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CAPITULO IV

SISTEMAS DE ECUACIONES DE GRAN
DIMENSION Y POCO DENSOS

Por
Nicolas José Scenna

IV.1  INTRODUCCION

En general, el modelo de una planta completa contiene miles de
ecuaciones ¢ incognitas. Mas aun, un problema de disefio involucra un nimero
significativamente mayor de incognitas que de ecuaciones, siendo su diferencia los
grados de libertad que deben especificarse para definir un sistema compatible (igual
namero de incognitas que de ecuaciones). Existen numerosas alternativas para
realizar esta asignacion. Como se vera mas adelante, necesitamos algoritmos
practicos que nos permitan realizar la tarea, mas aun si lo debemos hacer
computacionalmente (algoritmicamente). Por otra parte, dado que deben manejarse
miles de ecuaciones, es la unica forma de realizarlo.

Es por ello que necesitamos herramientas numéricas para resolver sistemas
de ecuaciones no lineales de gran dimension, que sean lo suficientemente eficientes
como para resolverlas rapidamente y sin problemas de almacenamiento en memoria.
Este problema es tipico tanto en simulacion estacionaria como dindmica.

Dentro de este contexto, en las primeras secciones analizaremos métodos
numéricos apropiados para sistemas de ecuaciones no lineales, que por otra parte son
una continuacion de los vistos en el capitulo anterior. En la segunda parte de este
capitulo, se estudiaran métodos apropiados para resolver grandes sistemas de
ecuaciones tomando ventaja de su estructura particular. Ademas, dado que un
simulador se basa en programar un modelo para la planta a simular y dado que éste
estd  constituido por un sistema de ecuaciones, es logico establecer una
correspondencia entre el tratamiento de un sistema de ecuaciones y su relacion con
los simuladores especificos. En la segunda parte de este capitulo se haran evidentes
estas intimas relaciones. En efecto, si realizamos un cambio gradual en el lenguaje,
podremos abordar al sistema, no solamente como un conjunto de simbolos
matematicos, sino como la representacion de la planta a simular.

IV.2  RESOLUCION NUMERICA DE SISTEMAS DE ECUACIONES NO
LINEALES
En el capitulo anterior se han visto técnicas que permiten la solucion
numérica de sistemas de ecuaciones lineales y ademas se analizaron métodos para
resolver ecuaciones no lineales, que pueden generalizarse para aplicarlos a sistemas
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de ecuaciones no lineales.. Dado que muchos de los métodos mas importantes
(cuadraticos) recurren a la linealizacién (proponiendo una secuencia de problemas
lineales ), nos serdn muy Tutiles las metodologias ya vistas para sistemas de
ecuaciones lineales.

La gran mayoria de los modelos correspondientes a procesos quimicos
involucran sistemas de ecuaciones no lineales; por lo tanto resulta imprescindible
desarrollar métodos eficientes, tanto desde el punto de vista de la convergencia,
como del tiempo de computo involucrado. Existen en la bibliografia un gran numero
de algoritmos destinados a la solucién numérica de sistemas de ecuaciones no
lineales. Aqui analizaremos unos pocos, los mas utilizados en la practica.
Nuevamente, al igual que lo hicimos en el capitulo anterior, se daran las pautas
minimas para lograr comprender los basamentos conceptuales y poder aplicar los
principales algoritmos para resolver problemas especificos. No se revisaran los
teoremas que sustentan los principios utilizados, asi como la demostracion del orden
de convergencia y las condiciones para las cuales éstos convergen.

El lector interesado en estos temas, al igual que en complementar los
conocimientos aqui incorporados, debera recurrir a la bibliografia recomendada al
final del capitulo.

IV.2.1 Métodos de Newton-Raphson. Linealizacion
Sea un sistema de ecuaciones no lineales £ (x) = 0. Si se procede a
la expansion en serie de Taylor de la funcién £ (x) alrededor del punto

x_*/]_‘(x_*):o tenemos:

fl(f)wt si (5—5*)+ i{’ (5—5*)2+....+ (D

X, 8xj

i=1,...., N;j=1,...., N = dimension del sistema

donde los términos entre paréntesis representan matrices. A la matriz que contiene a
las primeras derivadas se la conoce como matriz Jacobiana,

J = i coni=1..,N;j=1..,.N (2)
= | ox.

J

y es una matriz cuadrada de orden N que contiene la derivada de todas y cada una de
las funciones f;, respecto de todas y cada una de las variables x;.

Si x” es la aproximacion de la raiz £ ( 5*) = 0, una aproximacion
lineal de dicha funcién, L (x), puede escribirse:
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O bien:

y=x -J ") (3)

Luego, cualquier x” en la iteracion k se obtiene aplicando la ecuacion
. . . . , *
anterior; con lo cual nos queda para las sucesivas aproximaciones a la raiz x ,

L =£k _ifl‘i(lk) )

El Jacobiano debe evaluarse en x = §k y el exponente negativo indica
inversion de la matriz.

La interpretacion de esta ecuacion ya la vimos en el Capitulo III, que para
una variable implica la recta tangente a la funcion £ (x) en x*,tomada como
aproximacion lineal de la verdadera funciéon. Aqui el concepto es el mismo, pero
ahora es un hiperplano el que aproxima la funcién en el punto §k. Este método es
conocido como método de Newton-Raphson. Luego, en cada iteracion, segun la
Ecuacion (4), debe calcularse el Jacobiano J y la matriz inversa J~ L, para luego
proceder a la multiplicacion indicada J~ L. £ (x), que siendo entre una matriz
de (N x N) y un vector de (N x 1) resulta un vector (N x ) que debe sustraerse del
vector §k para darnos }_{k“.

Otra forma de proceder es escribir el Sistema (4) de la siguiente forma:

J . AF = - F (X
Aqui, dado que J y f'son conocidos, tenemos un sistema de ecuaciones con J como

matriz de coeficientes, f como términos independientes y Ax* como vector
incognita.

Si bien desde el punto de vista analitico ambas expresiones son
equivalentes, desde el punto de vista numérico o procedural no lo son. En efecto, es
conveniente utilizar una u otra segun sea el sistema a resolver y como veremos mas
adelante, uno de los factores mas importantes es la estructura del sistema de
ecuaciones, o lo que es lo mismo, de la matriz de coeficientes J.

El Sistema (4) impone la inversion numérica de una matriz, para lo cual
existen varios algoritmos, los cuales serdn mas o menos convenientes segun las
caracteristicas de J. En cambio, para resolver el Sistema (5) pueden utilizarse los
procedimientos de manipulacion de matrices (Gauss, etc.) vistos en el capitulo
anterior. En general, en la mayoria de los problemas utilizaremos una variante del
método de eliminacién Gaussiana.

Debe remarcarse que este procedimiento de resolucion del sistema de
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ecuaciones lineales debe realizarse para cada iteracion k, hasta lograr convergencia y
en sistemas donde, por ejemplo, N es mayor que /000, exige un importante
consumo de tiempo y memoria (almacenamiento). Luego, todos los aspectos
discutidos en el capitulo anterior respecto de estos puntos adquieren superlativa
importancia. Mas adelante veremos dos ejemplos en los cuales se mostrarda como
puede facilitarse enormemente el computo de los vectores Ax* en funcién de la

estructura particular de J.

Una caracteristica que debemos recordar sobre el método de
Newton-Raphson (N-R) es que si no inicializamos en un punto préoximo a la solucion,
puede no converger; ademas, en general, se hace mas lento a medida que avanza a la
solucion, pese a que el esfuerzo de evaluar los Jacobianos, iteracion a iteracion, es el
mismo.

Por ultimo, a medida que el determinante de J tiende a cero, los valores de

los incrementos Ax* pueden ser muy grandes, es decir, fuera de escala. Para
resolver o mitigar estos problemas se han propuesto muchas variantes, algunas con
sustento tedrico y otras con basamento empirico, con conocimiento provisto por la
experiencia. Acerca de algunos procedimientos que eviten problemas como los
mencionados arriba podemos citar un adecuado escalado de todos los coeficientes de
la matriz J(esto evita errores de redondeo o truncamiento), mediante la division por
constantes de las filas de la matriz y el uso del Jacobiano un cierto nimero de veces
(mantener la pendiente un cierto nimero de iteraciones), lo cual hace que el método
ya no sea estrictamente de orden dos pero evita el tiempo de computo del Jacobiano.
Esta estrategia da mejores resultados cuando estamos proximos a la convergencia.
Por otra parte, también resulta util acotar por un cierto parametro

ac [0,1] los incrementos calculados Ax* , de tal forma de evitar el disparo de los
incrementos en las variables independientes. Otra técnica consiste en acotar cada

componente de Ax* pero esto s6lo es posible cuando la aplicacion fisica permite
inferir ciertas propiedades. Por ejemplo, en una columna de destilacion todos los
incrementos de temperaturaATl. pueden acotarse a 10°C en cada iteracion. Ademas,
si las correcciones hacen que el valor corregido (en grados Kelvin) sea negativo, se
aplicara un factor de reduccion mayor al incremento de tal forma de lograr una

temperatura positiva. Un criterio mas profundo, y ademas complementario, es
plantear un problema de optimizacion, de tal forma de encontrar un factor de escala

0, que si bien mantiene la direccion del incremento Ax*, modifica la norma del
vector Ax*segun el siguiente criterio.

Minre’ -aa']

Esto es, lograr el factor de escalado o que permita el maximo descenso
posible (tiende a cero) de la funcidén f{a). Esto si bien favorece la velocidad de
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convergencia, impone resolver un problema de optimizacion. Aunque sea de una sola
variable, a, éste debe resolverse en cada iteracion. Otro método propuesto para
acelerar la convergencia, modificando al de N-R, es el de Broyden, que es muy
utilizado en simulacion de procesos, como se vera en el Capitulo (X). El método de
Broyden (1965) forma parte de una familia de métodos conocidos como
cuasi-Newtonianos, en los cuales se reemplaza la matriz Jacobiana por una
aproximacion que es adaptada en cada iteracion (de esta manera se ahorra tiempo de
computo).

§k+l — §k _ tk (é—l)k . ; (§k)

donde 7" es un factor de escalado y B esla aproximacion de J. El factor #* se calcula
de tal manera que £ ( }_{k + t*¥ Ax¥) resulte minimo (similar a la variable
en la Ecuacion (6)). La matriz B se calcula en funcion del pardmetro tk y las

correcciones Ax* existiendo varias estrategias propuestas. Para un analisis mas
profundo se remite al lector a la bibliografia recomendada.

Ejemplo:
Sea la ecuacion:

3 ln(x)—x+l:0
x

definida para x > 0. Hallar una raiz por el método de N-R.
Proponemos x,= 0,1 y tomamos como criterio de error o tolerancia

|f(x) <107,

Segun hemos visto, proceder de acuerdo al procedimiento iterativo N-R
implica suponer un valor inicial o semilla considerado como una aproximacion a la
solucion (raiz) buscada. El criterio de error lo necesitamos ya que la serie de valores
consecutivos que genera el método debe, si es convergente hacia la solucion,
detenerse en alguin momento, esto es, numéricamente debemos decidir cuan cerca de
la solucion (tolerancia o error aceptable) queremos llegar.

Con el valor inicial supuesto y el criterio de error ya podemos comenzar con
la generacion de los sucesivos valores (aproximaciones) a la raiz buscada. Para ello
es conveniente derivar la funcion, a los efectos de calcular facilmente la derivada en
cada iteracion.

£(0,1)=31n(0,1)- 0,1 +10 = 2,99224
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f(x,)#0, luego

_ _f(xo)
T f'(xo)
fle)=2-1-2%

X X

f'(x,)=30-1-100 = —71

2,99224

(=71)

£(x,)=1,04203% 0, luego

x, =0,1- =0,142144

X, =X ) 0142144 - 204023 _ 17754
7'(x) —29,3875

£(x,)=0,26930 0, luego

) 0177541 = 226930 _ 194544

2T T15.8383

X3 =

£(x,)=0,03439 % 0, luego
£(x,) 0,03439

X, =X, — =0,194544 - ——""_=0,19741
1'(xy) —12,0012

f(x,)=7,720x10"* <107

Luego, x = 0.19741 es una de las raices dentro del criterio de tolerancia establecido.
Puede observarse que el valor x = / también es solucion. El lector puede verificar

intentando el proceso con una nueva inicializacion.

Ejemplo:
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Sea el siguiente sistema:
2 2 _
x; —x, =0

2x,-2=0

Hallar una raiz aplicando el método de N-R. Para ello suponemos x” = (1,2),

f'll f'12
f'21 f'22

2x, —2x,
2 0

Alx®)==3

Al)=0

Luego, debemos calcular Ax*. Resolvemos el siguiente sistema:
2 o]

20 | Ax 0

2 Axj -4 Axy =3

2A¢ =0 = Ax =0, Ax)=-0,75, luego

x, =1+0=1

xy=2-0,75=1,25

filad)=1-(1,25) = -0,5625

flsl)=2-2=0

Luego, para el célculo de Ax? resolvemos:
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2 =250 Ax} | [0,5625
2 0 a2 | o

2 Ax} —2,5 Ax2 =0,5625

2A% =0 = Ax?=0,5625/(-2,50)=-0,225
xi=x +Ax] =1

x; =x) +Ax: =1,25-0,225=1,025

£(x*)=1- (1,025 =-0,050625
fl?)=2-2=0

S/ ({21‘ ?, luego resolveremos:

2 -2,05] Ax) | [0,050615

H }LA{ "

2 Ax; —2,05 Ax =0,05065

2A%'=0 = Ax' =0, Ax; =-0,02469, luego:
x =1

x; =1,025 -0,02469 =1,000307

£(x')=1-1,00061 =—6,14x10°*

£le)=0

f()j3 J‘ <107 Entonces, el vector (1, 1.000307) es solucion del sistema

luego,

dado. Nétese que las solucion exacta es (1, 1).

