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CAPITULO |

Introduccién

Esta tesis surge ante la necesidad de demostrar la importancia de programar. En los
ultimos afios se ha desarrollado la idea que no saber programar sera el
‘analfabetismo del futuro’ y varios paises han empezado a enfocar recursos para

que los niflos aprendan a programar (Vizcarra, 2014).

La importancia de Programar también esta en la ingenieria Quimica. En 1997 la
CACHE (Es una organizacién sin fines de lucro que su proposito es promover la
cooperacion entre industrias, gobierno y universidades en el desarrollo y distribucidn
de apoyo educacional relacionado con las computadoras para los programas de
Ingenieria Quimica) informo que el 95.4 % de los programas de ingenieria quimica
tenian un curso de programacion (David, s.f). La programacion en la ingenieria

quimica se ocupa en los siguientes analisis:

e Balances de materia

e Balances de energia

e Flujo de Fluidos

e Transferencia de masa

¢ Ingenieria de reactores
La CACHE también sugiere que los ingenieros quimicos tengan la capacidad de
comprender e implementar algoritmos elementales para la solucion numérica de
problemas. Los algoritmos deben de incluir la solucién de ecuaciones lineales

algebraicas y la solucion de ecuaciones diferenciales.

Pero ¢Como demostrar la importancia de programar en la Ingenieria Quimica? y
¢ Qué programar? , esas dos preguntas se hicieron al inicio de este trabajo y se llegd
a la respuesta de que la mejor forma de demostrar el uso de la programacion en la

ingenieria quimica era la programacion de métodos numéericos.

Los métodos numéricos son ‘técnicas mediante las cuales es posible formular

problemas matematicos de tal forma que puedan resolverse usando operaciones




aritméticas’ (Chapra & Canale, 2010). Los métodos numeéricos son un excelente
ejemplo de programacién debido a la gran cantidad de operaciones aritméticas
requeridas, las cuales pueden realizarse de manera rapida en la computadora,

ademas de que resuelven una gran cantidad de problemas.

El lenguaje de programacion que se ocupé fue Python, lenguaje que se escogio

principalmente por:

e Es un lenguaje multiplataforma (compatible con cualquier dispositivo que
tenga Python instalado como dispositivos moviles, teléfonos celulares,
computadoras con Linux, Windows y OS).

e La sintaxis del lenguaje hace que sea facil de aprender.

e Es gratuito y de facil accesibilidad.

« Es un lenguaje ampliamente utilizado en diferentes industrias
(entretenimiento, finanzas, computacion cientifica, entre otras). Algunas de las
empresas que ocupan Python para uso comercial se muestran en la
llustracion 1 Empresas que ocupan Python

e Contiene una gran cantidad de librerias disponibles de forma gratuita que
facilitan aun mas el desarrollo de nuevas aplicaciones.

e En Python se pueden crear funciones de alto orden; esto quiere decir que
puede tomar funciones como argumentos y devolver funciones.

e En el lenguaje de programacion Python se pueden manejar numeros de gran
magnitud de forma automatica

e Python tiene asignacion multiple de variables; esta propiedad de Python

permite realizar mas programas en una menor cantidad de lineas.




llustracion 1 Empresas que ocupan Python

Comparacion lenguajes de programacion
En esta seccidon se quiere realizar una pequena comparacion entre diferentes
lenguajes de programacion segun dos criterios: popularidad y desempeno. Algo muy
importante a destacar es que soOlo pocos lenguajes se pueden ocupar como

lenguajes de computacion cientifica (Boragan & Fernandez-Villaverde, 2014).

En la tabla Tabla 1 Desempefio de funciones a comparacion de C, se comparan
diferentes lenguajes en ciertas funciones. Esta tabla muestra como es el desempefio

en funciones comunmente ocupadas a comparacion del lenguaje C.

Tabla 1 Desempefio de funciones a comparacion de C

Funcion Fortran Julia Python R Matlab Mathematica Java
/ gcc 0.3.7 2.7.9 3.1.3 R2014a 10 1.70 75

Lenguaje 4.8.2

fib 0.57 2.14 95.45 528.85 4258.12 166.64 0.96
parse_int 4.67 1.57 20.48 54.30 1525.88 17.70 5.43
quicksort 1.10 1.21 46.70 248.28 55.87 48.47 1.65
mandel 0.87 0.87 18.83 58.97 60.08 6.12 0.68
pi_sum 0.83 1.00 21.07 14.45 1.28 1.27 1.00

Fuente (http://julialang.org/)




Se puede observar que Python es lento a comparacidon de los lenguajes
compiladores como Java o C sin embargo es mas rapido que los lenguajes

mathematica y Matlab en algunas funciones.

El indicador TIOBE es un indice que muestra la popularidad del lenguaje de
programacion. El indicador se realiza mensualmente y los resultados estan basados
en la cantidad de ingenieros que utilizan el lenguaje, la cantidad de cursos y la
cantidad de vendedores. La tabla muestra la popularidad de los lenguajes segun el
indicador TIOBE.

Tabla 2 Indicador TIOBE 2015

Lenguaje Lugar en el indice TIOBE
Java 1
C 2
Python 5
Matlab 15
Fortran 27
Mathematica 49

Fuente (http://www.tiobe.com/index.php/content/paperinfo/tpci/index.html)

Con esta informacién y debido a que Python es un lenguaje de codigo abierto, se
puede decir que Python tiene una gran popularidad entre los lenguajes con usos
reales en la industria y que puede ser utilizado para realizar calculos de alta

complejidad.

Planteamiento del problema

El problema que se quiere resolver con este trabajo es la realizacion de un archivo
con extension .py que contenga métodos numéricos programados en el lenguaje de
programaciéon Python. Con los métodos programados en este archivo se desean
resolver diferentes problemas de ingenieria quimica y que sea una alternativa a
programas como Polymath para problemas numéricos que se puedan resolver con
los métodos descritos en la Tabla 3 Principales funciones programadas en
metodosTesis.py.




Tabla 3 Principales funciones programadas en metodosTesis.py

Nombre en Python

Tema Problema Método
Ecuacion Encontrar la Método Newton -
algebraica de una | solucion de una Raphson

variable

ecuacion de una
variable

Newton ( funcion ,
estimadoinicial)

Sistema Encontrar la Método Gauss - Gauss (matrix ,
algebraico de solucién de un Jordan vector)
ecuaciones sistema de
lineales ecuaciones

lineales
Sistema Encontrar la Método Newton newtonSistemas

algebraico de
ecuaciones no
lineales

solucién de un
sistema no lineal

multivariable

(funciones , puntos)

Integracion Encontrar la Evaluacion integracionNumerica
Numeérica integral de una numeérica de la (x, fx)

serie de puntos integral

Encontrar el valor | Regla Simpson compositeSimpson

de una integral Compuesta (funcion, a ,b, n)

numeérica Cuadraturas cuadraturasGausianas

Gaussianas (f,a,b,n

Ecuaciones Encontrar la Método de Euler | Euler( nP , Inicial ,

Diferenciales

soluciéon de
ecuaciones
diferenciales con
condiciones
iniciales

Final ,
funciones ,
valoreslniciales )

Método de Runge
Kutta

Runge ( nP, Inicial ,
Final ,

funciones ,
valoreslniciales )

Objetivos

Los objetivos de esta tesis son los siguientes:

e Escribir un manual de referencia en Python. En este manual se describiran los

comandos que se ocuparon para crear el archivo metodosTesis.py e ilustrar la

facilidad de uso de estos comandos en Python.

e Recopilar los algoritmos de los métodos numéricos para programarlos en el

archivo metodosTesis.py con los conceptos vistos en el manual de referencia.

e Hacer uso del archivo metodosTesis.py en problemas de Ingenieria Quimica

para demostrar la importancia de los métodos programados.




CAPITULO Il

Programando en Python
En este capitulo se ilustraran los conceptos que se ocuparon para programar el

archivo metodosTesis.py.

Entorno de programacion
El entorno de desarrollo integrado (IDE) es un entorno de programacion que ha sido
empaquetado como un programa de aplicacion; es decir, consiste en un editor de
codigo, un compilador, un depurador y un constructor de interfaz grafica. El IDE que
se ocupara en esta tesis es ENTHOUGHT CANOPY, el cual se puede descargar en

la siguiente liga https://store.enthought.com/downloads/.

Las ventajas principales de ocupar un IDE son:

e La habilidad de escribir cédigo y ver los resultados desde la consola de
Python.

e Ayuda visual para la programacion.

e Se pueden identificar los errores facilmente y eliminarlos.

e Contienen una gran cantidad de librerias precargadas.

Documentacion en Python

Para encontrar los manuales de Python usando Windows".
Inicio -> Todos los programas -> Python 2.7 -> Python Manuals

Comentarios
Los comentarios en Python se escriben con #.Después del simbolo de # la
computadora ignorard esos caracteres. Los comentarios se ocupan para que el

programa sea mas facil de entender.

' El sistema operativo que se ocupo en este trabajo es Windows 7 Home Premium.



https://store.enthought.com/downloads/

Declarando Variables
En la mayoria de los lenguajes de programacién (incluyendo java y C+) es necesario
declarar cada variable especificando su tipo antes de usarla. Esto es llamado un
tipado estatico, porque el compilador conoce cada tipo de variable. Python como
otros lenguajes de alto nivel ocupa un enfoque diferente. Las variables no tienen
restriccion de tipo y no se necesitan declarar. La sintaxis para asignar una variable

en Python es:

<nombre> = <valor de la variable>

A continuacién se presentaran algunos ejemplos que permiten ver las diferencias en
cuanto a la asignacién de variables en Python con respecto a un tipado estatico

como el usado en Java.

En Python
In [1]: x = §
In [2]: x
out[2]: &
En Java

intx =6
| X

6 (int)

En la Tabla 4 Palabras clave en Python presentan una lista con las palabras clave de
Python. Las palabras clave son palabras reservadas, que exclusivamente las puede

ocupar el lenguaje por esta razén no pueden ser ocupadas como variables.

Tabla 4 Palabras clave en Python

and class elif finally if lambda print while
as continue else for import not raise with
assert def except from in or return yield
break del exe global is pass try

Fuente (Summerfield, 2007)




Importando Objetos
Python tiene una gran libreria de modulos que proveen una gran funcionalidad
mediante funciones auxiliares. En Python se puede hacer uso de esta caracteristica

importando constantes, variables, funciones y clases.
La sintaxis general para importar es:

import <nombreDelModulo>

Ejemplo
Editor

1 import math £S5e imports el modulo math

2 pl = math.pi #Se obiiene ls constante pi del modulo math
3 print pi # Se imprime el valor de pi

Consola

In [1]1: %run "c:\users\dany\appdata‘\local\temp\ tmpnbgd5t. py”
3.14159265359

Nota: La nomenclatura %run “ubicacion del archivo’” muestra los resultados de la
consola. El comando print sirve para mostrar los resultados en la consola. Mientras
que en el editor se muestra que cddigo se escribié. Esta forma de mostrar los

programas se respetara en toda la tesis.

En este trabajo los principales mddulos que se importaron son:

¢ math
e numpy
e matplotlib

El médulo math contiene funciones matematicas precargadas. La Tabla 5 Algunas
funciones del mdédulo math muestra las funciones mas representativas del moédulo

math.




