z=3,

w=2,

Plot[(1"(z-1)) (1-t)"(w-1),{t,0,1}]

0.14

g.04

0.2 8.4 6.6 g.e 1
Como se ve esta distribucion presenta el perfil de la funcién de probabitidad por lo que
ahora calculamos la probabilidad con estos valores dez y w.

Beta[3,2]
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La respuesta de Mathematica es
1

12

es decir se tiene una probabilidad de 00833 6 833% de que el producto sea
defectuoso

72



3.11 APLICACIONES DE MATHEMATICA A LA SOLUCION DE PROBLEMAS
PRESENTADOS EN LOS FENOMENOS DE TRANSPORTE”

El estudio de los fendmenos transitorios de transferencia de momentum, energia y masa son

estudiados dentro de un campo que se le ha denominado como fendmenos de transporte La
solucion de estos problemas conduce al planteamiento y solucidn de ecuaciones diferenciales
en derivadas parciales de primero y de segundo orden

El} programa Mathematica permite la manipulacion de ecuaciones matematicas complejas de
una forma relativamente sencilla

A connnuacion se plantea un problema hipotético de transferencia de calor para su solucién
mediante diversos comandos de Mathematica

Una lamina que ocupa el espacio comprendido entre y= -b e y=+b est4 inicialmente a la
temperatura To. En el instante t=0 las superficies situadas en y=tb se ponen bruscamente a
T1 y se mantienen a esta temperatura. Hallar T(y,t).

Este es un problema de conduccién no estacionaria del calor en un sélido, y que es descrita
por la ecuacion de Fourter que se expresa como:

o4 _ 3¢
8t Oxt

en donde o representa la difusividad térmica del solido es decir

k
a=——
C.p

Se introducen los siguientes nitmeros adimensionales

T-T
@ = T temperatura admensional
1 9

7= % longitud adiMensional,

at ] ‘
T=97 tempoadiMensional.
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La ecuacion diferencial toma la forma

o0 _70
51'_(9772

con las siguientes condiciones de frontera
para  1=0 =1

para  n=tl ®=0

La solucién de esta ecuacion diferencial parcial de segundo orden puede realizarse por el

método de separacién de variables siendo su solucién de cuerdo a R B. Bird.

r-T ay (—1)" —)z+ ai Q
TIIHT_:z > 1 ¢ s cos(n+- )

n:O(n‘l‘E)ﬂ' 2 b

Se puede escribir la ecuacién anterior como’

N Gl VA

=2 - _(”%)E”Q“”bzcos(nJrl)ﬂ

ahora se calculara la ecuacion anterior utifizandoe los comandos de Mathematica para el
caleulo de la sumatoria
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Clear[n,t,alfagb,}’]

a=2*Sum|(-(1)*n)/((n+1/2) Pi) Exp[(-(n+1/2)"2}
(Pi*2 alfa t/b”2)]
Cos|(n+1/2) Pi y/b],{n,0,5}]

El programa Mathematica desarrolla la sumatoria desde n=0 hasta n=>5 en forma simbodlica
COMO S€ Muestra a continuacion.

Piy
-2 Cos[----]
2b
I -
2 2
(alfaPi t)/(4b)
E Pi
3Py
2 Cosf------ ]
2b
2 2
(9alfaPi t)(db)
3E P
5Py
2 Cos[------ ]
2b
2 2
(25alfaPi t)/{(4b)
5E Pi
Thiy
2 Cogfe=-mm- ]
2b
2 2
(49 alfa Pi t)/(db)
7E Pi

75



9E Pi

(121 alfa Pi £)/(4b)
ITE Pi

A continuacion se realizan con Mathematica los calculos numéricos para los siguientes
valores,

y/b=[0,1]

O=[0,1]

Para simplificar ¢l calculo se realizan las siguientes sustituciones en la sumatoria
n=y/

at’2

Los comandos para formar una tabla de valores numéricos es:
Clear[a,n,t,alfa,b,y,eta]

alfa=1;

=1;

a=Table[2*Sum[(-(1)"n)/((n+1/2) Pi) Exp{(-(n+1/2)"2)
(Pi"2 r)j

Cosi(n+1/2) Pi eta],{n,0,10}],{eta,0,1,0.1}];

N[%]

La respuesta que se obtiene como valores numeéricos es’

{-0 107977, -0.106648, -0 102692, -0 0962083,
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-0 0873553, -0 0763513, -0 0634673, -0 0490206,

-18
-0.0333667, -0 0168913, -6 61169 10 }

que corresponde a [os valores de @ para valores der de 0 a 1 con incrementos de 0 1
a continuacion se grafica esta funcion con los siguientes comandos
Plot{(2*Sum[{-(1)*n}/((n+1/2) Pi) Exp[(-(n+1/2)"2)

(Pi"2 )]

Cos|[(n+1/2) Pi eta],{n,0,10}]),{eta,0,1}]

La grafica es:

