METODES DE CONVERGENCIA ACCELERADA EN LA RESOLUCIO

DE SISTEMES D'EQUACIONS NO-LINEALS.
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Es revisen m@&todes classics de resolucid d'equacions no-lineals. L'adveni--
ment dels computadors digitals ha divulgat aquests mé&todes classics, perd -
també& ha obligat a modificar-los i a cercar noves té&cniques per a millorar-
ne la converg@ncia. En aquest treball s'ha realitzat un estudi comparatiu -
dels m&todes de convergéncia accelerada m&s significatius, i es proposa el
de Wegstein modificat com el mé&s r3pid i insensible a les condicions opera-
tives del sistema. El m@tode proposat ha estat introduit en un simulador de
processos quimics amb resultats plenament satisfactoris. Finalment es mos-
tren exemples indicatius dels avantatges que ofereix aquest nou métode.

1. INTRODUCCIO

La resolucid de sistemes d'equacions no-1i
neals ha assolit recentment una importancia
practica considerable, i ha esdevingut aixi
un tema d'interés creixent en el camp de les
ciéncies aplicades. A aixd hi ha constribuft
en gran manera l'aparicié del computador di-
gital com a eina de treball accessible a --
grups no especialitzats en sistemes digitals.
Un dels sectors que va acollir amb entusias-
me aquesta innovaci6 fou l'enginyeria quimi-
ca de disseny. La simulaci6 digital fou adop
tada com a técnica de disseny per part d'im-
portants grups de treball als centres d'en--
ginyeria quimica més representatius. Cal re-
marcar respecte a aixd, l'extraordiniria con
tribucibé de l'enginyer quimic al desenvolupa
ment de me&todes numérics eficients per a la
resolucid de sistemes d'equacions no-lineals
/13, 16, 18, 23, 24, 32, 34, 35, 36, 41 i -
42/.

Hom pot dir gue el métode de substitucions -
successives i1 el de Newton-Raphson, eren --
practicament els Gnics utilitzats en la reso
luci6 numérica dels sistemes d'equacions no-
lineals, abans de l'arribada del computador.
Perd quan aquest es fa accessible, sorgeix -
un esforg¢ decidit per a desenvolupar mé&todes
de solucié més eficients que es poden catego

ritzar de la forma seglient:

a) desenvolupament de té&cniques generals per

a la resolucid d'equacions algé&briques =--

no-lineals;

b) desenvolupament de t&cniques per a trac--
tar separadament els aspectes lineals i -

no-lineals del problema.

Dins de la primera categoria cal citar abans
que ningd Wolfe /45/, que fou el primer a --
mostrar com el métode de la secant podia ser
generalitzat per a resoldre sistemes multidi
mensionals d'equacions no-lineals. D'alesho-
res eng¢d aquest métode ha sigut redescobert

i modificat /3, 17, 36 i 46/. S'han fet apli
cacions d'aquest métode i se n'han proposat

refinaments de calcul /1, 28, 43 i 47/. Torn
heim /40/ presenta una bona discussi® sobre

la convergéncia de técniques generals itera-
tives, valent-se de mltiples iteracions an-
teriors, i entre elles, inclou el mé&tode de

la secant. La millora decisiva d'aquest méto
de correspon tanmateix a Robinson /33/, i é&s
implementada en algorismes de calcul
Dulley i Pitteway /9/.

per --

Ha estat desenvolupada una altra classe de -
métodes gue no requereix l'avaluacid de la -
matriu jacobiana-de derivades parcials. Sén
els métodes anomenats quasi-Newton, que han
estat tractats extensivament /1, 6 i 35/ i -
d'una manera unificada per Zeleznik /47/. --
D'altra banda, Marquardt /19/ proposa la so-
lucid del sistema d'eguacions cercant el mi-

nim no constret d'una funci6 escalar suma =--
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quadratica del sistema de funcions otriginal.
Aquest estudi ddéna pas a métodes especialit-
zats amb acceleracid de la convergéncia /7,

14 i,15/. M&s recentment /21/, han sigut --
aplicats amb éxit aquests tipus de métodés -
al cas de simulacions complexes. La segéna -
categoria esmentada es refereix a agquells mé
todes que aprofiten els avantatges d'una li-
nearitzacid. En enginyeria gquimica hom troba
sovint models de processos quimics que mal--
grat ser de naturalesa no-lineals, tenen --
aguest cardcter no-lineal gque afecta només -
uns pocs elements del sistema. Si les varia-
bles que es comporten no-linealment poden --
ser determinades, aleshores la resta de va--—
riables desconegudes pot ser avaluat resolent

un sistema d'eguacions lineals.