Tabla 5 Algunas funciones del médulo math

math.exp(x) Devuelve e ** x

math.log(x [, base]) Devuelve el logaritmo natural de x. Si
se agrega otro argumento devuelve el
logaritmo de x de la “base” del
segundo argumento

math.log10(x) Devuelve el logaritmo base 10
math.pow(X,y) Devuelve el valor de x elevada a la y
math.cos(x) Devuelve el coseno de x en radianes
math.sin(x) Devuelve el seno de x en radianes
math.tan(x) Devuelve la tangente de x en radianes

Fuente (Python Software Foundation, 2015)

Nota: Las funciones trigonométricas en el modulo math estan en radianes para

cambiar de radianes a grados esta la funcion math.degrees(x).

El médulo numpy se ocupd en la programacion en el método de Runge para manejar
listas de gran tamafio. Mientras que la principal funcion del médulo matplotlib es
graficar datos de Python. Estos mddulos son necesarios para correr los programas

que se realizaron en este trabajo?.

También se ocupd el concepto de importar funciones en el archivo metodosTesis.py

para poder ocupar las funciones programadas.
Ejemplo:

import metodosTesis

x=[10,1.1,1.2,1.3,1.4,1.5, 1.6, 1.7]

fx =[1.543,1.669, 1.811, 1.971, 2.151, 2.352 , 2.577 , 2.828]
integral = metodosTesis.integracionNumerica (X , fx)

En este ejemplo se importa el archivo metodosTesis.py para poder hacer uso de la
funcién integracionNumerica (x, fx) es muy importante que si se quiere ocupar una
funciéon programada en metodosTesis.py en un nuevo archivo el nuevo archivo este

en la misma carpeta que metodosTesis.py

? Nota: E| IDE elegido para esta tesis tiene estos mdodulos incluidos




Numeros en Python
Numeros enteros son aquellos numeros que no tienen decimales, se denotan con el

tipo int.
Consola

In [12]: x = 2

In [131: type(x)
Out[13]: int

Numeros decimales son aquellos que tiene el punto decimal, se denotan con el tipo

float.

Consola
In [14]: x = 2.14

In [15]1: type(x)
Out[15]: float

La Tabla 6 Principales operaciones con numeros en Python muestra las principales

operaciones con numeros en Python.

Tabla 6 Principales operaciones con numeros en Python

Operador Descripciéon
+ Suma
- Resta
* Multiplicacion
*x Exponente
/ Division
% Modulo

Fuente (Gonzalez, s.f)

Nota: Se puede observar que no es necesario declarar el tipo de numero en el

lenguaje programacion, el lenguaje identifica que tipo de numero es.




Cadena de texto

Las cadenas de texto en Python son creadas encerrando el texto entre comillas (" o

.

Consola

In [2]: texto = “Hola"

In [3]: texto
Oout[3]: 'Hola'

Cadenas de texto con formato
Se ocupa el operador % para dar formato a las cadenas de texto, del lado izquierdo
se escribe la cadena de texto y del lado derecho se escribe una secuencia con los

objetos a insertar en la cadena de texto.

Ejemplo

Consola

In [11]: "El resultado de la ¥s es: %_2f" % ("V/F' , @.49098%9)
Outf11]: 'El resultado de la V/F es: @.48°

En el anterior ejemplo %s es para formatear una cadena de texto remplaza %s con
V/F. Mientras que %.2f sirve para formatear el numero decimal 0.490989

redondeando a dos decimales 0.49.

(2R R

Para cadenas que tienen multiples lineas se ocupa tres comillas (”’ ’). Este tipo de
formato se ocupa si se requiere imprimir una cadena de texto en multiples lineas en

la consola.

Es importante saber manejar las cadenas de texto para mostrar de una forma

adecuada los resultados obtenidos de un programa.

Consola




In [6]: texto = """ Este
...t texto tiene
: multiples

: lineas '7°

In [7]: texto
Dut[7]: ® Este\ntexto tiene ‘nmultiples \nlineas

]

Colecciones de Datos

Tuplas

Las tuplas son una secuencia ordenada de cero o mas objetos. La caracteristica
principal de las tuplas es que son inmutables, esto quiere decir que no se puede
remplazar o eliminar ninguno de sus elementos. La sintaxis para asignar una nueva

tupla es la siguiente:

tupla = (elemento 0, elemento 1, ..., elemento n-1)
Ejemplo

Consola

In [51]: tupla = ("Juan’ , "Carlos’, "Albertoc’)

In [52]: tupla
out[B82]1: ("Juan', 'Carleos', "Alberto’)

Nota: Si se quiere acceder a un elemento de una coleccién de datos se ocupan los
corchetes. Por ejemplo si se quiere acceder a ‘Juan’ en la tupla es necesario escribir

tupla[0]. Los indices en Python empiezan con el indice cero.

Las tuplas se ocuparon en la siguiente en el archivo metodosTesis.py en la siguiente

linea de codigo:

DicionarioQuadraturasGauss = {
2 : ((1.0000, 1.0000) , (-0.5773502691896257 , 0.5773502691896257))}

En esta linea se ocupan las tuplas por facilidad. En el método de cuadraturas

gaussianas se tienen pares de datos estos pares de datos son fijos por lo tanto no




cambian a lo largo del programa. Por esta razdén se ocuparon las tuplas para

representar los coeficientes de cuadraturas gaussianas.

Listas
Las listas al igual que las tuplas son una secuencia ordenada de objetos. A
diferencia de las tuplas las listas son mutables y tienen métodos que las modifican

La sintaxis para crear una nueva lista es la siguiente:

lista = [elemento 0, elemento 1, ..., elemento n-1]
Ejemplo

Consola

In [53]: lists = ['Juan’ , "Carlos', 'Alberto']

In [B4]: lista
Qut[B4]: ["Juan', 'Carlos', 'Alberto’]

Las listas se ocuparon en metodosTesis.py para representar las matrices. Se
ocupan listas por que las matrices son mutables. Por ejemplo en la funcién Gauss

(matrix, vector) esta la siguiente linea de cédigo:

matrix[i] , matrix[j] = matrix[j] , matrix[i]

En esta linea de cdédigo se cambian los renglones de las matrices por lo tanto se
ocupan dos conceptos. El primero concepto se muestra la mutabilidad de las listas
debido a que se estan cambiando los elementos de las listas. El segundo concepto
es una de las razones por las que se escogido Python para esta tesis que es la

asignacion multiple, en una linea de cddigo se realizan dos asignaciones.

Diccionarios

Los diccionarios son colecciones de datos que relacionan una clave y un valor. Las
claves en el diccionario necesitan ser unicas y ser elementos inmutables, mientras
que los valores asociados pueden ser de cualquier tipo. La sintaxis para crear un

nuevo diccionario es la siguiente:




Diccionario = {clave 0: valor 0O, clave 1: valor 1,..., clave n-1: valor n-1}

Ejemplo

Editor

1 Diccionario = {'Hidrogeno' : [1 ,1.@008] ,

2 "Helio' : [2 , 4.003] ,'Litio’ : [3 , 6.941] ,'Berilio’ : [4 , 9.012]
i

En este ejemplo se ilustra como declarar un nuevo diccionario. Las claves en este
ejemplo son los elemento de la tabla periddica mientras que el valor asociado a la
clave es una lista de dos valores primer valor de la lista es el numero atdmico

mientras que el segundo valor es el peso atdomico.
El concepto de diccionario en metodosTesis.py se ocupo en la siguiente linea:

DicionarioQuadraturasGauss = {
2 : ((1.0000 , 1.0000) , (-0.5773502691896257 , 0.5773502691896257))}

Se ocupod un diccionario para representar los valores de cada aproximacion esto
ayuda de mucho debido a que la clave del diccionario es el grado con el que se
quiere aproximar mientras que el valor asociado a la clave son el conjunto de
coeficientes de Gauss. Los diccionarios en Python se ocupan para representar bases

de datos.

Indentacion
Un concepto importante en Python es el uso de la indentacion. En Python la cantidad
de espacios en blanco es la forma de separar los bloques de cédigo. En Python el
comando que crea una nueva indentacion es (dos puntos :).La llustracion 2
Indentacion en Python muestra la separacion de cédigo mediante la cantidad de

espacios en blanco.
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line of code
line of code
line of code

[
line of code

line of code
line of code
line of code

line ot code
line ot code

block 3

block 1

llustracion 2 Indentacion en Python (Briggs, 2013)

Controles de flujo

Condicional if

La forma de tomar una decision en un programa es con un condicional if. Sélo si la

condicion es verdadera se ejecutara el cédigo del bloque. La sintaxis de la clausula if

se muestra a continuacion:

if <condicion>:
bloque

La Tabla 7 Condiciones mas comunes en Python muestra las comparaciones mas

usadas en Python.

Tabla 7 Condiciones méas comunes en Python

Operador Nombre
== Igualdad
1= Desigualdad
< Menor que
> Mayor que
<= Menor o igual que
>= Mayor o igual que

Fuente (Gonzalez, s.f)

Ejemplo
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Consola

In [61]: T = 1@

In [62]: if T < 15:
: print 'Hoy es un dia frio’

Hoy es un dia frio

En ejemplo anterior se puede ver que el valor de la condicion es verdadero, por lo

tanto se ejecuto el cédigo del bloque if.

Los condicionales se ocuparon en el archivo metodosTesis.py para realizar
decisiones un ejemplo de ello se muestra en la funcion integracionNumerica (x , fx )

se tienen las siguientes lineas de codigo:

if len(x) == 2:
return reglaTrapezoidal(x , fx)
if len(x) >= 3 and (len(x) - 1) % 2 == O:
return simpsonUnTercio (X , fx)
if len(x) >= 3 and (len(x) - 1) % 3 == O:
return simpsonTresOctavos (X , fx)
if len(x) > 4 and not (len(x) - 1) % 3 ==0 and not (len(xX) - 1) % 2 ==
return simpsonMixto (x , fx) fx)

En este ejemplo dependiendo de la cantidad de puntos que se conozcan, la funcion
calculara el valor de la integral con su respectiva regla. El programa realiza la toma

de decision debido al condicional if.

Condicional if / elif/ else
Se pueden tener mas condicionales si se ocupa la estructura if / elif / else. En este
tipo de clausulas se ejecuta el codigo donde la condicion sea verdadera, si ninguna

de las condiciones anteriores es verdadera se ejecuta el codigo de la clausula else.

if <condicionl1>:
bloquel

elif <condicion2=>:
bloque2




else:
bloque3

In [63]: T = 1

(5]

In [64]: if T < 1
: print ‘Hoy es un dia frio’
elif T > 30:
print ‘Hoy es un dia caliente’
else:
print ‘Hoy es un dia templado’

Hoy es un dia templado

En el ejemplo anterior se ejecutd el cédigo de la clausula else por que ninguna de la

clausulas anteriores es verdadera.

Estos condicionales aumentan la cantidad de decisiones que puede realizar el
programa sin embargo en el archivo metodosTesis.py no se ocupd este tipo de

estructuras.

Ciclos
Los ciclos se utilizan para ejecutar fragmentos de cédigos de forma repetida, hasta

que se cumplen ciertas condiciones.
Los dos principales tipos de ciclos en Python son:

e while
e for

Ciclo while
Los ciclos while se ejecutan mientras se cumpla la condicién del ciclo. La sintaxis se

muestra a continuacion:

while <condicion>:
bloque

Ejemplo




Consola

In [5]: edad = 15

In [6]: while edad < 18:

el print 'La edad es ' + str{edad) + ' ez menor de edad’
edad = edad +

print 'La edad es '’

str{edad) + ' ez mayor de edad’
La edad ez 15 es menor de edad
La edad ez 16 es menor de edad

La edad es 17 es menor de edad
La edad e= 18 es mayor de edad

En este ejemplo muestra que mientras la variable edad < 18 se ejecuta el cédigo del
bucle while, una vez que la variable edad sea igual 18 se ejecuta la linea de cédigo

externo al ciclo while debido a que la condicién es falsa.