-C.02

-0.04

~G.06

-£.08

Los valores para r= 0.4 son
{-0 474605, -0 468756, -0 451355, -0 422833, -0,383898,
-0 335513, -0 278875, -0.215381, -0.146595, -0 0742087,

-17
-290468 10}

cuya grafica es:
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Asi mismo el programa Mathematica tiene la capacidad de realizar graficas en tres
dimensiones, a continuacion se grafica fa variable @ en funcion de n y r para lo cual se
escribe la siguiente linea de programa

Clear]r]

Plot3D{{(2*Sum[{-(1}"n)/{(n+1/2) Pi} Exp[(-(n+1/2)"2)
(Pi"2 r)]

Cosf(n+1/2) Pi eta),{n,0,10}]),{eta,0,1},{r,0.01,1},
ViewPoint->{-1.860,-2.400,2.000},AxesLabel->{eta,r,temp
adimensional}]

La grafica que se obtiene es
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=
=
=
w2

-0.5
ladlmensmnal temp

En la grafica tridimensional se aprecia la evolucion de la temperatura adimensional es decir
© en funcion de r y de la longitud adimensional 1.

Otra aplicacion en la solucidén de problemas de fendmenos de transporte se plantea a
continuacion.

Como se muestra en {a figura de abajo se tiene un tanque agitado que recibe fluidos de dos
alimentaciones diferentes y tiene una descarga en el fondo del tanque.

ml,T1 m2,T2

m3,F3



La masa de fluido en el tanque se mantiene como una cantidad constante iguala M y la
temperatura T en el tanque también se mantiene constante como resultado de la agitacion
tanto las paredes del tanque comeo la masa del agitador son relativamente pequefias en
relacién con la masa de fluido contenida en ¢l tanque, por lo que su efecto en el balance
térmico se puede despreciar, La masa inicial y la temperatura inicial en el tanque son Mo y
To La masa y la temperatura de los fluidos de las alimentaciones sonmi, Tl ym2 y T2
respectivamente La salida del tanque tiene un fluido de salida m3 a T3

Se requiere calcular la temperatura en el tanque como una funcién del tiempo

En razdn de que la temperatura en e tanque es uniforme por efecto de la agitacidn se tiene
¢l siguiente balance energético

E, = MC,T
En donde C, es la capacidad calorifica de la mezcla a volumen constante

El cambio en la energia como funcién del tiempo es:

d
—IMC,T)= mlC,T1+m2C, T2~ m3C,T
a)

El balance de masa es;
M=(ml+m2-m3)t+ Mo=mit+ Mo v)

en donde m=m1+m2-m3

. Sustituyendo la ecuacién b en a se tiene

d
—-lmt + Mo)T1= miT1 + m272 ~ m3T

y tomando en cuenta que d(xy)=xdy+ydx se tiene
ar -
{(mi + MO)E +mT = mTl+m2i2 —m3]

y rearreglando
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dr —(m+m3){T — [(mlT1 + m2T2)/ (m+ m3)}}
dt mit +( Mo/ m)]

esta ecuacion diferencial se resolver a continuacion con el programa Mathematica tomando
en cuenta las siguientes condiciones

T=To a t=0
Clearja,m]

a=m+m3;
b=m1l T14+ m2 T2;
DSoelve[{T'|t]+(a{T[t}-(b/a)))/(m(t+Mo/m))==0,T[0]==To},Tit],t]

La sclucién que proporciona Mathematica de la ecuacion diferencial con condiciones

- iniciales es

1 + m3/m (-m - m3)m
{{T[t] - (Mo (Mo+mt)

(mTo+m3 To-mlT1-m2T2))/(m+m3)+

mi T1+m2 T2

Que es la solucion de la ecuacidn diferencial obtenida con Mathematica Una solucion con
valores numéricos especificos puede obtenerse facilmente sustituyendo las variables por
v alores numéricos
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Otro problema interesante dentro de los Fenomenos de transporte es la difusion con
reaccion quimica homogénea. En este caso el gas a se disuelve enun liquido B vy se difunde
en la fase liquida Al mismo tiempo de la difusion la sustancia A suffe una reaccidn quimica
irreversible de primer orden.

A+B-—->AB
GAS A
LIQUTDO B.

E! balance de materia toma la forma:

N

SeN, | S-KC,S87=0 1)

en donde K1 es la constante de velocidad de reaccién de primer orden para la
descomposicién quimica de A y S el arrea transversal de liguido. El producto de la
multiplicacion de K1 CA representa el nimero de moles de A que desaparecen por unidad
de volumen y unidad de tiempo

Dividiendo la ecuacion 1) por SAz, y tomando el limite cuando A z tiende a cero se tiene:

dN .

+k1CA = 0 .2)

Si Ay AB estan presentes a bajas concentraciones la ecuacion de difusion puede
representarse por:
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dC
dz = 3)

NAZ':_DAB

Sustituyendo en [a ecuacién 2) se tiene’

d*C,
DAB 177 +kC HO 4)

Ia anterior es una ecuacion diferencial homogénea de segundo orden que puede ser resuelta

por Mathemetica de acuerdo a las siguientes condiciones limite:

para z=0 CA=CAQ

para

A:
dz

El programa de Mathematica para resolver la condicion anterior se puede escribir como.