Fou Nagiev /23/ gqui primer presentd un model
matematic unificat per al balang de matéria

en processos quimics complexos amb recircula
cibé miltiple. Per a obtenir un conjunt d'equa
cions lineals, introdueix les fraccions de -
recirculacid com a coeficients del sistema -
d'equacions. Vela /41 1 42/ introduiria més

tard el concepte de "fraccid separadora" per
a resoldre el problema de recirculacid d'una
forma analitica. La "fraccid separadora" --
queda definida com la relacid entre el flux

molar d'un component en el corrent de sorti-
da, i el mateix en el corrent d'entrada. Pos
teriorment estén el mateix concepte per a a-
valuar les fraccions separadores en el cas -
d'altres operacions basiques com absorcid, -
destil.lacid, i orejada. Naphtali /24/ rea--
1litza per primer cop la simulacid d'un siste
ma complex utilitzant la idea de Nagiev, tot
aconseguint una reduccid substancial de la -
mida del sistema no-lineal a resoldre. Nishi
mura i Yagi /26/ defineixen cada corrent en

termes vectorials; d'aquesta faisd la rela--
cid escalar de Vela que donava lloc a cons--
tants escalars en el seu balang de matéria,

déna ara lloc a coeficients de les equacions

lineals gue sén matrius gquadrades.

En aquest treball es presenten els métodes -
significatius utilitzats actualment, partint
del métode classic de Newton. Dels dos grups
esmentats, presentem un métode de la secant

modificat com al més representatiu dels ano-
menats guasi-Newton. Els métodes del Valor -
Propi Dominant i el de Wegstein que s'indica
rd pertanyen al grup SOR (Successive Over-Re

laxation). La introduccid d'un factor accele
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rador apropiat fa que el métode de Wegstein
aixi modificat sigui el més rapid i practica
ment insensible a les condicions operatives
del sistema, segons mostrarem. La incorpora-
cid del métode indicat al simulador SIMES, -
de disseny propi /31/, ha donat resultats ex
cel.lents en el cas dels complexos sistemes
d'equacions no-lineals a que ddna lloc la si
mulacibé de processos guimics en estat esta—-

cionari /30/.

2. METODES QUASI-NEWTON

La més gran part dels métodes numérics de re
solucid de sistemes d'equacions no-lineals,
consisteixen normalment a suposar una solu--—

= : (k)
cid aproximada x

X per a obtenir una aproxi
(k+1)

macié millor x a la solucid desitjada,
mitjangant un procés iteratiu que podem re--

presentar per:

(k1) =£[§(k>] (1)

La metodologia basicament consisteix en:
0) e

la solucid desitjada de l'equacid f(x)=0

lr. Escollir una estimacid inicial 5(
2n. Aplicar l'equacidé (1) per a obtenir una
solucié millor.

3r. Acabar el procés iteratiu quan s'hagi -

assolit la convergéncia.
La diferéncia entre procediments numérics al

ternatius rau en la seleccid de la regla ite

rativa (1).

2.1 M&tode de la Secant Generalitzat

El mé&tode de la Secant CGeneralitzat utilitza

una regla de formacid de la forma:

K OFD) 2 p[p 00 G (ko) (2)

€s a dir, utilitza les n+l aproximacions an-
teriors de la solucid desitjada, per a gene-

rar una estimacid millor.

L'estratégia del métode de la secant suposa
(k)

IR

(k)

l'existéncia de n+l aproximacions x

(k-n)

v e s X i els vectors corresponents f
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.,E(k_n) dels valors de la funcié. Basta -

llavors obtenir n+l factors ponderatius no,

.,ﬂn tals que

T e At P (3)
0= 7= n =

cosa que suposa la resolucid d'un sistema de

n+l equacions lineals simultadnies. Si defi--

nim la matriu A(k+1) (abreujadament, A)

Te()  plk=1) £ (k-n)
1 1 1
A = , (5)
£ (k) £lk=1) £{k-n)
n n n
Ll 1 I

i el vector

t
m= ('VTOI---ITTn) 12

aleshores el sistema d'equacions (3 i 4) pot

expresar-se de la forma seglient:
Awx=10(0,0, ...,
n=a""(0, 0, ..., (6)

i per consegllent la nova aproximacié a la so

lucid sera

al qual correspondra un valor funcional --

O E(E(k+1)l

El problema es presenta al moment d'escollir

un criteri de rebuig d'una de les aproxima--

cions anteriors que serd substituida per (7).