Los ciclos while se ocuparon en metodosTesis.py se ocuparon en la funcién Newton

( funcion , estimadoinicial ) en la siguiente linea:

while i < imax:

En esta linea mientras que contador /i sea menor que la cantidad maxima de
iteraciones se ejecutara el cédigo dentro del ciclo haciendo el paso de iteracion del
meétodo de Newton. Una vez que la cantidad de iteraciones sea mayor se ejecutara el
cédigo fuera del ciclo. También es importante destacar las siguientes lineas de

cédigo dentro la misma funcion.

if tol < 0.001:

condition = True

break
En Python el comando break hace que los ciclos se paren. Esto significa, que se deja
de ejecutar los comandos dentro del ciclo y se empezaran a ejecutar las lineas de
cédigo afuera del ciclo. En el método de Newton cuando se cumple la tolerancia ya
no es necesario ejecutar el codigo dentro del ciclo por eso se ocup6é un comando

break.




Ciclo for

El ciclo for se ocupa para iterar sobre una secuencia. La sintaxis es la siguiente.

for <identificador> in <secuencia>:
bloque

Ejemplo
Consola

In [67]: for i in range(5):
print i

B pa = &

En este ejemplo se ejecuta el codigo hasta que la secuencia haya acabado.

Funciones
Una funcién es un fragmento de codigo con un nombre asociado que realiza una
serie de tareas. Las funciones sirven para dividir el programar y reutilizar el codigo.

La sintaxis para escribir una funcion en Python es la siguiente:

def < nombre de la funciéon > (argumento 0, arg 1,...., arg n):
bloque

Ejemplo

Editor

1 def cuadradoDeUnNumero (numerao):
2 return numero #* 2

3 print cuadradoDeUnNumero(2)

4 print cuadradoDeUnNumero(4)

Consola

In [11: %¥run "c:\users\dany\appdata‘\local\ temp\tmpcmgcod. py”
4
16
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Este ejemplo ilustra la utilidad de las funciones al ocupar una funcion definida para

realizar dos la operacién de elevar al cuadrado.

Los métodos se programaron como funciones un concepto importante que se
destaca es el uso de funciones de alto orden. Esto es debido a que los métodos

requieren funciones como argumentos.
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CAPITULO I
En este capitulo se explica como se programaron los métodos numéricos, ademas
de proporcionar ejemplos ilustrando como se ocupan estos métodos. La mayoria de

los algoritmos se obtuvieron del libro Numerical Analysis (Burden & Faires, 2005).

Los ejemplos estan programados en el archivo ejemplo.py es muy importante que el
archivo este en la misma carpeta en la computadora que el archivo metodosTesis.py

debido a que importa los métodos programados.

Para encontrar la ayuda sobre el uso archivo metodosTesis.py es necesario importar
el archivo metodosTesis.py en un nuevo archivo de Python y escribir el comando
help(metodosTesis) en la consola para obtener informacién de la funciones

programadas en metodosTesis.py
Ecuacion algebraica de una variable

Método de Newton-Raphson
El método de Newton (también conocido como Newton-Raphson) es uno de los
métodos mas poderosos y mas conocidos para el problema de encontrar raices. Su
convergencia es cuadratica; sin embargo, para que funcione adecuadamente se

tienen que proporcionar buenos estimados iniciales.

Para encontrar el algoritmo del método de Newton se tiene que proporcionar un
estimado inicial x[°) que se acerca al verdadero valor de x, para el cual f(x;) = 0.
Ocupamos las series de Taylor para aproximar el valor de f(x) en el valor de x!°

1 dzf

21 227 (x—xo]) + .

d
) = f(x°) + é (x — x) + =
En donde las derivadas estan evaluadas en x!%. Si el valor de f(x) = 0 entonces:

df 1 d? 2
O=f(x[°])+a(x—x[°])+2|d > (x— x01)" 4+ L

Si xI° esta cerca de la solucion x:
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|Ge= x> (e = x> | (x = )P

Por lo tanto la solucion se aproxima mediante:

Despejando x y realizando este paso de forma sucesiva, se obtiene el método de

Newton para una ecuacion no lineal de una variable.

R iCL)

@ (x k1)

Algoritmo Newton-Raphson

Datos de entrada: aproximacion inicial, tolerancia, nUmero maximo de iteraciones.
Datos de salida: solucion aproximada de solucion o mensaje de error.
Paso 1: Establece la iteracion i = 0
Paso 2: Mientras i < imax (numero maximo de iteraciones) realizar pasos 3 — 6
Paso 3: Calcular x = xy — f(xg)/ f'(x0)
Paso 4: Si | x — x| < Tol
Resultado es x
Parar el ciclo
Paso5:i=i+1
Paso 6: x, = x
Paso 7: Devuelve el resultado

Cddigo de Python método Newton-Raphson

def derivada( funcion , punto , delta = 0.0001):
" Devuelve el valor de la derivada en un punto
Los argumentos necesarios son:
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funcion: La funcion a la cual se requiere sacar la derivada
punto: valor en el que se quiere calcular la derivada
Ejemplo:

Primero se define la funcion

def f(xX): # Asi se define la funcion en este caso fx = x"™2

return x**2

derivada (f, 1) ---> 2.0

der = (funcion(punto*1.0 + delta*1.)-funcion(punto*1.0-
delta*1.0))/(2.0*delta*1.0)

return der

def Newton ( funcion , estimadoinicial , imax = 20 , delta = 0.00001 , tol =
0.0001):
"* Devuelve la raiz cuando f = O con un estimado inicial
Los argumentos necesarios son:
funcion: es la funcion igualada a O
estimadoinicial: es el estimado inicial propuesto
argumentos opcinales
imax default 20 como tercer argumento
delta default 0.00001
tol por default 0.0001
Ejemplo:
Primero se define la funcion
def f(x): # Asi se define la funcion en este caso fx = x™2 -4 =0
return x**2 - 4
Newton(f, 1) ---> 2
i=0
xvieja = estimadoinicial
condition = True
while i < imax:
der = derivada( funcion , xvieja , delta)
xnueva = xvieja*1.0 - (funcion(xvieja*1.0))/(der)
i=i+1
error = abs((xnueva*1.0-xvieja*1.0))
if error < tol: # Se puede cambiar el valor de la tol
condition = False
break
Xvieja = xnueva
if not condition:
return xvieja
else:
print ‘No se cumplio con la tolerancia ’
El codigo esta organizado de la siguiente forma:
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Se puede observar que lo primero que contiene el coédigo es la creacidn de una
funcion derivada. Esta funcion lo que permite es calcular la derivada numérica de
una funcién. La aproximacion de las derivadas que se ocupo a lo largo de esta tesis

fue la aproximacion denominada diferencias finitas centradas.

Ejemplo método Newton -Raphson

Se desea resolver f(x) = cosx — x = 0 con un estimado inicial de 0.78
Editor

89 print 'La funcion que se quiere resolver es f(x) = cosx - X = @'
9@ print

81 def f(x):

92 return math.cos(x)-x
93 x = Newton(f , .78)

84 print "'

95 print ' La solucion de x es:
Consola

La funcion gue se quiere resolver es f(x) = cosx - x = @

El estimado inicial es: @.78

| i | valor{i) | walor{i+1) | erraor |
| @ | MWD | @, 7800 | MWD |
| 1] ®@.780@ | ©.7394 |  ©.040561 |
| 2 | @.7394 | @.7391 | A.200354 |
| 3 | @.7391 | @.7391 | a.o00a08 |

La solucion de x es: ©.739085160878

En este ejemplo se modificé el codigo de Python para que imprimiera en cada
iteracion los valores de x. Se puede observar que se llama a la funcion Newton
asignando el valor de x. Al final se imprime el valor de x siendo el resultado 0.739085

el valor es igual al reportado (Burden & Faires, 2005).
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Sistemas de ecuaciones algebraicas lineales

Método Gauss - Jordan
El método de Gauss Jordan resuelve sistemas de ecuaciones algebraicas lineales y
es considerado un método de eliminacién. Estos métodos de eliminacion son faciles
de implementar y generalmente resuelven cualquier sistema que tenga una solucion.
El punto negativo es que ocupan demasiados recursos si el sistema a resolver

consiste en un nidmero elevado de ecuaciones.

La estrategia de este método es realizar una secuencia de operaciones que
convierte el sistema original en uno que se pueda resolver facilmente. Esto se logra
convirtiendo la matriz de coeficientes en la matriz identidad con una serie de

operaciones.

Algoritmo Gauss — Jordan
Paso 1: Agregar la matriz de constantes a la matriz de coeficientes obteniendo la

matriz aumentada.

Paso 2: Localizar la columna de la izquierda que tenga al menos un elemento

diferente a cero.

Paso 3: Si el elemento del primer renglén, en la columna del paso 1, es un cero, se

debe de intercambiar el renglon superior por otro.

Paso 4: Si el elemento de primer regldn, en la columna del paso 1, no es un uno,

dividir el rengldn por este elemento; de esta manera se obtiene un uno principal.

Paso 5: Sumar multiplos adecuados del renglén superior a los renglones inferiores
para que todos los elementos debajo del ‘uno’ , obtenido en el paso 3 se hagan

ceros.

Paso 6: Repetir los pasos 3 y 4 para los renglones posteriores en el paso 4 sumar los

multiplos adecuado en los renglones superiores y los renglones inferiores.
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Cddigo de Python método Gauss - Jordan

def Gauss (matrix , vector):
""" Devuelve el vector incognita del sistema de matrix de coeficientes
vector de solucion
Los argumentos necesarios son:
matrix: Es la matrix de coeficientes del sistema
vector: es el vector solucion

Ejemplo Gauss ([[1,1], [3,511, [I3]1., [51D ——--- > [[5.0], [-2.0]1]

def ordenarmatrix(matrix , vector):
for i in range(len(matrix)):
pivote = matrix[i][i]
if pivote ==
for j in range(i + 1 , len(matrix)):
nuevo = matrix[j][i]
if nuevo 1=0 :
matrix[i] , matrix[j] = matrix[j] , matrix[i]
vector[i] , vector[j] = vector[j] , vector[i]
pass
return matrix , vector
copia = copy.deepcopy(matrix)
copiav = copy.deepcopy(vector)
copia , copiav = ordenarmatrix(copia , copiav)
for i in range(len(copia)):
pivote = copia[i][i]
for j in range(len(matrix)):
copia[i][j] = copia[i][j]/(pivote * 1.0)
ifi==j:
copiav[i][0] = copiav[i][0]/(pivote * 1.0 )
for k in range(len(copia)):
if kK ==1:
pass
else:
current = copia[Kk][i] * 1.0
for | in range(len(matrix)):
copia[k][I] = copia[Kk][I] - copia[i][l] * current
if k==1:
copiav[k][O] = copiav[k][O] - copiav[i][O] * current
return copiav

Ejemplo método Gauss —Jordan
En la notacién de esta tesis para crear una matriz se ocuparan los corchetes ([]),

como puede verse en la Tabla 8 Ejemplos de matriz.
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Tabla 8 Ejemplos de matriz

Matriz Sintaxis Matriz
(Renglén | Columna ) Python
1X2 [[1,2]] 1 2
2 X 1 [[11. [2]] L
2
2X3 [[1,2,3], [4,5.6]1] 1 é 3
4 6
3X2 [[1.2].[3.4].[5.61] L2
3 4
5 6
3X3 [11,2,3], [4,5,6] , 1 2 3
[7.8,911 4 5 6
7 8 9

Los argumentos necesarios para realizar el método de eliminacion Gauss — Jordan
son una matriz con los coeficientes, y un vector de resultados. Al escribir estos dos

argumentos se puede ejecutar el método de Gauss — Jordan.