IV.2.2 Matrices Tridiagonales. Método de Thomas
Como anticipamos, existen sistemas de ecuaciones tales que por su
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estructura, permiten procedimientos especiales que ahorran tiempo de computo y
permiten acotar o minimizar los errores. Sea el siguiente sistema de ecuaciones, que
como se vera en el Capitulo X es muy importante en el modelado de equipos multiple
etapas en cascadas contracorriente, por ejemplo, columnas de destilacion:

X, +a, X, + 0 + 0 + cevvvevenensennne + 0 =4,
Ay X, + 0y Xy +ay; X0 + 0 + eevvvvesesensennne + 0= d,

0 +ay, x, +a;; X3+ 0 evvvvvvncseneenna + 0 =4

O+ vvvvsvsnsnnnnt, ) X, YA, X+ A, X, =

n dn—l
d

[V RS X S S S

n

o en forma matricial compacta:

B, ¢, 0 0 0 0 Ax d,
4 B, C, 0 0 Ax, d,
0 4 B C, 0 Ax, d,
o . . 0o . ...

0 . - A, B G| Ax, dn—l

0 0 0 0 4 B | A, | |4, /|

que se denomina matriz tridiagonal, ocupando los coeficientes A;, B; y C; los lugares
antes, en la diagonal y posterior respectivamente. Es por ello que podemos obviar la
notacién de dos indices del Sistema (8 ) y escribirlo mas sencillamente segun el
Sistema (9).

El Sistema de Ecuaciones (8) es un tipico caso que involucra matrices ralas,
esto es, poco densas y de muy elevada dimension. En el Capitulo X veremos que
ciertas aplicaciones normalmente involucran miles de ecuaciones. Luego, debe
trabajarse eficientemente. Esto implica dos aspectos. El primero, evitar los errores de
redondeo y eventualmente de truncamiento que se generan (si el procedimiento es
inadecuado) y el segundo es el tiempo de computo.

Para ambos aspectos Thomas introduce un método eficiente, que se basa en
la técnica de eliminacion Gaussiana vista en el capitulo anterior, pero tomando
ventaja de la estructura particular del sistema en analisis (tridiagonal). Para la primer
fila (n = 1) tenemos:
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B x +C x, D (10)

de donde:
_D-C x

B, (1)

X

Si se define p;=C,/B; y q;=D,/B;, entonces la Ecuacion (10 ) se escribe:

=4 P X (12)
Comparando la Ecuacion (10) con la Ecuacion (12) vemos que los
coeficientes que acompafian a las incognitas son ahora B, = ly C, = pyy

el valor de D, es ahora ;. Tomando en cuenta estos valores, y procediendo de

igual manera para n = 2 tenemos:

xzzDz_Az %_( G jx3
B,-4, p, B, -4, p,

Si llamamos:

_D, -4, q,
q, =
B, -4, p,
G,
Pr=—" -
’ B, -4, p,
Nos queda:

Xo =g, =Py X3 (13)

Nuevamente los coeficientes ahora resultan A,=0, B,= 1, C,=P, y D,=q,. En general
los valores p 'y g pueden obtenerse segun la siguiente ley de recurrencia:

C
S T 14
p" Bn_An pn—l ( )
D -4
qn: n n qn—l (15)
Bn_An pn—l
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que conforman los coeficientes genéricos para:
xn = Qn _pn xn+l

Las anteriores formulas permiten calcular p_y g desde / a (N-1) y

también qy. Para la tltima fila tenemos, despejando de la ecuacion anterior (Ay = 0):

'xN = —= qN (17)
Por lo tanto, luego de este proceso de operaciones elementales aplicadas a todas las

filas, obtenemos de la ultima (N) el valor de xy. Luego, a partir de xy, por el proceso
inverso, a partir de la Ecuacion (16), obtenemos todos los x,, desde n = N - I, hasta /.

xn—l = qn—l - pn—l xn = rn—l (18)

Un ejemplo numérico para la matriz tridiagonal es el siguiente. El lector puede
aplicar las férmulas recursivas anteriores para lograr la solucion del mismo.

(34 0 0 0 O[x ] [1]
6 2100 0l[x,| |0
01230 0fx| |3
001 42 0fflx,| |1
000 1 1 3[[x]| |2
000 0 2 2|[x] [1]

IV.2.3 Extension del Método de Thomas a Matrices Tridiagonales en Bloque
Sea el siguiente sistema:

Modelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos
Autor: Nicolas J. Scenna y col.
ISBN: 950-42-0022-2 - 81999



Cap. IV-Pag.128

B ¢ 0 0 0 0 X, -,
éz éz gz 0 0 0 X, —F,
0 43 23 23 0 0 X, _ — I (19)
0O 0 O . . . .
0 0 0 énfl énfl gn—l X —F,,
o0 0 0 4 B |lX | |-E ]

donde 4, By C son matrices de (m x m) y ademas x y F son vectores de dimension m;
se puede demostrar que puede operarse en forma similar al algoritmo de Thomas para
resolver una matriz tridiagonal pero ahora con las submatrices y vectores en lugar de
los escalares indicados en las Ecuaciones (14) a (18).

Genéricamente, podemos plantear que el rol de A, B,, C,, D, y X, ahora lo

cumplen A,, B,, C,, -F, y X,, respectivamente. En efecto, aplicando el mismo
razonamiento anterior, para la primer fila tenemos:

B X, +£1 X,=-F,
X,=B'(-F,-C, x,)

-1 -1
X, =-8"F,-(8'¢c, )x,

reordenando tenemos:

X, +(8' ¢ )x, =B,

1

F,

Luego, las nuevas constantes (matriz y vectores) asumen los siguientes reemplazos:

B <1

-1
c«(8'c)
F,«<B'F,

donde [ es la matriz identidad.

Siguiendo el mismo razonamiento anterior y operando algebraicamente,
para las filas 2 a N-I, tenemos para la transformacion de las matrices de los
coeficientes el siguiente reemplazo:
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Xy=—-Fy (20)
donde se procede al siguiente reemplazo (segun las ecuaciones vistas arriba):
1
Fy < (éN _éN gzvfly (EN _ézv EN—I) @D

Obteniendo el valor del vector Xy, al igual que en el caso anterior, por medio del
camino inverso, calculamos los Xy.; ..., X; de la siguiente forma:

Xn = _(En +gn En+l)
N (22)
conn = (N—l), (N—Z),..., 1

obtenemos la solucion del sistema paso a paso.
Por ejemplo, el siguiente sistema de ecuaciones representando por una
matriz de coeficientes de forma tridiagonal en bloques:

-73 4 211 0 0 00 1
1 2 3 0 3 -1 0 00 2
4.0 9 3 1 2 0 00 0
31 1 4 -6 3 0 00| [x -1
1 2 -43 2 0 -4 13| |X,] =|o0
4 3 0 2 1 8 0 1 0] |X, 2
00 0 7 3 2 45 3
00 0 00 0 6 31 -1
(0 0 0 0 0 4 -3 4 1 |-2]

puede resolverse segun el algoritmo planteado. Esto implica encontrar los valores del
vector (X, X,,X,), con (Xl = (xlaxzaxs )9)_(2 = ('x49x5’x6 )9)_(3 :(x79x8’x9 ))

1V.2.4 Método de Sustitucion Directa o Aproximaciones Sucesivas
En el capitulo anterior vimos que para una ecuacion no lineal de una
incognita, era posible, explicitando la variable independiente, generar una secuencia

Modelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos
Autor: Nicolas J. Scenna y col.
ISBN: 950-42-0022-2 - 81999



Cap. IV-Pag.130

de valores tales que se llegara, si el método converge, a la solucion (raiz) buscada.
También vimos que para acelerar la convergencia es posible introducir

ciertas modificaciones en el procedimiento. Uno de los métodos estudiados fue el

propuesto por Wegstein. Aqui veremos que estos métodos son directamente

aplicables a sistemas de ecuaciones no lineales.
Sea el sistema:

f(x)=0
Se explicita X tal que:
x-F(x)=0
esto es:
x=F(x)
Luego, el algoritmo de sustitucion directa propone la siguiente secuencia:
= Flx")
que converge si se cumple:
- x| <e

donde ¢ es una tolerancia especificada.

(23)

(24)

Se puede probar que si el determinante del Jacobiano de la funcion
F (x) es menor que la unidad en la region de trabajo en el entorno del punto

solucionx” /F ({ ) =0, el método converge.

Aqui también se logra acelerar la velocidad de convergencia segun el
método de Wegstein. Para ello se procede de la misma forma indicada en la Seccion

(I11.3). En efecto, la Ecuacion (I11.23) se escribe ahora:

¥ =0 ¥ +i-o)y

= Flx)

(25a)

(25b)

i . S
donde los elementos de Q, g ' se calculan en cada iteracion i para cada

componentej = I, ..., N segin:
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i j (26)
% w —1
J
i il
W = % (27)
Xj —Xj

1
El factor de correccion G -5 debe calcularse para cada componente en cada

iteracion. Nuevamente, para el inicio el método se recurre al método convencional de
sustitucion directa:

—1 1 —2 2
Sea: X =X )y X =X
3 2
X.— X
3 J J —
Wj—72 = ’ ]_19' 7N
Xj—Xj

con
_ , _
X —X
1 1
R 0 0
X, —2x +x
2
0 2% 0
0= 3952 44!
= X Xy T X
L
0 0 _ TN
3902 4y
L Xy Xy T Xy |

Para una iteracion genérica, k, los nuevos valores de X se calculan de
acuerdo con las Ecuaciones (25a) y (25b), teniendo en cuenta que los valores de la

matriz O, g - 4, deben actualizarse en cada iteracion segun las Ecuaciones (26) y
27.
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Ejemplo:
Sea el siguiente sistema:

x, In(x,)—x, + xl(xfx‘) =0

X, ln(3 x2)+x2 -1=0
con X,> 0, x; > 0. Resolverlo mediante el procedimiento de sustitucion directa.
Solucion:

Se comienza explicitando el vector X =(xl > X, ) =F ()_C)

x, = x, In(x,)+ xl(xfx‘)
X, =1-x, In(3 x,)

. e, 1 0
Sea el vector inicial x” (inicializacion) = (0, 2), entonces x = F (x )

X' =01n(2)+0%¥ =0
Xy =1-01n(3 *2)=1

. 1 . .
Aqui vemos que X # ﬂ luego el vector (0,2) no es solucion del sistema.

x> =01n(1)+0"" =0
X=1-0In(3.1)=1

2 o - . .
Luegox™ # )c_1 . Esto implicaque X = (O, 1) es solucion del sistema de ecuaciones

analizado. Si probamos con otro punto de arranque, (por ejemplo (0.5, 0.5)),
tenemos:

x> =0 1n(0.5)+0.5%7%9) = 0,653426
X} =1-0.51In(3 * 0.5)=0,797267

1,0 2 1
x #Xx luego, calculamos x :E(E)
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Siendo las soluciones mas aproximadas:
x> =0,653426
x; =0,797267

Luego calculamos:

x} =0.653426 1n(0.797267)+0.653426 ©7707-0653420)- 792584
X} =1-0.653426 In(3 * 0.797267)=0.430181

x’ #x° luego, calculamos x* = E(&z)
x'=0.792584 1n(0.430181)+0.792584 C43018-0725%4)_ 41931
X} =1-0.792584 In(3 * 0.430181)=0,797841

X =0.419310 1n(0,797841)+0.419310 77840419310 ) 674945
X3 =1-0.419310 In(3 * 0,797841)= 0,634040

Siendo las soluciones mas aproximadas:

xl* =0.682826454 Convergencia
x; =0.59936582 08 s

Cuyas funciones resultan:

== XL

Valores de x1yx2

0.2 ====X2

fl(xl , x;): -7.2*10-14 01

*\_ 4 k1014 01 2 3 4 5 & 7 8 9 10
fz(xl,xZ)—-TS 10

Iteracidn

Ejemplo:
Hallar una raiz de la funcion f (x) =x"-3x , ya vista en el ejemplo de

la Seccion (II1.3), pero ahora mediante el método de Wegstein. Seglin vimos, en la

etapa de arranque necesitamos los valores para x', x> y x°.
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x' =1

Luego:

x' = F(x*)=1.73205
x* = F(x')=227951
¥ = F(x?)=2.61505

Cdlculo de q:
3.2 _
e )_cz )ﬁl _ 2.61505-2.27951 —0.612918
T _x  227951-1.73205
g=—"—=-1.583434
w—1

—3
x =(-1.583434)2.27951+(2.583434)(2.61505)=3.14635

xt = F(0')=3.0723

X =q ;3+(1—q)x4
x*—x'  3.0723-2.61505

L - =0.53274
o 3.14635-2.27951

w =

g=—2—=1.1401
w—1

x =(~1.1401) (3.14635)+ (2.1401) 3.0723= 2.9878
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x = Pl J=2.99393

—4

x°—x |=0.0613 %0, entoncs:

x> —x*  2.99393-3.0723

= =0.5028
%  2.99393-3.14635

g=—"—=-101137

x =(~1.01137) (2.9878)+ (- 2.01137)2.99393= 3.0001 1
x = F(*)=3.000056

_5 _
x*—x|<107°

Luego, 3.000056 es raiz de la f (x) dada. De la misma manera, puede
ejercitar al lector el procedimiento de Wegstein para el sistema del ejemplo anterior,
teniendo en cuenta que al existir ahora dos variables, los factores ¢ y w deben
calcularse para cada una de ellas. Notese que aqui se ha reducido sustancialmente el
numero de iteraciones respecto al método de sustitucion directa, esto es, se ha
acelerado el proceso de convergencia. Sin embargo, acelerar la convergencia no
implica que si el método de sustitucion directa no converge, si lo hard el
procedimiento de Wegstein.
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IV.3  ANALISIS ESTRUCTURAL DE SISTEMAS DE ELEVADA
DIMENSION

Resulta claro que los métodos numéricos discutidos en las secciones
anteriores o en el Capitulo III son idoneos para la resolucion de los sistemas que aqui
discutimos. No obstante, en adelante nos centraremos en los aspectos estructurales y
en el analisis de como tomar ventajas de la topologia particular del sistema de
ecuaciones, de tal manera de lograr un método de resolucion eficiente.