El criteri més senzill consisteix a descar--
tar arbitr3riament 1'aproximacid més antiga.
D'altra banda Wolfe /45/, proposa un criteri
més complex perd més satisfactori, el gqual -
hem utilitzat amb major eficicia mercés a --
les modificacions que seran indicades més en

davant.
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Si definim la funcid

. n .
23 = 7 fi[x(k‘J)] 1%, (3=0,...,n) (8)
=1

(k-1) (k-x)

seran descartats els valors x if
corresponents al major valor de & com aque-

lla aproximacid més allunyada de la solucié.

L'eficiéncia del métode rau en el cdlcul de
les successives inversions de la matriu -
(A_1)k+1 a cada nova aproximacié. La utilit-
zaci6 del métode de la Secant Generalitzada
queda summament abreujada tenint en compte -

el gue es proposa tot seguit.
Sigui
= (k+1) (k+1) t
p = [%1 ,...,fn , i} (9)

la nova columna que reemplagard la columna r
de a(k) per a generar la nova AN | peri--
nim

4 (amth )

q P (10)

aleshores els elements de (A_1)(k+1) es po--—

den calcular:

(a™h) B oAty K g (5=1, 000, kel) A1)
r]j rj ri
(a7 B o am ) B Ty R g g
13 1] rj i r
ifr (3=1,...,k+1)

Cal remarcar que el métode de la Secant Gene
ralitzada pot incérrer en problemes de con--
vergéncia gquan alguna de les equacions és 1i
neal. AixI pot ser, per exemple, en el cas -
indicat a la Fig. 1, el gual queda definit -

pel senzill sistema d'equacions:

X+ x, =1 f1(X1,X2)
(12)
2 2 _
Xy o+ x5 = 1 f2(X1,X2)

Si les aproximacions inicials sén

xM =9 <M =0
1 2

(2o <(2) =
1 2

x(3) = 2 x(3) =0
1 2
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Fig.

després de sis iteracions, la matriu A resul

ta ser
0.5 0.375 -1.5
A = 0 0 0
1 1 1

que és clarament singular i per tant, el pro
cés iteractiu no pot continuar. Els valors -

de les tres darreres iteracions sén

0.5
(4) _
0.5
[0.75
(5) _
|0.75]
[ 1.5]
%8
0.2

que cauen sobre la linia que passa per la so

lucid buscada
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1.
Exemple utilitzat com a test al m&tode de la Secant.

I
I

|0
i correspon a

f1(x1,x
AixO s'esdevé per a qualsevol grup d'aproxi-
macions inicials escollit, i &s degut, repe-
Tot i amb --
aixd, aquesta dificultat queda salvada pel -

tim, al cardcter lineal de f1.

tractament digital del procés de cilcul, el
gual introdueix sempre un cert arrodoniment
que pertorba lleugerament les successives Ele}
lucions, i aconsegueix gue la matriu A no si
gui declarada singular, permetent aixi que -
progressi el procés de converg@ncia. Un cri-
teri d'error adient permet de superar en la
major part dels casos el problema indicat de

gut a les raons esmentades anteriorment.

2.2 Métode de Broyden

El métode quasi-Newton de solucid de siste--

mes d'equacions no-lineals més popular entre
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els enginyers quimics, &s el métode de Broy-
den /6/. Dos coneguts simuladors: CAPES i --
CHESS, utilitzen aquest métode de convergén-

cia accelerada que indiquem tot seguit /21/.