Ejemplo, se desea resolver el siguiente sistema de ecuaciones

X y z 5
2x 3y 5z =g
4x 0Oy 5z )

Editor

51 coeficientes = [[1 ,1 ,11 , [2,3,5] , [4,0,5]1]
52 aumentada = [[5], [2]1 , [2]]

53 variables = ['x' , "y" , "z"]

54 x = Gauss (coeficientes , aumentada)

55 print ‘'La solucion del sistema es el vector ' |, x

Nota: La asignacion “variables” no es necesaria sélo se agregdé como ayuda visual.

Consola
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[1, 1, 11x = [5]

[2, 3, 5]y = [8]

[4, 0, 5]z = [2]

[1.@, 1.0, 1.01x = [5.0]
(0.0, 1.0, 3.0]y = [-2.0]
(0.0, -4.0, 1.0]z = [-18.0]

(1.9, 0.0, -2.0]x = [7.0]
(@.9, 1.0, 3.0Jy = [-2.2]

(0.0, 0.0, 13.0]z = [-26.0]
[1.0, 0.9, 0.0]x = [3.0]
(0.0, 1.0, 0.0]y = [4.0]
(0.2, 0.0, 1.0]z = [-2.@]

La solucion del sistema es el vector [[3.9], [4.91, [-2.91]

Se puede observar la reduccion del sistema de ecuaciones a la matriz identidad,

resolviendo el sistema de ecuaciones encontrado asi, la solucion del sistema.
Sistemas de ecuaciones algebraicas no lineales

Método de Newton multivariable
El método de Newton multivariable sirve para resolver sistemas de ecuaciones no
lineales manteniendo una convergencia cuadratica. Para que funcione
adecuadamente se tienen que proporcionar buenos estimados iniciales para lograr

la convergencia.

Nuevamente se ocupan series de Taylor para aproximar las funciones y asi obtener

el método de Newton multivariable.

fi(x) = fi(x™)

m:laxm
ML 0°f
+ 2 Z Z(xm xm[k]) 0%, alxn (xm - xm[k])
m=1n=1

Al igual que en el método de Newton para una ecuacion, se puede aproximar la

solucién mediante:
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f;
dx,,

(xm — Xm [k])

N
fix) = 0 ~ fi(x¥) +

El jacobiano que es un arreglo de derivadas parciales, tiene definidos sus elementos

de la siguiente forma:

dfi

- 0xX

] im [kl

Se escribe el método de Newton multivariable como la resolucion de un sistema de

ecuaciones algebraicas:
JEIAx K] = — £ (kD)
En donde:

AxlKl = yle1] _ y[K]

Algoritmo Método de Newton
Datos de entrada: Numero de ecuaciones, estimados iniciales, tolerancia y maximo

numero de iteraciones.

Datos de salida: Solucién aproximada o mensaje de error.
Paso 1: Establece la iteracion i =1

Paso 2: Mientras k < imax Realizar pasos del 3- 7

Paso 3: Calcular F(x) y Jacobiano(x);; Para 1 <i,j <n

n es el nimero de incognitas

Paso 4: Resolver el sistema de ecuaciones algebraico lineal J(x)y = — F(x) y

es la solucién del sistema.

Paso 5: x nueva = x vieja + y
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Paso 6: Si el error < Tol La funcién error
error = Y-, abs(xnuevali] — xviejali] )
El resultado es xnueva Parar el ciclo
Paso 7: xnueva = xvieja
Paso8:k=k+1

Paso 9 Devuelve el resultado

Cddigo de Python método Newton

def evalaucionF (puntos , funciones ):
copia = copy.deepcopy(puntos)
rml,cml = len(copia) , len(copia[0])
listacolumna = []
for r in range (len(copia[0])):
columna =[]
for c2 in range(len(copia)):
columna.append(copia[c2][r])
listacolumna.append(columna)
listacolumna = listacolumna[0]
matrix = []
for r in range (rml):
matrix.append([])
for ¢ in range(cml):
matrix[r].append(-1.0 * funciones[r](listacolumna) )
return matrix
def norma(matrixA , matrixB):

rml, rm2,cml,cm2 = len(matrixA) , len(matrixB) , len(matrixA[O]) ,
len(matrixB[0])
assert rml1 == rm2 and cm1l == cm2 , 'Las matrices deben ser iguales en

reglones y columnas'

# Crea la matrix O de la suma

norma = 0

for r in range (rm1):

for c in range(cm1l):
norma = norma + abs( matrixA[r][c] - matrixB[r][c] )

return norma
def jacobiano (funciones , puntos , delta = 0.0001 ):

"' Se requiere una lista de funciones y una lista de puntos

assert len(funciones) == len(puntos) , 'La listade funciones y la lista de puntos
debe de coresponder’
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matrix = []
n = len(funciones)
# Cambiar renglones por columnas de puntos me va a facilitar despues
# Crea la matrix de ceros
copia = copy.deepcopy(puntos)
listacolumna = []
for r in range (len(copia[0])):
columna =[]
for c2 in range(len(copia)):
columna.append(copial[c2][r])
listacolumna.append(columna)
listacolumna = listacolumna[O0]
for i in range (len(funciones)):
matrix.append([])
for j in range(n):
matrix[i].append(0)
for i in range (len(funciones)):
for j in range(n):
copiaAde = copy.deepcopy(listacolumna)
copiaAtr = copy.deepcopy(listacolumna)
copiaAde[j] = copiaAde[j] + delta
copiaAtr[j] = copiaAtr[j] - delta
denominador = 2 * delta * 1.0
parcial = (funciones[i](copiaAde) - funciones][i](copiaAtr) )/
denominador
matrix[i][j] = parcial
return matrix
def newtonSistemas (funciones , puntos , imax = 10, tol = 0.0001 , delta =
0.0001 ):
"' Devuelve un vector con la solucion los argumentos necesarios son
una lista de funciones una lista de
puntos argumentos opcionales imax por default 10
la tol por default 0,00001
y el delta por default 0.0001""
xvieja = copy.deepcopy(puntos)
i=0
condition = True
while i < imax:
jaco = jacobiano (funciones , xvieja , delta = 0.0001 )
fx = evalaucionF (xvieja , funciones)
y = Gauss ( jaco , fx)
X = sumaMatrices (xvieja , y)
if norma(xvieja , x) < tol:
condition = False
break
xvieja = x
i=i+1




if not condition:
return xvieja
else:
print 'No se cumplio con la tolerancia’

Ejemplo método de Newton

Se desea resolver el siguiente sistema.

1
3Xx; —COSXyX3 — §=0

x1%2 — (x, +0.1)? + sinx; + 1.06 = 0

10r—3
e %2 + 20 x5 + —3 = 0
Con los siguientes estimados iniciales.
0.1
x°= 01
-0.1

Se puede observar que para llamar al método Newton Sistemas se requieren dos
argumentos. El primer argumento es la lista de funciones que se requieren resolver

en este caso son las siguientes tres funciones:

1

folxy,x5,x3) = %12 — (x5 +0.1)% + sinx; + 1.06 = 0

10 —3
faley 2, 25) = €77 + 2025 + ——— =0

Es muy importante que las funciones estén igualadas a cero si las funciones no

estan igualadas a cero no se encontrara la solucion correcta debido a la deduccién

del método 0 ~ f;(x¥) + ZT’\,’M% (% — x5 [T).

Se puede observar que para resolver este tipo de sistemas, las funciones

dependeran de varias variables por lo tanto para poder extender a n ecuaciones, los

32




argumentos se consideraran una lista de variables, por lo que se le asigna un indice

a cada variable que se presentan a continuacion.
x; = lista[0]
x, = lista[1]
x3 = lista[2]

Las funciones quedan entonces de la siguiente forma.
1
fi(lista) = 3 lista[0] — cos( lista[1]lista[2]) — 5= 0

fo(lista) = lista[0]? — (lista[1] + 0.1)? + sin(lista[2]) + 1.06 = 0

10m—3

f3(lista) = e~bstalOllistall] 4 20 [ista[2] + 3

Es muy importante considerar que el indice empieza en cero esto es debido a que

los indices en las listas de Python comienzan en cero.

Por ultimo la lista de funciones se escribe de la siguiente forma respetando la sintaxis
de Python.

lista = [fl ifZ lf3]

El segundo argumento es un vector con los estimados iniciales. Ocupando la sintaxis

previamente explicada (ver el vector puntos del siguiente ejemplo).
Editor

def f1{lista):
return 3= listal@] - math.cos(listal[1] = lista[2]) - 9.5

def f2{lista):
return listalel %= 2 - 81 = (listal1] + @.1 )**2 + math.sin(listal2]) + 1.06

def f3{lista):
return math.e ** (-listal@] = listal[11) + 2@ * listal2] + (1@ = math.pi - 3)/3.0

puntos = [[0.1] 1]

[ 9. [-28.1]1]
listaFunciones = [f1 .

fz . f21
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print 'Las funciones que se quieren resolver son:
print '’

print 'f1(x1 , x2 ,
print 'f2(x1 , x2 ,
print 'f3(x1 , x2
print '’

-

3x1 - cos(x2 x3) - 1/2'
x1 %% 2 - 81(x2 + 0.1)*%2 + sin x3 + 1.06°
e &% -xX1x2 + 20 x3 + (10 = pi -3) /3 '

-

3
Y
Y

]
S S N

x = newtonSistemas (listaFunciones , puntos)
print '’

print 'La solucion es el wector:

print '’

print x

Consola

Las funciones que se quieren resolver son:

f1(x1 , x2 , x3)
f2(x1 , x2 , x3)
f3(x1 , x2 , x3)

3x1 - cos(x2 x3) - 1/2
X1 #% 2 - B1(x2 + 0.1)%%2 + sin %3 + 1.08
e ®#% -x1x2 + 20 x3 + (10 = pi -3) /3

Los estimados inicales son: [[@.1]1, [@.1]1, [-@.11]

| i | x1 (1) | x2 (1) | x3 (i) | error

| @ | ©.100000 | @.100000 | -0.100000 | ND |
| 1] @.498987@ | @.019487 | -9.521520 | 9.991923 |
| 2 | Q.500814 | @.0915%% | -9.523557 | 9.020059 |
| 3 | Q.500008@ | @.e02012 | -9.523598 | @.e01632 |
| 4| @.500000 | ©.000000 | -9.523599 | @.9000013 |

La solucion es el vector:

[[0.50000011346758346], [1.2444783376805608e-05], [-0.5235984500729045]]

Integracion numérica

Evaluacion numérica de integrales
Estos métodos surgen ante la necesidad de calcular la integral de una funcién que

no tengan una antiderivada explicita o que la antiderivada no sea facil de obtener. La
idea basica de estos métodos es aproximar el valor de la integral fff(x)dx usando

un polinomio de la forma Y[-,a; f(x;). Se necesitan seleccionar un conjunto de
nodos {x,, ... ,x,} del intervalo [a, b] para después integrarlos con el polinomio de

Lagrange.

Al tener un mayor conjunto de nodos en el intervalo de la integral el grado del

polinomio con el que se interpola es mayor teniendo como resultado un menor error
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en la aproximacion de la integral, siempre y cuando el orden del polinomio no sea

excesivamente alto.