Una estrategia adecuada para este tipo de problemas, segun algunos de los
ejemplos ya vistos, es particionarlo en subsistemas independientes, tales que al ser
resueltos cada uno de ellos en un orden particular, permitan la solucion global del
sistema de ecuaciones dado. Recordemos que esta estrategia ya fue mencionada en
los Capitulos I y II, para distintos tipos de problemas. Aqui veremos que nuevamente
la representacion matricial y por grafos resultard ventajosa para nuestros propdsitos.

Una forma de modelar el sistema es plantear la representacion del mismo
mediante la llamada matriz de ocurrencia o incidencia, que por definicion es un
arreglo de n filas y n columnas (suponemos un sistema compatible) donde cada fila
representa una ecuacion y cada columna una incégnita o variable. De esta forma,
cada elemento en la matriz puede tomar los valores cero o uno, si es que para el
elemento a;; existe una vinculacion entre la funcion i y la variable j , caso contrario,
a;j= 0.

Sea por ejemplo el siguiente sistema:

fl(xl): 0

fz(xl’XZ): 0

f3(x1,x2,x3)= 0 (28)
f4(x1,x2,x3,x4):0

fS(xl,xz,x3,x4,x5): 0

Aqui la matriz de incidencia u ocurrencia es la indicada en la Figura (IV.1),
que se obtiene directamente de la definicion de la misma, esto es, considerando en
filas y columnas las funciones y variables respectivamente, y en cada posicion se
indicara si existe o no relacion entre ellas.
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X1 X2 X3 X4 Xs

f)
f, 1
f, 1 1
f, 1 1 1
f; 1 1 1 1 1
Figura IV.1: Matriz de ocurrencias del sistema de ecuaciones. (28)

—_ == | =

Se define como variable de salida de una ecuacion a una variable asignada a
la misma, tal que se supone puede calcularse a partir de conocer el valor de las demas
variables contenidas en dicha ecuacion. Se prescinde del hecho que pueda
explicitarse, o deba procederse en forma iterativa con algunos de los métodos
discutidos en el capitulo anterior.

Si tomamos el listado de pares (x;, f;), correspondientes a cada asignacion
realizada, tenemos el conjunto de salida. Debe respetarse para esta definicion, el
siguiente principio: Cada ecuacion debe tener asignada una y solo una variable de
salida, mientras que cada variable es variable de salida de una y s6lo una ecuacion.

Es evidente que al necesitarse para el calculo de cada variable de salida x; el
valor de las demas variables que estdn contenidas en f;, toda asignaciéon de un
conjunto de salida define un orden o secuencia en la cual el sistema de ecuaciones es
resuelto.

IV.3.1 Algoritmo de Steward para la Determinacion del Conjunto de Salida

En el afio 1962 Steward propuso un método para determinar un posible
conjunto de salida, utilizando la matriz de incidencia. Aqui s6lo discutiremos algunos
detalles del algoritmo, sugiriendo al lector interesado la lectura de la bibliografia
citada para profundizar el tema. La incidencia se obtiene para una funcion (fila) como
el numero de variables que involucra y para una variable, por el numero de funciones
en la que participa (columna).

La idea basica del método es tomar la fila (columna) con menor numero de
incidencia, lo cual implica que de la ecuacion que depende del menor nimero de
incognitas (o alternativamente, la incognita afecta el menor numero de ecuaciones ) y
de la fila en cuestion (o columna) se selecciona el elemento que pertenezca a una
columna (fila) con el menor numero de incidencia. De esta manera se asigna la
variable representada por tal columna a la ecuacion asociada a la fila
correspondiente. Luego, se eliminan de la matriz ambas, fila y columna,
prosiguiendo con el algoritmo hasta que se reduzca la matriz a la dimension unitaria.
El procedimiento se comprenderda mejor con un ejemplo, por caso el sistema de
ecuaciones cuya matriz de ocurrencia es la indicada en la Figura (IV.1). La fila con el
menor numero de incidencia es la primera (uno), correspondiente a la variable x;. Se

asigna x; _, f;, luego se elimina dicha fila y columna, obteniéndose la matriz de la
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Figura. (IV.2).

X, X3 X4 X5
f, 1
f, 1 1
f, 1 1 1
£ 1 1 1 1

Figura IV.2: Matriz de ocurrencias resultante luego de eliminar la fila 1 y la columna 1 de la
matriz de ocurrencias de la Figura (IV.1).

Nuevamente, la fila de menor incidencia es la primera con uno, siendo x, —
f>. Luego, al eliminar fila y columna, queda una matriz de orden 3, que por la
estructura de la matriz de incidencia se comprende claramente que implicara las
siguientes asignaciones:

Js —x;3

J1—x4
S5 —xs

Esta asignacion del conjunto de salida implica un orden de resolucion que puede
indicarse segun la Figura (IV.3).

Figura I'V.3: Orden de resolucion del sistema de ecuaciones.

Puede notarse que en este caso se encuentra una secuencia de resolucion
aciclica. En general, cuando la estructura de la matriz de ocurrencia es diagonal, o
triangular como en este caso, es facil demostrar que existird una secuencia de
resolucion aciclica, esto es, sin necesidad de recurrir a variables de iteracion o
iteradoras. Asimismo, puede demostrarse que es posible resolver el sistema
ecuacion a ecuacion (variable a variable) sin necesidad de resolver subsistemas de
ecuaciones simultaneas siguiendo un orden dado.

Ejemplo:
Sea el siguiente sistema:
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(xl,xz,x3,x4,x5):O
(x xz,xs)
(x x3,x4)
(xl,x4,x5)
fs(xz,x3,x4,x5) 0

cuya matriz de ocurrencia se indica en la Figura (IV.4):
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X] X X3 X4 Xs
f] 1 1 1 1 1
f, 1 1 1
f3 1 1 1
fy 1 1 1
fs 1 1 1 1

Figura IV.4: Matriz de incidencia del Sistema de Ecuaciones (29).

29

La fila con el menor nimero de incidencia es la 3. En cambio para las columnas es la
2, parax;. Luego, operando en la columna x,, f; tiene menor incidencia 3 que f;, por lo
tanto se asigna a x;, f; — x;. Se eliminan fila y columna, resultando la matriz de la

Figura (IV.5):

X2

X3

X4

Xs

fi

1

1

f

1

1

f3

1

1

1

fs

1

1

1

1

Figura IV.5: Matriz de ocurrencia luego de eliminar x; y f; de la Figura (IV.4).

Para las filas la menor incidencia es 3 (f> y f3). Lo mismo para las columnas (3 para x;s
y x,). Elegimos f5, asignando x; (incidencia 3), /> — x5; luego, eliminando fila y
columna, nos queda (Figura (IV.6)):
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X2 X3 X4
fi 1 1 1
f3 1 1 1
fs 1 1 1

Figura IV.6: Matriz de incidencia luego de eliminar f; y x5 de la Figura (IV.5).

Las funciones f}, f; y f5 forman parte de una particién o subconjunto que
debe resolverse en forma simultanea. Aqui podemos realizar una asignacion
arbitraria (f3—X3), (fi—X;), (fs—x4). Luego, el orden de resolucion o secuencia

resulta segun se indica en la Figura (IV.7):

X4

X3

Figura IV.7: Orden de resolucion del sistema de Ecuaciones (29).

Como se observa en la Figura (IV.7), el subconjunto (fj, f;, f5) debe
resolverse simultdneamente, habiéndose solucionado primero las restantes
ecuaciones. Esto implica, segiin vimos en el Capitulo III un orden cuadratico de
convergencia. Sin embargo, podemos linealizar el sistema, (rasgar), introduciendo
variables de corte (iteradoras) que permitan resolverlo en forma aciclica.
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Esta estrategia reemplaza la resolucion del sistema en forma simultanea por
una secuencia dada (f;, f3, f5) modificando el orden cuadratico por uno menor
(sustitucion directa, Wegstein, etc.).

Mas adelante se discutiran métodos para rasgar un sistema de ecuaciones.
En lo inmediato nos centraremos en el siguiente problema: Dado un modelo para un
proceso o equipo especifico, notaremos que generalmente contiene mas variables que
ecuaciones, por lo cual algunas deben especificarse. Luego, debemos tomar un
criterio para hacerlo.

1V.3.2 Especificaciones de Variables y Grados de Libertad de un Sistema de
Ecuaciones
Sea el siguiente sistema de ecuaciones:

ﬁ(x1:x2:x3:x4):0
fz(xsaxuxs) =0 (30)
f}(xsaxéaxl)zo

que puede ser representado segin el siguiente esquema (que mas adelante
llamaremos grafo bipartito):

Figura IV.8

Aqui existen nodos que representan a las funciones y otros que representan
a las variables. Los arcos simplemente indican que la variable x; estd vinculada a la
ecuacion f. Dado que existen 6 variables y 3 ecuaciones, tenemos 3 variables a
especificar de tal manera de lograr un sistema compatible. No obstante, existen varias
opciones para asignar las mencionadas variables. Por ejemplo, sea el conjunto
especificado el (x¢, X5, X4). De acuerdo a esto, el diagrama nos queda de la siguiente
forma:
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® O ()
© O,

Figura IV.9: Sistema luego de la asignacion de (x4, X5, X4) como variables
especificadas.

Luego, existe una secuencia aciclica sin necesidad de iterar ya que conocidas las
variables especificadas se puede resolver en dicha forma. El esquema de orden de
resolucion es (ver Figura (IV.10)):

Figura IV.10: Orden de resolucion del sistema de ecuaciones.

que surge simplemente por andlisis de la Figura IV.8. Sin embargo, no es el
mencionado el unico conjunto de asignaciones que puede realizarse.

En efecto, si en cambio el conjunto especificado fuera (x3, X4, X4), tenemos
el siguiente esquema de resolucion (ver Figura (IV.11)) y de asignaciones de
variables (ver Figura (IV.12)):
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G[) O, ()
O ©

Figura IV.11: Sistema de la Figura (IV.9) luego de la asignacion de (x3, X4,
X¢)

Figura IV.12: Orden de resoluciéon para el Sistema (30) luego de la
signacioén indicada en la Figura (IV.11).

Por ultimo, especificando (x;, X,, Xg) tenemos (ver Figura (IV.13)):

Figura I'V.13: Orden de resolucion del Sistema (30) luego de la asignacion (x;, X,, Xg)

Aqui resulta en una secuencia ciclica de resolucion, esto es, deberan
resolverse simultaneamente f; y f,, o bien suponerse un valor para x4 0 X; ¢ iterarse
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secuencialmente hasta lograr convergencia, segun los métodos analizados en el
capitulo anterior.

El lector puede probar, como ejercitacion, que la especificacion o
asignacion (Xj, X4, Xg) nos lleva a una secuencia aciclica.

Como conclusion, puede apreciarse que la eleccion de un conjunto de
variables para ser especificadas no es neutra, sino que segun se la realiza, el sistema
resultante podrd o no ser resuelto secuencialmente,0 en otras palabras, existe un
grado de dificultad inherente que depende estrictamente del modo en que se han
realizado las asignaciones. Dado que en sistemas de elevada dimension es muy dificil
deducir cémo especificar dicho conjunto, de manera tal de minimizar el esfuerzo para
resolver luego el sistema, se han propuesto numerosos algoritmos para realizar dicha
tarea.