La utilitat d'aquest métode estd basada en -
la similitud que hi ha entre un sistema de -
recirculacié i un sistema d'equacions no-li
neals. El problema plantejat per un sistema

de recirculaci6, s'expressa per l'equacid
f(s) =xr-s=0 (13)

on s conté els valors estimats de les varia-
bles d'estat en el corrent de recirculacid,
i r expressa els valors calculats per a les
dites variables. Una millor aproximacid per

a s segons aquest métode sera

SURF) ), (k) (k) f(é(k)] (14)

on t &s un factor d'esmortiment i H &s una -
aproximacidé a la matriu jacobiana inversa --

canviada de signe J

8f1 . af1
851 asn
J = (15)
of of
_n _n
_as1 asn_J§ _ E(k)

El procés iteratiu comenga usualment amb ma
triu identitat per a H i el valor t=1. A ca-
da iteracid subseglient, la matriu H &s modi-

ficada aixi:

g (k1) g (k) (t(k)g<k)+H(k)z(k)}

J

_Z.t H(k) /Et H(k) y(k) (16)

on

[1h

(k) :'£[§<k+1)l

)

(k) _ g k+1) _ ()

iz~ &s un valor arbitrari. Broyden /6/ es-

cull per a Et el valor:
z" ="
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Els inconvenients del métode de Broyden s&n

la seva complexitat de calcul i la memdiia -
necessaria per a emmagatzemar H, la qual pot
arribar a ser prohibitiva. Hi ha altres va--

lors possibles per a Et

/13/. ME&s recentment
s'han proposat solucions més eficients d'a-
quest métode /20/ que es basen en l'existén-

cia d'una funcid G tal que
G(F(x)) =0

només si

cosa que implica que el sistema de funcions

definit per (13) no forma un conjunt indepen
dent. D'aquesta manera una aproximacid numé-
rica de cardcter singular al jacobia, ocasio
nard la no convergéncia de l'algorisme d'in-
versid en el procés d'inicialitzacid, inter-—
rompent el mecanisme de calcul a aguest ni-
vell. El problema subjacent estd en el fet -
gque 1l'ocurréncia del cardcter singular de --
l'aproximacid del jacobid, no implica neces-
sdriament que el problema plantejat siqui --
per si mateix un problema sense solucid ffsi

ca.

3. METODES SOR

Els métodes gue pertanyen a agquesta catego--
ria sén nombrosos i han sigut revisats recent
ment /13/. No tots tanmateix sén adequats --
quan la complexitat del sistema d'equacions

no-lineals a resoldre augmenta considerable-
ment. Altres vegades succeeix que no sén —--
realment eficients per a sistemes de recircu
laci6 complexos. Dos d'ells han estat espe--
cialment estudiants: el mé&tode del valor pro
pi dominant (DEM), i el de Wegstein, als --

quals dedicarem la nostra atencid.

La férmula iterativa generalitzada per a -—-

aquest grup de métodes ve donada per

{
x D 20 B (10 Etx(k)J (17)

que en el cas de dues dimensions seria:

x(r+1) aq 5 (1)

p
+ (1-q) th(n)} (18)

on g és el factor accelerador de la conver—-
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géncia. Quan g=0 l'expressié anterior queda
reduida al mé&tode de substitucions successi-

ves. Perd guan

0 <g«<1 estabilitzacidé de la convergé&n--
cia per "esmorteiment".
q <0 convergéncia accelerada per ex--

trapolacid

mentre que per a valors g > 1, la formulacid
anterior manca de significat. La dificultat

essencial consisteix a trobar la metodologia
adient per a obtenir un valor de g Sptim. --
Kliesch obté un valor g=-0.75 amb resultats

satisfactoris en estudis de recirculacié --
d'un procés de sintesi d'amoniac /15/. Rubin
determina experimentalment el valor de ¢=0.50
per al cas de reactors ideals en diverses --
condicions de treball. Perd és sens dubte el
mé&tode de Wegstein acotat i les modificacions
gue indicarem tot seguit, el que es comporta

millor en situacions de maxima inestabilitat.