Algoritmo de Evaluacion numeérica de integrales

Paso 1: Ver cuantos pares de puntos x, f(x) se conocen

Paso 2: Si el numero de puntos x,f(x) son dos se ocupa la regla trapezoidal

[ fOodx = 2[f (o) + ()]
Paso 3: Si el numero de puntos es mayor a dos

Paso 4: Si el numero de puntos menos uno es divisible entre dos se ocupa la

regla de Simpson un tercio

XN

h
f(o)dx :§[fo +4fi + 25+ 4fs+ 2fa+ -+ 4fy_1 + [y ]

Xo

Paso 5: Si el numero de puntos menos uno es divisible entre tres se ocupa la

regla de Simpson tres octavos

XN

3
fo)dx = gh [fo+ 3fi+ 3f2+2f5+3f4 +3fs + 2fs + -+ fu_1 + fnl

X0

Paso 6: Si no se cumple el Paso 4 y el Paso 5 se divide la integral en dos
intervalos para que una parte sea tres octavos y la otra parte un tercio (K.G.,

2004) para conservar el error en todo el calculo de la integral.

Cddigo de Python de evaluacién numérica de integrales

def integracionNumerica (x , fx ):
"' Devuelve el valor de la integral numerica
se requiere de dos argumentos
X: una lista de los valores independientes
fx: una lista con los los valores de x evaluados en f
ejemplo integracionNumerica ([1,2,3,4] , [1 ,4,9,16] ) ---> 21.0"™
def reglaTrapezoidal (x , fx):
h = (xX[len(x)-1]*1.0 - x[0]*1.0)/((len(x)-1)*1.0)
return h/ 2.0 * (fx[0] + fx[1])
def simpsonUnTercio (x , fx):
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integral = O
h = (X[len(x)-1]*1.0 - x[0]*1.0)/((len(x)-1)*1.0)

lista =[]
for i in range(len(x)):
if i == 0 ori== (len(x)-1):
coef =1

integral = integral + fx[i] * coef
lista.append(coef)
ifi % 2 == 0 and not i == 0 and not i == (len(x)-1) :
coef = 2
lista.append(coef)
integral = integral + fx[i] * coef
ifi% 2 ==1:
coef = 4
lista.append(coef)
integral = integral + fx[i] * coef
return h / 3.0 * integral
def simpsonTresOctavos (x , fx):

integral = 0
h = (X[len(x)-1]*1.0 - x[0]*1.0)/((len(x)-1)*1.0)
lista = []
for i in range(len(x)):
if i == 0 ori== (len(x)-1):
coef =1

integral = integral + fx[i] * coef
lista.append(coef)
ifie 3==0and i!=0andi!= (len(x)-1) :
coef = 2
lista.append(coef)
integral = integral + fx[i] * coef
ifie3 '=0and i!'=0andi!= (len(x)-1) :
coef = 3
lista.append(coef)
integral = integral + fx[i] * coef
return 3.0*h / 8.0 * integral
def simpsonMixto (x , fx):
split = len(x)/2
X0 , X0 = x[O : split + 1] , fx[O :split + 1]
x1 , fx1 = x[split : len(x) ], fx[split : len(x) ]
return integracionNumerica (X0 , fx0 ) + integracionNumerica (x1 , fx1)
if len(x) == 2:
return reglaTrapezoidal(x , fx)
if len(x) >= 3 and (len(x) - 1) % 2 == 0:
return simpsonUnTercio (x , fx)
if len(x) >= 3 and (len(x) - 1) % 3 == O:
return simpsonTresOctavos (X , fx)
if len(x) > 4 and not (len(x) - 1) % 3 ==0 and not (len(x) - 1) % 2 == 0 :
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return simpsonMixto (x , fx)

Ejemplo de evaluacion numérica de integrales

El ejemplo se obtuvo de la siguiente fuente (K.G., 2004). En este ejemplo se desea

resolver la integral desde 1.0 hasta 1.7

Tabla 9 Tabla de valores problema evaluaciéon numérica de integrales

X 1.0 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7

f(x) 11543 |1.669 | 1.811 | 1.971 | 2.151 | 2.352 | 2.577 | 2.

828

Fuente (K.G., 2004)

Editor

151 print 'La lista con valores de x = [1.@ , 1.1 ,1.2 1.2, 1.4, 1.5, 1.6, 1.7
152 print 'Lista con valores de f(x) = [1.543 , 1.669 , 1.811 , 1.971 2.151 2.3
153 x = [1.0 , 1.1 ,1.2 , 1.3, 1.4 , 1.5, 1.6, 1.7]

154 fx = [1.543 , 1.669 , 1.811 , 1.971 , 2.151 , 2.352 , 2.577 , 2.828]

155 integral = metodosTesis.integracionNumerica (x , fx)

156 print 'El valor de la integral es: " , integral

Consola

Problema evaluacion numerica de integrales
La lista con valores de x = [1.¢ , 1.1 ,1.2 , 1.3, 1.4 , 1.5, 1.6, 1.7]

Lista con valores de f(x) [1.543 , 1.669 , 1.811 , 1.971 , 2.151 , 2.382 ,
El valor de la integral es: 1.470425

Regla de Simpson Compuesta

2.877

2.828]

Esta es la regla mas usada para la evaluacion de una integral mediante cuadraturas.

El error de esta regla es de tercer grado O(h*) lo que es mayor que las reglas de

Simpson estandar; sin embargo es importante destacar que este método se aplica

cuando se desea integrar una funcién conocida, no un conjunto de datos

provenientes de un experimento, esta diferencia hace que los errores no sean

. . b -
comparables debido a que el espacio entre nodos h = Ta puede ser ahora

escogido en funcién de n. Lo que permite reducir el espacio entre nodos resultando

en una mejor aproximaciéon. Los nodos en esta regla son igualmente espaciados.
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Algoritmo de regla de Simpson Compuesta

Aproximar la integral I = f;f(x)dx

Datos de entrada: Funcion f(x), a, by n que es el niumero de intervalos que se quiere

aproximar la solucion

b-a

Paso 1: Calcular el tamario de cada subintervalo: h = —

Paso 2: Calcular  XI0 = f(a) + f(b)
XI1=0
XI12 =0
Paso 3: Parai =1,..,n—1 Realizar Pasos 4y 5
Paso 4: Calcular X = a + ih
Paso 5: Sii es par entonces XI12 = XI2 + f(x)
en caso contrario entonces: XI1 = XI1 + f(x)
Paso 6: Calcular XI = h(X10 + 2 XI2 + 4X11)/3
Paso 7: Devolver X1

Cddigo de Python de regla de Simpson Compuesta

def compositeSimpson (funcion , a ,b, n):
"' Devuelve el valor de la integral numerica por el
metodo simpson compuesto los argumentos
necesarios son:
funcion: Es la funcion de la integral
a: valor inicial
b: valor final
n: es el numero de pasos
Ejemplo:
Primero se define la funcion
def f(xX): # Asi se define la funcion en este caso fx = sin(x)
return math.sin(x)
compositeSimpson (f, 0 , 2, 6) ---> 1.416245265
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h=(b-a)/(n*1.0)
X10 = funcion(a) + funcion(b)

X1 =0
Xl2=0
XI =0
i=1

for j in range(n-1):
X =a+i*h
ifi % 2 == 0:
X112 = X112 + funcion(X)
else:
XI1 = XI1 + funcion(X)
i=ji+1
i=i+1
return (h* (X10 + 2*XI12+ 4*X11))/3.0

Ejemplo de regla de Simpson Compuesta

Se desea resolver la siguiente integral:

T
f sinx dx
0

Editor

161 print 'Se desea resolver la integral sin(x) desde @ hasta pi’

162 print 'El orden del polinomio con el cual se quiere aproximar es 18'
163

164 def f(x):

165 return math.sin(x)

166

167 print 'El resultado de la integral es: " , metodosTesis.compositeSimpson (f . @ . math.pi
Consola

Problema regla de Simpson Compuesta

Se desea resolver la integral =in{x) desde @ hasta pi
El aorden del polinomic con el cual se quiere aproximar es 18
El resultado de la integral es: 2Z.00021034771

Para tener obtener un resultado con un error de 10~5 es necesaria una n de 18.

Cuadraturas Gaussianas
En este método los puntos para evaluar la integral son escogidos de una manera

optima en lugar de ser espaciados igualmente. Los nodos x;,x,,.. x, en el
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intervalo [a,b] y los coeficientes c; ,c,, ..., ¢, son escogidos para minimizar el error
en la aproximacion. Los coeficientes de este método estan reportados en el libro de
Numerical Analysis (Burden & Faires, 2005).La forma de aproximar la integral se

presenta a continuacion.

n

[ oo = 3 e

=1

Algoritmo Cuadraturas Gaussianas

Paso 1: Seleccionar el numero de puntos con el que se quiere aproximar la integral.

Paso 2: Realizar el calculo de la integral el cual se realiza de la siguiente forma

I =cf(x) + cpf () + -+ cpf(xp)

Cddigo de Cuadraturas Gaussianas
Nota: Los valores del diccionario se obtuvieron de (Kammermans, 2011). Los
coeficientes que se obtuvieron fueron para valores de 2 <n < 15 donde n es el

grado del polinomio con el que se aproxima.

def cuadraturasGausianas (f,a, b, n):
"' Devuelve el valor de la integral numerica por el
metodo de cuadraturas gausianas los argumentos
necesarios son:
funcion: Es la funcion de la integral
a: valor inicial
b: valor final
n: es el numero de pasos el valor de n tiene que estar dentro 2 <=n <= 15
Ejemplo:
Primero se define la funcion
def f(x): # Asi se define la funcion en este caso fx = sin(x)
return math.sin(x)
cuadraturasGausianas (f, 0 , 2, 6) ---> 1.41614683655
ifa== -1land b ==
suma =20
for i in range(n):
suma = suma + DicionarioQuadraturasGauss[n][O][i] *
f(DicionarioQuadraturasGauss[n][1][i])
return suma
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else:
suma =0
for i in range(n):
suma = suma + DicionarioQuadraturasGauss[n][O][i] *
f((DicionarioQuadraturasGauss[n][1][i] * (b-a) + (a+b)) / (2.0))
return (b - a)/2.0 * suma

Ejemplo de Cuadraturas Gaussianas

Se desea resolver la integral:

1
f e* cos(x) dx

-1

En este ejemplo se resolvera con cuadraturas gaussianas aproximando el polinomio

desde un polinomio grado dos hasta un polinomio grado quince.

