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Estudio del uso de una red neuronal artificial para hacer ajuste
funcional de las variables de una torre de destilacion

Descripcion del problema que se atacara

Considerese el problema de hacer los balances de materia y energia en una torre de
destilacién con dos salidas, operando en estado estacionario, trabajando con mezclas de mas
de dos componentes y considerando que todas las etapas que la constituyen son etapas en
equilibrio. Los datos son: temperatura, presion, composicion de la mezcla que se debe
separar, numero total de etapas de la torre, el nimero de la etapa donde se alimenta, la
relacién de reflujo del destilado y la relacion del flujo de vapor que sale del rehervidor y del
liquido que entra a él. Se hace la suposicion de que no hay caidas de presion a lo largo de la
torre, y que la presion en ella es igual a la presion de la corriente de alimentacion.

Una forma de atacar este problema es realizar los célculos etapa por etapa. Para obtener la
temperatura en cada una de ellas -consideradas como adiabaticas®- se realizan céalculos del
flash adiabatico, que consisten en hacer calculos iterativos del flash isotérmico, haciendo en
cada iteracion el balance de energia y manipulando -también en cada una de esas iteraciones-
la temperatura hasta lograr que la suma de las entalpias de las corrientes de entrada a la etapa
en cuestion sea igual a la suma de las entalpias de la corriente de salida de ella. La temperatura
de una etapa de equilibrio adiabatica debe estar entre la temperatura de burbuja y la de rocio
de la mezcla de las corrientes que entran en ella, asi que la temperatura inicial supuesta para
la etapa se supone dentro de ese intervalo, lo que obliga, para cada etapa, a realizar los
calculos de esas dos temperaturas. Estos calculos se deben repetir en todas las etapas de la
torre tantas veces como sea necesario, hasta que los valores de los flujos internos liquidos y
de vapor de la torre, asi como las composiciones y temperaturas de éstos, sean lo
suficientemente parecidos a los calculados en la iteracion anterior.

Se puede concluir que el nimero de calculos para hacer el balance en la torre etapa por etapa,
es muy grande. La gran ventaja que Se tiene, es que, como se realizan de manera causa-efecto
(porque se hacen por etapas sucesivas), los calculos convergen fuertemente hacia una
solucion.

Supdngase que el problema no se aborda haciendo los calculos etapa por etapa, sino que se
plantea como el problema de resolver un solo sistema de ecuaciones algebraicas no lineales
con términos trascendentes (aparecen variables como exponentes del nimero «e» -base de
los logaritmos naturales- en algunas de ellas) con algin metodo numerico iterativo (por
ejemplo, una aproximacion al de Newton generalizado). En ese Unico sistema de ecuaciones

1 Es decir, se supone que para las etapas de equilibrio distintas al rehervidor, no existe transferencia de calor
entre la etapa y el exterior de la torre. En el rehervidor se hace un calculo de flash isotérmico.



aparecerian las variables de todas las etapas; en cada iteracion se irian obteniendo valores
para todas las incdgnitas, se repetirian las iteraciones hasta llegar a la solucion. La ventaja de
esta forma de atacar el problema es que se evitan los calculos iterativos de flash adiabatico
en cada etapa, asi como los célculos (también iterativos) de las temperaturas de rocio y
burbuja también en cada una de las etapas, lo que, en teoria, hara més rapidos los célculos de
balance de materia y energia en la torre. EI método numérico requiere de un punto o
suposicion inicial (valores iniciales para cada una de las incognitas: todos los flujos,
temperaturas y composiciones) el que el converja hacia la solucion o no depende fuertemente
de ese punto inicial. Como no es facil (més bien, es muy dificil) encontrar un punto inicial
adecuado (muy cercano a la solucion), el método numérico casi nunca llegara a la solucién,
lo que hace esta forma de abordar el problema inviable.

Para hacer viable la forma de solucidn descrita en el parrafo anterior, se requiere de algin
método para encontrar un buen punto inicial para el método que resuelve el sistema de
ecuaciones algebraicas con términos trascendentes. Una forma es entrenar una red multicapa
de perceptrones, red MLP, para que “aprenda” la forma en la que se relacionan las variables
de la corriente de alimentacion (flujo, temperatura, presién, composiciones) y las relaciones
de reflujo en el domo y de las corrientes de vapor y liquido que sale y entra al rehervidor,
con los datos de las dos etapas en los extremos de la torre y los de algunas otras etapas
intermedias de la misma. Asi, una vez que la red MLP calcule los valores de las variables en
esas etapas, se pueden estimar por interpolacion los valores de las variables en las otras
etapas, obteniéndose asi los valores que constituyen el punto inicial para que arranque el
método numérico que resuelve el sistema de ecuaciones. Por supuesto, es necesario realmente
obtener ese punto inicial para varios casos y comprobar que el método numérico converja
hacia la solucién para cada uno de ellos.



Objetivos.

Objetivo general

Investigar si a partir de los datos obtenidos de las simulaciones llevadas a cabo por un
programa que calcula etapa a etapa el funcionamiento de una torre de destilacion operando
en estado estacionario y suponiendo que cada etapa es una etapa al equilibrio, se puede
entrenar una red multicapa de perceptrones, MLP (Multi-layer Perceptron networks), para
que suministre los valores iniciales que requiere otro programa que hace los célculos de la
torre, utilizando una variacion del método de Newton para resolver sistemas de ecuaciones
no lineales que modela el funcionamiento de la torre.

Objetivos particulares

1.- Disefiar e implementar un programa que haga los célculos etapa a etapa de una torre de
destilaciéon para el caso de una mezcla ideal de hidrocarburos normales de seis a nueve
carbonos: n-hexano, n-heptano, n-octano y n-nonano, suponiendo que cada etapa es una etapa
al equilibrio.

2.- Disefiar e implementar un programa para aplicar una variacion del método de Newton
generalizado para hacer los calculos de una torre de destilacion.

3.- Disefiar e implementar un programa que simule una red MLP para que aprenda las
relaciones entre las variables dependientes e independientes de la torre.

4.- Disefiar e implementar un programa para que produzca de manera aleatoria los valores de
las variables independientes de las tablas de entrenamiento y prueba de la red MLP.

5.- Disefiar un programa que interpole los valores de las variables dependientes obtenidas al
correr el programa mencionado en (3), para obtener los valores de las variables dependientes
que falten.

6. Hacer todas las corridas necesarias de los programas mencionados para obtener los
resultados.



Introduccion

Una forma de hacer los célculos en una torre de destilacion es el suponer que las corrientes
de liquido y vapor que salen de cada plato estan en equilibrio entre si, es decir, considerar
que una columna de destilacion estd constituida por una serie de etapas en equilibrio.
Entonces, para hacer los célculos de la torre (es decir calcular los flujos de las corrientes
internas, las composiciones en ambas fases en cada etapa de la torre, el perfil de temperaturas,
el calor suministrado al rehervidor, etc.), se puede proceder a llevar a cabo el célculo del
equilibrio vapor-liquido en cada una de las etapas de la torre. Primero es necesario suponer
valores iniciales para las variables de la torre, y después ir corrigiendo esos valores mediante
sucesivos célculos en esas etapas hasta alcanzar la convergencia (encontrar los valores de las
variables de manera iterativa).

Pensemos en el problema en el que los grados de libertad de la torre se especifican fijando
las siguientes variables de la corriente de entrada: temperatura, presion fraccion molar total
de cada uno de los componentes y el flujo molar total; y estas otras variables: relacion de
reflujo en el domo, fraccion vaporizada en el rehervidor?. el nimero de etapas de equilibrio
(incluyendo el rehervidor) y la temperatura del liquido que sale del condensador es la del
punto de burbuja. Supdngase que la caida de presion es despreciable a lo largo de la torre y
que la presion que hay en ella es igual a la de la corriente de entrada. Las variables que hay
que calcular son: todos los flujos internos de liquido y vapor, los flujos de salida, sus
composiciones, la temperatura en cada etapa y los calores del condensador y del rehervidor.

Para alcanzar la convergencia, es necesario repetir varias veces los calculos etapa por etapa.

Por otro lado, las redes multicapa de perceptrones, MLP, (Multi-layer Perceptron networks),
pueden ser usadas como ajustadoras de funciones® y se ha reportado que funcionan bien para
ajustar maltiples funciones que dependen de un mismo conjunto de variables independientes.

Con el objeto de minimizar el numero de calculos en una torre para obtener las variables
dependientes, se puede pensar en hacer que una red MLP aprenda la relacion entre las
variables dependientes y las independientes, de manera tal que cuando se presente un nuevo
problema estime de manera lo suficientemente aproximada los valores de las variables
dependientes en algunas etapas, y que por interpolacion se obtengan los valores aproximados
de las otras. El término de manera lo suficientemente aproximada se refiere a que los valores
obtenidos de la manera que se acaba de describir, sirvan como punto de arranque para que
un método iterativo que requiera menos célculos en cada iteracion que el método etapa a
etapa, como es el método de Newton, para resolver sistemas de ecuaciones no lineales,
converjan lo suficientemente rapido (es decir con pocas iteraciones) de manera tal que el
obtener el punto de arranque y usar el método de Newton sea mas econdmico en calculos (y
por tanto en tiempo de ejecucion) que usar el método etapa a etapa.

2 Es la relacion entre vapor producido en el rehervidor y el flujo de liquido que entra en él.
3 El otro uso que se les da es el de clasificadoras de elementos por los patrones que éstos presentan.



Capitulo 1. Especificacion del problema. Calculos de equilibrio
vapor-liquido en una etapa

El Problema

El problema que se propone es el de separar por medio de una columna de destilacion una
mezcla de alcanos normales de seis a hueve carbonos, en un producto rico en los alcanos de
bajo punto de ebullicion (ligeros) y otro rico en alcanos de alto punto de ebullicién (pesados).
Como los alcanos no presentan grandes dipolos, y los de esta mezcla en particular no tienen
moléculas de tamafios muy diferentes entre si y ademas forman una serie homologa (Elliott
& Lira, 1999, p.294), supondremos que sus mezclas tanto gaseosas como liquidas se
comportan como ideales. Todos ellos son condensables (es decir, son componentes
subcriticos porque sus temperaturas criticas estan por encima de la temperatura de la solucion
(Prausnitz, p.7)), por lo que supondremos que sus mezclas constituyen soluciones ideales, y
en consecuencia calcularemos sus coeficientes de reparto, K, con la ecuacion de Raoult:

sat
_h

5 1.1

K;

Donde

K; coeficiente de reparto del componente i entre la fase gaseosa y liquida,
Pf  es la presion de saturacion del componente i,
P es la presion total del sistema.

La presién de saturacion de cada componente se calculara con la ecuacion de Antoine:

B:
P = ex (A- +— ) 1.2
Donde
T temperatura del sistema en escala absoluta
A; B Ci constantes del componente i para la ecuacion de Antoine.

Substituyendo la ecuacion (1.2) en la ecuacion (1.1):

1 B;
K;(T,P) = p €XP (Ai + C -|i T) (1.3)
l

Por otro lado, el coeficiente de reparto de un componente i, es la relacién de las fracciones
molares de ese componente en la fase gaseosa y liquida:

v

K; =
X

(1.4)
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Donde

X; fraccion molar de la substancia i en fase liquida,
Vi fraccion molar de la substancia i en fase de vapor,

Ubicando la zona donde coexisten las fases de vapor y liquida

En la destilacion, el objeto de evaporar parcialmente una mezcla de liquidos de diferentes
temperaturas de ebullicion, es el lograr su separacion: los mas volatiles seran los que en
mayor medida se evaporen, de esa manera, el vapor serd mas rico en esos componentes,
mientras que en el liquido tenderan a quedarse los que se evaporan menos, es decir, los menos
volatiles. Reiterando, es necesario que los liquidos se evaporen parcialmente, esto implica
que coexistan las fases de vapor y liquido. Entonces es necesario determinar, para una presion
dada, en qué intervalo de temperaturas existen las dos fases (o, en el caso de un sistema
isotérmico, para la temperatura dada, hay que determinar el intervalo de presiones en las que
coexistiran esas dos fases). A una presion dada, el intervalo de temperaturas donde coexisten
las fases de vapor y liquido esta acotado por la temperatura de rocio y la temperatura de
burbuja (o si lo que se fija es la temperatura, el intervalo de presiones donde coexisten las
fases de vapor y liquido, estd acotado por las presiones de rocio y burbuja). Es por eso que
es conveniente calcular las temperaturas de burbuja y rocio, para conocer, a una presion dada,
la menor y la mayor temperatura en las que debe encontrarse una etapa para que exista en
ella el equilibrio vapor-liquido (o, si es la temperatura la que se fija. Calcular las presiones
de rocio y burbuja).

Punto de rocio

El punto de rocio de una mezcla de vapores condensables, se presenta cuando a una presion
y temperaturas dadas, se forma la primera gota de liquido. Consideremos el problema en el
que se tiene como datos las fracciones molares totales de todos los componentes de la mezcla,
asi como la presion a la que se encuentra ésta, y se tiene como incognita la temperatura del
punto de rocio, es decir, la temperatura de rocio. Para esa primera gota de liquido se cumple
que:

n
x; =1 (1.5)
i=1
Donde
n es el numero de substancias de la mezcla.

Combinando (1.3), (1.4) y (1.5):

11



En el punto de rocio practicamente la mezcla esta en estado de vapor (la primera gota que se
forma es microscopica y por tanto su masa es despreciable), por eso ahi se tiene que:

Vi =z (1.7)
Donde
Z; fraccion molar total del componente i, esto es, las moles del componente i en fase
liquida y fase de vapor, divididas entre la masa molar total de esas dos fases: z; =
. + . -
% , donde n;;, son las moles del componente i en fase de vapor, n;, son las
\%4 L

moles del componente i en fase liquida, n, son las moles totales en fase de vapor, n.
son las moles totales en fase liquida.