3.1 M&tode de Wegstein

Segons Wegstein, el valor inicial de g es --
pot obtenir a partir de les dues primeres --

aproximacions

MEEID I F(Xm—nl

() ) F(X(n)l

trobant el factor de Wegstein

X(n) X(n—1)
= (19)
(] < p[xt0]
L
El factor accelerador g s'expressa per
1
q = — (20)
1-w

Segons Wegstein, el valor de g tendeix a --
assolir un valor relativament estable al cap
de poques iteracions, el qual valor implica-
rad un comportament diferent segons els casos
tal com s'indica en el seglient resum, en —--

funcid® del valor de q:
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convergéncia monotdnica

convergéncia oscil.lant

o
.
(O}
A

[le}
A
—

divergéncia oscil.lant
divergéncia monotdnica

Diversos simuladors de processos, com per -—-—
exemple el CHESS /21/, utilitzen un m&tode -
de Wegstein "acotat" gue consisteix a assig-
nar el valor fix q=0 quan després de les ite
racions inicials el valor de q es fa g>0 o -
bé g<-10. Tanmateix, aquesta estrat&gia no -
resol el cas més generalitzat amb l'aplica--
cid de simuladors "block oriented" /31/ en -
processos quimics on les n variables d'estat
estan relacionades entre si segons un siste-

ma del tipus:

. . (21)

b
Il

n F (=, Koy een xn)
En aquest cas tant Wegstein com un mé&tode de
Wegstein acotat nomé&s es podrien aplicar a

cada component per separat, menyspreant, per
tant, els efectes d'iteracid entre les diver
ses variables. L'estudi que segueix suposa -
una aplicacidé més rigurosa del mé&tode de ~-
Wegstein al cas multidimensional. Seguint la
formulacid general (17) la nova aproximacid

a la solucid sera

X(k+1)

— QEE(k) + ‘I_Qi E(?E(k)} (22)

i de F|x F|x

t ey

on O seria calculada a partir de §(k% X(k—”,
i (k=n) (k)T (k—n}
ey

(E(ktn)
1

cas del métode de la secant generalitzat.

1

de forma semblant a la indicada en

e

Sempre que existeixi una solucid analitica -

per a

X = F(x) = Ax + b (23)

es pot demostrar que la solucié seria del ti

pus

on
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(8F) (8x) 7" (25)

X
I

(0)

b=r9 - r) (507" x@

(26)

i 6F i 8x s6n matrius de les quals els compo

nents sén per definicié

sp¥) 4 pla) _ g (0) (27)
1 1 1

sx X! 4 x ) x(0) (28)
1 1 1

La solucié X serd doncs

x, = (-0 O - ux ) (29)
- QE(O) + |I—Q| E(O)

on hem escollit

U= (6F) (8x)7" (30)

0=-(1-1) ' U (31)

Cada iteracif en el mé&tode de Wegstein gene-
ralitzat suposa doncs la aplicacié de (22) -
on Q es calculat segons l'expressidé (31) a -
partir del valor 4'U (30). La rapidesa de —--
convergéncia del m2tode de Wegstein resideix
precisament en l'estrat&gia utilitzada per

tal de que el valor de Q sigui tal que asegu

ri

S(X(k+1)} . S(é(k)]

on

S(x) = E [F. (x)]? (32)

de tal forma que en cada iteracid es minimit
zi el valor de S(x) a partir d'un valor de X
que garanteixi una solucid. Els detalls de -
l'algorisme utilitzat es troben en 1'Apadndix
I.

3.2 L'algorisme DEM

Com Wegstein, suposa que existeix una solu--
cid analitica al sistema (23) del tipus (24).

Existird una solucid tal que
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Si els valors propis Ai de A sén tots ells -

diferents

Quan n +», els diversos termes de (33) sbn -

menyspreables llevat del primer

queda finalment

= x (-1 +[:X£n) - X'n—li

is i

(
i
1 - Al

El mé&tode DEM suposa per conseglient una esti

macid de Al en cada iteracid. Llavors si
s e (35)

la fdrmula de convergéncia accelerada a apli

car és

= (36)

on s'ha introdult el factor d'estabilitzacid
a. La convergéncia del mé&tode DEM dep&n es-
sencialment del factor d'estabilitzacid. Un
valor acceptable per a a és 0.7 com indica--

rem més endavant en aquest estudi.