Editor

171 print 'Se desea resolver la integral e #%= x * cos x desde -1 hasta 1’
172 print "’

173 def f(x):

174 return math.e #* x * math.cos(x)

175 lista =[2 , 3 ,4 ,5 ,6 ,7 ,8 ,9 ,10,11,12,13,14,15]

176 a = -1

177 b = 1

178 integral = []

178 for i in range(2 , 16):

180 integral. append(metodosTesis. cuadraturasGausianas (f , a , b , 1))
181 error = []

182 valorIntegral = 1.9333904

183 n = 2

184 for i in range(len(integral)):

185 error.append(abs(integrallil) - valorIntegral)

186 prinmt 'El valor de la integral con el polinomio grado %i es %.6f " % (n , integrallil)
187 n=n+1

188 print "’

188 plt.plot(lista , error)

190

191 plt.x1label('n")
192 plt.ylabel( Error’)
193 plt.suptitle(’'Error de la integral '+ r'$\int_{-1}*1 e*x\cosx %' + ' en funcion del gradeo’, fontsize=11)

Consola
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Problema Cuadraturas Gaussianas
Se desea resolver la integral e #% x ® cos x desde -1 hasta 1

El wvalor de la integral con el polinomio grado 2 es 1.962973
El valor de la integral con el polinomio grado 3 es 1.833399
El valor de la integral con el polinomio grado 4 es 1.8933417
El valor de la integral con el polinomio grado 5 es 1.933421
El valor de la integral con el polinomic grado 6 es 1.833421
El valor de la integral con el polinomio grado 7 es 1.933421
El valor de la integral con el polinomio grado & es 1.933421
El valor de la integral con el polinomio grado 9 es 1.933421
El valor de la integral con el polinomio grado 1@ es 1.933421
El wvalor de la integral con el polinomio grado 11 es 1.933421
El valor de la integral con el polinomio grado 12 es 1.933421
El valor de la integral con el polinomio grado 13 es 1.933421
El valor de la integral con el polinomio grado 14 es 1.933421
El valor de la integral con el polinomio grado 15 es 1.833421

En la llustracién 3 Error de la integral en funcion del grado, se puede observar que el
menor error se obtiene con una aproximacion con un polinomio de orden tres. Sin
embargo el error dependera de la funciéon que se requiera resolver. Por lo tanto no

siempre un mayor orden significara mayor precisién en el calculo de la integral.

1
Error de la integral f e” cosz en funcion del grado
10! . . = ; ;

102

103}

10

log, Error)

10° ¢

10% b

107t

10°

llustracion 3 Error de la integral en funcién del grado
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Ecuaciones Diferenciales Ordinarias con condiciones iniciales

Método de Euler
El método de Euler es la técnica mas elemental para resolver problemas con
condicion inicial. El objetivo del método de Euler es obtener aproximaciones bien

posicionadas de los problemas de condicion inicial.

d
d—izf(x,y), a<t<b, y(a) = a

En este método se obtiene un conjunto de puntos llamado puntos de malla en el
intervalo [a, b] para obtener la solucién continua de método se pueden interpolar los

puntos de malla.

Para la deduccion del método de Euler estipulamos que los puntos de malla son

distribuidos igualmente en el intervalo [a, b].

La distancia entre los puntos es conocida como el tamafio de paso h = (b —a)/N
donde N es la cantidad de puntos. Usamos el Teorema de Taylor para establecer el

método de Euler.

Algoritmo del método de Euler
Datos de Entrada: Puntos iniciales (a) y finales (b), cantidad de puntos (N),
condiciones iniciales (a) y las funciones que se quieren resolver. La letra t es la

variable independiente.
Datos de Salida: Solucién aproximada de las ecuaciones.

Paso 1: Calcular h = D_Ta

t=a y w=a
Paso 2: Parai= 1,2,..,N realizar pasos 3y4
Paso 3: Calcularw =w+h f (t,w)yt=a+ih

Paso 4: Salida valores de w, t
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Paso 5: Parar devuelve los resultados de w y t.

Cddigo de Python de método de Euler

def Euler( nP , Inicial , Final ,
funciones , valoreslniciales ):
""" Resuelve un Euler con una lista de funciones
para cualquier numero de funciones "
h = (Final - Inicial)/( nP*1.0) #Tamafo de Paso
ind = numpy.zeros(nP + 1)
listaDep =[]
for i in range(len(funciones)):
nuevalista = numpy.zeros(nP + 1)
listaDep.append(nuevalista)
for j in range(nP + 1):
if j == 0:
ind[j] = Inicial
listaAnterior = numpy.zeros(len(funciones))
for i in range(len(listaDep)):
listaDepl[i][j] = valoresliniciales[i]
listaAnterior[i] = valoreslniciales][i]
else:
ind[j] = ind[j-1] + h
for i in range(len(listaDep)):
listaDepli][j] = listaDepl[i][j-1] + h * funciones[i](ind[j-1] ,
listaAnterior)
listaAnterior[i] = listaDepl[i][j-1] + h * funciones[i](ind[j-1] ,
listaAnterior)
return ind , listaDep

Método de Runge Kutta
Los métodos de Runge permiten obtener un error de truncamientos pequefio sin la
necesidad de evaluar la derivada. La deduccién del método de Runge Kutta se
obtiene del Teorema de Taylor de dos variables. El método que se programé en esta
de tesis fue el método de Runge Kutta de cuarto orden. Una diferencia entre este
método y el método de Euler son las evaluaciones que se tienen que hacer en cada
paso en el método de Euler solo se requiere hacer una evaluacion mientras que en
el método de Runge Kutta de cuarto orden se requieren realizar cuatro evaluaciones

por cada paso.
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Algoritmo del método de Runge Kutta
En esta tesis se programé el método de Runge Kutta de cuarto orden, ya que en

general, es el mas utilizado. Se presenta a continuacién el algoritmo.

Datos de Entrada: Puntos iniciales (a) y finales (b), cantidad de puntos (N),
condiciones iniciales (a) y las funciones que se quieren resolver. La letra t es la

variable independiente.
Datos de Salida: Solucién aproximada de las ecuaciones en cada intervalo dividido.
En cada paso se tienen que calcular las siguientes constantes:

b—-a

Paso 1: Calcular h =

t=a y w=a
Paso 2: Parai =1,2,..N Realizar del paso 3 al 5

Paso 3: Calcular k; =h f (t, w)

h 1

h 1
k3=hf(t+5,w+§k2)

ky=hf(t,w+ k3)
Paso 4: Calcularw =w + (k; + ky + k3 + ky)/6 Yt =a+ih
Paso 5: Salida (t,w)
Paso 6: Parar devuelve los resultados de t y w.

Cddigo de Python del método de Runge Kutta

def Runge ( nP, Inicial , Final ,
funciones , valoreslniciales ):
" Resuelve un Runge con una lista de funciones
para cualquier numero de funciones "'
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def constantes(funciones , listaAnterior , current):
lista =[]
for i in range(4):
for j in range(len(funciones)):
lista.append([])
ifi == 0:
elemento = h * funciones[j](current , listaAnterior)
lista[i].append(elemento)
ifi == 1:
constantes = lista[i-1]
argumento = []
for k in range(len(funciones)):
argumento.append(listaAnterior[Kk] + 0.5 * constantes[K])
elemento = h * funciones|[j](current + 0.5* h , argumento)
lista[i].append(elemento)
if i == 2:
constantes = lista[i-1]
argumento = []
for k in range(len(funciones)):
argumento.append(listaAnterior[Kk] + 0.5 * constantes[K])
elemento = h * funciones|[j](current + 0.5* h , argumento)
lista[i].append(elemento)
if i == 3:
constantes = lista[i-1]
argumento = []
for k in range(len(funciones)):
argumento.append(listaAnterior[k] + constantes[Kk])
elemento = h * funciones|[j](current + h , argumento)
lista[i].append(elemento)
return lista
h = (Final - Inicial)/( nP*1.0) #Tamarfo de Paso
ind = numpy.zeros(nP + 1)
listaDep =[]
for i in range(len(funciones)):
nuevalLista = numpy.zeros(nP + 1)
listaDep.append(nuevalista)
for j in range(nP + 1):
if j == 0:
ind[j] = Inicial
listaAnterior = numpy.zeros(len(funciones))
for i in range(len(listaDep)):
listaDepl[i][j] = valoresliniciales[i]
listaAnterior[i] = valoreslniciales[i]
else:
ind[j] = ind[j-1] + h
current = ind[j-1]
lista = constantes(funciones , listaAnterior , current)
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for i in range(len(listaDep)):

valor =0
for k in range(4):
if K== 0:
valor = valor + lista[K][i]
if k== 1:
valor = valor + 2 * lista[k][i]
if k== 2:
valor = valor + 2 * lista[k][i]
if kK== 3:

valor = valor + lista[Kk][i]
valor = valor / 6.0
#print valor
listaDepli][j] = listaDep[i][j-1] + valor
listaAnterior[i] = listaDep[i][j-1] + valor
return ind , listaDep

Ejemplo de resolucion de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias

Se desea resolver la siguiente ecuacion diferencial ordinaria
y'=y—t*+1, 0 <t <2, y(0)=0.5

Con los métodos de Euler y Runge Kutta.

Editor

199 print "'’'La ecuacion que se quiere resolver es y' = y - t%%2 +1

280 en el intervale @ <= t <= 2 con una condicion inicial y(@) = @.5 ''"
201 def funcion (ind , listaDep):

292 return listaDep[@] - ind #= 2 + 1

203 runge = metodosTesis.Runge(20 , @ , 2 , [funcionl , [.51)
204 euler = metodosTesis.Euler(2e , @ , 2 , [funcion] , [.5])

205 print '’

206 def exact(ind):

207 return {ind + 1)#%2 - 0.5% math.e #% ind
208 print ' t{i) Exacta Euler Runge

B DT e e e e e !

210 exacta = []
211 for i in range(len(rungel@1)}):

212 print ' %.2f %X.4f | X.4f | X.4f" % (euler[01[il , exact(euler[®l[il), euler[1]1[@1[i]
213 exacta.append({exact(euler[0][il))
Consola

, runge[11[@1[il)
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En la llustracion 4 Solucion de la ecuacion diferencia se puede observar que con el
mismo numero de pasos la solucion que da el método de Runge Kutta tiene un
menor error que la solucion que proporciona el método de Euler debido a que el
meétodo de Runge Kutta es de un orden mayor en este caso de cuarto orden sin

embargo se requieren hacer una mayor cantidad de calculos por cada paso.

Solucion de la ecuacion j—’j:y—ti +1
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1
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llustracion 4 Solucién de la ecuacién diferencial
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CAPITULO IV
En este capitulo se presentan problemas pertinentes a ingenieria quimica y como se
pueden resolver con el archivo con los métodos descritos en el capitulo anterior.
Todos los problemas se encuentran en, el archivo Aplicacioneslngenieria.py para
que este programa corra sin problemas es necesario tener el archivo

metodosTesis.py en la misma carpeta de la computadora.

Problema de ecuacion algebraica de una variable
Para el problema de ecuacion de una variable se escogio el problema de un tanque
flash del libro Operaciones de separacion por etapas de equilibrio en la ingenieria

quimica (Henley & Seader, 2000).
El problema es el siguiente:

Una alimentaciéon de 100 kmol/h que contiene 10, 20, 30, 40 moles % de propano
(3), n-butano (4), n-pentano (5) y n-hexano (6), respectivamente, entra en una
columna de destilacion a 100 psia y 200 °F. Suponiendo que existe el equilibrio ¢ qué
fraccion de la alimentacion entra como liquido y cuales son las composiciones del

liquido y el vapor?
Para las condiciones del flash K; = 4.2, K, = 1.75 ,Ks = 4.2y, K, = 0.34

En este problema es necesario resolver la ecuacién de Rachford-Rice .

¢ z(1-K)
fo)= Zi=11 + oK —1)

A continuacion se muestra el codigo de Python utilizado para resolver este problema:

def calculoFraccion{ alim , listaKi):
def FuncionConvergencia(x):
funcion = @
for 1 in range(len(listakKi)):
funcion = funcion + (alim[i] = (1 - listakKi[il}) / ({1 + (listaki[i]l - 1 )} *= x })
return funcion
return metodosTesis.Newton ( FuncionConvergencia , 9.5)
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Como se puede observar se esta llamando a la funcidn Newton localizada en el
archivo metodosTesis.py. De argumentos toma la alimentacion del tanque y una lista

de constantes.