Substituyendo (1.7) en (1.6) y haciendo notar que (1.7) se da en el punto de rocio:
n
P Z il =1 (1.8)
B - .
i=1 exp (Ai + CLTLT,«)

Donde
T, es la temperatura en el punto de rocio.

La temperatura de rocio se calcula con la ecuacion (1.8). Obsérvese que no se puede despejar
cuando se tiene dos 0 mas componentes, por lo que es necesario utilizar un método numérico,
especificamente uno de los llamados buscadores de ceros, para calcular su valor.

Si se aborda el caso en el que se tiene como dato la temperatura y lo que se desconoce es la
presion de rocio, se puede despejar de la ecuacion (1.8):
1
Z.
i=1 —F; (1.9)
exp (4 +57)

P. =

Punto de burbuja

El punto de burbuja se presenta cuando en una mezcla de liquidos, a una presion y
temperatura dadas, se forma la primera burbuja de vapor. Consideremos el problema en el
que se tiene como datos las fracciones molares totales de todos los componentes de la mezcla
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de liquidos, asi como la presion a la que se encuentra ésta, y se tiene como incognita la
temperatura del punto de burbuja, es decir, la temperatura de burbuja. Para esa primera
burbuja de vapor se cumple que:

n
Z y; =1 (1.10)
i=1

Combinando (1.3), (1.4) y (1.10):

n n

1 B;
Z x;K;(P,T) = Fz x;exp (Ai + 2 -|i T> =1 (1.11)

i=1 i=1

En el punto de burbuja. Précticamente toda la mezcla esté en estado liquido, por lo que se
cumple que:

X; = z; (1.12)
Substituyendo (1.12) en (1.11) y tomando en cuenta que es el punto de burbuja se obtiene:
n
12 (A+ B )—1 (1.13)
P_ 1Zl-exp i Ci-{-Tb = .
1=

De la ecuacion (1.13) se calcula la temperatura del punto de burbuja. Como en el caso de la
temperatura de rocio, la temperatura de burbuja tampoco se puede despejar de la ecuacion
cuando n > 2; una de las formas de obtenerla es usando un método numeérico del tipo
buscador de ceros.

Si se tiene el problema de calcular la presién de burbuja, P», para una temperatura 7"dada,
se puede despejar de (1.13):

n
B.

l

Calculos de flash isotérmico

Otra variable que es importante calcular cuando se tiene dos fases en equilibrio, es la fraccion
de la masa total que esta en una fase y la que esté en la otra, asi como las composiciones de
cada una de las fases. Para obtener la fraccion de la masa que esté en la fase de vapor para
un sistema a temperatura y presién conocidas, se hacen los calculos de flash isotérmico.
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En la figura 1.1 se muestra un sistema de separacion instantanea (denominada flash en
inglés). Constituye una etapa en la que las corrientes de salida estan constituidas por fases en
equilibrio, es decir, el flash es una etapa de equilibrio.

N

N

Figura 1.1 Flash isotérmico

Supdngase que se tiene como datos la temperatura, T, la presion, P, a las que opera el flash,
el flujo molar de la corriente de entrada, A, y las fracciones molares totales de los

componentes que la constituyen, zparai=1, 2, ..., n—1; las incognitas son los flujos molares
y las composiciones de las corrientes de salida: V, y;, L, xiparai=1, 2, ..., n—1. Para calcular
las incognitas se puede hacer los balances de materia:

A=L+V (1.15)
Az; = Lx; +Vy;, parai=1,2,...,n-1 (1.16)

Despejando L de (1.15):

L=A-V (1.17)

Substituyendo (1.17) en (1.16):

Az, = (A—=V)x; +Vy;, parai = 1,2,..,n—1 (1.18)

Dividiendo entre A4:

z; =1 —Y)x; +Yy;, parai = 1,2,..,n—1 (1.19)
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Donde

Y es la fraccion de vapor, ¥ =

De la ecuacion (1.4):

yi = Kix; (1.20)
Sustituyendo (1.20) en (1.19):
z; =1 —-yY)x; +YK;x;, parai = 1,2,..,n—1 (1.21)
Despejando x;:
% parai = 1,2,..,n—1 (1.22)

HETA—9) + k]’

Sumando las n ecuaciones en (1.20):

Z”: n (1.23)
2y = z -
i=1 i=1 (1 ) + l/JK]
Como la suma de todas las fracciones da 1:
n (1.24)
=1
Z (1~ w) + 9k;]

Los coeficientes de reparto se pueden calcular con la ecuacion (1.3), la Unica incognita en
(1.23) es ¥, como no se puede despejar directamente esta incognita, se puede aplicar un

método numeérico para busqueda de ceros para calcularla.

Una vez que se obtiene el valor de la fraccion de vapor, ¥, se puede calcular las fracciones
de los componentes en la fase liquida con las ecuaciones (1.22), y posteriormente las

fracciones de la fase de vapor con las ecuaciones (1.20).

Los célculos del flash isotérmico se muestran en el algoritmo 1.1.

Calculos de flash adiabatico

En una etapa de una torre de destilacién (que no sea el rehervidor), se puede considerar que
no entra ni sale calor de ella, es decir, que se comporta de manera adiabética, para hacer los
calculos de flash hay que tomar en cuenta ademas de los balances de materia (como en el

caso del flash isotérmico), el balance de energia.



Algoritmo 1.1 Calculos de flash isotérmico.
Entradas: z, parai=1, .., n P, T.
Salidas: ¥, xi, yi, parai=1,...,n.

Inicio

1 Fijar z, parai=1,...,n, P

2 Calcular las temperaturas de rocio y burbuja, 75, 7r, con las ecuaciones (1.13)
y (1.8) respectivamente, usando un método numérico del tipo buscador de
ceros.

3 Fijar una temperatura, 7; en el intervalo (Ts, Tr)

4 Calcular los coeficientes de reparto, K7 con la ecuacion (1.3) —se deben tener
como datos las constantes de la ec. de Antoine para cada componente de la
mezcla.

5 Calcular la fraccion de la masa total que queda al equilibrio en fase de vapor, ¥,
con la ecuacién (1.24), usando un buscador de ceros.

6 Calcular las fracciones molares de los componentes en la fase liquida, x; con la
ecuacion (1.22).

7 Calcular las fracciones molares de los componentes en la fase de vapor, y;, con
la ecuacién (1.20).

Fin

En la figura 1.2 se esquematiza una etapa de equilibrio adiabatica en una torre de destilacion.

Vi ‘ ‘/LHI

Etapa i

Figura 1.2 Una etapa de equilibrio adiabatica en una torre de destilacion.

En la etapa de equilibrio que se muestra en la figura 1.2, las corrientes Vi y Li estan en
equilibrio.

El balance de energia se muestra en la ecuacion (1.25)

Q=VieaHy; 1+ Liy1Hy i1 — (LiHy; + ViHy ) = 0 (1.25)
Donde

0 es el flujo de calor que entra/sale de la etapa, en este caso es igual a cero,
Hy;_1,Hy; entalpias molares de las mezclas en fase de vapor,
H;;, H;+,  entalpias molares de las mezclas en fase liquida,
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Vi, Vi son los flujos molares en fase de vapor,
Li,Litq son los flujos molares en fase liquida.
Subindices:

i se refiere a un flujo que sale de la etapa i (de manera similar i-1 sale de la etapa i-1,
i+1 sale de la etapa i+1)

Tomando en cuenta que Q = 0, la ecuacion (1.25) se puede reacomodar asi:

VicaHy -1 + LizqHy 41 = LiHy ; + ViHy (1.26)

El algoritmo para hacer los calculos de flash adiabatico en una etapa de equilibrio de la
torre es el algoritmo 1.2.

Algoritmo 1.2 Calculos de flash adiabético en la etapa i
Entradas: Pi, Vi1, Li+1, Hy -1, Hp i1, Yi-j, Xisrjparaj=1,...,n
Salidas: Ti, Vi, Li, Hy;, H;, Vij, Xijparaj=1,...,n

inicio

1 Fijar tolerancia
2 leer Pi, Vi, Liv1, Hy;—1, Hy i1, Yi1j, Xisrjparaj=1,...,n
3 Calcular las fracciones molares totales de entrada:
— VieaYica,j + LivaXiga )
! o Vgt Ly _
4 Calcular la temperatura de burbuja en la etapa i, Tb,i, aplicando un buscador de
ceros a la ecuacion:
! zn: 44— 1=0
— ) zZjex i t—)-1=
PLOTP\I TG,
j=1 '
5 Calcular la temperatura de rocio en la etapa i, Tr;i, aplicando un buscador de
ceros a la ecuacion:
n Zj
P; F——~—1=0
i=1 exp | A; + —])
=t exn (4 G+ T

6.a hacer
6.1 Suponer Titalque To<Ti<T:
6.2 Calcular los coeficientes de reparto:

1 B;
K;(T;, P) = exp<A +C+T>

paraj=1,...,n
6.3 Calcular la fraccion de la masa de entrada que sale como vapor en la etapa
i, ¥;, aplicando un buscador de ceros a la ecuacién

-1=0

Z[(1 ¢)+¢1K]
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6.4 Calcular los flujos molares en las fases de vapor y liquido que salen de la
etapa i:
Vi=9i(Vier + Lig1)
Li=1—=¢)(Vie1 + Liy1)
6.5 Calcular la composicion del flujo en fase liquida que sale de la etapa i, Li,
con la ecuacion:

Zj

xX; = )
Tl - + vk
6.6 Calcular la composicion del flujo que sale de la etapa i en fase de vapor, Vi,
con la ecuacion
y; = K; xj, paraj =12, ..,n
6.7 Calcular las entalpias molares de las corrientes de salida:

n T,
Hy; = Z <}’jf Cpy,j(T)dT + Aﬂebull,j)

paraj=1,2,..,n

j=1 Trer
n Ti
ﬂL,i = Z (x]f Cp,LJ(T)dT>
j=1 Tref
6.0 mientras |V;_1Hy ;1 + Liy1Hy i1 — (LiHy; + ViHy )| > tolerancia
7 regresar Ti, Vi, Li, Hy;, Hy;, Vij, Xijparaj=1,....n

fin.

En el paso 6.1 en la descripcion del algoritmo 1.2, se menciona que Se supone una
temperatura Ti (la temperatura de la etapa i), y que esa temperatura debe estar entre las
temperaturas de rocio y de burbuja. Obsérvese que este paso esta dentro de un ciclo, por lo
que se deben hacer varias suposiciones a lo largo de la corrida. Los encargados de hacer estas
suposiciones son métodos numéricos del tipo de los llamados buscadores de ceros, pero, para
que arranquen, estos métodos necesitan por lo general uno o dos valores iniciales,
dependiendo del tipo de método. Es decir, antes de entrar al ciclo, se debe suponer uno o dos
valores de Ti, dependiendo del buscador de ceros que se use. Por ejemplo, si se usa un método
que requiere un solo valor inicial, se puede usar el promedio aritmético de la temperatura de
rocio y la de burbuja; si se usa un método que requiere dos valores iniciales, se puede usar
como uno de los valores de Ti la temperatura de rocio, para el otro se puede usar la
temperatura de burbuja.

El problema matematico que se debe resolver es:

f(T) =0 (1.27)
Donde

f(T) =Vi_iHy ;1 + Lix1Hy i1 — (LiHy; + ViHy ;) (1.28)
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La condicion que se pide que cumpla el valor de T; en la ecuacion (1.27) es muy estricta, se
puede hacer menos dificil de cumplir convirtiéndola en:

|f(T)| < tolerancia  (1.29)

Donde

tolerancia  es un valor fijado por el usuario, es un nimero real positivo, debe ser lo
suficientemente pequefio como para que el valor de Ti hallado se acerque con
la precision buscada al valor de T que hace que se cumpla la ecuacion (1.27).

El método que se usé en este trabajo para resolver este problema fue el de la biseccion. Este
método necesita dos valores de la variable independiente: Ti(o) y Ti(l), también requiere que

se cumpla que Signo(Ti(O)) * Signo(Ti(l)) y que la funcion sea continua en el intervalo

[Ti(o), Ti(l)]. Como sabemos que T; se debe encontrar entre la temperatura de burbuja, Ty, y la
temperatura de rocio, Ty, y la funcién f(T;) es continua en ese intervalo®, concluimos que
esas dos temperaturas cumplen con las restricciones que se acaba de mencionar. El
algoritmol.3 muestra como trabaja el método de la biseccion para este caso.

Algoritmo 1.3 Método de la biseccion usado para calcular la temperatura de la etapa i
Entradas: Ty, Tr, tolerancia
Salidas: T;

inicio
0
T =1,
Yo = f(Ti(O))
1
T =1,
y, = f(Ti(1)>
5a hacer
(0) (€Y)
51 ;@ L T
. 2
52 y, = f(TL(Z))
5.3 si|y,| < tolerancia entonces

53.1 regresar ¥
54 sino
5.4.1 sisigno(yz) = signo (yo) entonces
5411 Xo=X
5412 Xo=Y2

A W DN -

4Y ademas se sabe que la f(T;) no tiene raices multiples. El que se cumpla esta Gltima condicién es importante,
ya que, cuando existe multiplicidad en una raiz, dependiendo de cuantas veces se repita la raiz, puede ocurrir
que la funcion no atraviese, sino que s6lo “roce” (que pase tangencial a) el eje de las abscisas.
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54.2 sino
5421 X1=X
5422 yi=VY>
5b mientras y, > tolerancia
fin

En los pasos 4, 5 del algoritmo 1.2 se indica que se debe usar un buscador de ceros, el
buscador usado fue la biseccion. También en el paso 6.3 de ese mismo algoritmo se indica
que se debe calcular el valor de y;, usando un buscador de ceros, para este caso también fue
el de la biseccion, pero obsérvese que la ecuacion a la que se aplica tiene una raiz en y; = 0,
pero la raiz que se busca esta en el intervalo (0, 1), es decir no incluye el 0. Para buscarla se

usaban como puntos iniciales del método wi(o) =0+¢, v,lzi(l) = 1; donde & es un nimero
real positivo mucho menor que 1 (por ejemplo, e = 1 x 107°).
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Capitulo 2. Simulacién de la torre de destilacién haciendo
célculos etapa por etapa

Calculos de balance en la torre de destilacion
Una torre de destilacion se puede visualizar como una serie de etapas en equilibrio, como se
muestra en la figura 2.1.