4. UTILITZACIO DELS METODES D'ACCELERACIO DE
CONVERGENCIA A L'ENGINYERIA QUIMICA

En aquests darrers anys som espectadors d'un
dramdtic increment en la utilitzacié i la --
confianga dipositada en els simuladors com a
nova eina de disseny del procés quimic, tant
per part de la indstria quimica com petro--
quimica. Els factors que han estimulat agquest
creixement sén, d'una banda la necessitat —-

d'optimitzar el cost energ&tic del proc8s i
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el problema del control de pol.lucid. Tanma-
teix, la necessitat d'avaluar variades, i so
vint, complexes alternatives del procés, dei
xa a l'enginyer de procés sense altra opcid
possible gue la d'utilitzar models per a tro
bar, mitjancant una simulacié digital, la --
"millor" solucié dins dels recursos qué dis-
posa.

La situacié actual del simulador de proces-
sos ha estat revisada recentment per diver--
sos autors /10, 21, 44/. £s una constatacis
general que el desenvolupament d'un simula--
dor complet representa entre 20 i 60 homes-
any 1 una inversid de més d'un milid de dod-
lars. Perd només recentment s'ha fet evident
el fet que aguest cost &s solament el cim --
d'un iceberg. La simulacid de processos és -
un drea enormement dindmica amb nous métodes,
dades i recursos de cdlcul gque se succeeixen
regularment. Al mateix temps, el desenvolupa
ment tecnoldgic industrial suposa un "cha-
llenge" continu a 1'Gs de simuladors en no--
ves arees d'aplicacid. Com a resultat d'aquest
estat de coses, el cost del desenvolupament
constant, manteniment i expansid, promocid -
d'especialistes i técnics capacitats al ma-
teix temps per assessorar i1 servir de suport
als usuaris, suposa una inversid encara més
gran que la realitzada inicialment. A mesura
que el simulador comprén sistemes més comple
x0s, sistemes de recirculacid mGltiple, opti
mitzacid topoldgica de xarxes d'intercanvia-
dors, etc., adquireix una més gran importan-
cia en el cost total el desenvolupament i --
utilitzacié de nous métodes de convergé&ncia
que redueixin el temps total invertit en els
procediments iteratius propis del simulador.
Per esmentar un cas concret, la simulacid --
d'una columna de destil.lacié de 20 plats —--
gue l'any 1965 requeria 120 bucles d'itera--
cidé, mitjancant m&todes de convergé&ncia acce
lerada actualment no necessita més de 15 ite
racions.

El cas tipic d'aplicacié dels anomenats --
"blocs de convergé&ncia" en simulaci6 de pro-
cessos, el constitueixen els problemes de re
circulacié. El problema de recirculacid que-
da representat d'una manera general a la -
Fig. 2. Les variables d'estat del corrent --
"5" tenen d'ésser inicialitzades segons va-
lors que creiem que s6n aproplats per a ésser
sotmesos despr&s a un procés iteratiu de cal

cul
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[Variables (1) Variables (k)
del corrent del corrent

de = Fllde

|recirculacid recirculacid

gue corresponen a la formulacid matemi3tica -

recurrent

(k+1) _ (
xi = Fi x1 y eensy Xrl

Els mé&todes de convergéncia accelerada uti--
litzats en simuladors de processos que han -
aparegut recentment utilitzen sofisticades -
técniques d'extrapolacié basades en modifica
cions dels métodes cl&ssics de la Secant, --
Wegstein, Broyden y DEM indicades anterior-~-
ment. L'estrat&gia utilitzada per a tals mé&-
todes suposa l'adequada acotacid del valor -

de q a

xn* - qx(n) + (1-q) F(x(n)l

que porta a una situacid de convergé&ncia ac-
celerada per extrapolacid guan <0, segons -
s'indica a la Fig. 3. fs demostrat que els -
métodes de converg&ncia accelerada per extra
polacid sén més eficients perd especialment

sensibles a les condicions inicials. L'estu-
di que presentem a continuacid mostra que el
métode de Wegstein modificat no &s tan sols

extraordindriament rapid sind que &s el que

es mostra mé&s insensible davant condicions -
variables dels parametres operatius del sis-

tema.