En la préxima seccidon analizaremos el algoritmo de Lee, Christensen y
Rudd, para tal fin. Se planteara el problema tendiendo progresivamente a ligar el
concepto de sistema de ecuaciones con simulacién, ya que basicamente, segun ya
sabemos, la simulacion de un proceso consiste en implementar el modelo del mismo
(sistema de ecuaciones) en un algoritmo computacional y resolverlo, proponiendo
valores a ciertas variables de entrada para obtener las correspondientes a las de salida
(resultados de la simulacion).

Como hemos mencionado en el Capitulo I, todo proceso, equipo y/u
operacion puede representase a través de un modelo que puede poseer diversas
caracteristicas, segun sea el problema a resolver. Si enfrentamos la resolucion de los
balances de materia y energia de un sistema, lo mas comun es que el modelo estara
compuesto por un sistema de ecuaciones algebraicas si representamos el
comportamiento en estado estacionario y ademds trabajamos con parametros
concentrados; esto es, no nos interesan como el caso de un reactor tanque agitado, las
variacion de las propiedades ni en el espacio ni en el tiempo, ya que de lo contrario
necesitamos ecuaciones diferenciales a derivadas parciales.

Dentro de este contexto, muy preliminarmente, podemos decir que simular
un equipo o un proceso significa implementar el modelo que lo representa
computacionalmente y a partir de dicho programa/sistema computacional, proponer
los valores, variables o parametros de entrada para obtener los resultados de interés.

Los datos de entrada pueden ser los pardmetros operativos de los equipos
(numeros de etapas, caracteristicas de la torre de destilacion, areas de intercambio,
etc.) y las caracteristicas de las corrientes de alimentacion al equipo/proceso, tales
como caudales, temperaturas, presiones y composiciones de cada una. Los resultados
podrian ser todas las corrientes intermedias y las salidas a la planta, los perfiles
internos en las torres de destilacion, los servicios de calentamiento y enfriamiento,
etc.

Resulta necesario comprender como desarrollar modelos y ademas como
enfrentar la solucion de los mismos. Aqui nos ocuparemos en particular de la
estructura del sistema de ecuaciones algebraicas resultante y los procedimientos
apropiados para encarar la solucion de los grandes sistemas, que, en general,
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involucran variables de iteracion y ademas requieren procedimientos de particionado
del sistema en subsistemas de mas facil solucion.
En general, un sistema de ecuaciones tiene la forma:

fl.()_cl’)_cz,,...‘,x )20; i=1...M 31

Zn,

Entonces, los grados de libertad del sistema se definen como la diferencia
entre el nimero de variables menos el de ecuaciones:

Gl=n—m (32)

Ya mencionamos que se tiene un mayor numero de variables que de
ecuaciones al plantear el modelo de un equipo o proceso. Por lo tanto, para obtener
un sistema compatible, deberan especificarse GP variables, de tal forma de lograr
igual nimero de ecuaciones que de incdgnitas.

El problema radica en que existen numerosas variantes para asignar estas
variables, si suponemos el planteo general en el cual todas las variables son
desconocidas o factibles de ser especificadas. Se puede facilmente demostrar que el
numero de posibles combinaciones para asignar los GP grados de libertad responde a
la siguiente expresion:

Na=C' = " =" 33
G m G (33)

Este numero de alternativas es muy grande pero en la practica estan
limitadas por criterios fisicos a esquemas realistas de aplicacion.

IV.3.3 Algoritmos para Seleccion de Variables a Especificar

Lee, Christensen y Rudd introdujeron un algoritmo para la seleccion de
variables de tal forma de lograr una secuencia aciclica de resolucion (sin iteraciones).
Se introduce para el modelado el grafo bipartito. Este se construye definiendo nodos
f (funciones) y nodos v (variables). De este modo, los arcos dirigidos conectan las
ecuaciones con las variables relacionadas.

En la Figura (IV.14) vemos un ejemplo de grafo bipartito correspondiente al
sistema de ecuaciones (34). Como se observa, los nodos superiores representan a
cada funcién, mientras que los nodos inferiores (v) representan a las variables. Dado
que, por ejemplo, f, esté vinculado con las variables v; y vg, en la figura IV.14 existen
arcos que vinculan dichos nodos.
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ﬁ(VlavzavzaV4):0
fZ(V37V6) =0
f3(v5,v6) =0
f4(V2,V4,V5) =0

(34

Se define como grado local al nimero de corrientes ligadas a cada nodo (o).
Por ejemplo, en la Figura (IV.14) el grado local para v, ¢(v;)=1. El método se basa,
segun Osteward, en las siguientes consideraciones:
» Cada ecuacion contiene exactamente una variable de salida.
» Cada variable aparece como elemento de salida en solamente una ecuacion.

Por otra parte, las ecuaciones de grado uno f;(x;)=0 no agregan informacion,
ya que si existe una solucion real y (inica x;=c, ésta es la variable determinada, por lo
que se eliminan del tratamiento en la Figura (IV.14).

A continuacion aplicaremos el algoritmo al sistema de la Figura (IV.14),
esto es, el Sistema de Ecuaciones (34).

Figura IV.14: Grafo que representa al Sistema de Ecuaciones (34).

Ejemplo de aplicacion del algoritmo:

Existe @(f) =1?

No, no hay funciones y variables a eliminar.

e(v)=17

Si, v;, entonces f;—v,; luego, asignando v, como variable de salida de f}, el grafo de
la Figura (IV.14) queda, seglin se observa en la Figura (IV.15):
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Notese que también podria (entre otras) realizarse la asignacion f; 6 v,. Para una
adecuada decision, debemos conocer mas informacion acerca del sistema.

Figura IV.15: Grafo luego de eliminar v, y f)

o(v) =17

Si, v,, entonces f;— v,; luego tenemos el siguiente grafo bipartito (Figura (IV.16)):

Figura IV.16: Grafo luego de eliminar f; y v,

(p(vj) =1 751, v; luego resulta el siguiente grafo (ver Figura (IV.17)):
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ONEROERO

Figura IV.17: Grafo luego de eliminar f, y v3

(p(vj) =17 Si, vs; luego f5— vs.
(p(vj) =1 ? No.
(P(VJ) =07? Si, (v4, Ve).

Quedan f; ? No, 2>sistema aciclico.

Vemos que el sistema de Ecuaciones (34) tiene 6 - 4 = 2 grados de libertad.
Aqui el algoritmo nos permite la seleccion (entre las varias alternativas posibles), que
nos brinda una secuencia de resolucion de minima dificultad, en este caso, aciclica.

Se ha supuesto que cualquier variable de salida elegida se puede explicitar
de toda y cualquier ecuacion. Por otra parte, no se utilizd6 conocimiento heuristico
(informacion adicional) sobre la conveniencia de ligar una variable de salida con una
funcion, solo se utilizo el criterio de seleccionar la primer variable de izquierda a
derecha, seglin una hipotética implementacion (listado de nodos) en un algoritmo
computacional. Este criterio puede mejorarse, pero se requiere algin tipo de
informacion adicional, segin mencionamos en el parrafo anterior. Este algoritmo,
someramente expuesto a través del ejemplo, concluye cuando, o bien genera una
secuencia aciclica, o bien se encuentran ciclos irreductibles que deben ser
analizados bajo otro enfoque.

A continuacion se expondrd un nuevo ejemplo, y luego se discutirdn
aspectos de los casos que presentan ciclos.

Ejemplo:

Sea el sistema de la Figura (IV.18). Aqui se representa un conjunto de
ductos que se unen en un unico conducto, contemplando las variables relacionadas
con cada corriente. Se pretende generar el modelo, (sistema de ecuaciones) y
encontrar un conjunto de variables a especificar de tal forma que la secuencia de
resolucion resulte conveniente.
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F, T;, P,

Figura IV.18: Esquema del sistema a modelar.

Hipotesis:
» Sistema adiabatico y estacionario.
» Caferias de igual seccion y altura equivalente (trabajo de la fuerza de
gravedad despreciable).
» Pérdidas de carga despreciables.
» Densidad de los fluidos constante. Fluido puro.
» Trabajo de las fuerzas de presion despreciable. Las presiones de las

corrientes de entrada y salida son iguales.

Balance de materia:
fi=F+F,+F,-F,=0 (33)
Balance de energia:

fo=F H +F, H,+F, H,—F, H =0 (36)

Ecuaciones constitutivas:
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(37

En funcion de las hipotesis asumidas, podemos suponer que la presion de
descarga es igual a las de la corriente de entrada, esto es:

Plz})zzf;zazp

Por lo tanto, las ecuaciones anteriores pueden expresarse segun el siguiente sistema:

fl(EanaF3aF4):0

f,(F,,H,,F,,H,,F,,H,,F,,H,)=0
f(H,.T,R)=0
ﬁ(Hz,Tz,P)
f(H,, T, 3)
f(H,. T, R,)

(3%)

0
0
0

Tenemos por lo tanto 6 ecuaciones y /3 incdgnitas por lo que disponemos
de 7 grados de libertad, variables de disefio o variables a especificar. Por otra parte,
en el caso general, las variantes para especificar son:

13) 13!
:£:1716
7) 6

Como se observa, son enormes las variantes, pese a este problema sencillo;
pensemos en un planta completa, con miles de ecuaciones e incognitas. Las variables
a especificar dependeran del problema a resolver. Por ejemplo, sea el caso que
querramos calcular las variables de salida, conocidas las de entrada. De esta manera,
las seis variables a especificar deberan surgir del conjunto:

(F1, Fa, F3, Ty, Ty, T3, Py, Py, P3). Segin vimos, basta con las seis primeras y un dato
de presion, , ya que asumimos todas las presiones equivalentes.
Si bien este conjunto de especificaciones surge de la conveniencia al
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conocer ciertas variables, no significa que sea la mejor alternativa para la secuencia
de resolucion (ciclica o iterativa vs. secuencia aciclica, esto es sin necesidad de
iteraciones). En la Figura (IV.19) se observa el grafo bipartito para este caso (v,=F,
vo=Fy, v3=Fs, v,=Fy, vs=H), ve=H), v;=H;, vs=Hy vo=T}, vio, =15, vi;=T3 vi2=T,
V13:P).'

Figura IV.19: Grafo bipartito, Sistema de Ecuaciones (38).

Como hemos visto, el algoritmo de Lee, Christensen y Rudd permite determinar un
conjunto de asignaciones conveniente. Por lo tanto, en lo que sigue aplicaremos el
procedimiento a los efectos de juzgar la especificacion arriba mencionada.

Aplicacion del algoritmo de Lee, Christensen y Rudd

o(f) =1 ?2.No.
@(v;) = 1 2. Si, vo—f3. Resulta por lo tanto el grafo de la Figura (IV.20).

Figura IV.20

@(v;)) =1 ?2.8i, vs, f,— vs . Luego obtenemos el grafo de la Figura (IV.21).
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Figura IV.21: Grafo luego de la eliminacion de f, y vs.

¢(v,) =1 2.8, vy, fi— v, Nos queda ahora el grafo indicado en la Figura (IV.22).

Figura IV.22: Grafo luego de la eliminacion de f; y v;.

o(v;) =1 ?2.Si, ve, f— v¢ Luego tenemos el grafo indicado en la Figura (IV.23).

0“0
OXORO), OO, ORORD

Figura IV.23: Grafo luego de la eliminacion de f; y vg.

(P(Vi) =1 7. S, v5, f5— v; . Luego, tenemos el siguiente esquema (ver Figura (IV.
24)):
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ORONO O CRORORS®

Figura IV.24: Grafo luego de la eliminacion de fs y v7.

(P(Vi) = l ? Si, Vg, f3—> Vg.
¢o(v) =17 No.
O(v;)) = 0?7 Si, —(va, V3, V4, Vio, Vi1, Viz, Vi3)-

Queda algun f; ? No —sistema aciclico.
El conjunto de variables a especificar obtenido por el algoritmo involucra
una secuencia de resolucion segun se indica en la Figura (IV.25).

Figura 1V.25: Secuencia de calculo para el Sistema de
Ecuaciones (38), una vez especificados (vz, Vi, V4, Vio, Vi1, Vi2, Vi3)
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Como se observa, al no incluir ninguna informacion adicional, respecto a la
conveniencia de especificar o no determinadas variables, obtenemos un conjunto
especifico distinto del conjunto (Fy, F,, F5, Ty, Ty, T3, P) mencionado anteriormente.
Se puede demostrar facilmente que adoptando este conjunto también obtenemos una
secuencia de resolucion aciclica, por lo que en este caso la eleccion dependera de la
conveniencia. No obstante, no siempre la secuencia impuesta por el criterio directo
(especificamos las entradas para calcular las salidas como es clasico en simulacion
secuencial, segin veremos en el proximo capitulo), resultard en una secuencia
aciclica y por lo tanto, no siempre serd la mas conveniente. Sin embargo, fisicamente
es atractiva ya que representa naturalmente el flujo de la planta real.