QD/t <——— Condensador total

A
LN+2
Divisor —————» D
Vn
Lr = Ln+1
\ 4
Etapa N

't, L1 'i Ly
rf, Va ’l’ La+1

F .| Etapa A, etapa de
alimentacion

v, L.
pe g

Etapa 2

A
\/1 Lz
A 4

Rehervidor parcial.

QB/t —— Etapa 1

v
w

Figura 2.1 Una torre de destilacion vista como etapas en equilibrio conectadas entre si
formando un arreglo vertical. Los flujos de vapor suben por fuerza boyante, los de liquido
descienden por la fuerza de gravedad. (Esta figura es una adaptacion de la figura 7.12 de Henley
y Seader, 1990, p. 321)
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En la figura 2.1 se muestra una torre de N etapas de equilibrio. Una forma de calcular la
temperatura de cada etapa, sus flujos de entrada y salida y las composiciones de éstos, es
haciendo los calculos de flash para cada una de las etapas. De la etapa 2 a la etapa N, se puede
considerar que se comportan como flashes adiabaticos, la etapa 1, el rehervidor, se puede
considerar que se comporta como un flash isotérmico al que se alimenta el calor para evaporar
parcialmente el flujo de liquido que recibe, L.

Asi para las etapas 2 a N se usa el algoritmo 1.2, con una modificacion para la etapa A, la de
alimentacion. En esa etapa ademas de los flujos de liquido y vapor provenientes de otras
etapas (o del condensador, como es el caso de la etapa N), hay una corriente que proviene del
exterior: la corriente de alimentacion, F, ésta se debe agregar a las corrientes de entrada al
hacer los célculos en esa etapa. La etapa 1 tiene una sola corriente de entrada y se comporta
como un flash isotérmico, pero no se puede usar directamente el algoritmo 1.1 para hacer los
calculos en esta etapa, porque se desconoce la temperatura; en este capitulo se muestra la
variacion del algoritmo del flash isotérmico necesaria para hacer esos calculos.

Haciendo los célculos etapa por etapa

Una forma de proceder para hacer los célculos en la torre es la siguiente: primero hay que
suponer que todas las corrientes internas y de salida de la torre valen cero. Supongamos que
la alimentacion esta en fase liquida o en fase liquida y de vapor. Se inicia la alimentacion
continua a la etapa de alimentacién. La Unica entrada a ella es la corriente de alimentacion,
se hacen los célculos de flash adiabatico, con éstos se calcula las salidas de esa etapa. Se
continua con la etapa que esta inmediatamente por debajo de la de alimentacidn, a esta etapa
solo entra el liquido que le cae de la etapa de alimentacion, se repiten los calculos de flash
adiabatico y se obtienen las salidas. Se repite el proceso para todas las etapas que siguen
abajo hasta llegar al rehervidor. Uno de los datos fijados previamente es la relacion de
fraccion vaporizada en el fondo de la torre, Rp = V1/B, con el balance de materia se puede
obtener qué parte del flujo de alimentacion al rehervidor, L2, sale en forma de vapor en la
corriente V1 y cual en forma de liquido en la corriente B: L> = B + V1, dividiendo entre B:
Lo/B =1+ V1/B, que 0 sea Lo/B = 1 + Ry, despejando B: B = L2/(1 + Ry), el flujo de vapor es
entonces: V1 = L, — B. De esta manera se tiene ya una primera estimacion de la corriente de
liquido que sale por el fondo de la torre, B, y del vapor que asciende por el interior de ésta,
V1. Ahora se procede a repetir los calculos del flash adiabatico en la etapa por encima del
rehervidor parcial. A esta etapa ahora entra no sélo el flujo de liquido que le cae de la etapa
que esta sobre ella, sino que también le entra el flujo de vapor que proviene del rehervidor,
por eso los célculos daran por resultado otros valores para la temperatura, los flujos y sus
composiciones, distintos a los que se obtuvieron por primera vez. Se repite el proceso hasta
llegar a la etapa de alimentacion. Hasta aqui se han recalculado todas las etapas por debajo
de la etapa de alimentacién, es decir de la seccion de agotamiento de la torre. Ahora se
procede de manera similar con la etapa inmediatamente por arriba de la etapa de
alimentacion. A ella entra sélo el flujo de vapor que proviene de la etapa de alimentacion. Se
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hacen los célculos de flash adiabatico en esa etapa y se calculan sus flujos de salida (en este
momento saldré s6lo vapor). Se repite el proceso con todas las etapas que estan por arriba
hasta llegar al condensador total. Previamente se ha fijado que la temperatura de salida del
condensador es la temperatura de burbuja de la mezcla que sale de él; también se ha fijado la
relacion de reflujo en el domo: Rg = Lr/D. Con el balance de materia en el domo se puede
calcular los flujos Lr y D: Vn = Lr + D, dividiendo entre D: Vn/D = Lr/D +1, 0 sea Vn/D = Ryq
+ 1, despejando D: D = Vn/(R¢ + 1), ya se puede calcular Lr: Lr = VN — D. Ya se tiene una
primera aproximacion del flujo que sale por el domo de la torre asi como del flujo de liquido
que cae por el interior de ella. Ahora se procede a hacer los calculos de flash adiabatico en la
etapa N. En esa etapa ya no solo entra un flujo de vapor, también entra el flujo de liquido (el
reflujo) que le cae del condensador que esté arriba. Los célculos darén diferentes resultados.
Se procede de igual manera con todas las etapas hasta llegar a la etapa de alimentacion. Se
han hecho los célculos en la seccion por arriba del plato de alimentacion, es decir en la
seccion de rectificacion de la torre.

Se repiten los calculos en la seccion de agotamiento y luego otra vez en la de rectificacion
sucesivamente hasta que las temperaturas, flujos y composiciones ya no sufran cambios
apreciables en las sucesivas iteraciones (es decir, hasta que se alcanza la convergencia).

En el algoritmo 2.1 se presentan los célculos de balance en la torre de destilacion descritos
arriba. En este algoritmo

F es flujo molar total de la corriente de entrada,

Yr  eslafraccion de vaporizada de la corriente de entrada,

Pr es la presion de la corriente de entrada,

Tr es la temperatura de la corriente de entrada,

Zr es la fraccion molar total de la corriente de entrada,

XF es la fraccion molar de la fase liquida de la corriente de entrada,

YF es la fraccion molar de la fase de vapor de la corriente de entrada,

N es el nimero total de etapas de la torre,

A es el nimero de la etapa de alimentacion; las etapas se cuentan de abajo
hacia arriba empezando por el rehervidor (ver figura 1.3),

Rd es la relacion de reflujo en el domo de la torre de destilacion:

Lr es el flujo molar del liquido que sale del condensador y se recircula hacia la torre de
destilacion (también es llamado Ln+1, ver figura 2.1),

D es el flujo molar que sale de la torre por el domo (producto de domo),

Rb es la relacion de vaporizacion en el fondo de la torre:

Vi
R, =—
b—p
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V1

Tcond
Qp
Qs
tol

es el flujo molar de vapor que sale del rehervidor (etapa 1 de equilibrio de la torre) y
asciende hacia la etapa 2 de equilibrio,

es el flujo molar de liquido que sale del rehervidor por el fondo de la torre. No6tese
que V1 y B son fases en equilibrio,

es la temperatura del condensador. Es igual a la temperatura de burbuja de la mezcla
que se condensa en ese equipo. Tn+2 = Tn+1 = Tcond (ver figura 1.3),

es el flujo de calor retirado de la mezcla por el condensador,

es el flujo de calor alimentado a la mezcla por el rehervidor,

es una tolerancia; es el maximo error relativo que puede haber entre dos iteraciones
de los calculos de los flujos internos de vapor, liquido y de las temperaturas de las
etapas de equilibrio de la torre.

Notese que de la corriente que entra a la torre, la corriente de alimentacion, se deben conocer
la fraccion vaporizada, ¥ y las composiciones de sus fases liquida, xr,i, y de vapor yr,i. Para
obtener esta informacion se debe hacer un céalculo de flash isotérmico (ver algoritmo 1.1)
para la corriente de alimentacion, dando como datos la presion, Pr, la temperatura, Tr, y la
fraccion molar total, zr, de esa corriente. También se deben dar como datos la entalpia de la
fase de vapor, Hy r, y lade la de la fase liquida, H; r, de esa corriente; éstas se pueden estimar
usando las capacidades calorificas y la entalpia de ebullicion:

Hy

Donde

Hy F

ﬂL,F!

n s
F — z <yi,Fj Cp’V’i(T)dT + Aﬂebull,i) , para i = ]_’ . N (21)

i=1 Tref

n Tp
H p= Z (xilpf Cp,L,i(T)dT> ,parai=1,.,n (2.2)

Tref

es la entalpia de la fase de vapor de la corriente de alimentacion a la torre,
es la entalpia de la fase liquida de la corriente de alimentacion a la torre,

AH pun i es la entalpia de ebullicion del componente i de la mezcla,

C
C
n

pV,i

p.L,i

es la capacidad calorifica a presion constante en fase de vapor del componente i,
es la capacidad calorifica a presion constante en fase liquida del componente i,
es el nimero de componentes de la mezcla.

Algoritmo 2.1 Calculos de balance en la torre de destilacion

Entradas: F, Pr, T, Yp, Hyp, Hy gy Zip, Yip, Xip Parai=1, ..., n; A, N, Rd, Rb, tol
Salidas: Vi, Ti, parai =1,..., N; Li, parai =2, .., N+2, Tcond, D, B, Qp, Q5
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inicio

Pone en cero todas las corrientes internas de la torre:
Vi=0parai=I,...,N;Li=0,parai=2, ..., N+2

Se fija la presion en cada etapa de equilibrio igual a la presion de la corriente de
alimentacion: Pi = Pr, parai=1,...,N

t=0

4a hacer

4.1
4.2
4.3

4.4

4.5

4.6

4.7

4.8

4.9

4.10

411

412
4.13

t=t+1
seguir_iterando = falso
Hacer calculos de flash adiabatico en la etapa de alimentacion, A, para
obtener Va(t), La(t), Xia(t), Yia(t), Ta(t), Hva(t), Hoa(t)
para i = A-1 hasta 2 incremento -1
4.4.1 Hacer célculos de flash adiabético en la etapa i para obtener
Vi(t), Li(t), xi(t), yi(t), Ti(t), Hv.i(t), HLi(t)
Hacer célculos del flash isotérmico en la etapa 1, el rehervidor, para obtener
Ta(t), Qp(t), Va(t) y B(Y) (L1(t) = B(1))
parai = 2 hasta A-1
4.6.1 Hacer célculos de flash adiabético en la etapa i para actualizar
Vi(t), Li(t), xi(t), yi(t), Ti(t), Hv,i(t), Hw,i(t)
Hacer calculos de flash adiabatico en la etapa de alimentacion, A, para
actualizar Va(t), La(t), xia(t), yia(t), Ta(t), Hv,a(t), HoA(t)
parai=A+1 hastaN
4.8.1 Hacer célculos de flash adiabético en la etapa i para obtener
Vi(t), Li(t), xi(t), yi(t), Ti(t), Hv.i(t), HLi(t)
Obtener la temperatura de burbuja de la mezcla que constituye la corriente
Ln+2 (que tiene el mismo flujo y composicién que la corriente V), como se
da como dato que esta corriente es liquido saturado, esa temperatura de
burbuja sera la suya: Tn+2 = To,N+2
parai =N hasta A+1 incremento -1
4.10.1 Hacer calculos de flash adiabatico en la etapa i para actualizar
Vi(t), Li(t), xi(t), yi(t), Ti(t), Hv,i(t), Hw,i(t)
Hacer calculos de flash adiabatico en la etapa de alimentacion, A, para
volver a actualizar Va(t), La(t), Xia(t), yia(t), Ta(t), Hva(t), Hoa(t)
si t =1 entonces seguir_iterando = verdadero

si no
4.13.1 [Vi(t) — Vi(t — 1)|
€rel1i — 1
5 Vi@ + [Vi(t = D
4.13.2 |L;(t) — Li(t = 1)|
€rel2,i — 1
5 L)+ [L;(t — D)
4.13.3 IT;(t) — T;(t — 1)|
€rel3i —

2T+ 17,6 — D)
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4.13.4 si(epe1; > tol) V(eprerni > tol) V(epes; > tol)parai=l,...,N
entonces seguir_iterando = verdadero
4b mientras seguir_iterando

5 Tcond =Tn+2; T+t = T2
6 QD = LN+2ﬂL,N+2 - VNﬂV,N+2
7 Qp =ViHy1 — L1H; 1 = ViHy1 — BHp 4

fin

En los pasos 4.3, 4.7 y 4.11 del algoritmo 2.1 se indica que se deben hacer calculos de flash
adiabatico en la etapa de alimentacion. Esos célculos de flash adiabatico son como en
cualquier otra etapa, con la diferencia de que debe tomarse en cuenta que se alimenta a esa
etapa la corriente F, asi la ecuaciéon que aparece en el paso 3 del algoritmo 1.2, se debe
cambiar por la ecuacion (2.3).