4.1 Estudi de convergéncia accelerada en la

simulacié d'una planta per a la produccid de

diclorur d'etilé

La simulaci6é del procés de produccid de di-
clorur d'etild ha estat objecte d'un estudi
recent /30/. Les condicions operatives del
procés suposaven fixat:

a) E1 corrent d'alimentacid

b) El grau de conversid en el reactor basat

en 1l'etil® subministrat en l'alimentacid.

c) Composicid desitjada en el corrent de se-

paracis.

d) Condicions d'operacid del fraccionador.
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unitat @ unitat ©) unitat

2 3

Fig. 2
Esquema general d'un procés amb recirculacié

a)

. SOLUCIO

-—--—--—--—.-——.—--—.. -
[ ]
[ ]

x-v

Fig. 6
Convergéncia accelerada:
a) mitjangant esmorteIment
b) per extrapolacid. A abscisses, k = nombre d'iteracions
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L'estudi del sistema de recirculacid del pro
cés suposa la resolucid d'un sistema de 35 -
equacions no lineals. Els guatre mé&todes de

convergéncia accelerada modificats en la for
ma que s'ha indicat anteriorment (Secant, --
Broyden, Wegstein, DEM), varen &sser utilit-
zats buscant els valors Optims dels parame--
Addicio-
nalment, s'estudid l'efecte de tres nous pa-

tres caracteristics de cada m&tode.

rametres operatius sobre la convergé&ncia dels
diversos métodes:

1. Conversid fraccional en el reactor (CO).
2. Fraccid de Clor que arriba al separador -
(FCL) .

Variacid de la fraccid de Clor que &s pur
gada en funcid de les anteriors (FP).

De l'estudi inicial es varen obtenir com a -
valors Optims pels factors caracteristics de

cada métode:

- Factor estabilitzador

o = 0.73 (M&tode DEM)

- Factor accelerador

q = -20 (M&tode de Wegstein)

Al métode de'Broyden es va utilitzar la ma-

triu identitat per a inicialitzar H, seguint
llavors la metodologia indicada. En el méto-
de de la secant es seguiren els criteris de

calcul indicats (Apartat 2.1).

La variacidé de la convergéncia sota l'efecte
(CO, FCL i
FP) es pot observar a les Figs. 4 1 5, on es

de les tres variables addicionals

representen el nombre d'iteracions N respec-
te FP, variant FCL entre 0.5 i 0.95; CO es -
féu oscil.lar entre 0.4
i 0.9

de de la secant és el més afectat per a la -

(en trag¢ discontinu)

(en trag continu). Sens dubte, el méto

variaci6 de les diferents condicions operati
ves del sistema i, amb igualtat de condicions,
el que requereix un nombre més gran d'itera-
cions. El métode de Broyden es comporta de -
manera semblant al DEM exceptuant el cas en

qué FCL=0.9, valor per al qual no aconsegueix
convergir satisfactdriament (convergé&ncia ex
tremadament lenta: fora d'escala). Al contra
ri, el métode de Wegstein mostra una conver-
géncia summament r3pida en tots els casos es
tudiats (el nombre total d'iteracions no ex-
D'altra banda,

vergéncia es manté invariable en les diver—-—

cedeix de 4). la rad de con--
ses condicions operatives en qué ha estat es
tudiat el procés. Agquest fet constitueix una

caracteristica associada al m&tode de Wegs--

50

-\ F
\ CL
0.95
40 |
30 |
N \ 0.9

20 L N\
\

10

N 0.95

N\ —0 9
N\

\ N 07

N ~~_ 05

\ FCL

001 0.05 01

FP

Fig. 4
Estudi de la convergéncia
a) M&tode de la Secant generalitzat
b) Métode de Broyden
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tein proposat que ha estat comprovada en es-
tudis diversos /31/. En aquest sentit, el mé
tode de Wegstein modificat sembla ésser ac-
tualment un dels més indicats per a la seva

utilitzacid en el camp de la simulacié de --
processos. En la Taula 1 es poden observar -
els resultats obtinguts mitjancant Wegstein

en l'estudi indicat sota les condicions més

desfavorables.

5. CONCLUSIONS FINALS

L'estudi de m&todes de convergéncia accelera
da veritablement eficagos &s actualment un -
tema d'intensa investigacid dins del camp de
l'enginyeria de disseny, donada la seva im--
portdncia com a blocs de convergéncia utilit
zats en els simuladors de processos. D'una -
banda, la utilitzacid de simuladors en el --
disseny i optimitzacid de procesos quimics -
(indGstria quimica b3sica i petroquimica), -
ha adquirit un caradcter d'universalitat i ne
cessitat, tal com s'ha fet evident recentment

en el "12th Symposium on Computer Applica--

tions in Chemical Engineering” (Montreux, --
April 8-11, 1979). Aquest caracter obligato-
ri ve de la mateixa esséncia d'un tipus d'in-
dlistria altament competitiva que exigeix un

index de renovacid i d'optimitzacid dels --
seus parametres operatius, energétics i, en

definitiva, econdmics. D'altra banda, la com
plexitat técnica dels dissenys actuals reque
reix l'assaig de solucions diverses per a --
adoptar una estratégia definitiva amb un cost

d'inversid minim.

