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RESUMEN

En el presente trabajo tuvo como objetivo el crear una red neuronal artificial (RNA) la cual sea
capaz de predecir datos acertados o aproximados en base a una prediccion del comportamiento
de un sistema de separacion ternaria de benceno-isopropanol-agua cambiando especificaciones
en la corriente de entrada y obteniendo asi las fracciones de los componentes principales en cada
uno de los destilados, en la primera columna la fraccion principal es el benceno, en la segunda
columna la fraccion principal es de isopropanol y en la tercera columna la fraccion es el agua,
esto debido a los resultados presentes en la simulacion de referencia para este proceso de Tsai y
Chien (2021). El disefio, entrenamiento y validacion de la red neuronal artificial se lo realizo en
el software MATLAB partiendo de datos proporcionados por el software DWSIM validando los
resultados de simulacién con publicaciones de alto impacto que usan Aspen HYSYS siendo este
uno de los mas usados a nivel industrial. La red neuronal se desarroll6 a partir de una base de
datos con 325 datos para su entrenamiento y 25 datos para su validacion, la arquitectura de esta
tiene 4 entradas, 65 neuronas ocultas y 3 salidas usando para su entrenamiento el algoritmo
Bayesian Regularization (BR) obteniendo un Error Cuadratico Medio (MSE) de 1.13867 E-02 y
un coeficiente de Regresién Lineal (R) de 0.959099. Se validé la RNA mediante un analisis
estadistico comparativo alcanzando un porcentaje de confianza del 95%, se demostré que no
existe discrepancia significativa. En la simulacién se logré tener una fraccion de Benceno de
0.9979 en el primer destilado, de isopropanol de 0.9967 en el segundo destilado y de agua de

0.9993 en el tercer destilado demostrando la viabilidad del proceso industrial para la separacion.

Palabras clave: <BENCENO> <ISOPROPANOL> <DWSIM (SOFTWARE)> <RED
NEURONAL ARTIFICIAL> <MATLAB (SOFTWARE)> <ANALISIS DE SENSIBILIDAD>
< LEVENBERG MARQUARDT (ALGORITMO)>

0531-DBRA-UPT-2025

XVi



ABSTRACT

The objective of this work was to create an artificial neural network (ANN) which is able to
predict accurate or approximate data based on a prediction of the behavior of a benzene-
isopropanol-water ternary separation system by changing specifications in the inlet stream and
thus obtaining the fractions of the main components in each of the distillates, in the first column
the main fraction is benzene, in the second column the main fraction is isopropanol and in the
third column the fraction is water, this due to the results present in the reference simulation for
this process by Tsai and Chien (2021). The design, training and validation of the artificial neural
network was carried out in MATLAB software using data provided by the DWSIM software,
validating the simulation results with high impact publications using Aspen HYSY'S, one of the
most widely used at industrial level. The neural network was developed from a database with 325
data for training and 25 data for validation, its architecture has 4 inputs, 65 hidden neurons and 3
outputs using the Bayesian Regularization (BR) algorithm for training, obtaining a Mean Squared
Error (MSE) of 1.13867 E-02 and a Linear Regression coefficient (R) of 0.959099. The ANN was
validated by means of a comparative statistical analysis reaching a confidence percentage of 95%,
it was demonstrated that there is no significant discrepancy. The simulation achieved a benzene
fraction of 0.9979 in the first distillate, isopropanol fraction of 0.9967 in the second distillate and
water fraction of 0.9993 in the third distillate, demonstrating the viability of the industrial process

for the separation.
Keywords: <BENZENE> <ISOPROPANOL> <DWSIM (SOFTWARE)> <ARTIFICIAL

NEURALNETWORK> <MATLAB (SOFTWARE)> <SENSITIVITY ANALYSIS>
<LEVENBERG MARQUARDT (ALGORITHM)>.
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Abg. Ana Gabriela Reinoso. Mgs.
Ced: 1103696132
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INTRODUCCION

La simulacion de procesos quimicos es actualmente un campo floreciente de la ingenieria debido
a sus multiples ventajas, la mas notable de las cuales es la modificacion de variables clave del
proceso con el objetivo de analizar los efectos de estas variables en todo. Permite un estudio
detallado y completo del proceso y lo mejora significativamente. Esto garantiza que la simulacion
de procesos se convierta en una herramienta clave para la investigacion, el disefio y la
optimizacién de procesos. Aun hoy este campo se sigue combinando con la aplicacion de la
inteligencia artificial, y en este trabajo se utilizard una de ellas, como son las redes neuronales

artificiales.