. = VieaYic1,j + LivaXipq,j + Fxg
I Vici+Liga tF

(2.3)

En el paso 4.5 del algoritmo 2.1 se indica que se debe hacer un célculo de flash isotérmico
en la etapa 1 (el rehervidor), para calcular el valor de la temperatura en esa etapa. Notese que
este calculo difiere del mostrado en el algoritmo 1, ya que en éste ultimo se fijan la
temperatura y la presion para calcular la fraccion vaporizada, es decir, no calcula la
temperatura, sino que la pide como dato. El algoritmo 2.2 muestra como hacer el calculo del
flash isotérmico en la etapa 1.

Algoritmo 2.2 Balance en el rehervidor
Entradas: P1, L2, Ry, Xz parai=1,...,n; H; ,
Salidas: T1, V1, ¥, B, Qp, Xsiyiiparai=I,...,n

inicio
1 L
" 14R,
2 Vi=L.-B
3 Vi
P = I
2
4 Calcular la temperatura de rocio en la etapa 1, Tr,1, usando la ecuacion (1.6)
aplicada a la etapa 1:
n
x .
P, 24 =1

B.
i—1 exp|A; + —‘)
=1 p( l Ci + Tr,l
usando un buscador de ceros.

5 Calcular la temperatura de burbuja en la etapa 1, Ty 1, usando la ecuacion
(1.13) aplicada a la etapa 1:
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6a

6b

fin

1i a+—B Y4
P, X2,i€XP | A Ci+Tb,1 =

i=1

usando un buscador de ceros.

hacer

6.1 Suponer Trtal que Th1<T1<Tr1

6.2 Calcular los coeficientes de reparto para cada substancia en la etapa 1,
Ky,, usando la ecuacion 1.3 aplicada a la etapa 1:

1
Ky = P—lexp (Ai +

L
C;+T;
Si ( ?=1m - 1) < tolerancia entonces

6.3.1 sequir_iterando = falso
6.4 sino
6.4.1 Seguir_iterando = verdadero
mientras seguir_iterando
Calcular la composicion de la corriente B usando la ecuacién (1.22) para la
etapa 1:

) parai=1, ..., n.
6.3

X1,i

x .
Xp;i = 21 , parai =1,..,n
[(1—91) + 1Ky ]
Calcular la composicién de la corriente V1 usando la ecuacién (1.20) para la
etapa 1:

yui = Kgixyi parai=1,...,n
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Capitulo 3. Otra forma de simular la torre

En el capitulo anterior se vio como simular la torre haciendo los célculos etapa por etapa.
Otra forma de hacer los célculos, es plantear todas las ecuaciones que relacionan las variables
que se estudian de toda la torre, y resolverlas simultaneamente mediante algin método
numerico. En este capitulo se plantearan primero el sistema de ecuaciones y después se vera
el método numérico para resolverlas.

Las ecuaciones y la estructura del método numérico usado
Sea Vel conjunto de todas las variables en estudio, M el subconjunto de las variables

independientes, 14 el de las variables dependientes (es decir,V = Vi + V). LIdmese x = (xu,
X2, ..., Xn) @ los valores de las variables dependientes, que son los que se desea calcular.

De manera general, el problema consiste en resolver un sistema de ecuaciones, varias de ellas
no lineales. Se puede enunciar asi:

“Dado el sistema de ecuaciones:

fx)=0 (3.2)
Donde
x € R son las variables dependientes cuyos valores se deben calcular,
f son las ecuaciones f;(x), para i = 1, ... n, que constituyen el sistema de

ecuaciones.

Encontrar las componentes x1, X, ..., Xn del vector x que satisfaga (3.1)”.
Para el problema que se debe resolver en este trabajo, algunas de las ecuaciones del sistema
tienen la forma:

f(xl,xz,...,xnl,)() =0 (3.2)

Donde y es una variable dependiente, es decir pertenece al conjunto M4, que se puede despejar

facilmente de la ecuacion. Ordénese las ecuaciones de manera tal que primero vayan las
ecuaciones de la forma mostrada en (3.2):

fi(x1, %2, o0, X, x1) = 0 (3.2a)

fZ(xlﬁxZ' ---;xnl;)(z) =0 (32b)
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fnz (xlﬁXZi ---rxn1; an) =0 (32”2)
Despejando y;, parai=1, ..., nz, en la ecuacion f; correspondiente:

X1 = 91(X1, X2, e, X, ) (3.32)

X2 = g2(x1, %2, s Xy ) (3.3b)

an = gnz (xlle; ---anl) (33m2)
El vector de variables dependientes se puede expresar entonces:

x = (x*,%) (3.4)
Donde

x*eER™M, x€R™ n=n;+ny

En otras palabras, se tiene un sistema de n ecuaciones con n incognitas, pero n, de ellas se
pueden expresar, mediante n, de las ecuaciones, como funciones de las n; restantes, esto

permite establecer el siguiente algoritmo para resolver el sistema:

Algoritmo 3.1 Solucion de un sistema de n ecuaciones de las cuales n,

dependen de las n; restantes

Entradas: ny, tolerancia, x;"%, x, ", ..., .~
Salidas: xq, x5, ..., Xp,
inicio
1 ha_convergido = falso
0) _ sup -
x; 0 =x; ,paral=1,...,n
i=0
2a hacer
2.1 Xp 41 = fl(xfl),xgl),...,x,(l? ,
22 xp 4, = fz(xf),xgl),...,x,(l? ,
23 Xy = xn1+n2 = fnz (xf),xél), ...,x,(lll)
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94 Calcular x&FD (D 5 G+D

ni
con el método numérico aplicado a las ecuaciones de la forma
@ O ® P
fn2+i(x1 1 X ) s XL Xy 410 Xy 42 ...,xn), parai=1,...,n1
26 _. [x@D—xO| . .
T — < tolerancia entonces ha_convergido = verdadero
ZUxED]|+[[xO1]) -
=i+l
2b mientras no ha_convergido
3 regresar x”, x?, .., x{"

fin

Las ecuaciones que se resuelven simultaneamente

Para disminuir el tamafio del sistema de ecuaciones, se puede optar por escoger un conjunto
de variables cuyos valores deben irse iterando al ir resolviendo un sistema de ecuaciones de
manera simultanea (estas son las variables denominadas x 0 X 41, Xp 42 + ---» Xn, +n, €N 12
seccién anterior) y otro conjunto de variables que puede calcularse mediante ecuaciones
faciles de resolverse analiticamente (por no formar sistema con otras, es decir, que no estan
acopladas a otras, y/o por ser lineales o no ser fuertemente no lineales), o que se resuelven
con otro método numérico no anidado en el que resuelve el sistema de ecuaciones
simultaneas (como lo son las variables de la corriente de alimentacion).

Primero listemos las variables de la torre que se fijaran (variables independientes):
Datos

n nimero de componentes. En este trabajo son 4: n-hexano, n-heptano, n-octano y n-
nonano, que seran denominados componente 1, 2, 3 'y 4 respectivamente,

zri  fraccion molar total de los componentes en la corriente de alimentacion. Se fijan las
fracciones de tres de ellos: zr1, Zr2 y Zr 3, la del cuarto se calcula: zp 4, = 1 — (zp 4 +

ZF,Z + ZF,S)a
F flujo molar de la corriente de alimentacion, (mol/h),
Tr temperatura del flujo de alimentacion, (°C),

Pr presion del flujo de alimentacion, (kPa). En este trabajo, se supone que no hay cambio
de presion a lo largo de la torre (caida de presion despreciable) y que la presion en
ella es igual a la presion de la corriente de alimentacion. Para todas las corridas se fija
un valor de Pr de 200 kPa,
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Rd

Rb

Tcond

es el nimero de etapas de la torre. En este trabajo este nimero fue siempre impar. Las
etapas se cuentan de abajo hacia arriba, iniciando por el rehervidor, que es la etapa 1,

es el nimero de la etapa de alimentacidn. En este trabajo fue siempre la etapa justo
en medio de todas las etapas (p. ej.: para N=7, A=4; para N=9, A=5, etc.),

.2z . .z L .
relacion de recirculacién en el domo de la torre: R; = FR (ver figura 2.1),

-z . -z - V; .
fraccion de vaporizacion en el rehervidor: Ry, = ;1 (ver figura 2.1),

temperatura de salida del condensador. En realidad, no se fija esta temperatura, lo que
se fija es que el liquido que sale del condensador esté saturado, y, por tanto, que la
temperatura de la mezcla que sale del él esté a la temperatura de burbuja de esa
mezcla: Teong = Th n+2-

Ahora listemos las

Variables calculadas no obtenidas con el método numeérico para resolver
el sistema de ecuaciones no lineales simultaneas

Variables de la corriente de entrada a la torre. Estas variables se calculan sélo una vez en
cada corrida del programa, es decir, no entran en el ciclo iterativo del método numérico para
resolver el sistema de ecuaciones. Estas variables son:

Vr

KF,i

XF,i

YE.i

fraccion vaporizada de la corriente de alimentacion a la torre, F, se calcula por medio
de un célculo de flash isotérmico (que requiere el uso de métodos numéricos
buscadores de ceros),

coeficientes de reparto para cada uno de los componentes en la corriente de
alimentacion: Kr 1, Kr2 ¥ Ke3s. Se calculan con la ec. (1.3) aplicada a esa corriente:

1 B;
Kri(Tr, Pr) = 5-exp (Ai .

calculo del flash isotérmico para calcular ¥,

). Se requieren los coeficientes de reparto, Kr,i, en

fracciones molares de los componentes en la fase liquida de la corriente de
alimentacion a la torre, F, Xr,1, XF2, XF 3 Y XF 4. Se calculan con la ec. (1.20) aplicada a

ZFi

corriente F: xz; = [ =¥ +vrkry

fracciones molares de los componentes en la fase de vapor de la corriente de

alimentacion a la torre, F, yr 1, Y2, Yr3 Y YF4. Se calculan con la ec. (1.18) aplicada a
la corriente de alimentacion, F: yr; = Kp; xp;
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S

entalpia molar de la corriente de alimentacion a la torre, F. Es la suma de la entalpia
molar de la fase liquida y la de la fase de vapor: Hp = H; r + Hy , donde Hy r se
calcula con laec. (2.1) y H, r se calcula con la ec. (2.2)

Otras variables. Estas variables cambian a lo largo de la ejecucion del programa, més
especificamente, cada vez que cambian las variables que son iteradas con el método numérico
para resolver el sistema de ecuaciones simultaneas; es decir, cambian en cada iteracion de
este método, sin embargo, no son calculadas con él. Se obtienen resolviendo analiticamente
(esto es, se despejan de) las ecuaciones donde aparecen. Estas variables son:

Ln+2

Ln+1

Xij

XN+2,j

Y

flujo molar liquido que sale del condensador, (mol/h). Se calcula con la ecuacion:
Ln+2 = VN,
. . e L
corriente de salida del domo de la torre (mol/h). Se calcula con la ecuacién: D = ﬁ,
d
flujo liquido que sale del condensador y se recircula a la torre (mol/h). Se calcula con
la ecuacion: Ln+1 = R4 D,
es el flujo liquido que sale por el fondo de la torre (mol/h). Se calcula con la ecuacion:
V; . ., .
B = R—l. Otra denominacion para B es L es decir, L; = B,
b
es el coeficiente de reparto del componente j en la etapa i. Se calcula con las
H . —_— l B] 1 = i =
ecuaciones: K; ;(T;, P;) = P exp (AJ + Cj+Ti>, parai=1,....,N,J=1, ..., n,
es la fraccion molar en fase de vapor del n-ésimo componente en la etapa i. Se calcula
con las ecuaciones: y; , = 1 — Z?;ll yij, parai=1,., N. Para este trabajo: yisa =1 —
(Vi1 tYi2tyis),
es la fraccion molar en fase liquida del componente j en la etapa i. Se calcula con las
ecuaciones: x; ; = % parai=1,.,N,j=1,.,n,
i.j
es la fraccion molar del componente j en la corriente de salida del condensador. Se
calcula con la ecuacion: xy ., ; = yy j, paraj=1,.,n,
fraccion que sale en fase de vapor de las corrientes que entran a la etapa i. Se calcula
, V; . . . Va
conlaféormula: ¢, = ——— parai=1, ..., NAi# AAi#l, =—
¢l Vi—1+Li+1 p d}A Va-1+Lpg41t+F
_h
l)bl - L11
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Zij es la fraccion molar total del componente j en las corrientes de entrada a la etapa i. Se

. Vic1YVi—1 itLi+1Xi+1 i . . .
calcula con las ecuaciones: z; ; = —— I‘/”H‘“ “ parai=1,.., NAi#ANi#],
i—-1 i+1

Zh = Va-1Ya-1,jtLat1Xa+1,j+FZFj
A Va-1+Lpyq+F

INj, IN+2,j, IN+1,j son las fracciones molares totales de la corriente que entra al
condensador, Vn, de la que sale del condensador, Ln+2, y del divisor, Ln+1, en el domo
de la torre (ver figura 2.1). Todas estas fracciones se calculan con las ecuaciones:

ZNj = Zny2j = Zn+1j = YnjoParaj=1..n,

y Z1,j = Xpj, paraj=1,.,n,

T2, T+t son las temperaturas de la corriente que sale del condensador y de la corriente
que sale del divisor en el domo de la torre, son iguales entre si: Tn+2 = Tn+1 (ver figura
2.1), (°C). Como se ha fijado que la corriente que sale del domo de la torre es un
liquido saturado, su temperatura se calcula con la ecuacién de la temperatura del
punto de burbuja, que es la ec. (1.13).