Probaremos seguidamente, que en este caso, la especificacion de las
entradas también lleva una secuencia aciclica. En la Figura (IV.26) se indica el grafo
de partida donde las variables (V1, V2, V3, Vo, V10, V11, V13) han sido especificadas,
esto es son conocidas. En efecto, al especificar este ultimo conjunto de variables
nos queda (ver Figura (IV.26)):

Figura IV.26

Aplicando el algoritmo:
¢ (f) =1 ? Si, f;; luego fi—vy. El nuevo grafo es (ver Figura (IV.27)):

ONOXO

Figura IV.27

¢ (f) =17 Si, f;; luego f; —ve, luego resulta el grafo de la Figura (1V.28).

Modelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos
Autor: Nicolas J. Scenna y col.
ISBN: 950-42-0022-2 - 81999



Cap. IV-Pag. 155

OROO

Figura IV.28

() (fl) =1 ? Si, f3; luego f; —Vs; entonces resulta el grafo de la Figura (IV.29).

ONORO OROLCRORORIED

Figura IV.29

() (}i) =1 ? Si, fs; luego fs—V7; entonces tenemos el grafo de la Figura ( IV.30).

ORORO, OAORCEIRIED

Figura IV.30

o(f) =17 Si, £, f—vs.
(p(fi) =17 Si, £, fz—Vi2.
o(f) =17 No.
o(v)=07?si

Esto implica que se encuentra una secuencia de resolucion aciclica segun ya
anticipamos. En efecto, el lector puede, a partir de los pares (f;, v;) encontrados, armar
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el orden de resolucion correspondiente, el cual resulta aciclico.

IV.3.4 Sistemas Ciclicos

La variante propuesta, dentro del algoritmo que estamos analizando, para el
caso en que se detecten ciclos, se basa en el hecho que el subgrafo irreducible tiene al
menos un ¢(vj) > 2

Se propone cortar (rasgar) el grafo de tal forma que el nimero de variables
iteradoras sea minimo. Estas variables son aquellas que deben ser inicializadas para
generar una secuencia iterativa a los efectos de resolver el sistema de ecuaciones
correspondiente.

En general podrian necesitarse ¢ cortes, donde ¢ es menor que el nimero de
ecuaciones f;; tales que se resuelven si se asignan variables de salida a los posibles c f;
nodos, que surgen de los cortes, ya que de esta manera el grafo resultante puede
procesarse segun lo visto en los ejemplos anteriores. El nimero minimo c,,;, de
variables de corte se relaciona con el grado local de la siguiente forma:

Cpn =min (v, )1 (39)

Ejemplo:
Sea el sistema:
fl(xl’XZ’x3): 0
(xl’x27x47v6) =0
(3,4 %5, ) = 0 (40)
(xzaxwxsaxmxwxs) =0

(xmxwxs)zo

P

El grafo correspondiente es el indicado en la Figura (IV.31), segln el
procedimiento ya discutido en los ejemplos anteriores.

En este caso, como vemos, no existe ¢ (v;) = 1 ni ¢ (fj) = 1. El menor ¢(v;) es
2. Luego, esta situacion indica la existencia de un sistema ciclico y la necesidad de
determinar corrientes de corte (rasgado).
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5 I K k¥ b I y X
Figura IV.31: Grafo correspondiente al Sistema de Ecuaciones (40).

Minimo gp(vj): 2; C,,=2-1=1

Comenzando con f; — v; (iteradora ), nos queda (ver Figura (IV.32)):

Figura IV.32: Grafo luego de eliminar f1 y v1.
Tenemos al menos un nodo de variables de grado local uno (v,). Luego
aplicamos el algoritmo ya visto para sistemas aciclicos:

o(f) =17 No.

@O(v;,) = 1?7 Si, vy, fv; ; tenemos entonces el grafo de la Figura (IV.33).

Nuevamente, en este caso, no encontraremos variables con ¢ (vj) = 1.
Luego, comenzamos con el procedimiento para sistemas ciclicos. Notese que
siempre deberd agotarse la busqueda del sistema aciclico utilizando las C,;, f
combinaciones posibles de nodos. Si no se logra, debe incrementarse C en uno hasta
lograrlo.
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K:; .\'4 .‘.-‘ .\6 .-“.'_," I\'.a

Figura IV.33: Grafo luego eliminar f, y v,.
@(v) =17 No.
Minimo go(vj)z 2, C,,=2-1=1

Asignamos f3—v; (iteradora); luego nos queda el grafo de la Figura (IV.34).

Al encontrar un (p(vj) =1 comenzamos con el algoritmo para sistema
aciclicos.
(p(vj) =1 ? Si, v4, luego £,— v4. Nos queda entonces el grafo de la Figura (IV.35).

oo
N
oo\o

X, X; Xg

(p(Vl.) = 1 ? Si, Vg, luego f5—> V.
0(v) =17 No.
(p(Vj) = 0 ? Si, —>(V5, V7, Vg).

Figura IV.34: Grafo luego de eliminar f3 y vs.

Notese que al igual que los casos anteriores, las asignaciones realizadas (por ejemplo
v¢ — f5) no son tnicas.
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Dado que no quedan f, se finaliza el algoritmo. Luego, tenemos como
variables iteradoras (v;, v3) y las variables a ser especificadas: (vs, v7, vg). Vemos que
este numero coincide con los grados de libertad del sistema (Gl = 8 - 5 = 3). La
secuencia de resolucion para este caso es la que se muestra en la Figura (IV.36).

Nuevamente, al aplicar el procedimiento, la seleccion de variables la
hicimos tomando la primer funcion o variable segun corresponda, de izquierda a
derecha, suponiendo la implementacion de un algoritmo que manipule las variables
intermedias seglin ese orden (se supone que estan archivadas en una lista).

Obviamente, si se aplican criterios heuristicos o provenientes del
conocimiento intrinseco del sistema es posible mejorar mucho la perfomance del
algoritmo, en particular al seleccionar variables iteradoras. No se analizaran aqui
estos criterios, al igual que los casos especiales que puedan aparecer en la aplicacion
general del procedimiento. Se recomienda al lector profundizar el tema en la
bibliografia citada o recomendada al final del capitulo.

Figura IV.35: Grafo luego de eliminar f; y vy.

S6lo mencionaremos a modo de ejemplo, que el uso de matrices para
modelar el problema permite introducir varias mejoras en el procedimiento. Para ello
se introduce el concepto de matriz de ocurrencias, la cual es manipulada hasta lograr
una matriz tridiagonal (Book y Ramirez, 1976), con un esquema similar al ya
discutido.

Es interesante remarcar que la forma de representar el problema no sélo
facilita su resolucion, sino que ademas, puede o no facilitar la programacion
computacional. Como veremos mas adelante, todos los criterios de particionado,
rasgado y ordenamiento de sistemas de ecuaciones son muy importantes para la
implementacion de un simulador.
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L T ff\ - V4
L

Vs

Figura IV.36: Secuencia de resolucion del Sistema de
Ecuaciones (40). El simbolo # significa variable de corte o iteradora.

IV.4 ALGORITMOS DE PARTICIONADO, RASGADO Y

ORDENAMIENTO. ARQUITECTURA MODULAR SECUENCIAL

Llegado a este punto, nos interesa plantearnos la utilidad de los métodos
discutidos y su relacion con un simulador de procesos. Como fuera que éste al fin y el
cabo consiste en un sistema de ecuaciones, la relacion resulta obvia. En efecto, una
planta completa tendra asociada, como veremos mas adelante, a miles de ecuaciones
y variables. Un simulador que responde a la filosofia de representar a todo el proceso
a simular por un nico sistema de ecuaciones se conoce como de arquitectura global
u orientado a ecuaciones. Bajo esta arquitectura, todo lo discutido hasta aqui es
directamente aplicable; en particular la seleccion de las variables a especificar para
que el sistema resulte compatible y las metodologias de particionado en subsistemas
para su posterior resolucion, no recurriéndose a la linealizacion (rasgado) de los
mismos para reemplazar los procedimientos de resolucion simultanea por céalculos
secuenciales ecuacién a ecuacidon en una secuencia iterativa.
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Cada estrategia dependera del caso particular, los objetivos perseguidos, la
forma de plantear el modelo etc. Debe destacarse, no obstante, que los algoritmos
discutidos al permitir representar el estado del sistema mediante matrices, permiten
facilmente su implementacion computacional, de tal manera de automatizar el
procedimiento de resolucion.

Por otra parte, conviene remarcar que al existir un gran numero de
alternativas posibles, el problema tiene una gran flexibilidad y puede resultar
apropiado para tomar decisiones, contar con conocimientos intrinsecos y/o
especificos del sistema a resolver. Esto puede realizarse mediante sistemas
inteligentes que complementan los algoritmos hasta aqui estudiados, de tal manera de
mejorar su performance, tomando ventajas de caracteristicas especificas del
particular problema a resolver.

Expuesto el problema mas general, conviene en este punto aclarar que
historicamente, al implementarse los primeros simuladores, no se recurrié a la
filosofia o enfoque global, sino que se utilizd una alternativa conocida como
arquitectura modular secuencial. No discutiremos las ventajas o desventajas de
ambas alternativas ni las particularidades especificas, ya que volveremos sobre este
punto en los Capitulos V y VI. Nos basta con destacar que la estrategia modular
secuencial, que basicamente interpreta al complejo a simular como una union de
subunidades o moédulos especificos, llamados equipos (correspondientes con las
operaciones unitarias clasicas), matematicamente la podemos interpretar como un
particionado del sistema de ecuaciones de la planta completa en subunidades
(subsistemas), pero no guiados por un criterio de optimizacion (algoritmos
estudiados en las secciones anteriores), sino por la conveniencia fisica de disponer
datos y submodulos estructurados de una manera dada, dictados prioritariamente por
la correspondencia de los subsistemas de ecuaciones con las subunidades de proceso
(operaciones unitarias), por ejemplo bombas, intercambiadores, torres, etc, y por el
sentido en que estan conectadas en el proceso real.

Al forzar la particion del sistema global en subsistemas, se pierde gran parte
de la flexibilidad original, sacrificando seguramente alternativas oOptimas de
particionado. Es el precio a pagar por utilizar una guia no matematica, pero
conveniente desde el punto de vista fisico o de ingenieria. Esquematicamente, cada
moédulo o paquete de ecuaciones correspondientes a cada equipo puede ahora ser
representado segun la Figura (IV.37). En otras palabras, se supone que podemos
construir el modelo de una unidad de proceso por medio de un sistema de ecuaciones,
y que conocemos las variables (generalmente asociadas a las corrientes fisicas) de
entrada, siendo el objetivo el calculo de las variables (corrientes) de salida.
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X,

fix) ———
Figura IV.37

En la figura anterior se indica que, dados los valores de las variables de
entrada, X_, se obtienen los valores de las variables de salida, x_ por medio de las

funciones £ ( Xe) . Nétese que nada se especifica acerca de como internamente se

procede a la resolucion, esto es, si se utiliza un método iterativo, si es una secuencia
aciclica, etc. Se supone que se han aplicado a nivel local (a cada médulo; por
ejemplo, el indicado en la Figura (IV.37)) todos los procedimientos vistos, de tal
manera de optimizar la secuencia de resolucion, fijados los X Obviamente, como

ya se comento, esta solucion serd sub- 6ptima, ya que si en vez de fijado X _ se

hubiese adoptado algin otro conjunto entre todos los posibles, existe la posibilidad
de hallar una solucién mas adecuada, ya que el Optimo sélo se encuentra a partir de
un analisis que considere todas las posibilidades.

Dada una planta, compuesta por diversos equipos conectados entre si, todos
representados por su correspondiente sistema de ecuaciones (supuesto que
conocemos las entradas y calculamos las variables de salida), podemos suponer para
un caso especifico, un esquema como el indicado en la Figura (IV.38):

\
&)

~&

Figura IV.38: Diagrama de flujo de informaciéon (DFI) o de
vinculacién entre variables de entrada y salida para cada modulo
(equipo) para un proceso dado.
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En ¢l se indican con valores (E; ) los nodos que representan equipos,
mientras que los vectores X indican variables de entrada o salida de los respectivos

moédulos. En simulacién de procesos se suele llamar al vector de variables corriente,
ya sea de entrada o de salida, en alusion a las corrientes fisicas del proceso. Se supone
que para cada equipo se conocen las variables correspondientes a las corrientes de
entrada (variables especificadas) y que las variables contenidas en las corrientes de
salida seran calculadas. A un nodo pueden ingresar o salir mas de una corriente. La
cantidad de variables asociadas a cada corriente dependera de las caracteristicas de la
misma.

Si analizamos la Figura (IV.38) vemos que para poder resolver el proceso
completo (todas las variables de salida e intermedias), ya que las de entrada por
definicion se suponen especificadas (X, en este caso), se debera recurrir a rasgar el

grafo (corrientes iteradoras) segtin lo indicado en la Figura (IV.38). Notese que tanto

X,como X,0 X, pueden ser asumidas como corrientes o grupo de variables de

iteracion. Si bien en este caso la seleccion ha sido sencilla (también lo es darse cuenta
que en este caso el conjunto minimo de corrientes iteradoras es unitario ), no resulta
lo mismo para un grafo de decenas de equipos y cientos de corrientes con muchos
reciclos. A la relacion entre nodos y corrientes esquematizada en la Figura (IV.38) se
le llama, como mencionamos antes, diagrama de flujo de informacion (DFI).