Clear|d,cao,L,z,k1]
ec=DSolve]{-d ca"[z}+k1 ca[z}==0,ca[0]==cao,ca'[L]==0},
calz],z)/Simplify

El comando //Simplify se emplea para obtener una solucion mas sencilla
El coeficiente de difusion se escribié como “d” .

La respuesta que proporciona Mathematica es.

_Vklz 2kl L 2+ k1 2
caoE vYd |E vd +E Vd

ca z - }}

2@L
1+E A d

La respuesta anterior se generd con la version de Mathematica 3 0, como se aprecia el
despliegue de las ecuaciones es mas claro que el de la version 2.2
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La solucién de ecuaciones diferenciales con Mathematica también pueden obtenerse
mediante ¢l comando

Dsolve[ecuacidn, y, X |

Este comando proporciona la solucion de la ecuacidén en base a un conjunte de reglas o
funciones que especifican como se han de reemplazar y[x] por la expresion formai de la
solucion de la ecuacion en cualquier expresion en que intervenga; de esta forma se tiene la
posibilidad de operar con la funcion solucidn sin mas que utilizar en cada calculo las reglas
de transformacion resultantes ( se ha de utilizar el comando de especificacion de reglas “/ ™).

A continuacion se resuelve el problema anterior para los siguientes valores especificos

Coeficiente de difusividad d=1
Concentracion Ca0=1

Distancia L=10

Constante de velocidad de reaccidén k1=2

Los comandos de Mathematica quedan como.

Clear|d,cao,L,z,kl,ec}

d=1;

cao=1;

L=10;

kl1=2;

ec=DSolve[{-d ca''[z]+k] ca[z]==0,ca[0]==cao,ca'[L]==0},
calz),z]

La solucién que reporta Mathematica es:
1 g2V2z

— + p—
14+E20 2 1+R20 2

Ahora se graficara la solucién anterior para valores de L[0,10].

ca z —»E 2%|1-

|

ca[zj/.ec
Plot[%,{z,0,10}]
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La grafica gue presenta Mathematica es

ca
0.1

0.08
0.06

0.04

Para valores pequeflos de z se puede obtener la siguiente grafica complementaria:

calz}/.ec;
Plot[%,{z,0,1}]
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CAPITULO 4

CONCLUSIONES.

La simulacion numérica y con caleulo simbolico de varios procesos naturales y tecnologicos
con la ayuda de computadoras resulta hoy una herramienta poderosa en el estudio de estos
fenomenos. Mathematica forma parte de lo que se conoce como célculo simbolico, siendo
uno de los paquetes mas conocidos gue permiten dicho calculo.

El calculo simbdlico esta revolucionando areas en las matematicas y como consecuencia en
todas las disciplinas que la utilizan como herramienta

La incorporacion de los paquetes de calculo simbolico a tas aulas transformara los métodos
de ensefianza de los métodos de calculo tradicional Muchas de las tareas y del tiempo
empleado en el aprendizaje pueden ser optimizados empleando estos paquetes

El lenguaje soportado por Mathematica permite pensar en el desarrollo de aplicaciones de
uso especifico con base matematica, incluso con soporte grafico y multimedia

El presente trabajo es solamente una peguefia muestra del poder y la capacidad de
Mathematica en aplicaciones especificas de la Ingenieria Quimica ya sea realizando célculos
numéricos como los desarrollados en FORTRAN, BASIC y lenguaje C, 6 aplicando su
capacidad de caleulo simbélico y representacion grafica lo que permite una visualizacion
clara v objetiva del comportamiento del modelo en estudio

Sin duda la generalizacién del uso de estos paquetes induciran cambios significativos en la
educacion, la investigacion y en general en el empleo de las matematicas como una
herramienta de anélisis de fenomenos y modelos no solo de manera mas amigable sino con
mavor certidumbre en la obtencién de resultados que corresponden al modelo planteado.

Se podria concluir que el calculo simbélico trae consigo una nueva forma de abordar los
problemas que abre muchas posibilidades y permite dar sienda suelta a la creatividad.

86



REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

1. Applied Numerical Methods with Personal Computers.
Alkis Constantinides
Ed McGraw Hill

2 Optimiztion of Chemical Process
T F Edgar.
D. M Himmeblau
Ed. McGraw Hill

3 Process Modeling Simulation and Control for Chemical Engineers
Luyben
Ed Mac Graw Hill

4 Principios de Los Procesos Quimicos.
Hougen, Watson, Ragatz
Ed. Reverté.

5 Mathematica, A System for Doing Mathematics by Computer.
Stephen Wolfram.
Ed Addison wesley.

6 Programming in Mathematica
Roman Maeder
Ed addison Wesley

7 Fenomenos de Transporte
R B Bird.
Ed Reverte.

8 Exploring Mathematics With Mathematica.
Theoddore W. Gray
De Addison Wesley.