Hy; entalpia molar de la corriente en fase de vapor, interna de la torre, que sale de la
etapa i (J/mol). Se calcula con las ecuaciones: Hy, ; =
T; .
?:1 (yVi.j fTrLef Cpy,j(T)T + Aﬂebuu,j) ,parai=1, ..., N,
H;; entalpiamolar de la corriente en fase liquida, interna de la torre, que sale de la

etapa i (J/mol). Se calcula con las ecuaciones: H;, ; = 74 (xLivj fTTi . CoLj (T)dT),
parai=1, ..., N,

Q,  flujo de calor que retira el condensador en el domo de la torre, (J/h). Se calcula con
la ecuacion: Qp, = Vy(H,,,,, — Hv,)-

Variables calculadas con el método numérico para resolver el sistema de
ecuaciones no lineales simultaneas

Los valores de las variables de esta seccion son calculados con un método numérico para
resolver sistemas de ecuaciones no lineales, el método es iterativo. En la tabla 3.1 se muestran
las variables y su nimero, en la 3.2 se muestran las ecuaciones independientes y su nimero.

Tabla 3.1 Variables cuyos valores son calculados por el método numérico que resuelve
sistemas de ecuaciones no lineales simultdneas

Variables Observaciones No. de variables
Vi Son los flujos de vapor internos de la torre; N
1<i <N
Li Son los flujos en fase liquida internos de la N -1
torre; 2<i <N
Yij Son las fracciones molares de los componentes N(n -1)
de las corrientes de vapor internas de la torre;
1<i <N, 1<j<n-1

33



Ti Son las temperaturas de las etapas de la torre; N
1<i <N
Qp Es el flujo de calor que se alimenta al 1
rehervidor (la etapa 1)

NuUmero total de variables =

N(2 + n)

Tabla 3.2 Ecuaciones que son resueltas por el método numérico que resuelve
sistemas de ecuaciones no lineales simultaneas

Ecuaciones Observaciones No. de
ecuaciones

z": 2 Ecuaciones  del  flash

: =0 isotérmico; 1 <i <N N
Sipi(Ki—1)+1
Vioci+ Ly — WV +L;) =0, Ecuaciones de balance de
parai=1,..,N Ai#l Ai#A materia totales para cada N
L,—(WV,+L;) =0, parai=1 etapa; 1 <i <N
VA—l + LA—+—1 + F — (VA + LA) = O, para| =A
Vie1Vie1j + Livaxivr; — (Viyij + Lix; ;) = 0 | Ecuaciones de balance de
parai=1,.,N Ai#l A i#A materia parciales (de los n
VA—1yA—1,j + LA+1xA+1,j + FZJ' - (VAyAJ + ﬁara todas las etapas; L= 1 =
Lyxa;) =0, para i =A 1<j <n-
VioyHy i1+ Lig1Hy i1 — (ViHy; + LH, ;) = 0 | Ecuaciones de balance de
parai=1,.,N Ai#l A i#A energia para todas las etapas;
LH;, — (VaHy, + L1H; 1) — Qp = 0, parai =1 lsi =N N
VaciHy ac1 + LawiHyas1 + FHe — (VaHy 4 +
LyH,4) =0, parai=A

Numero total de ecuaciones = N(2 + n)

Las tablas 3.1 y 3.2 nos muestran un sistema de ecuaciones independientes con un nimero
de incognitas igual al nimero de ecuaciones. EI método que se uso para resolver ese sistema

se describe a continuacion.

El método numérico

En el algoritmo 3.1 se puede observar (ver linea 2.4) que el método numeérico resuelve ni de
las incognitas, ya que las otras n. se pueden calcular analiticamente con las otras n»
ecuaciones restantes, lo que facilita las cosas para el método numérico.
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El método de Newton generalizado (Fausett, 2003, p. 244; Linz y Wang, 2003, pp. 185-187)
es:

Xi+1 — Xi _ (]i)—lf(xi) (35)

Donde J* es la matriz jacobiana:

), ), - G,
' = (%> (%> (:f) (3.6)

of.\  [0f. of..
(a_x1> <0_xz> (W)

El método numérico que se empled para resolver el sistema de ecuaciones fue una
aproximacion del método de Newton generalizado:

x = xt — (AH) T (xD) (3.7)
Donde

Al es una matriz que es una estimacion de la matriz jacobiana. Se calcul6 evaluando
numéricamente cada una de las derivadas parciales que aparecen en esa matriz. Las derivadas
parciales se estimaron usando una aproximacion de la definicion de la derivada. La definicion
de la derivada es:

of; - filxk ...,x}‘ + Ax;, ...,x,’fl) — fi(xk, ...,x}‘, s X
—] = lim (3.8)
ax] <k AXJ'—>O Ax}
La aproximacion de la definicion de la derivada que se uso fue:
fi\ filoks o xf + A, xk ) = fi(of xS xR (3.9
ax]- <k AXJ .

Donde Ax; = ax;, @ =1 x 107°.

Para arrancar el método numérico se debe hacer una suposicion inicial, se debe dar un valor
inicial, x°, del vector x. Luego Se aplica (3.7) hasta que se cumpla que:
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||xi+1 _ xl”

1, . .
5 (e + 112D

En realidad, no se uso (3.7). Se usé la forma alternativa (basado en Fausett, 2003, p.262,
quien aplica esta forma para el método de Newton generalizado):

< tolerancia (3.10)

AIAX = —f(x)) (3.11)
Donde

AxtH1 = x*t —x! (3.12)

La ecuacion (3.11) es un sistema de ecuaciones lineales:

i+1 i+1 i+1 _ i
alllel + aljzsz + b + al,nlenl —_ —fl(X )
i+1 i+1 i+1 _ i
Ay Ax " + Ay Ax;7 " + o A Axy - = —f(x"H
i+1 i+1 i+1 _ i
An, 1A% + ap 2 Ax; " + o A DXy, = —fr, (XF)

Se uso el método de Eliminacion de Gauss (Fausett, 2003 pp. 98 107; Linz,2003, pp. 32-36;
McCracken y Dorn, 1979 pp. 247-255; Sharma, 2007, pp. 81-82) para resolver este sistema
de ecuaciones, obteniendo asi el vector Ax*t = (Axitt, Axit?, ., AxitD), vy luego a partir
de (3.12) calcular x**1.
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Capitulo 4. Las redes multicapa de perceptrones usadas

Las redes neuronales artificiales que se usaron en este trabajo fueron las redes multicapa de
perceptrones.

Las redes multicapa de perceptrones pueden ser usadas como clasificadoras o como
ajustadoras de funciones. Es en su segunda aplicacion, como ajustadoras, que se emplean en
este trabajo.

El modelo de neurona que usan, el perceptrén, esta basado en el modelo propuesto por
McCulloch y Pitts desde 1943 (Caudill 1992, p. 2). Una descripcion del perceptron se muestra
en la figura 3.1.

Figura 4.1. Esquema de un perceptron

Las flechas que apuntan al perceptron representan los estimulos que recibe la neurona de
otras neuronas o del medio ambiente. Esos estimulos pueden ser exitatorios o inhibitorios.
Sobre las flechas se representan en el esquema de la figura 4.1 variables nombradas w con
diferentes subindices, representan los factores de eficiencia sinéptica, también llamados
simplemente pesos. Estos representan con qué facilidad pasan los datos por la entrada dada.
La salida, y, para este tipo de perceptrdn es una variable continua, se calcula de la siguiente
manera:

o= z wix; — 6 (4.1)
i

B 1 (4.2)
T 14e0

y

Donde 8 es el umbral.

Xi,Wi,Q ER
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Obsérvese que y € (0, 1), esto implica que deben escalarse los valores de las funciones que
se deseen ajustar, para que queden en ese mismo intervalo.

En los siguientes parrafos veremos a grandes rasgos cémo estan constituidas y cémo
funcionan las redes multicapa de perceptrones (redes MLP, multilayer perceptron networks).

La Arquitectura de la Red

Una red MLP esta constituida por una capa de entrada, capas intermedias (también Ilamadas
capas ocultas) y una capa de salida. En este trabajo se usaron redes MLP con una sola capa
intermedia. En la figura 4.2 se muestra un esquema que describe la arquitectura de las redes
usadas.

" ¥ Vg

Figura 4.2. Red de perceptrones de tres capas.

Las capas 2 y 3 son de perceptrones, la capa 1 es de distribuidores, elementos que representan
a los sensores que mandan la informacion a las neuronas; éstos distribuyen la sefial que
reciben a todos los perceptrones a los que estan conectados. La capas 1, 2 'y 3 son la capa de
entrada, la oculta y la de salida respectivamente. Se puede observar que la red MLP se
representa con un grafo en el que los nodos de la capa de entrada estan totalmente conectados
con los de la capa oculta, y los de ésta a su vez estan totalmente conectados con los de capa
de salida, mediante arcos dirigidos. Estos arcos representan los nervios que interconectan a
las neuronas. En este ejemplo, a la derecha se muestran dos neurodos a los que entra el valor
de -1, se trata de los neurodos de polarizacién (bias neurodes), de ellos salen conexiones a
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las capas de perceptrones, éstas representan los valores de los umbrales da cada perceptron.
El aprendizaje modifica diferentes variables (por ejemplo, el grosor de los nervios y el tipo
de excitacion —inhibitoria si el valor que pasa por la conexion es negativo, activadora si es
positivo) que inciden en la facilidad con la que las neuronas se transmiten informacion entre
si; para representar esto a cada arco dirigido que une la capa de entrada con la oculta y ésta
con la de salida, se le asocia un peso (como se ha indicado arriba en la descripcion del
perceptron). El proceso de aprendizaje de una red neuronal artificial consiste en ir
modificando progresivamente el valor de sus pesos.

El entrenamiento de una red neuronal para que funcione como
ajustadora de funciones

El problema que se desea resolver es el de que una red neuronal ajuste varias funciones que
se tienen expresadas en forma tabular. A este proceso de ajuste de la funcién con la red
neuronal, se le llama entrenamiento de la red. Se debe construir una tabla de entrenamiento
que servird para entrenar a la red, a esta tabla se la llama tabla de entrenamiento. Para probar
si la red ya entrenada aprendi6 correctamente, se debe construir también otra tabla llamada
tabla de prueba. Cada rengldn de estas tablas esta constituido de dos partes, el vector de las
variables independientes, x, y el vector de variables dependientes, y.

Para la red de la figura 2.1 se tiene x € R™1, y € R™s3, Las tablas de entrenamiento y de
prueba se pueden representar con las ecuaciones (4.3) y (4.4).

Te = ((Xli YI)l T (Xrl YT)l t (XRe' YRB)) (43)

Tp = ((Xli Y1): L] (Xrl YT)l L] (XRp' YRp)) (44)

T, es la tabla de entrenamiento,

es la tabla de prueba,
Re es el niamero de renglones de la tabla de entrenamiento,
Rp es el nimero de renglones de la tabla de prueba.

Se le llama época al hecho de alimentar (uno a la vez) todos los vectores de variables
independientes de la tabla de entrenamiento (y obtener los valores de las variables
dependientes estimados por la red cada vez).
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Representemos el funcionamiento de la red de perceptrones con la siguiente ecuacion:

v = P(W(t),x,) (4.5)

En la ecuacion (4.5) se representa la llamada propagacion hacia adelante (forward
propagation). Esta consiste en alimentar a la red el vector de valores de las variables
independientes, pasar por la capa de entrada para que distribuya los valores de sus
componentes a los perceptrones de la capa oculta, hacer los célculos correspondientes para
obtener las salidas de los perceptrones de esa capa; alimentar las salidas de esa capa a los
perceptrones de la capa de salida, hacer los calculos correspondientes en los perceptrones de
esa capa para obtener las salidas de la red.

Lo que se busca en el proceso de entrenamiento, es que, mediante la modificacion de los
pesos, el vector de salida de la red, yﬁ3), sea muy similar al vector de variables independientes
correspondiente de la tabla, y,. Una forma de lograr lo anterior es minimizando la funcién

error.
@)?
E = E (yl. —y, ) (4.6)

En la ecuacion (4.6), y; es el valor de la i-ésima variable dependiente en el renglon rde la
tabla de entrenamiento, y;? es el valor estimado de esa variable obtenido por la red neuronal
cuando se le alimentan las variables independientes, x,., de ese renglén r. El calculo de todas
las variables dependientes por la red neuronal es lo que se representa en la ecuacion (4.5).

El método usado en este trabajo para minimizar la funcién (4.6) es el método de propagacion
hacia atras (back propagation), en su modalidad en linea (on line) (Shepherd, 1997, p. 18).
Esta modalidad consiste en modificar los pesos de la red cada vez que se hace una
propagacion hacia adelante (ver arriba), (a diferencia del método fuera de linea -off-line-
que consiste en alimentar una época completa a la red y luego modificar sus pesos).

Henseler (Henseler, 1995, p. 47) nos muestra como ir modificando los pesos de la red:

wli(t) = wl(t —1) —nofy/ ™ (4.7)
Donde
Mp+1
57 = { =y ) whept 1<p <3 (48)
L j=1

Ly -y —y) p=3
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Una ecuacion que no expresa Henseler de manera explicita es la de la actualizacion de los
umbrales:

0F(t) =67 (t— 1) +né? (4.7b)

Ecuaciones tomadas (con pequefias modificaciones de notacion y aplicandolas a una red de
tres capas, como las que se usaron en este trabajo) de Henseler, 1995, p. 47.