Por otra parte, existen varios algoritmos propuestos que permiten
encontrar el minimo conjunto de corrientes de corte, segun se analizara en detalle en
las proximas secciones.

Debemos recalcar aqui que en este problema, esto es, el particionado
especifico del sistema global de ecuaciones (por ejemplo, el de la Figura (IV.38)) en
subconjuntos de ecuaciones especificas (los representados por E; E, E; E,)
orientados seguiin un sentido de calculo tal que se suponen especificadas las variables
asociadas a las corrientes de entrada, debiéndose calcular las contenidas en las
corrientes de salida, no puede asegurarse una performance 6ptima con respecto al
particionado por medio de los algoritmos anteriormente vistos aplicados al problema
original. Esto surge como consecuencia de una asignacion historica que se orienta
segin los moddulos de equipos o bien las relaciones fisicas en el proceso,
contrariamente al flujo de informacion matematico inherente a las relaciones entre las
variables y funciones, segun la estructura del sistema. Es por ello comprensible que a
la primer estrategia, esto es, encarar el problema global y particionar el sistema en
subsistemas con un criterio que da prioridad a la estructura del sistema de ecuaciones
se lo llama orientado a ecuaciones, mientras que al otro se lo llama orientado a
modulos o simplemente modular. Dado que los médulos se suponen orientados y
deben resolverse segiin una secuencia, se lo denomina criterio modular secuencial.
En los Capitulos V y VI veremos las ventajas y desventajas asociadas a ambas
alternativas para encarar la simulacion de un proceso.

Volviendo al esquema de la Figura (IV.38) vemos que una posible
secuencia de resolucion seria la siguiente (conocemos las corrientes de entrada a la
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planta, o sea X, y suponiendo conocido ademas el valor de la corriente X.- valor

supuesto -):
E,
X3 > X5, Xy
E,
Xy —> X7, X6
E,
X =X,
E,
.
Xgo Xy —> X3

Luego, se comparan los valores X, y x.* , hasta lograr, mediante un proceso

iterativo, que el error entre los mismos satisfaga un criterio especificado, por
ejemplo:

<107

El orden de resolucion de equipos (E;, Ey, Eq, E) se llama orden de procedencia o de
resolucion. Las secuencias no necesariamente son unicas, como puede comprobarse
rapidamente por simple inspeccion de la Figura (IV.38). A las corrientes iteradoras se
las llama también corrientes de corte (en este caso X.).

*
X3 — X3

Por 1ltimo, al proceso de identificar los ciclos (E, — E; — E4; — E,) se lo
llama particionado. Los algoritmos que veremos a continuacion permiten realizar el
particionado, la asignacion de corrientes de corte o iteradoras y por ende encontrar
una secuencia de resolucion (ordenamiento) en una forma automatica y sencilla.

Antes de introducirnos en la problemdtica de referencia, repasaremos
algunos conceptos asociados a la teoria de grafos que expresamos someramente en el
Capitulo II.

Se denomina grafo a la representacion formada por un conjunto de nodos
unidos entre si por arcos, par a par. Se lo llama dirigido o digrafo cuando los arcos
estan dirigidos. Ademas, se dice que entre un nodo N; y N, existe un camino, si
siguiendo los arcos orientados desde N; es posible llegar a N,.

Por otra parte, si existe un camino tal que comienza en un nodo y termina en
¢l, éste es llamado ciclo o camino ciclico. Un ciclo es maximo si y s6lo si todos los
demas ciclos del grafo no estan contenidos en €l ni tampoco existen nodos en comun.
IV.5  METODO DE PARTICIONADO DE NORMAN (1965)
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Norman se bas6 en la definicion de la matriz de adyacencia, que a
diferencia de la matriz de ocurrencia, dispone en filas y columnas los nodos del grafo
(es decir que tiene dimension igual a la del grafo). Luego, en la posicion a;; existira

un uno (1) si existe un arco entre i y j y cero (0) en caso contrario. Por ejemplo, en la
Figura (IV.39) tenemos un grafo sencillo y su correspondiente matriz de

adyacencia.
@ @—6-—® 12345678
1 1
3 1
11 1 2 8
O ORan OB 1

511

9
6 1 1
7 fo——
8 1

1¢

Figura IV.39: Digrafo y matriz de adyacencia correspondiente.

Se puede notar que en la matriz aparecen filas y columnas (indicadas con
una flecha) que no poseen numeros, esto es, estan vacias. Una fila vacia, segun
construimos la matriz, indica que el nodo correspondiente (7 en este caso) no es
antecesor inmediato de ninglin nodo. Para una columna, (8 en este caso), significa
que no es sucesor inmediato de ningin nodo. El algoritmo de Norman (1965) permite
identificar los ciclos méximos por medio de la potenciacion sucesiva de la matriz de
adyacencia, A. En efecto, al multiplicar la matriz A por si misma, todo elemento:

N
[aij ] = Z Ay Ay
P

segun la definicion de multiplicacion de matrices se obtiene acumulando los
productos parciales (k productos). Estos productos solo seran distintos de cero si para
cada k, tanto @, como a x5 Son distintos de cero, esto es, existe un camino entre
ellos que los vincula.

Luego, el resultado de la operacion mide la longitud del camino que une los
nodos i y j. Por consiguiente, si la matriz potencia APcon p = I, 2,..., n presenta
elementos no nulos en la diagonal, nos indica que para ese elemento a, ., existen
caminos que nacen en & y finalizan en &, (ciclo) y ademas el ciclo tiene longitud
p-

Sea el ejemplo de la Figura (IV.39). Las matrices 42 s 43 , 44 se indican a

continuacion:
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Aqui el problema radica en la dimension de la matriz (que en casos reales
puede ser mayor a mil) y por consiguiente el tiempo de computo asociado. Para
solucionar este problema Keham y Shacham se basaron en las caracteristicas
particulares de la matriz de adyacencia, logrando un algoritmo eficaz y sencillo.
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IV.6 ALGORITMO DE PARTICIONADO DE KEHAM Y SHACHAM

Entre las modificaciones introducidas, la primera es eliminar las filas y
columnas vacias en la matriz é descripta anteriormente, ya que no proveen
informacion relevante. Luego se introduce una nueva matriz, la matriz de indices 1.

Se define asi una matriz de m filas (siendo m el mimero de elementos no
nulos en A)y dos columnas. La columna de la izquierda, para una dada fila, contiene
todos los nodos que dispongan de sucesor inmediato y a la derecha se coloca dicho
sucesor inmediato. Esta definicion también puede aplicarse a las sucesivas potencias
de A. Puede apreciarse que se produce una gran reduccion del espacio utilizado
(memoria de maquina necesaria) sin perder informacién. Lo que falta es encontrar un
algebra con la matriz de indices similar a las potencias de la matriz de adyacencia.
Keham y Shacham propusieron un algoritmo basado en la matriz de indices que logra
ubicar los ciclos de igual modo que lo realiza la matriz de adyacencia.

Si se comparan las matrices de indices correspondientes a cada matriz A
potenciada, se puede lograr facilmente un procedimiento o algoritmo practico que
permita obtener las sucesivas potencias de la matriz de indices.

Para tener una somera idea del algoritmo (para mayores detalles se remite al
lector a la bibliografia citada o recomendada), conviene analizar las propiedades de la
matriz de indices, I.Porejemplo, la matriz de indices correspondiente a la matriz de
adyacencias (o al grafo) de la Figura (IV.39) es:

1|4
3

2
316
4
5

512

615

617
814

Una segunda reduccion se logra eliminando los nodos de entrada que son
aquellos que no tienen antecesores inmediatos. Ello implica que en la matriz I los
valores figuran en la columna de la izquierda y no aparecen en la columna de la
derecha. En caso contrario, aquellos que figuren en la columna de la derecha pero no
en la izquierda no tienen sucesores, razoén por la que se los llama nodos de salida y
pueden eliminarse. Luego de ese proceso, la matriz de indices reducida I queda:
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Luego de este paso que ha eliminado informacion irrelevante se computan

las sucesivas potencias de I (que pueden obtenerse a partir de las matrices A

potenciadas). Un algoritmo para obtenerlas directamente es el siguiente:

< En la matriz T _ se procede de la siguiente manera: Se toma

cada elemento de la columna izquierda y se lo escribe nuevamente en
la columna izquierda de la matriz potencia, por ejemplo, I ?

< En la columna de la derecha se ubica el nodo proced_iendo dela
siguiente manera: Se debe hallar en I el nodo sucesor inmediato,

esto es, el valor en la columna derecha.
1 2
Por ejemplo, en el caso [r —> I,. se tiene en la primera fila el nodo 1, que

tiene a la derecha (sucesor) el valor 4. En las columnas de la izquierda, 4 aparece una
sola vez y tiene como sucesor (derecha) el valor 5 en T rl. Luego, se ubicara este

2 . .
valor a la derecha, en I -, en la primer fila. Para el caso de la cuarta y quinta fila en
I rz’ vemos que se repite el nodo 4. Esto se debe a que en la cuarta fila de T rl

tenemos el nodo 4 con su sucesor inmediato (fila derecha) el nodo 5. Luego, al ubicar
los nodos sucesores inmediatos de 3, esto es, en la columna izquierda de T rl y
tomar el nodo que lo acompafia en la fila derecha, vemos que el nodo 5 estd dos
veces, en la quinta y la sexta fila con nodos sucesores / y 2, respectivamente. Por lo
tanto, en T r2 se ubicaran en la cuarta y quinta fila el nodo 4 en columna izquierda, y
los nodos ]7y 2 en la columna derecha.

Si observamos la Figura (I'V.39), esto no es mas que ubicar los caminos de
longitud dos que nacen en el nodo 4, y como puede observarse son dos y llegan hasta
los nodos 2 y 1, respectivamente.

Esta misma informacion puede obtenerse en A2 Sin embargo, con este
procedimiento, que consiste en ubicar cada uno de los sucesores inmediatos del nodo
sucesor a uno dado, se estd adicionando una longitud mas (potencia siguiente de I );
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pero evitando calcular las potencias de A que requieren mas memoria (més datos a
almacenar) y mayor tiempo de computo. Completando el procedimiento, se obtiene:

]

Ll B2 B Bl
h

[ S

N
Wl R~

wn

612
611

Aplicamos la misma técnica y obtenemos I r3 . Antes conviene reiterar que

las filas de T r2 contienen la informacion de todos los caminos de longitud dos que

se encuentran en el grafo (por ejemplo, 1 — 4 — 5). Esta es la misma informacion
contenida en é2. Para obtener T r3 se procede segun vimos tomando, por ejemplo,

el primer valoren T r2 (primer fila = 1) y se recorren los correspondientes sucesores

del nodo colocado a la derecha, en este caso 5. Este nodo figura en la quinta fila de
L. Alli tenemos a la derecha /. También en la matriz I figura en la sexta fila con

2 ala derecha. Ambos pares forman parte de I r3 , segiin vimos. Cuando se obtienen

en una fila valores iguales en las dos columnas, esto equivale al proceso en el cual un
elemento de la matriz de adyacencias A tiene un uno en la diagonal o lo que es la
mismo, existe un camino que nace y termina en el nodo en cuestion. El proceso
completo nos da el siguiente resultado:

NE

)

ulelelw|wl]l=] -
S KN RS Y I KV

9
e

[

[«
=
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Aqui obtenemos, ademas de los caminos de longitud 3, tres nodos (*) que
pertenecen a un camino ciclico de longitud 3. El algoritmo prosigue luego asignando
los nodos a un pseudonodo (llamémosle 1) que los engloba. Luego se reemplaza en

I_por [ para luego iniciar nuevamente el proceso. Entonces /,, nos queda
_£ r,

(donde el subindice 2 indica que detectamos un ciclo y comenzamos una segunda
iteracion del método):

2

o |
>

1

—_]
— 1o
Ll 2
[SS ] e

I

111 611

611

Los valores iguales en ambas columnas se eliminan porque no aportan
informacion adicional. Comenzamos por eliminar nodos de entrada y salida. En este

. . . 12 .
caso no existen. Luego, como se ha explicado, se obtiene 1, , y las sucesivas

potencias:

—_f ] e
I B
¢ (o]

= B2 el

[}

| =] ]

[S=N IV B

2 3

I

4

I

~
~
]

~

=

r2

I

4 . . .
Luego, encontramos en / r2 un ciclo de longitud 4. Si reemplazamos los

nodos por un pseudonodo, tendremos un sé6lo nodo en la matriz 1 3, por lo que el

mismo sera de entrada/salida y el proceso habra finalizado. Graficamente podemos
ver los sucesivos pasos (deteccion de ciclos) segun la Figura (IV.40).