Para correr el programa se ocupo la funcién run_flash :

def run_flash ():
‘00 Crea un reparte con los resultados del programs’’’
alim = [0.1@ , .20 , 0.30 , @.40]
listaki =[4.2 , 1.75 , 0.74 , 8.34]
fraccion = calculoFraccion{alim , listakKi)
xi = calculodexXi ( alim , fraccion , listaki)
yi = calculode¥i (xi , listakKi)

NCOMPONENTES = ['Propano’ , 'nButanc’ , 'nPentanc’ , ‘nHexano']
print 'La V/F calculada es de : ', round{fraccion,4)
print '\n’
print 'El reporte de las composiciones se muestra z continuaciéon’
print '\n’
print 'NOMBRE DEL COMPONENTE zi xi yi
TFITE | emmmmmmmeeesessseessssoroeessssr s s e e e e e !
i=a0
for i in range(len{alim)):
print ' ' , NCOMPONENTES[il , ' '# (23 -
len{NCOMPONENTES[Cil)) , str{alim[il) , ' ' , str{
round{xilfil , 4)) , ' ' , str{round(yil[il , 4))

run_flash()
Esta funcion imprime los siguientes resultados:

Lz V/F calculada es de @121

El reporte de las composiciones se muestra a continuacidn

NOMBRE DEL COMPONENTE | zi | %1 | yi |
Propano 2.1 B.a721 ?.3027
nButano Q.2 a.1833 Q.32a8
nPentano a.3 B.3098 B, 2292
nHexano a.4 a.4347 A.1478

Como se puede ver el valor obtenido por el programa es similar obtenido en el libro

que es de 0.1219. Otro punto a destacar es que se pueden cambiar las condiciones
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de la alimentacion o las constantes para que el programa realice otro calculo de

tanque flash.

Problema de sistema de ecuaciones algebraicas lineales
Para ejemplificar el problema de sistemas de ecuaciones lineales. Se escogié un
sistema de separacion, este problema se tomd en el libro Numerical Methods for

Chemical Engineering (Beers, 2007) .

Para demostrar la importancia de los sistemas algebraicos lineales se considera un
balance de masa. El sistema de separacion esta representado en la llustracién 5
Sistema de separacion , en este sistema se conoce el flujo de entrada (kg/h) y las
fracciones masicas en cada corriente. Se desea calcular los flujos de salida para

todas las corrientes de salida.

°F = x,
o
Ay = (.04 d
“w, =083 =k
'F=10 s =003 [Tay _osa
'_Dz. fwe = 0.24
Wy =L 4
’ Wy = 0.22
wy = 0.6 3
Wy = 0.2
I F =k
Sy = 0.26
I‘:Wg = .0
Sy = 0.74

llustracion 5 Sistema de separacion (Beers, 2007)

Para este problema se tienen tres componentes. El problema pide calcular

X1 ,X,,%x3 . Se plantean los balances de materia.
Balance total de materia.

X1+x2+X3=10
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Balance por componente.
El componente w,

(0.04)x; + (0.54)x, + (0.26)x5 = 10 (0.2) = 2
El componente w,

(0.93)x; + (0.24)x, + (0.0)x; = 10 (0.6) = 6

Se obtiene un sistema de ecuaciones lineales de tres ecuaciones con tres incognitas.

El cédigo para resolver este problema en Python es el siguiente:

Editor

62 def run_balances():

63 coef = [[1,1,1]1 , [@.04 , @.54 , 8.26] , [0.983 , @.24 , 9.0]1]
64 resultados = [[10] , [2] ,[61]

65 resultado = metodosTesis.Gauss(coef , resultados)

66 variables = ["x1° , 'x2" , 'x3"]

67 metodosTesis.sistemasPrint(coef, resultados, variables )}
68 print "'

59 print 'La solucion es:’

70 print '’

1 for i in range(len{variables)):

72 print (variables[i] , resultadolil[2] )

73 run_balances()

74

Consola

(1, 1, 11x1 = [1@]
[@.04, 9.54, ©.261x2 = [2]
[#.83, 9.24, 0.@1x3 = [&]

La solucidn es:
{("x1', 5.82375478027203)

("x2", 2.432950191570881)
("x3", 1.7432950191570888)
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Problema de un sistema de ecuaciones algebraicas no lineales
El problema se recopilé del libro de Numerical Methods for Chemical Engineering

(Beers, 2007). El problema es el siguiente:

Como un ejemplo de los sistemas algebraicos no lineales, se considera un reactor
CSTR operado de forma isotérmica, con un flujo constante de fluido. En el reactor se
llevan a cabo las siguientes dos reacciones quimicas. Se desean conocer las

concentraciones en el estado estacionario.

A+B->C con una velocidad de reaccion TR, = k1Cy Cp
C+B-D con una velocidad de reaccion g, = k,C.Cpg

Las concentraciones en estado estacionario son:
X1 = Cy x; = Cp x3 = C¢ x, = Cp

Los balances de masa se escriben de la siguiente forma:

d
E(VCA) =V (CA,in - x1) + V(=ky x1 x3)
d
dt (VCg) =v (CB,in - xz) + V(=kq x1 x5 — k3 x3%3)
d
E(VCC) =V (Cc,in - x3) + V(ky x1 x5 — kp x3%3)

d
dt VCp) =v (CD,in - x4) + V(ky x3x5)

En donde V es el volumen del reactor y v es el flujo de entrada del reactor
En estado estacionario se obtienen las siguientes ecuaciones no lineales:
\"2 (CA,iTl - xl) + V(_kl X1 xz) = 0

\2 (CB,iTl - xZ) + V(_kl X1 Xy — k2 xgxz) = 0
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v (Cein— x3) + V(ky 21 x5 — ky x3%;) =0

v (Cpin— x4) + V(kyx3x3) =0
Los parametros y los estimados iniciales son los siguientes:
Parametros:

v=1 V=1 kk =1 k,
Estimados iniciales:
Cain =1 Cpin =2 Cein =0

El codigo de Python es:

Editor

def run_cstr():
def {1 (lista):
return (1 - lista[el) + 10@ = (-listalel # lista[11)
def f2 (lista):
return (2 -1lista[1]) + 100 * (-listale]l # listal1] -lista[1]1 & listal[2])
def f3(lista):
return (-lista[2]) + 100 *= (lista[8] # lista[1] -lista[1] # lista[2])
def f4(lista):
return (-listal[3]) + 100 = (lista[1] # lista[2])
funciones = [f1,f2,13,f4]
estimados = [[@.5]1 , [11 , [11 , [1]1]

var = ['CA' , "CB' ,'CC' , 'CD']

primt *'

print ‘La solucion es:

sol = metodosTesis.newtonSistemas(funciones , estimados)
print '’

for i in range(len(var)):
print (var[il , sollil[e] )

run_cstr()
Los resultados son:

Consola
Problema de sistemas de ecuaciones no lineales

La solucion es:

A, .

"CA', 0.05661352831676501
("CB', 0.16663586858184706)
('CC', 0.0534085611948316998)
('CD", ©.889977759734918)

CDjn
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Los resultados son los valores de las concentraciones en estado estacionario. Los
valores reportados en el libro son
C, = 0.056614,Cz = 0.16664,C, = 0.053409 y C;, = 0.88998.

Problemas de Integracion numérica

Problema de evaluacion numérica
Para ilustrar el uso de evaluacién numérica se eligié un problema del libro Elementos

de ingenieria de las reacciones quimica (Fogler, 2008) es el ejemplo 2-3.
Determinacion de un tamafo de un PFR

La reaccidén que describen los datos de la Tabla 10 Datos Procesados Reactor PFR
debe correrse en un PFR. La velocidad de flujo alimentada A es 0.4 mol/s. Use una
de la reglas de integracion numérica para determinar el volumen del reactor si se

desea una conversion del 80%.

Tabla 10 Datos Procesados Reactor PFR

X 0.0 0.1 0.2 0.4 0.6 0.7 0.8

Fao (m®) 0.89 1.08 1.33 2.05 3.54 5.06 8.0
4

La integral que se requiere resolver para este problema es la siguiente:

O.8F
sz A0 ax
0

Editor

184 def run_pfr{):

105 conversion = [@.@ , 9.2 , 2.4 , 2.6 , 9.8]

108 fa@_ra =[@.8% , 1.33 , 2.@5 ,3.54 , 8.0]

187 sol = metodosTesis. integracionNumerica(conversion, fad@_ra)
108 print 'La solucidn de la integral es: ' ,sol

189

Los resultados se presentan a continuacion:
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Consola

Problema de evaluacion numerica de la integral

La solucidn de la integral es: 2.16466666667

El volumen del PFR debe de ser de 2.165 m>. El valor de la integral es el mismo

reportado en el libro.

Problema de integral numérica
Para el problema de integral numérica se escogié un problema de una pagina web
de la ( University of South Florida). Este problema es el sugerido para ilustra el uso

de cuadraturas gaussianas en la ingenieria quimica.
El problema dice asi:

En un intento de comprender el mecanismo de despolarizacién en una celda de
combustible, se desarrollé un modelo de electrocinética para una mezcla oxigeno
metanol en platino de en laboratorio FAMU. Este modelo es una relacion con una
forma integral. Para encontrar el tiempo en segundos requerido para que el 50% de

oxigeno sea consumido se necesita resolver la siguiente integral.

T = f"'“* 107° 6 73x + 4.3025 * 10~
- 1.22% 10—6 2.316 « 1011y x

Encontrar el valor de la integral.

El cddigo para encontrar el valor de la integral es el siguiente:

Editor
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116 print 'Problema de integral numerica ’
117 print "’

118 def run_integral():

118 def f(x):

120 return -1.0 = (6.73 = x + 4.3025 = 10 == -7 ) / (2.316 = 10 == -11 = x)

121 a=1.22 %« 1@ #% -6

122 b=28.61 % 12 #% -§

123 n =14

124 cuadraturas = metodosTesis.cuadraturasGausianas(f, a, b, n)

125 composite = metodosTesis.compositeSimpson(f,a,b,n)

126 print 'El valor de la integral obtenido con cuadraturas es: ' , cuadraturas

127 print 'El valor de la integral con el metodo compuesto de simpson es' , composite
128 print "'

129 run_integral()
La solucion es la siguiente:

Consola

Problema de integral numerica

El valor de la integral obtenido con cuadraturas es: 19@134.9%98896
El valor de la integral con el metodo compuesto de simpson es 19@135.01382

El valor exacto de la integral es de 190140 segundos se puede observar que el error

en los dos métodos es muy pequefo.

Problema de ecuaciones diferenciales ordinarias con condiciones iniciales

Para el problema de sistemas de ecuaciones diferenciales se escogio el ejemplo 8-4
del libro Elementos de ingenieria de las reacciones quimica (Fogler, 2008). En este
problema se pide calcular un reactor PFR en estado estacionario con intercambiador
de calor de la reaccidn de la isomerizacion del n-butano. En este problema se pide
graficar la X, X¢ y la temperatura a lo largo del reactor y se pregunta si el reactor

alcanzo una temperatura mayor a los 325 K.
El balance de materia en base molar:

dX - TA

AV~ Fu

Ley de velocidad y estequiometria
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1
TA == _kCAO[1+(1+ E)X:l

Con:

k=311 [7906 (T _ 360)] h1
T oL exp 360T

T — 333
K, = 3.03exp— [830.3 (—)]

333T

Con los siguientes parametros C4y = 9.3 ,F4, = 14.7 ,AH = —6900,U, = 5000, T, =
310 y Cp, = 159.