Donde

wi’fj () peso de la conexidn que va del neurodo (perceptron o distribuidor) jde la capa
p—1al neurodo i de la capa p, en la tésima iteracion de entrenamiento.

6F () umbral del i-ésimo neurodo de la capa p. Los umbrales se manejan como pesos
de conexiones que van del neurodo de polarizacion a cada uno de los perceptrones de
la red.

n factor de aprendizaje, es fijado por el usuario; por lo general 0 <n <1

Vi valor de la i-ésima variable dependiente en el renglon de la tabla de entrenamiento
donde se hizo la mas reciente propagacion hacia adelante.

El entrenamiento en linea se describe en el algoritmo 4.1.

Algoritmo 4.1. Propagacion hacia atras en linea (on line back propagation)
para entrenar la red MLP

Inicio

1 Obtener al azar todos los pesos de la red, w(0)

2 Iniciar un acumulador para almacenar la suma de los errores para cada
propagacion hacia adelante: ac E=0

3 Para cada uno de los renglones de la tabla de entrenamiento Te (4.3)

3.1 Hacer la propagacion hacia adelante: y3 = P(w(t),x,)

3.2 Calcular el error con la ecuacion (4.6): E = Y72 (y; — y7)?
3.3 Sumar el error en el acumulador de errores: ac E=ac E + E

3.4 Hacer la propagacion hacia atras para repartir las correcciones del
error en cada peso usando las ecuaciones (4.7) y (4.8):

wPi(t) = wl(t — 1) —nsPy?™

67 (t) = 6 (¢t = 1) + &}

Mp+1
57 = {yg’a =y ) Wi 1<p <3
l ]=1

\y?(1 -y —y) p=3
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Calcular el error promedio:

1<
E= R—E()’i - yi3)2
€=

Si el error promedio es muy grande ira (2)

Fin
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Capitulo 5. Desarrollo de los programas

Se disefiaron, desarrollaron y depuraron los programas cuyas caracteristicas se describen a
continuacion:

1) Programa para hacer los calculos etapa por etapa de una torre de

destilacién para una mezcla ideal de alcanos. Lleva a cabo los célculos de flash
isotérmico en el rehervidor, y calculos de flash adiabético en las otras etapas. En cada etapa
calcula las temperaturas de rocio y burbuja, para obtener el intervalo de temperaturas en las
que debe trabajar. Cada iteracion la inicia en la etapa de alimentacién, desciende haciendo
los célculos etapa por etapa hasta llegar al rehervidor; calcula la cantidad de calor requerida
para evaporar en él la fraccion fijada de antemano, la fraccion restante la saca por el producto
del fondo de la torre. Regresa hacia la etapa de alimentacion haciendo los célculos etapa por
etapa; al llegar al plato de alimentacion sigue hacia el domo, donde esta el condensador,
haciendo los balances en cada etapa por la que pasa. Al llegar al condensador, calcula la
temperatura de burbuja de la mezcla en estado gaseoso que sale por la ultima etapa, calcula
el calor retirado por el condensador y regresa a la torre la fraccion de la corriente liquida
fijada de antemano, la fraccion restante de la corriente la saca como producto de domo.
Conforme hace los célculos en una etapa revisa los valores obtenidos en la iteracion anterior,
si en una o mas etapas difieren en una proporcion mayor a la indicada por la tolerancia fijada
para tal efecto, se hace una nueva iteracion. El algoritmo buscador de ceros que usa para los
calculos de las temperaturas de rocio y burbuja y para la fraccion vaporizada es el de la
biseccion.

2) Programa para hacer los calculos en una torre de destilacion resolviendo
iterativamente las ecuaciones de todas las etapas usando el método de

Newton con las derivadas estimadas numéricamente. Este programa no
considera la torre como un conjunto de etapas en equilibrio colocadas en serie, sino que
contempla la totalidad de las ecuaciones que describen el equilibrio fisicoquimico y los
balances de materia y energia de todas las etapas como un sistema de ecuaciones algebraicas
con términos trascendentes que debe resolver. No calcula las temperaturas de rocio ni de
burbuja. Requiere de un valor inicial para todas las variables que debe calcular.

3) Programa para simular una red multicapa de perceptrones. Este programa
utiliza el algoritmo de propagacion hacia atras en su version en linea (on line, back
propagation), descrito en el capitulo 4 para entrenar y operar en modo de produccién una red
multicapa de perceptrones. Se puede fijar el nimero de capas ocultas (en este trabajo siempre
se uso solo una capa oculta), el nimero de perceptrones por capa y el nimero de épocas con
las que se entrena la red. Muestra el error acumulado por época al usar la tabla de
entrenamiento y también al usar la tabla de prueba.
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4) Programa para obtener las tablas para entrenar y probar la red

neuronal. Las variables independientes son:

a) las fracciones molares totales de los componentes en la corriente de alimentacion, zj A para
i € {n-hexano, n-heptano, n-octano, n-nonano}, como son cuatro componentes, solo se deben
fijar tres de estas fracciones, ya que las cuatro deben sumar uno;

b) la temperatura de la corriente de alimentacion, Tr.

c) el nimero de etapas de la torre, N; para que el nimero de etapas por arriba y por debajo
del plato de alimentacion fueran iguales, se supusieron siempre valores impares para esta
variable y se supuso que el plato de alimentacion fue siempre el que se encontraba a la mitad
de la torre;

d) la relacion de recirculacion en el domo de la torre, Rq, es la relacion que existe entre la
fraccion del flujo que sale del condensador que se recircula a la torre y la fraccion de ese
flujo que sale de la torre como producto de domo, y

e) relacion de vaporizacion en el rehervidor, Ry, es la relacion que existe entre la fraccion de
flujo que entra al rehervidor y que es evaporada por él vy la fraccion de ese flujo que sale de
la torre como corriente de fondo.

En total son 7 variables independientes. Se debe alimentar el intervalo entre los que se quiere
que el programa obtenga un valor aleatorio para cada una de éstas, es decir, para cada variable
se fija un valor maximo y otro minimo y el programa obtiene un valor aleatorio en ese
intervalo incluyendo los extremos.

Se debe alimentar al programa el nimero de renglones que se desea que tenga la tabla ya sea
de entrenamiento o de prueba. El programa obtendra valores aleatorios de cada una de las
variables arriba mencionadas en los intervalos fijados por el usuario para la cantidad de
renglones también fijada por él. En ese punto falta completar la tabla con los valores
correspondientes para cada renglon de las variables dependientes. Para hacerlo se usa el
programa descrito en el inciso (1) de esta seccidn, el que hace los calculos etapa a etapa. Este
programa es muy estable en cuanto a la forma en la que converge hacia la solucién, por lo
que fue el que se usé para obtener la parte de las variables dependientes de todas las tablas
de entrenamiento y prueba para las redes neuronales que se usaron en este trabajo. Se
alimentan al programa (1) los valores de las variables independientes, éste calcula los valores
de los flujos de todas las corrientes internas de vapor y de liquido en la torre, asi como las
dos corrientes liquidas de salida (el producto de domo y el de fondo), también calcula sus
composiciones, la temperatura de cada una de las etapas, la temperatura de la corriente de
salida del condensador y los flujos de calor del rehervidor y del condensador. De toda esta
informacion se toma solo una parte, la necesaria para tratar de reconstruir por interpolacion
la parte que no se toma.

De todos los parametros que calcula el programa (1), en la tabla se reportan como variables
dependientes sélo las siguientes:

1) Fracciones molares en la fase de vapor del n-hexano, n-heptano y n-octano, en el rehervidor
(que es la etapa de equilibrio 1 de la torre), Yhex,1, Ynep.1, Yoct,1; flujo molar de la fase de vapor
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que sale del rehervidor, V1, flujo molar de la fase de liquido que entra al rehervidor, Lo y la
temperatura en el rehervidor, T1. Flujo de calor que alimenta el rehervidor al flujo de liquido
que entra a él, Q,epnery. SON €en total 7 variables relacionadas con el rehervidor.

i) Fracciones molares en la fase de vapor del n-hexano, n-heptano y n-octano, en la etapa
que esta a la mitad o cerca de la mitad de las etapas que van del rehervidor a la etapa de
alimentacion, yhex%agot, yhep% agot’ yoct’% agot * El nimero de esa etapa se calcula con la

ecuacion:
E 4 5.1

%a L= ntero(i) (5.1)
Donde
N1 oot etapa en la mitad o cercana a la mitad de la seccion de agotamiento de la torre,

2
Entero(-) es una funcidn que regresa la parte entera del valor del argumento sobre el que
opera,

A es el numero de la etapa de alimentacién (el nimero 1 corresponde a la etapa

del rehervidor).
En total son 3 variables relacionadas con esta etapa.

iii) Fracciones molares de la corriente de vapor que entra a la etapa de alimentacion (A),
proveniente de la etapa que esta inmediatamente abajo de ella (A-1), YhexA-1, YheptA-1, YoctA-1.
Flujo molar en fase de vapor que entra a la etapa de alimentacion proveniente de la etapa
inmediata inferior al plato de alimentacion, Va.1. Flujo en fase liquida que sale de la etapa
de alimentacidn, La. Fracciones molares de la corriente de vapor que sale de la etapa de
alimentacion, Ynexa, Ynepa, Yocta. Flujo molar en fase de vapor que sale de la etapa de
alimentacion, Va. Flujo molar del liquido que entra a la etapa de alimentacion proveniente de
la etapa inmediata superior al plato de alimentacion, La+1. Temperatura de la etapa de
alimentacion, Ta. En total son 11 variables relativas a la etapa de alimentacion.

iv) Fracciones molares de los componentes en el flujo de vapor que sale de la etapa en la
mitad o cerca de la mitad de las etapas que van de la etapa de alimentacion, A, a la Gltima
etapa de la torre, N (la que estd inmediatamente abajo del condensador),

yhex% rect” yhep% rect! yocté et~ El NUMero de esta etapa se calcula con la ecuacion:

A+ N
N1 = Entero ( ) (5.2)
Erect
Donde
N1 . etapa en la mitad o cercana a la mitad de la seccion de rectificacion de la torre,
2
N numero de la tltima etapa de la torre (= numero de etapas de la torre).
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Son en total 3 las variables relativas a la etapa en la mitad o cercana a la mitad de la seccion
de rectificacion de la torre.

v) Fracciones molares de las substancias en el flujo de vapor que sale de la ultima etapa de
la torre, N, YhexN, Ynep,N, YoctN. Flujo molar del vapor que sale de la ultima etapa de la torre,
Vn. Flujo molar del liquido que sale de la Gltima etapa de la torre, Ln. Temperatura de la
ultima etapa de la torre, Tn. En total son 6 las variables relativas a la tltima etapa de la Torre.
En total son 30 las variables dependientes que se reportan en las tablas de entrenamiento y
de prueba para la red neuronal.

5) Programa para obtener por interpolacion los valores de las variables

dependientes que no calcula la red neuronal.

Recuérdese que el objetivo de este trabajo es usar algunos de los datos obtenidos de un
programa que hace los célculos de balance en una torre etapa por etapa, para entrenar una
red neuronal, que sirva, junto con un programa interpolador, para suministrar los puntos
iniciales requeridos por el método de Newton con las derivadas calculadas numéricamente,
para resolver otros problemas similares.

Estimacion de los valores
de las variables de las

etapas primera, ultima, de
alimentacion y algunas

Red MLP
entrenada E>
otras

4 %

Datos de la corriente
de entrada a la torre de
destilacion

Programa
I:> Interpolador

V

Estimacion de los valores de
las variables de todas las etapas
que no calcula la red MLP

Método numérico

para resolver
:> sistemas de |:>
ecuaciones no

lineales, no
explicitos

Valores de las
variables de todas las
etapas

Punto inicial para el
método numérico

Figura 5.1 Diagrama de flujo de informacion entre los programas.

Una vez que se tiene una red MLP que ha aprendido el funcionamiento de la torre, se puede usar para
estimar los valores de las variables de algunas de sus etapas; el programa interpolador estima los
valores de las variables de las etapas restantes. La combinacion de los datos calculados por la red
MLP y los datos obtenidos por el programa interpolador, sirve para obtener un punto inicial para que
un método numérico calcule los valores de las variables de todas las etapas.
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Ese punto inicial debe incluir suposiciones iniciales de los valores de todas esas variables.
Como la red MLP, que es alimentada con los valores de las variables que especifican la
corriente de entrada, sélo calcula los valores de las variables de algunas de las etapas, es
necesario estimar de algun modo los valores de las variables de las etapas que no calcula la
red MLP; esto se hace por interpolacion. En la figura 5.1 se esquematiza esto.