L'estudi realitzat mostra palpablement la im
portancia que adquireix la utilitzacid d'un

métode o altre de convergéncia, quan el sis-
tema en estudi regquereix la solucid de blocs
d'equacions no lineals de granddria conside-
rable. La simulacid d'un procés de 'tracking"
que tradicionalment requeria més de 150 ite-
racions utilitzant métodes de convergéncia -
convencionals (substitucions successives), -
s'ha reduit a 12-15 iteracions per bucle --
mitjangant 1'Gs de Wegstein modificat. En -
aquest sentit, el mé&tode proposat en aguest

estudi, tenint en compte la seva sensibili--

50 |

30 |

20 |\

10l \\‘\)-——_.<>______<97

FCL
0

— —r

1 L 1

001 005 O1

001 005 01

Fig. 5
Estudi de la convergéncia
a) Métode DEM
b) M&tode de Wegstein
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Taula 1
Resultat de la simulacid del procés utilitzant Wegstein

ESTUDI DE CONVERGENCIA - (CAS 10)

Sumari dels parametres d'entrada

Conversid fraccional en el reactor 0.9000
Fraccié de Clor a capgalera 0.5000
Fraccid de Clor a purga 0.0100
Indicador de la té&cnica de convergéncia 2.0000
Parametre accelerador segons té&cnica -20.0000

Solucid pel métode Wegstein modificat

Convergéncia després de 4 iteracions - Fluxos finals en els corrents que s'indiquen

Etilé Clor Diclorur
Corrent 1 100.0000 100. 0.
Corrent 2 100.7659 273.3010 1.7565
Corrent 3 10.0765 182.6118 92.4457
Corrent 4 9.2705 0.1826 90.5967
Corrent 5 0.8061 182.4292 1.8489
Corrent 6 0.0403 9.1214 0.0924
Corrent 7 0.7659 173.3077 1.7564

Valor del parametre de convergéncia per a 1'Etilé a cada iteracid

0.0000 -0.0076 -0.0076 0.0000

Valor del pard@metre de convergéncia per al Clor a cada iteracié

0.0000 -7.3786 -18.5996 -0.4828

(* denota valor que ha convergit)

QUESTIIO - v.3, ne2 (juny 1979)

82



tat davant de condicions operatives canviants,

&s especialment adequat per a la seva utilit

zacid en "simuladors per blocs" ja que pel -

caracter flexible que aquests suposen, seran

necessdriament emprats en el disseny de pro-

cessos totalment diversos.

6.
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7. APENDIX 1. Esquema de 1'Algorisme Wegstein

modificat

- Inicialitzacid

1.

2.

Inicialitzacid de pardmetres operatius
del procés.

Dades de la matriu S (Corrent d'alimen-
tacis).

Definicié de Variables d'estudi, CO, FC
FCL.,

4

Crida subrutina segons mé&tode (Wegstein).

- Métode Wegstein

5.
6.

10.

11.

12.
13.

Inicialitzar q <« Dnin
Inicialitzacid dels components en el —-
corrent de recirculacid X(K,I).

Crida subrutines de cilcul de les uni--
tats del procés.

Calcul de les variables d'estat de cada
corrent.

Test de tolerdncia (T T } en

ab’ “rel’ Terr

els corrents S (K,N)

Nou valor en el corrent de recirculacid
SNOU(K,I) « X(K,I)

Test de convergé@ncia

N

MIN |} {fi(f)}2 < e. Pas 17.
i=1

Calcul dels parametres de Wegstein W, N

Optimitzacid de q, Qi <@ < 0.
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14.

15.
16.
17.

Valors obtinguts per Wegstein per a re--

circulacié X(K,I) <« W{XNOU(K,I)}
Tornar al pas 7.

Repetir els passos 7 al 11.

Sortida en cas de test correcte al pas -

11.
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