@3

O )=

Figura IV.40: Deteccion de ciclos en el grafo de la Figur7a (IV.39).
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Luego, en la Figura (IV.40) puede observarse que se obtienen los ciclos y un

orden de resolucion. No obstante, sabemos que para resolver cada ciclo hay que

designar una corriente iteradora. El criterio para decidir una de ellas no se obtiene de

este algoritmo. En sintesis, el algoritmo podria resumirse de la siguiente manera:

>
>

>

Iv.7

Eliminar los nodos de entrada y salida (obtener I ).
Se calculan las sucesivas potencias de L . Para ello se recurre al expediente

de reemplazar los sucesores de los nodos en la matriz a elevar por los
sucesores de los mismos (en el grafo, o en I ), colocandolos en la matriz

resultado. Si hubiese mas de un sucesor, se debe proceder para cada uno de
ellos.Se verifican las igualdades en la matriz potencia T rp. Si existen p

igualdades, se ha detectado un ciclo de longitud de camino p. No obstante,
pueden detectarse mas de un grupo de igualdades. Esto es porque puede
existir mas de un ciclo de longitud p. Las igualdades seran siempre un
namero multiplo de p, ya que no pueden existir caminos (ciclos) detectados
a esta altura de longitud distinta de p. Aqui cabe mencionar que pueden
darse casos particulares de ciclos contenidos en otros, ciclos que compartan
algunos nodos o ciclos independientes entre si. Luego; para identificar estos
ciclos especiales los autores (Norman, 1965), proponen ciertas
modificaciones o estrategias especificas.

Una vez identificado el ciclo se lo reemplaza por un pseudonodo, de tal
forma de eliminar en I toda referencia a los nodos individuales que lo

componen.
Con esta nueva matriz de indices se comienza el algoritmo desde el
principio.

Se aplica el mismo hasta que la matriz quede vacia.

RASGADO DEL DIAGRAMA DE FLUJOS O GRAFO
El resultado de aplicar los algoritmos de particionado es detectar los ciclos,

de tal manera de transformar el grafo original en una secuencia lineal. Esta secuencia
puede tener subgrafos ciclicos. Luego, se debera resolver cada subproblema
(linealizar un grafo ciclico).

La técnica de rasgado consiste en detectar las corrientes de corte que

permitan que cada subgrafo ciclico pueda ser resuelto, esto es, detectar las corrientes
de corte que permitan que cada subgrafo ciclico pueda ser solucionado mediante una
técnica iterativa.

Asignar una corriente de corte es similar a definir una nueva corriente de

entrada a la planta, s6lo que sus valores son supuestos y sirven para generar una
secuencia que permita resolver todas las ecuaciones del sistema, tantas veces como
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sea necesario hasta lograr convergencia. Por ejemplo, si en la Figura (IV.39)
tomamos como corrientes de corte (una por cada ciclo) las indicadas como 2 y 8 nos

queda el grafo de la Figura (IV.41).
ONIROR O

4 3 5 7

RSOOSR OSEO
o

10

Figura IV.41: Diagrama de flujos de la Figura (IV.39) con corrientes de corte (se
indican #) para linealizar ambos ciclos.
A partir de dichas corrientes, seleccionados los valores iniciales para el
vector de variables gz y §ig asociadas a las respectivas corrientes, se procede a

calcular secuencialmente los nodos, segin:
1 1 . 1 1 « e e
X 5, X 3 delnodo 5, ya que disponemos del valor X', y X g (supuestos o iniciales).

1 1
x'4 del nodo 1, ya que conocemos x';.

§11 del nodo 8, ya que la corriente 11, de entrada, se asume conocida.

1 1 1
X 12 del nodo 4, ya que disponemosde X 1y X 4

§16 del nodo 2, ya que disponemos de §15.
§17 del nodo 3, ya que disponemos de §16.
§18 y §19 del nodo 6, ya que conocemos 517.
x'1o del nodo 7.

Si bien obtuvimos todos los valores asociados a las variables de todas las
corrientes, éstos pertenecen a la primera iteracion. Debe ahora verificarse si los
valores calculados x', y x's coinciden con los supuestos x5 y x's dentro del margen de
error especificado. Si lo hacen, finaliza el calculo. De lo contario, y aplicando
algunas de las técnicas vistas anteriormente (por ejemplo sustituciéon directa,
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Wegstein, etc.) se proponen nuevos valores, generando una secuencia tal que finaliza
cuando se obtiene el criterio de error deseado. Nuevamente, aqui observamos que si
bien es simple identificar las corrientes de corte en un grafo sencillo como el de la
Figura (IV.39), no resulta equivalente analizar uno con cientos de nodos y/o
corrientes. Luego, se necesita un método sistematico, implementable en
computadora, que permita tal seleccion.

El primer problema que se presenta es encontrar un criterio con el cual guiar
la busqueda. En efecto, dado que se trata de un particionado de ecuaciones, lo 16gico
resultaria pensar en un criterio que minimice el esfuerzo de calculo. De manera
similar a los problemas discutidos en los Capitulos I y II, no existen tales criterios o
lineamientos sin conocer en detalle el problema a resolver; por ejemplo, el nimero de
variables asociadas a la resolucion de cada nodo y corriente, el grado de dificultad
asociado a la resolucion de cada nodo en particular, etc. El problema es que el
algoritmo debe tratar casos generales, por lo que debiéramos obtener criterios
universales. Si suponemos que todas la corrientes poseen la misma cantidad de
variables, es 16gico pensar que debemos buscar el minimo niimero de corrientes de
corte para linealizar el ciclo (debido a que ello implica el minimo nimero de
variables iteradoras). Sin embargo, no estd demostrado que un numero mayor de
corrientes de corte implique mayor esfuerzo de computo. No obstante, podemos
asumir que asi sera en la mayoria de los casos.

Otro problema radica en conocer la certeza que tenemos acerca de la
solucion (o el conocimiento que se dispone del proceso que se modela) para proponer
un adecuado valor inicial. Esto implica que el algoritmo deberia permitir que el
usuario le introduzca pesos penalizando ciertas corrientes y favoreciendo otras, de tal
manera de recorrer las alternativas considerando tales criterios (recordar las
funciones de evaluacion discutidas en el Capitulo I).

A continuacion se discutiran algunos métodos clésicos, sugiriendo ampliar
el tema al lector interesado mediante la bibliografia citada y recomendada al final del
capitulo.

IV.8 ALGORITMO DE BARKELEY Y MOTARD (1972)

El algoritmo propuesto por Barkeley y Motard tiene como objetivo el
rasgado de los subgrafos ciclicos para obtener un conjunto de corte con el menor
numero de corrientes iteradoras. Este algoritmo se basa en el concepto de grafo de
corrientes (S) o grafo dual al ya visto. Este se logra intercambiando los roles, esto es,
los nodos ahora son las corrientes y los arcos se obtienen a través del flujo de
informacion en el DFI. Nuevamente, se puede hablar de corriente inmediata sucesora
o0 antecesora, razonando ahora sobre el grafo S.

Como ejemplo, obtengamos el grafo S correspondiente al diagrama de flujo
de informacion de la Figura (IV.39). Para ello, el primer paso es incorporar tantos
nodos como corrientes existan. Luego, se vinculan éstos segiin el sentido de la
informacion que circula entre las corrientes en el grafo original. Por ejemplo, en la
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Figura (IV.42) se tienen ahora // nodos, ya que en la Figura (IV.39) existen //
corrientes. Ademas, vemos que la corriente 11 es antecesora inmediata de la
corriente 1 y la corriente 1 lo es de 2. De esta manera, recorriendo todas las
corrientes y sus vinculaciones, se logra el grafo S representado en la Figura (IV.42).

Figura IV.42: Grafo de corrientes asociado al diagrama de flujo de
informacion de la Figura (IV.39).

Es evidente que al manipular el grafo S ahora lo hacemos sobre las
corrientes (nodos), y dado que lo que buscamos son las corrientes de corte, se
comprende la utilidad de la transformacion del algoritmo propuesto por Barkeley y
Motard.

Los autores introducen, para operar en el grafo, el concepto de nodo
dominado. En efecto, se dice que un nodo cualquiera n; en S es dominado por otro 7;
sin; es el inico antecesor inmediato de n;. Luego, los autores proponen un proceso de
reduccion de S mediante el procedimiento de englobar (engullir o fundir) los nodos
dominados por sus dominantes sin perder la informacion en el grafo S. Por ejemplo,
el nodo 1 es dominado porel /7, el 4loesporel 3yel 7 porel 6. Si procedemos a la
reduccion, nos queda el grafo indicado en la Figura (IV.43).

Como vemos, la secuencia de procedimientos es sumamente sencilla, y facil
de programar computacionalmente, dado el grafo S como dato. La forma de
programacion dependeria de las facilidades del lenguaje a utilizar. Si asignamos
pesos o preferencias a ciertos nodos, el algoritmo y su implementacion
computacional se complican ligeramente.
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oé}ow

Figura 1V.43: Grafo S reducido luego del proceso parcial de
fusion.

Este procedimiento puede proseguirse hasta encontrar un estado en el cual
un nodo se enlace a si mismo, esto es, (luego del proceso de reduccion) sea dominado
por si mismo. En la Figura (IV.44) se muestra el estado del grafo anterior luego de
proceder a las asignaciones /10 — 9,9 —» 6y 8 — 6.

) 5
3 6
Figura IV.44

Luego, haciendo 6 — 5 tenemos la Figura (IV.45).

Vemos que no puede reducirse mas el grafo S, ya que el nodo 2 tiene mas de
un antecesor, el // y el 3. Y lo mismo sucede con 5. Aqui se introduce un nuevo
concepto, el de autociclo, que es precisamente la particularidad que presenta el
nodo 5 que estan en ciclo con él mismo, al ser antecesor y sucesor de si mismos
simultaneamente. Este hecho estd intimamente relacionado con la definicion de
rasgado o corriente de corte, ya que justamente, por definicion de los médulos que
componen el diagrama de flujo de informacion, cada corriente puede ser calculada
s6lo si se conocen las entradas al equipo (nodo) del cual sale. Traduciendo al grafo S,
por la forma en que se ha obtenido, si una corriente forma un autociclo, esto implica
que no puede calcularsela en el DFI si no se conoce su valor previamente, o lo que es
lo mismo, si no se procede al rasgado del ciclo al cual pertenece.
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Figura IV.45

Volviendo a nuestro ejemplo, esto implica que la corriente 2 'y 5 conforman
un conjunto de corrientes de corte de tamafio minimo.

Como puede deducirse en funcion del proceso de reduccion, no
necesariamente el conjunto (2,5) es el tnico resultado, ya que se podrian obtener
otros (se deja al lector la prueba). Previamente propusimos al conjunto (2,8) para el
DFI de la Figura (IV.39), que a los efectos practicos (asumiendo que todas las
corrientes tienen la misma cantidad de variables, y no disponiendo de ninguna otra
informacion del problema especifico), resultard equivalente al conjunto (2,5).
Obviamente una vez logradas las corrientes iteradoras puede proponerse una
secuencia de resolucion (ordenamiento) segun discutimos anteriormente.

Al igual que los otros algoritmos, existen situaciones especiales o
particulares que deben ser contempladas. Por ejemplo, sea la situacion siguiente (ver
Figura (IV.46)):

oEBOEBCENO

Figura IV .46: Ciclos de dos corrientes.

Aqui vemos que no existen nodos en los cuales se encuentre un unico
antecesor, por lo que no pueden ser reducidos (observar que la situacion es distinta al
caso de la Figura (IV.44)). A este caso se lo llama ciclo de dos corrientes y solo
puede ser resuelto (reducido) cortando una de las corrientes.

Si se presentan como en la figura, esto es, una sucesion de varios ciclos, es
conveniente cortar corrientes intermedias que permitan rasgar mas de un ciclo
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simultdneamente. Esto es un principio general.

Al igual que en los otros casos, no discutiremos en detalle las particulares
situaciones que puedan aparecer, dejando la inquietud para quien desee profundizar
este tema a través de la bibliografia recomendada. En forma resumida el algoritmo
consiste en los siguientes pasos:

Reduccion de los nodos del grafo hasta detectar autociclos o ciclos de dos corrientes.
< Eleccion del conjunto de corrientes de corte, segun el criterio expuesto (por
ejemplo, en un ciclo de dos corrientes).

Si embargo, para su implementacion computacional es conveniente trabajar
con una lista que contenga la informacion de los nodos y sus antecesores inmediatos.
Por ejemplo, esta lista para el grafo S de la Figura (IV.42) es:

Antecesores
Inmediatos

1 11
1.4

Nodo

[}

3 2,8
4 3
5 2,8
6 5
7 6
8 7

En la lista, los nodos con un so6lo antecesor inmediato son I, 4,6,7,8,9,y
10. Por equivalencia al proceso de fusion del dominado por el dominante, se eliminan
de la lista los menciondos nodos, reemplazando los mismos por sus dominantes. En
este proceso conviene no considerar las corrientes de entradada.
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Nodo Antecesores
2 11,3
5 2,5
3 2,.5

Vemos que la lista o tabla anterior se corresponde con la Figura (IV.45),
mostrando la utilidad del procedimiento, hasta aqui empleado. Luego, se explora si
existen en la lista nodos que estén en autociclo. El nodo 5 cumple con esta condicion
(figurando a la izquierda y derecha en la misma fila). Se selecciona el nodo 5 como
corriente de corte ya que aparece en ambos. Luego se lo elimina de la tabla.

Nodo Antecesores

2 2

Al eliminar 2 (autociclo), nos queda la lista vacia y las dos corrientes de
corte; coincidiendo a su vez con los resultados ya obtenidos anteriormente.