Este programa interpolador aplica la interpolacion con polinomios de primer orden para
estimar los flujos molares internos de la torre en fase liquida y de vapor, asi como las
temperaturas de las etapas; para estimar los valores de las fracciones molares de las corrientes
de vapor usa polinomios de segundo orden. Hace un conjunto de interpolaciones en la seccion
de agotamiento y otro conjunto de interpolaciones en la seccion de rectificacion, para calcular
los valores de las variables de las etapas en esas secciones. Para hacer las interpolaciones
lineales, para obtener los valores de los flujos molares de liquido y vapor y para obtener las
temperaturas de las etapas, usa los valores de esas variables en los extremos de esas
secciones: para la seccion de agotamiento los valores del rehervidor y de la etapa de
alimentacidn, para la seccion de rectificacion los valores entre la etapa de alimentacién y la
ultima etapa de la torre. Para hacer las interpolaciones de segundo orden, para interpolar los
valores de las fracciones molares de las substancias en los flujos en fase de vapor, usa ademas
de los valores de esas variables en las etapas que se acaban de mencionar, aquéllos en las
etapas que estan a la mitad (o cerca de la mitad) de ambas secciones.
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Capitulo 6. Experimentacion y resultados

La red MLP
Como ya se menciono en el capitulo anterior, se manejan 7 variables independientes: zp.y r,
ZnepFr ZoctFr TFy Ra, Rp Y N, y 30 variables dependientes: yhex1, Vaep1, yoct1, Vi, Lz, T,

Q‘reherw yhex 1 agot’ yhep 1 agot’ yoct 1 agot’ YVhexA-1, VheptA-1, VoctA-1, Va1, La, VhexA, Vhep,4, YVoct4,
’2 '2 '2
Va, Lat1, TA Y, o 1 ocer Yheprect’ Yoct 2 rect Vs Vhep, Yocth, Vw, Lvy Tw. Esto implica que
> > B

la capa de entrada de la red MLP debe tener 7 y la de salida 30 neurodos. En este trabajo se
usaron redes con una sola capa oculta (la capa entre la de entrada y la de salida), el nimero
de neurodos que debe tener esa capa depende de la complejidad de las funciones que se deben
ajustar, que en este caso son 30 funciones. EI niUmero de neurodos de esa capa se obtuvo por
ensayo Yy error; fue de 44 neurodos.

La red MLP usada tiene entonces 7 neurodos (disribuidores) en la capa de entrada, 44
neurodos (perceptrones) en la capa oculta y 30 neurodos (perceptrones) en la capa de salida.

Entrenamiento de la Red MLP

Se elabor6 una tabla de entrenamiento de 200 renglones usando el programa (4) del capitulo
anterior. Los intervalos fijados para las 7 variables independientes se muestran en la tabla
6.1.

Tabla 6.1 Intervalos en los que se obtuvieron los valores aleatorios

de las diferentes variables independientes para construir las tablas
de entrenamiento y de prueba.

0< Zhex,F' Zhep,Frzoct,F <1

375°C < Ty < 425°C

05<R;<15

0.5<R, <15

7 etapas < N < 23 etapas

Se hizo que los valores de las fracciones zpex r, Znepr Y Zoct,r Obtenidos aleatoriamente,
cumplieran con la restriccion:

Zhex,F + Zhep,F + Zoct,F <1 (61)
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Ya que se debe cumplir que:

Zhex,r T Zhep,F + Zoctp t Znonr = 1 (62)

Cada renglon de la tabla de entrenamiento tenia entonces 7 variables independientes y 30
variables dependientes. Para todas las variables que no eran fracciones, se aplicé un
escalamiento para que sus valores quedaran en el intervalo [0,1], ya que, como se vio en el
capitulo 4, la salida de los perceptrones la da la funcion de transferencia:

1

=TT (ec. (4.2) del capitulo 4)
P

y
donde y € (0,1).

Se entreno la red MLP aplicando 100,000 épocas de la tabla de entrenamiento. Los valores
del error acumulado de una época a lo largo del proceso de entrenamiento se muestran en la
tabla 6.2.

Tabla 6.2 Cambio del error a lo largo del
proceso de entrenamiento

Error Absoluto
Numero de | Acumulado de
Epocas una Epoca
1 151.0119
10000 2.1980
20000 1.3990
30000 1.0997
40000 1.0320
50000 0.8806
60000 0.8128
70000 0.8565
80000 0.7912
90000 0.8267
100000 0.7875

Prueba de la red MLP entrenada

Para probar la red entrenada se elabord una tabla de prueba de 100 renglones con el programa
(4). Se escald de igual manera que como se hizo con la tabla de entrenamiento para que los
valores de todas las variables quedaran en el intervalo [0, 1]. En las gréaficas 6.1 a 6.30 se
muestran los valores de la tabla de prueba comparados con los valores obtenidos por la red
MLP entrenada. En cada una de esas graficas se muestran cada uno de los cien valores de la
variable en cuestion, correspondientes a la tabla de prueba y el valor correspondiente
obtenido por la red entrenada.
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Se puede observar que para cada una de las 30 funciones la red tuvo un buen desempefio. De
manera general, la diferencia entre las salidas de red y las variables dependientes de la tabla,
no es grande. EI promedio de los errores cuadraticos (ver ecuacion 4.6) es:

1 2
Eprom = EZ:E;(YL' - yi@) =0.0355

Estimando por interpolacion los datos de las variables que no son
estimadas por la red

Para cada uno de los 100 casos, que corresponden a cada uno de los renglones de la tabla de
prueba, la red obtuvo los valores de las variables dependientes que corresponden a los datos
de las variables de algunas de las etapas. El programa (5) del que se habla en el capitulo
anterior, se uso para estimar los valores de las variables que la red no estimé. Como ya se ha
descrito, lo hace usando para algunos variables polinomios de primer orden y para otras,
polinomios de segundo orden. En las tablas 6.3 y 6.4 se muestran como ejemplo, dos de los
cien casos (renglones de la tabla de prueba); en esas tablas se indica que valores fueron
obtenidos por la red MLP y cuales por interpolacion.
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Tablas 6.3 El caso 5 (renglén no. 5 de la tabla de prueba):

Tabla 6.3a Valores de las variables que especifican la corriente de entrada a la torre
(variables independientes) obtenidos al azar por el programa (4)

Variable Valor
independiente | obtenido al
azar

Zhex,F 01250
Zhep F 0.3387
ZoctF 0.3151
Tr 390.4014
Rd 0.6081
Rb 1.4594
N 7

Tabla 6.3b Valores del punto inicial estimado para arrancar el método de Newton con
derivadas estimadas numéricamente, obtenidos con la red MLP y con el programa
interpolador (5)

Variable
dependiente*

Valor estimado

Estimado por (r. = red,

p.i.= programa inter-

Tipo de interpolacion (p.=
polinomio de primer grado, s.

polador) = polinomio de segundo
grado)
V 1 (mol/h) 8204.9688 r. —
V 2 (mol/h) 8197.1165 p.i. p.
V 3 (mol/h) 8189.2643 r. —
V 4 (mol/h) 6734.1719 r. -
V 5 (mol/h) 6792.2723 p.i. p.
V 6 (mol/h) 6850.3726 p.i. p.
V 7 (mol/h) 6908.4729 r. —
L 2 (mol/h) 13911.3783 r. -
L 3 (mol/h) 13806.0209 p.i. p.
L 4 (mol/h) 13700.6636 r. —
L 5 (mol/h) 2509.4154 r. -
L 6 (mol/h) 2590.7879 p.i. p.
L 7 (mol/h) 2672.1604 r. —
y( 1, 1) (mol/mol) 0.0166 r. -
y( 2, 1) (mol/mol) 0.3948 r. -
y( 3, 1) (mol/mol) 0.4649 r. —
y( 1, 2) (mol/mol) 0.0479 r. -
y( 2, 2) (mol/mol) 0.5116 r. -
y( 3, 2) (mol/mol) 0.4165 r. —
y( 1, 3) (mol/mol) 0.1099 r. -
y( 2, 3) (mol/mol) 0.5679 r. -
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y( 3, 3) (mol/mol) 0.3180 r. -
y( 1, 4) (mol/mol) 0.1974 r. -
y( 2, 4) (mol/mol) 0.5250 r. —
y( 3, 4) (mol/mol) 0.2510 r. -
y( 1, 5) (mol/mol) 0.1863 r. -
y( 2, 5) (mol/mol) 0.5287 r. -
y( 3, 5) (mol/mol) 0.2850 r. -
y( 1, 6) (mol/mol) 0.2034 p.i. S.
y( 2, 6) (mol/mol) 0.5425 p.i. S.
y( 3, 6) (mol/mol) 0.2541 p.i. S.
y(1, 7) (mol/mol) 0.2540 r. -
y( 2, 7) (mol/mol) 0.5809 r. —
y( 3, 7) (mol/mol) 0.1651 r. -
T(1) (°K) 426.9644 r. —
T(2) (°K) 421.1931 p.i. p.
T(3) (°K) 415.4217 p.i. p.
T(4) (°K) 409.6504 r. —
T(5) (°K) 408.3085 p.i. D.
T(6) °K) 406.9666 p.i. p.
T(7) (°K) 405.6246 r. —
Q/t reherv (J/h) 267382014.5105 r. -

*En los rétulos de las variables de esta tabla, para las fracciones molares, y, el primer nimero entre paréntesis

corresponde al componente: 1 = hex, 2 = hep, 3 = oct; el segundo nimero corresponde a la etapa
Tablas 6.4 El caso 12 (rengl6on no. 12 de la tabla de prueba):

Tabla 6.4a Valores de las variables que especifican la corriente de entrada a la torre
(variables independientes) obtenidos al azar por el programa (4)

Variable Valor
independiente | obtenido al
azar

Zhex,F 0.1764
Zhep,F 03378
ZoctF 0.1801
Tr 419.8189
Rd 0.5554
Ry 0.9801
N 23
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Tabla 6.4b Valores del punto inicial estimado para arrancar el método de Newton con
las derivadas estimadas numéricamente, obtenidos con la red MLP y con el programa

interpolador (5)

Variable
dependiente*

Valor estimado

Estimado por (r. = red,
p.i.= programa inter-

Tipo de interpolacion (p.=
polinomio de primer grado, s.

polador) = polinomio de segundo
grado)
V 1 (mol/h) 3066.7475 r. -
V 2 (mol/h) 3053.3193 p.i. p.
V 3 (mol/h) 3039.8911 p.i p.
V 4 (mol/h) 3026.4629 p.i p.
V 5 (mol/h) 3013.0347 p.i p.
V 6 (mol/h) 2999.6065 p.i p.
V 7 (mol/h) 2986.1783 p.i p.
V 8 (mol/h) 2972.7501 p.i p.
V 9 (mol/h) 2959.3219 p.i p.
V 10 (mol/h) 2945.8937 p.i p.
V 11 (mol/h) 2932.4655 r. —
V 12 (mol/h) 10285.9219 r. -
V 13 (mol/h) 10329.0666 p.i p.
V 14 (mol/h) 10372.2112 p.i p.
V 15 (mol/h) 10415.3558 p.i p.
V 16 (mol/h) 10458.5004 p.i p.
V 17 (mol/h) 10501.6451 p.i .
V 18 (mol/h) 10544.7897 p.i p.
V 19 (mol/h) 10587.9343 p.i .
V 20 (mol/h) 10631.0789 p.i p.
V 21 (mol/h) 10674.2235 p.i p.
V 22 (mol/h) 10717.3682 p.i .
V 23 (mol/h) 10760.5128 r. -
L 2 (mol/h) 6305.3152 r. —
L 3 (mol/h) 6267.2850 p.i p.
L 4 (mol/h) 6229.2548 p.i p.
L 5 (mol/h) 6191.2246 p.i p.
L 6 (mol/h) 6153.1945 p.i .
L 7 (mol/h) 6115.1643 p.i p.
L 8 (mol/h) 6077.1341 p.i p.
L 9 (mol/h) 6039.1039 p.i .
L 10 (mol/h) 6001.0737 p.i p.
L 11 (mol/h) 5963.0435 p.i p.
L 12 (mol/h) 5925.0133 r. -
L 13 (mol/h) 3333.0330 r. —
L 14 (mol/h) 3362.5834 p.i .
L 15 (mol/h) 3392.1337 p.i p.
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L 16 (mol/h) 3421.6841 p.i p.
L 17 (mol/h) 3451.2345 p.i p.
L 18 (mol/h) 3480.7849 p.i p.
L 19 (mol/h) 3510.3352 p.i p.
L 20 (mol/h) 3539.8856 p.i p.
L 21 (mol/h) 3569.4360 p.i p.
L 22 (mol/h) 3598.9864 p.i p.
L 23 (mol/h) 3628.5368 r. _
y( 1, 1) (mol/mol) 0.0005 r. -
y( 2, 1) (mol/mol) 0.1301 r. -
y( 3, 1) (mol/mol) 0.3492 r. -
y( 1, 2) (mol/mol) 0.0000 p.i s.
y( 2, 2) (mol/mol) 0.1824 p.i S.
y( 3, 2) (mol/mol) 0.3448 p.i s.
y( 1, 3) (mol/mol) 0.0000 p.i S.
y( 2, 3) (mol/mol) 0.2301 p.i S.
y( 3, 3) (mol/mol) 0.3380 p.i S.
y( 1, 4) (mol/mol) 0.0000 p.i S.
y( 2, 4) (mol/mol) 0.2730 p.i S.
y( 3, 4) (mol/mol) 0.3288 p.i S.
y( 1, 5) (mol/mol) 0.0000 p.i S.
y( 2, 5) (mol/mol) 0.3112 p.i S.
y( 3, 5) (mol/mol) 0.3170 p.i S.
y( 1, 6) (mol/mol) 0.0054 r. -
y( 2, 6) (mol/mol) 0.3448 r. —
y( 3, 6) (mol/mol) 0.3028 r. —
y( 1, 7) (mol/mol) 0.0202 p.i S.
y( 2, 7) (mol/mol) 0.3736 p.i S.
y( 3, 7) (mol/mol) 0.2862 p.i S.
y( 1, 8) (mol/mol) 0.0396 p.i S.
y( 2, 8) (mol/mol) 0.3977 p.i S.
y( 3, 8) (mol/mol) 0.2670 p.i S.
y( 1, 9) (mol/mol) 0.0636 p.i S.
y(2,9) (mol/mol) 0.4171 p.i S.
y( 3, 9) (mol/mol) 0.2454 p.i S.
y( 1, 10) (mol/mol) 0.0921 p.i S.
y( 2, 10) (mol/mol) 0.4319 p.i S.
y( 3, 10) (mol/mol) 0.2213 p.i S.
y( 1, 11) (mol/mol) 0.1253 r. —
y( 2, 11) (mol/mol) 0.4419 r. -
y( 3, 11) (mol/mol) 0.1948 r. —
y( 1, 12) (mol/mol) 0.1987 r. —
y( 2, 12) (mol/mol) 0.4085 r. -
y( 3, 12) (mol/mol) 0.1758 r. —