El balance de energia:

dT _ TA AHRX - Ua (T - Ta)
av Fao Cpa

El cédigo que resuelve estas ecuaciones es:

118 def run_pfr_adiabatico():

119 Ca@ = 9.3 ; Fa®@ = .9 # 163 # 0.1 ;deltaH = -69@@ ;Ua = 5800 ; Ta = 31@ ; Cpo = 159
120 Inicial = @ ; Final = 5.@ ; nP = 120@@ ; valoresIniciales = [31@ , 2.2 ]

121 def calculoKc(lista_dep):

122 return 3.03 * math.exp(-830.3 * (lista_depl[®1-333.0)/(lista_dep[@]1%333.0))

123 def calculok(lista_dep):

124 T = lista_depl®]

125 return 31.1 * math.exp(7906 = (T - 36@) / ( T * 36@))

1286 def ra(lista_dep):

127 return -calculok({lista_dep) * Ca@ * (1-(1 + 1/calculoKc(lista_dep))* lista_dep[1]1)
128 def f2 { ind , lista_dep):

129 return -ra{lista_dep)/Fa®

138 def f1 ( ind , lista_dep ):

131 return ({ra(lista_dep)*1.0 * deltaH) -Ua*(lista_depl[@] - Ta))/(Cpo = Fa@)

132 sol = metodosTesis.Runge(nP , Inicial , Final , [f1,f2] , valoresIniciales)

133 perfil_volumen = sol[@] ; perfil_temp = sol[11[@] ;perfil_conver = sol[11[1]

134 print perfil_temp

135 def calculoKc(T):

136 return 3.03 * math.exp(-830.3 = (T -333.0)/(T*333.0))

137 equilibrio = [calculoKc(T) / (1 + calculoKc(T)} for T in perfil_temp]

138 def perfil_conversiones():

138 lines = plt.plot(perfil_volumen , perfil_conver , perfil_volumen , equilibrio )}
148 plt.setp(lines, color="k', linewidth=1.4) ; plt.title{'Perfil de conversiones')
141 plt.xlabel('volumen [m$~{3}3%$]') ; plt.ylabel('Conversion') ; plt.axis([e, 5.2 , @, 1.81)
142 plt.text(.96, .48, 'X') ;plt.text(.%8, .88, 'Xe') ; plt.show()

143 def perfil_temp():

144 lines = plt.plot(perfil_volumen , scl[1]1[a1)

145 plt.setp(lines, color="k', linewidth=1.4) ; plt.title('Perfil de temperaturas')
146 plt.xlabel('volumen [m$~{3}3$]') ; plt.ylabel('T[K]1") ; plt.axis([e, 5.0 , 3108, 325])
147 plt.show()

148 #Fperfil_conversiones(’)

149 perfil_temp()

158 run_pfr_adiabatico()
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La llustracion 6 Perfil de temperaturas y conversiones muestra los perfiles de
Temperatura y conversién que pide el problema. Los perfiles son similares obtenidos
al programa de Polymath se observan en la llustracion 7 Perfil de temperaturas y

conversiones obtenidos en Polymath.son muy similares.

Perfil de temperaturas Perfil de conversiones

10

3z

122 08 Xe

3o

TIE]
e
=
Conversion
4

E1 )

4

0.2
312

e
[}

1 7 3 a 5 00
Valumen [m’ ] ¢

llustracion 6 Perfil de temperaturas y conversiones obtenidos en Python

llustracion 7 Perfil de temperaturas y conversiones obtenidos en Polymath

La temperatura del reactor no alcanza los 325 K.
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CAPITULO V

Conclusiones

En este trabajo se logré realizar la creacion de un archivo con extension .py. Con
este archivo creado se logré resolver una variedad de problemas de Ingenieria
Quimica problemas clasicos como la vaporizacién de un tanque flash hasta la
solucion de un reactor PFR en estado estacionario con intercambiador de calor. Con
lo anterior se demuestra la importancia de programar los métodos numéricos ya que
resuelven una amplia variedad de problemas de ingenieria quimica. Una aspecto a
destacar de programar, es la versatilidad de los programas ya que el autor puede
cambiar diferentes parametros (ecuaciones, iteraciones, forma de calcular la
derivada, etc.). Debido a esto el programador puede ajustar los programas a sus

necesidades.

En esta tesis también se muestran cdmo se implementan los algoritmos a codigo de
computadora viendo como la CACHE, tiene la razén en que los graduados de
Ingenieria Quimica necesitan esta habilidad. La principal razén por la que se ocupé
Python fue su facilidad para programar, esto se muestra en que los algoritmos vy el

codigo escrito en Python son muy similares.

Otro punto importante a resaltar es que como vimos en las aplicaciones de
ingenieria quimica, con este archivo se pueden resolver problemas que normalmente
son resueltos por programas de alto costo como Polymath, por lo que el cddigo
presentado aqui es una alternativa que de acceso libre; ademas el IDE que se ocupd
en esta tesis es facil de descargar e instalar y también es gratuito. Es conveniente

recordar que Python es un lenguaje multiplataforma.

Por ultimo se pueden destacar algunas de las caracteristicas de Python que se

ocuparon a lo largo de este trabajo como:

¢ Sintaxis simplificada

e Creacion de modulos auxiliares
e El uso de librerias externas

e Funciones de alto orden
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Demostrando que Python es un lenguaje muy util que se recomienda ampliamente

para la creacién de nueva herramientas.

Comentarios

El objetivo principal de esta tesis fue el demostrar la importancia de programar.
Durante el trascurso de este trabajo se cred un modulo que cualquier persona lo
puede obtener. Con este mddulo se resolvieron diferentes problemas de Ingenieria
Quimica. Se espera que este médulo sea de utilidad a la comunidad de la Facultad

de Quimica
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APENDICE

Los archivos:

e metodosTesis.py
e Ejemplos.py
e Aplicacionesingenieria.py

Se pueden descargar en la siguiente liga

https://www.dropbox.com/sh/0c50gfeou8g9twij/AAAezpL TUaxD7n3Jb6TfEdcFa?dI=0

Para abrir estos archivos es necesario instalar Enthoughy Canopy. En la siguiente

liga explica detalladamente como instalarlo.

https://courses.edx.org/courses/MITx/6.00.1x 5/1T2015/courseware/Week 1/Proble
m Set 1/

Una vez instalado se abre el Programa para encontrarlo se sigue la siguiente ruta:
Inicio -> Todos los programas -> Enthoughy Canopy -> Canopy

Una vez abierto el programa se selecciona la pestafa File -> Open y se selecciona
la direccion en donde se descargaron los archivos anteriores se escoge el archivo

que se desea abrir y ya se puede hacer uso de él.
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https://www.dropbox.com/sh/0c5ogfeou8g9twj/AAAezpLTUaxD7n3Jb6TfEdcFa?dl=0
https://courses.edx.org/courses/MITx/6.00.1x_5/1T2015/courseware/Week_1/Problem_Set_1/
https://courses.edx.org/courses/MITx/6.00.1x_5/1T2015/courseware/Week_1/Problem_Set_1/

INDICE DE TABLAS E ILUSTRACIONES

Tabla 1 Desempefio de funciones a comparacidon de C............ccccceiiveiiiiiiiiiiiciiineeee, 3
Tabla 2 Indicador TIOBE 2015 ........oooiiiiiiieeieeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 4
Tabla 3 Principales funciones programadas en metodosTesSiS.pY.......cccevvvvvvvviieeeeennnn. 5
Tabla 4 Palabras clave en Python ... 7
Tabla 5 Algunas funciones del moédulo math.............ccoooiiiiiiiii e 9
Tabla 6 Principales operaciones con numeros en Python...........ccccoooovviiiiiiiiiineeeee. 10
Tabla 7 Condiciones mas comunes en Python ..., 15
Tabla 8 Ejemplos de Matriz.........cooouniiiiiiii e 27
Tabla 9 Tabla de valores problema evaluacion numérica de integrales.................... 37
Tabla 10 Datos Procesados Reactor PFR ... 55
llustracion 1 Empresas que ocupan Python ..., 3
llustracion 2 Indentacion en Python (Briggs, 2013) .....coovimiiiiiiiiieiieeceee e, 15
llustracién 3 Error de la integral en funcion del grado ... 42
llustracion 4 Solucion de la ecuacion diferencial ..............ooeiiiiiiiiiiiiiiii s 48
llustracion 5 Sistema de separacion (Beers, 2007) ..........ovvveeiiiieeiiiiiiiiieee e, 51
llustracion 6 Perfil de temperaturas y conversiones obtenidos en Python ................ 59
llustracién 7 Perfil de temperaturas y conversiones obtenidos en Polymath............. 59

63




BIBLIOGRAFIA
University of South Florida. (s.f.). Holistic Numerical Methods. Recuperado el 10 de
Junio de 2015, de Holistic Numerical Methods:

http://nm.mathforcollege.com/topics/gauss_quadrature.html

Beers, K. J. (2007). Numerical Methods for Chemical Engineering. New York:

Cambride University Press.

Boragan, A., & Fernandez-Villaverde, J. (5 de Agosto de 2014). Penn Economics.
Recuperado el 2015 de Julio de 17 , de

http://economics.sas.upenn.edu/~jesusfv/comparison_languages.pdf
Briggs, J. (2013). Python For Kids. San Francisco: No Starch Press, Inc.
Burden, R., & Faires, D. (2005). Numerical Analysis. Boston: Brooks/Cole.

Chapra, S. C., & Canale, R. P. (2010). Numerical Methods for Engineers. New York:
Mc Graw Hill.

David, S. (s.f), Recuperado el 2015 de Agosto de 12, de
http://www.engr.uky.edu/~aseeched/papers/2001/a1024.pdf

Fogler, H. S. (2008). Elementos de ingenieria de las reacciones quimica. México:

Pearson.
Gonzalez, R. (s.f). Python para todos. En R. Gonzalez. Espana: Creative Commons.

Henley, E., & Seader, J. (2000). Operaciones de separacion por etapas de equilibrio

en la ingenieria quimica. México: Reverté.
julia. (s.f.). julia. Recuperado el 2015 de Agosto de 17, de http://julialang.org/

K.G., P. (5 de Junio de 2004). Kettering University. Recuperado el 20 de Marzo de
2015, de http://paws.kettering.edu//~ktebeest/math305/simp38b.pdf

Kammermans, M. (5 de Junio de 2011). GitHub. Recuperado el 12 de 03 de 2015, de

http://pomax.github.io/bezierinfo/legendre-gauss.html

64




Lamber, J. (2009). Department of Mathematics. Recuperado el 2015 de Agosto de
17, de http://www.math.usm.edu/lambers/mat610/sum10/lecture4.pdf

Python Software Foundation. (03 de Mayo de 2015). Python 2.7.10rcO
documentation. Recuperado el 03 de Mayo de 2015, de

https://docs.python.org/2/library/math.html

Summerfield, M. (2007). Rapid GUI programming with Python and Qt. USA: Prentice
Hall.

Vizcarra, P. (12 de Diciembre de 2014). Yo programador: #LaHoradelCodigo.
Recuperado el 20 de Abrii de 2015 de Diario Correo:

http://diariocorreo.pe/miscelanea/yo-programador-lahoradelcodigo-550765/

Wikipedia. (20 de Abril de 2015). Wikipedia, La enciclopedia libre. Recuperado el 20
de Abril de 2015, de http://es.wikipedia.org/wiki/Python

65




	Portada

	Índice

	Capítulo I. Introducción 

	Capítulo II. Programando en Python 

	Capítulo III. Ecuación Algebraica de una Variable 

	Capítulo IV. Problema de Ecuación Algebráica de una Variable 

	Capítulo V. Conclusiones

	Apéndice

	Bibliografía 