IV9  ETAPA DE ORDENAMIENTO

Una vez obtenidos los ciclos y rasgados éstos, debe ordenarse el conjunto de
nodos en la forma en que seran resueltos. En general, con la informacién que proveen
los algoritmos ya vistos (los subgrafos ciclicos y las corrientes de corte que los
linealizan), es posible por inspeccion en las listas disponibles (pasos intermedios en
cada algoritmo) ordenar los nodos segun la secuencia de resolucion que imponen las
corrientes iteradoras selecionadas.

No entraremos aqui en el detalle de programacion de dichos algoritmos.
Soélo basta mencionar que resultan de una combinacion de los ya analizados , con
ciertas modificaciones practicas.

Ejemplo:

Sea el diagrama de flujos indicado en la Figura (IV.47), que corresponde al
proceso de la Figura (IV.48). Se desea conocer cuantas y cudles corrientes iteradoras
deberan utilizarse, considerando que el conjunto de corrientes de corte sea minimo.

En la Figura (IV.48) se denotan con un tridngulo los nodos que provienen de
sumar o dividir corrientes , s6lo para remarcar que los mismos deben estar presentes
cuando se representa a la planta en el DFI, ya que sus ecuaciones no deben eliminarse
del problema. Respecto al tratamiento, estos nodos son equivalentes obviamente a los
anteriormente analizados, por lo que deben procesarse de la misma manera que lo
indicado en los ejemplos anteriores.
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Figura 1V.48: Esquema genérico de un proceso.
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A continuacidén, so6lo se mostraran los pasos del algoritmo mas
significativos:

Tabla de Nodos y Predecesores

Nodos Predecesores
1 41
2 1
3 1
4 2
5 3
6 3
7 5
8 5
9 8
10 8
11 10 15 34
13 35
15 13
16 M 17
17 18 41
18 41
19 41
20 19
21 19
22 41
23 22
24 22
25 23 16
26 25
27 26
28 27 29
29 21
30 24 33
31 30 28
33 21
34 33 24
35 41 34 15
36 20 23
37 41
38 37 40
40 38 31
41 40 37

Se comienza con el método de reduccion que consiste en reemplazar
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el nodo que solamente tenga una corriente predecesora por su predecesora. El
nodo que se reemplaza por su predecesor luego se elimina de la tabla. Por
ejemplo, se comienza reemplazando / por 4/ y eliminando el nodo /. De esta
manera los nodos 2 y 3 (los tinicos nodos que contienen a /) pasan a ser
dominados por 4/. Asi, eliminando 2 por 41/, luego 3 por 41 y procediendo
sucesivamente de esta forma, se llega a la siguiente tabla o matriz:

Nodos Predecesores Nodos Predecesores
1 Y| 11 41 35 34
2 41 13 35
3 41 15 13
4 | 16 (N 17
5 4 17 18 41
6 4 18 41
7 41 19 41
8 41 20 19
9 41 21 19
10 41 22 41
11 41 15 34 23 22
13 35 24 22
15 13 25 23 16
16 1 17 26 25
17 18 41 27 26
18 41 28 27 29
19 41 29 21
20 19 30 24 33
21 19 - 31 30 28
22 41 33 21
23 22 34 33 24
24 22 35 41 34 15
25 23 16 36 20 23
26 25 37 41
27 26 38 37 40
28 27 29 40 38 31
29 21 41 40 37
30 24 33
31 30 28
33 21
34 33 24
35 41 34 15
36 20 23
37 41
38 37 40
40 38 31
41 40 37

que luego de reducir /3y 15 por 35, resulta:
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N"E':j” Predecesores
1 T E‘.E;I e
16 T 17
17 E N
18 11

19 11

20 e

21 e

27 11

3 22

24 22

25 23 16
26 25

27 26

78 27| 29
20 21

0 24 23
ER [ =8
EE 21

EE] X
5 5
36 20 23
a7 11

o8 5 EL
ETH EE ER
IR ) T |

Se puede observar que se encuentra la corriente 35 que forma parte de un
autociclo, entonces ésta resulta ser una corriente de corte. Se elimina de la tabla y se
continta con la reduccion. A continuacion pasamos a reducir el nodo /8 por 41,
luego 19, 20, 21, 22, 23 y 24 por 41; luego de lo cual resulta:
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N[:;do Predecesores
11 41 34
16 11 41
17 41 41
18 41

19 41

20 41

21 41

22 41

23 41

24 41

25 41 16
26 25
25 26
28 27 29
29 41

30 41 33
31 30 28
33 41

34 33 41
36 41 41
37 41

38 37 40
40 38 31
41 40 37

Eliminando los nodos antes reducidos y reduciendo los nodos 26 y
25 se obtiene:
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Modos |Predecesores
11 41 3
16 11 4
25 41 14
26 25
27 25
28 25 29
20 41
30 41 37
31 a0 2
33 41
34 33 41
36 41 41
a7 41
38 ar 4(]

i 34 3
41 40) KT

Siguiendo con el proceso de reduccion:

nodos predecesores |
11 41 a4
16 11 41
25 41 16
28 25 41
249 #
30 41 41
21 30 24
33 #
24 41 A1
36 41 41
a7 41
28 37 4]
40 kL | KL |
41 404 37

Resultando:
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MNodos |Predecesores
11 41 41
16 11 41
25 41 16
28 251 41
30 41
a1 41 25
a4 41
a6 41
a7 41
38 a7 40)
40 L E
41 40 37

Luego, se obtiene:

Modos |Predecesores
11 41
16 41 41
25 41 41'I
28 41 41)
3 41 41|
36 41
37 41
38 41 40)
40 28 4
41 40 4

Aqui aparece la corriente 4/ como corriente de corte. Finalmente:

Modos |Pradecesores Modos |Predecesoras
38 40 — 40 F
40 25

Luego, un conjunto de corrientes de corte para el ejemplo analizado resulta:
(35, 41, 40).
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PROBLEMAS PROPUESTOS
P1) Obtenga la solucion del siguiente sistema de ecuaciones:

2 2 2 2 2

2x; +3x5+5x; Jrln(x1 + X, )= 0
2
X, +5x,+3x;,—€" =0
2 2 I+3

4x; +3x,+5x; _ebiil_g

Por los métodos de Newton-Raphon y Wegstein.

P2) Obtenga la solucion del siguiente sistema (previamente represéntelo
matricialmente):

x+2x,=-1
3x,+4x,+3x,=-5
5x,+3x,—x,=0
6x,+3x, +x,=-1
4x,+3x,=2

P3) Obtenga la solucion del siguiente sistema:

2 3 4 2 1 0 0 0 0]/[x 1
1 2 3 0 3 1 0 0 0] |x 2

4 0 9 3 1 2 0 0 0]]|x 0
31 1 4 1 3 0 0 0] x| |-l
1 2 4 3 1 0 4 1 3||x|=]0

4 3 0 2 1 8 0 1 0] |x 2
00 0 7 3 2 6 4 5]|x 3
00 0 0 0 0 6 3 1 ||x| [-1
0 0 0 0 0 4 -3 4 1] |x]| |-2]

P4) Mediante la matriz de adyacencia analice la causa por la cual una matriz de
coeficientes de forma triangular implica una secuencia de solucion aciclica.
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P5) Determine el minimo conjunto de corte para el proceso indicado en la Figura.
Suponer que cada equipo indicado debe implementarse como un modulo
independiente (no tener en cuenta los controladores).

Fp
Cuo
Tg
v
Cy
T
Reactor
—
v
Cy
T Agus Fria

Figura correspondiente al proceso del Problema (P5).

P6) Sea el siguiente sistema de ecuaciones implicitas:

S xl,xz,x3,x4,x9,x12)=0
fz(xz’xs’xw Xg» ’x13)= 0

ﬁ(xl,x3,x5, X75 xw):

(=)

4("579‘6”‘8’%) =0 ) Cuantas variables deben especificarse (grado de
(XIO’xll’ 13»x14) =0
6\ X1, X, X5, Xg, x107x11): 0
f7(x1’x4 X75Xg5 Xg ): 0
f&(xsa Xg> X105 xl2’xl4): 0
ﬂ(xlo’xlnxlz’xls’xm) =0
flo(xlasxwxw Xos X115 x14): 0
libertad del sistema)? ) Qué asignacion resulta mas conveniente? ) Es ésta tinica?

S

P7) Sea la siguiente matriz de adyacencias:
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H:\T
S = O O = O = O O
S O O O O o o o o
S = = O O O O o o
S O O = = O O = =
S = = O O = O O O
(= e e == R ]
S = O = = O = O =
(= e e == = R ]
S O = = O = = = O
(= e = =R

) Cudl es el grafo que representa? ) Tiene algin ciclo? Detéctelo mediante un
algoritmo adecuado. Detecte si fuera necesario las corrientes de corte adecuadas.

P8) Mediante los métodos de Newton-Raphson y Wegstein resolver el siguiente
sistema:

2x -3 x x, +4x x, —51n(x12)

N—"

0

3x, % +2x x,+4x e —5In(x,)e™ =0
3x'+4x, x, -5x, +3 ln(xf—kxlz): 0

4x —8x;+5x x, —4x,e" =

P9) Confeccionar el diagrama de flujos de un programa que obtenga la raiz de una
f(x) dada para los métodos de Wegstein y de Newton-Raphson. Implementarlo en
computadora. Utilizar el concepto de funcion o subrutina, de tal forma de lograr un
programa general con minimo esfuerzo.

P10) Confeccionar el diagrama de flujos para un programa que, dados los datos del
DFI, entregue las corrientes de corte y la secuencia de resolucion.

BLIOGRAFIA CITADA

» Broyden, C. G., Math. Computation, 19, 577 (1965).

» Kehat, E. y M. Sacham, Process Techn., 18, 181 (1973).

» Lee, W., J. H. Christensen y D. F. Rudd, AICHE J., 12, 6, 1104 (1966).

» Norman, R. L, 4 Matrix Method for Location of Cycles of a Directed
Graph, AICHE J., 11, 450 (1965).

» Rudd, D. F. y C.Watson, Strategy of Process Engineering, John Wiley &

Modelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos
Autor: Nicolas J. Scenna y col.
ISBN: 950-42-0022-2 - 81999



Cap. IV-Pag.190

Sons (1968).

» Steward, D.V., Soc. Ind. Appl. Math. Rev., 4, 321 (1962).

» Steward D. V., SIAM Review, 4, 321.

» Tiernan, J. C., An Efficient Search Algorithm for Optimun Decomposition of
Recycle Systems, AICHE J., 18, 465 (1972).

» Updahye, R. S., Selection of Decompositions for Chemical Process
Simulation, AICHE J., 21, 136 (1975).

BIBLIOGRAFiA RECOMENDADA

» Amundson, N. R., Mathematial Methods in Chemical Engineering.
Matrices and Their Applications, Prentice Hall Inc., Englewood Cliffs, New
Jersey.

» Cerro,R. L., L. E. Arri, M. G. Chiovetta y G. Perez, Curso Latinoamericano
de Diseflo de Procesos por Computadora, Parte I (Tomol): Simulacion de
Procesos por Computadora; Agosto de 1978, INTEC, Santa. Fe, Argentina.

» Cerro,R. L., L. E. Arri, M. G. Chiovetta y G. Perez, Curso Latinoamericano
de Disefio de Procesos por Computadora, Parte I (Tomo II): Simulacién de
Procesos por Computadora, Agosto de 1978, INTEC, Santa. Fe, Argentina.

» Westerberg, A.W., H. P. Hutchison, R. L. Motard y P. Winter, Process
Flowsheeting, Cambridge University Press (1979).

Modelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos
Autor: Nicolas J. Scenna y col.
ISBN: 950-42-0022-2 - 81999



	Indice
	IV.1 INTRODUCCIÓN
	IV.2 RESOLUCIÓN NUMÉRICA DE SISTEMAS DE ECUACIONES NO LINEALES
	IV.2.1 Métodos de Newton-Raphson. Linealización
	IV.2.2 Matrices Tridiagonales. Método de Thomas
	IV.2.3 Extensión del Método de Thomas a Matrices Tridiagonales en Bloque

	IV.3 ANÁLISIS ESTRUCTURAL DE SISTEMAS DE ELEVADA DIMENSIÓN
	IV.3.1 Algoritmo de Steward para la Determinación del Conjunto de Salida
	IV.3.2 Especificaciones de Variables y Grados de Libertad de un Sistema de Ecuaciones
	IV.3.3 Algoritmos para Selección de Variables a Especificar
	IV.3.4 Sistemas Cíclicos

	IV.4 ALGORITMOS DE PARTICIONADO, RASGADO Y ORDENAMIENTO. ARQUITECTURA MODULAR SECUENCIAL
	IV.5 MÉTODO DE PARTICIONADO DE NORMAN (1965)
	IV.6 ALGORITMO DE PARTICIONADO DE KEHAM Y SHACHAM
	IV.7 RASGADO DEL DIAGRAMA DE FLUJOS O GRAFO
	IV.8 ALGORITMO DE BARKELEY Y MOTARD (1972)
	IV.9 ETAPA DE ORDENAMIENTO
	BLIOGRAFÍA CITADA
	BIBLIOGRAFÍA RECOMENDADA