64




y( 1, 13) (mol/mol) 0.1957 p.i S.
y( 2, 13) (mol/mol) 0.4002 p.i S.
y( 3, 13) (mol/mol) 0.1914 p.i S.
y( 1, 14) (mol/mol) 0.1941 p.i S.
y( 2, 14) (mol/mol) 0.3956 p.i s.
y( 3, 14) (mol/mol) 0.2042 p.i S.
y( 1, 15) (mol/mol) 0.1940 p.i S.
y( 2, 15) (mol/mol) 0.3949 p.i S.
y( 3, 15) (mol/mol) 0.2141 p.i S.
y( 1, 16) (mol/mol) 0.1953 p.i S.
y( 2, 16) (mol/mol) 0.3979 p.i S.
y( 3, 16) (mol/mol) 0.2211 p.i S.
y( 1, 17) (mol/mol) 0.1980 r. -
y( 2, 17) (mol/mol) 0.4048 r. -
y( 3, 17) (mol/mol) 0.2253 r. -
y('1, 18) (mol/mol) 0.2021 p.i S.
y( 2, 18) (mol/mol) 0.4154 p.i S.
y( 3, 18) (mol/mol) 0.2266 p.i S.
y('1, 19) (mol/mol) 0.2077 p.i S.
y( 2, 19) (mol/mol) 0.4299 p.i S.
y( 3, 19) (mol/mol) 0.2251 p.i S.
y('1, 20) (mol/mol) 0.2147 p.i S.
y( 2, 20) (mol/mol) 0.4482 p.i S.
y( 3, 20) (mol/mol) 0.2207 p.i S.
y( 1, 21) (mol/mol) 0.2231 p.i S.
y( 2, 21) (mol/mol) 0.4702 p.i S.
y( 3, 21) (mol/mol) 0.2134 p.i S.
y('1, 22) (mol/mol) 0.2329 p.i S.
y( 2, 22) (mol/mol) 0.4961 p.i S.
y( 3, 22) (mol/mol) 0.2033 p.i S.
y( 1, 23) (mol/mol) 0.2442 r. -
y( 2, 23) (mol/mol) 0.5257 r. —
y( 3, 23) (mol/mol) 0.1904 r. -
T(1) (K) 442.0964 r. -
T(2) (K) 439.9358 p.i p.
T(3) (K) 437.7752 p.i p.
T(4) (K) 435.6146 p.i p.
T(5) (K) 433.4539 p.i p.
T(6) (K) 431.2933 p.i p.
T(7) (K) 429.1327 p.i p.
T(8) (K) 426.9721 p.i p.
T(9) (K) 424.8115 p.i p.
T(10) (K) 422.6509 p.i p.
T(11) (K) 420.4903 p.i p.
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T(12) (K) 418.3297 r. -
T(13) (K) 417.7108 p.i p.
T(14) (K) 417.0918 p.i D.
T(15) (K) 416.4729 p.i p.
T(16) (K) 415.8540 p.i p.
T(17) (K) 415.2351 p.i p.
T(18) (K) 414.6162 p.i p.
T(19) (K) 413.9973 p.i p.
T(20) (K) 413.3784 p.i p.
T(21) (K) 412.7595 p.i p.
T(22) (K) 412.1406 p.i p.
T(23) (K) 411.5217 r. -
Q/t reherv (J/h) 108180116.5337 r. -

*En los rétulos de las variables de esta tabla, para las fracciones molares, y, el primer nimero entre paréntesis
corresponde al componente: 1 = hex, 2 = hep, 3 = oct; el segundo nimero corresponde a la etapa

Usando el método de Newton con las derivadas estimadas numéricamente
para calcular los valores de las variables de todas las etapas

Para cada uno de los cien casos (renglones de la tabla de prueba), se obtuvieron las
estimaciones del punto inicial, como se ha descrito en las secciones de arriba, que requiere
el método casi newtoniano descrito en el capitulo 3. Con esas estimaciones se arrancé el
método casi newtoniano y se corrio para los cien casos. Los resultados obtenidos se muestran
en la tabla 6.5.

Tabla 6.5 Resultados de las corridas del método de Newton con las derivadas
estimadas numéricamente para los cien casos de la tabla de prueba. La tolerancia

usada fue de 0.0003
Caso (renglon | Numero de | Convergid Numero de
de latablade | etapas iteraciones
prueba) usadas por el
método casi
newtoniano
1 13 si 3
2 21 si 74
3 11 si 4
4 11 si 4
5 7 si 3
6 13 si 4
7 11 si 3
8 9 si 4
9 11 si 3
10 21 si 97
11 7 si 4
12 23 si 37
13 15 si 4
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14 7 si 4
15 9 si 4
16 7 si 4
17 13 si 4
18 11 si 4
19 9 si 4
20 7 si 3
21 15 si 5
22 9 si 4
23 17 si 66
24 15 si 5
25 9 si 5
26 9 si 3
27 23 si 16
28 21 si 42
29 7 si 4
30 7 si 4
31 19 si 5
32 17 si 7
33 19 si 19
34 7 si 3
35 17 si 5
36 15 si 3
37 17 si 6
38 21 si 6
39 23 si 8
40 23 si 13
41 11 si 3
42 23 si 21
43 13 si 4
44 13 si 4
45 11 si 4
46 21 si 7
47 13 si 3
48 13 si 3
49 9 si 4
50 9 si 4
51 15 si 6
52 17 si 5
53 15 si 6
54 13 si 4
55 13 si 4
56 15 si 4
57 19 si 14
58 7 si 4
59 13 si 4
60 15 si 4
61 13 si 4
62 17 si 44
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63 7 si 3
64 13 Si 3
65 7 si 3
66 19 si 6
67 7 si 3
68 13 Si 5
69 9 si 4
70 21 si 4
71 19 si 7
72 11 si 4
73 13 Si 4
74 17 si 9
75 21 si 7
76 13 si 4
77 9 si 4
78 13 Si 4
79 19 si 4
80 13 si 4
81 7 si 3
82 19 Si 11
83 7 si 3
84 21 si 5
85 17 si 4
86 11 si 4
87 9 Si 4
88 7 si 4
89 13 si 3
90 15 si 5
91 21 si 8
92 21 Si 13
93 19 si 6
94 23 no 36
(fall6 por entrar a
los negativos)
95 13 si 4
96 17 no 9
(fall6 por entrar a
los negativos)
97 13 si 4
98 7 si 4
99 15 si 5
100 21 si 4
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De los 100 casos que se corrieron con el método Newton con las derivadas estimadas
numericamente, en 98 de ellos convergi6 hacia la solucion, es decir, pudo reproducir los
valores de las incdgnitas hallados por el programa (1) (que fue el que se uso6 para construir
las tablas de entrenamiento y de prueba), lo que indica, que, para los intervalos probados, la
red entrenada, combinada con el programa interpolador proporcionaron buenos puntos
iniciales para ese método.

En la tabla 6.6 se muestra el nimero de iteraciones promedio que le tomo al método casi
newtoniano para alcanzar la convergencia para las diferentes etapas.

Se puede observar en la tabla 6.6 que entre 7 y 15 etapas, el método de Newton con las
derivadas estimadas numéricamente usd en promedio menos de cinco iteraciones para
alcanzar la convergencia, mientras que entre 17 y 23 usé entre 9 y 24.27 iteraciones, esto
sugiere gque para torres con un numero de etapas mayor a 23 esta estrategia puede encontrar
mayores dificultades.

Tabla 6.6 Numero de iteraciones promedio que usé el método de Newton
con las derivadas calculadas numéricamente para alcanzar la convergencia
para los diferentes nimeros de etapas.

No. de etapas No. de iteraciones promedio
7 3.50
9 4.00
11 3.67
13 3.80
15 4.70
17 18.25
19 9.00
21 24.27
23 19.00
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Conclusiones

Se pudo desarrollar y utilizar, para experimentar, todos los programas que se planed. La
estrategia de entrenar una red MLP que estimara los valores de las variables de las etapas
primera, Ultima, de alimentacion y algunos otros datos de las etapas inmediatas, combinada
con la obtencidn de las otras variables usando interpolaciones con polinomios de primero y
segundo grados, funciond bien para generar un punto inicial para que un método casi
newtoniano pudiera calcular los valores de las corrientes internas de una torre dentro de los
intervalos de valores escogidos y con la limitacion de fijar el plato de alimentacion a la mitad
de la torre.

Trabajo Futuro

Hay que probar los casos en los que la etapa de alimentacion pueda estar en cualquier otro
plato. Es necesario obtener los resultados para torres con un mayor nimero de etapas a los
probados aqui. Se debe evaluar que tanto influyen los valores estimados por la red MLP y
que tanto los obtenidos por la interpolacién, en la convergencia hacia la solucion.
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Apéndice
Se muestran los resultados de una corrida para una torre de 7 etapas de equilibrio. Son los
resultados correspondientes al caso 5 de la tabla 6.5.

Datos:

Valores de las variables que especifican la corriente de entrada a la torre (variables
independientes) obtenidos al azar por el programa (4)

Variable Valor
independiente | obtenido al
azar

Zhex,F 0.1250
Zhep,F 0.3387
ZoctF 0.3151
TF 390.40
Rd 0.6081
Rs 1.4594
N 7

Se uso lared neuronal entrenada y el programa de interpolacion para obtener el punto
inicial del programa que usa el método de Newton con las derivadas estimadas
numéricamente. El punto inicial obtenido fue:

Vi1 0.82050 |L 5 0.2509 y2,3 0.5679|y1,7 0.2540
V2 0.81971|L 6 0.2591 y3,3 0.3180|y 2,7 0.5809
V3 0.81893|L 7 0.2672 yl, 4 0.1974 |y 3,7 0.1651
V4 0.67342|y1,1 0.0166 y2,4 0.5250|T1 426.9644
V5 0.67923|y 2,1 0.3948 y3,4 0.2510|T 2 421.1931
V 6 0.68504 |y 3,1 0.4649 y1,5 0.1863|T 3 415.4217
V7 0.69085 |y 1,2 0.0479 y2,5 0.5287|T 4 409.6504
L2 1.39114 |y 2, 2 0.5116 y3,5 0.2850 | T5 408.3085
L3 1.38060 |y 3, 2 0.4165 y1,6 0.2034|T6 406.9666
L4 1.37007]y 1,3 0.1099 y2,6 0.5425|T7 405.6246

y3,6 0.2541 | Qft reherv 26738.2015

Los resultados obtenidos fueron:

No.de Etapa V/IF L/F x n-hexano | y n-hexano | x n-heptano | y n-heptano
1 0.8271 0.5667* 0.0066 0.0257 0.1771 0.3418
2 0.8364 1.3938 0.0179 0.0611 0.2749 0.4556
3 0.8296 1.4032 0.0391 0.1199 0.3431 0.5060
4 0.6769 1.3964 0.0739 0.2070 0.3725 0.4960
5 0.6826 0.2437 0.0774 0.2092 0.3999 0.5121
6 0.6895 0.2493 0.0864 0.2212 0.4462 0.5372
7 0.6967 0.2563 0.1219 0.2799 0.5154 0.5500

*_1 es la salida del fondo de la torre, B.



Flujos molares de vapory liquido

N

4 5 6 7

Numero de Etapa (1 es el rehervidor)

—/ —|

Fracciones molares del n-heptanoen vapory liquido

X n-octano | y n-octano | X N-nonano | y n-nonano

0.4374 0.4362 0.3789 0.1962

0.4367 0.3670 0.2705 0.1162

0.3955 0.2914 0.2223 0.0827

0.3507 0.2304 0.2029 0.0666

0.3644 0.2291 0.1584 0.0495

0.3578 0.2099 0.1095 0.0318

0.3026 0.1550 0.0601 0.0150

Graficando estos resultados:
Perfil de temperatura

430 1.6000
425 - 1.4000
420 o~ 1.2000
£ s > 10000
§ 410 g 0.8000
[ £ 0.6000
g 400 8 0.4000
2  0.2000
2:2 0.0000

. 1 2 3

1 2 3 4 5 6 7
Namero de Etapa (1 es el rehervidor)
Fracciones molares del n-hexano en vapory en liquido
0.3000 0.6000
;é 0.2500 ’é 0.5000
E 0.2000 E 0.4000
S 0.1500 3 0.3000
£ £

S 0.1000 § 0.2000
E 0.0500 E 0.1000
0.0000 0.0000
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Numero de etapas (1 es el rehervidor)

@ X N-hexano e=====y n-hexano

Fracciones molares del n-octano en vapory liquido

1 2 3 4

5 6

~

Numero de etapas (1 es el rehervidor)

—) N-OCtanQ ===\ n-octano

4 5 6 7

Numero de Etapas (1 es el rehervidor)

e x N-heptano

—\ N-heptano

Fracciones molares del n-nonano en vapory liquido

0.4000

= 03500

£ 03000

o

£ 02500

S 0.2000

< 0.1500

he]

S 0.1000

]

£ 0.0500
0.0000

1 2 3

4 5 6 7

Numero de etapas (1 es el rehervidor)

=X N-NONANO  ®====y N-NONanNo
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