La principal ventaja del emulador utilizado es que es de codigo abierto, es decir. Es gratis, ademas
cuenta con un espacio de trabajo intuitivo que facilita el aprendizaje y herramientas como su
propio estudio de creacion de componentes, 1o que la convierte en una herramienta competitiva.
emuladores disponibles en el mercado. El uso de redes neuronales artificiales como herramientas
predictivas es objeto de varios estudios sobre diversos procesos industriales. La ventaja de su uso
es la capacidad de utilizar todos los parametros de entrada y obtener resultados con alta

confiabilidad, lo que convierte a la tecnologia en una poderosa herramienta predictiva.

Para el trabajo de integracion, se utilizard neuron fit (nftool) disponible en MATLAB. Esta
herramienta le permite seleccionar datos, disefiar y entrenar una ANN y evaluar su rendimiento
mediante pruebas estadisticas como el error cuadratico medio (MSE) y el analisis de regresion
(R). Para demostrar la eficacia de la red desarrollada, se realizard una validacién externa
utilizando otros datos no incluidos en la formacion. También se realizd un analisis estadistico
utilizando herramientas de analisis de varianza para resaltar el poder predictivo de las redes

neuronales artificiales y demostrar su confiabilidad.



CAPITULO |

1. DIAGNOSTICO DEL PROBLEMA
1.1  Antecedentes

El benceno y el isopropanol (IPA) son comdnmente empleados como solventes organicos de alta
calidad en diversas areas, como la quimica y la farmacologia. En la produccion industrial de
cloranfenicol, se utiliza una mezcla ternaria de benceno-IPA-agua, donde el benceno se emplea
en exceso para deshidratar el isopropanol (IPA). La separacion de esta mezcla mediante
destilacion convencional es desafiante debido a la presencia de varios azedtropos con puntos de
ebulliciéon minimos. Existen diferentes métodos especializados de destilacion, como la destilacion
extractiva, la destilacion por cambio de presion, la destilacion azeotrdpica y la destilacion
reactiva, siendo la destilacion extractiva particularmente prometedora cuando se elige el

extractante adecuado (Cui et al. 2020).

Diferentes estudios presentan diversas configuraciones para la destilacion extractiva de corriente
lateral con el objetivo de separar benceno/isopropanol/agua, utilizando etilenglicol como
disolvente. Estas configuraciones incluyen la destilacion extractiva de corriente lateral doble (D-
SSED), la destilacién extractiva de corriente lateral Gnica (S-SSED) vy la destilacion extractiva
convencional (CED). Se concluye que el esquema D-SSED es la opcion mas eficiente, logrando
un ahorro del 31,52% en el costo total de capital (TAC) y una reduccion del 35,56% en las
emisiones de CO2 en comparacién con el esquema CED. Para lograr esto, se emplea un
procedimiento de optimizacidn basado en recocido simulado en los complejos diagramas de flujo
de las tres columnas. La solucién 6ptima se encuentra de manera eficiente mediante tres rondas
de blsqueda a partir de un caso base. Este procedimiento destaca las ventajas de ahorro de tiempo,
inteligencia y optimizacion global en contraste con el método de optimizacién secuencial iterativo

convencional (Cui et al. 2020).

En la continua busqueda de mejorar los procesos industriales para satisfacer la demanda global
actual, se enfrentan constantes cambios en las condiciones operativas de estos procesos. Con la
tecnologia actual, es posible abordar eficazmente y a un bajo costo operativo los desafios
presentes en los ambitos académico, industrial, empresarial o de proyectos. La simulacion de
procesos emerge como la opcion principal para ofrecer soluciones y realizar analisis detallados,

rapidos y econdmicamente eficientes.



Esta simulacion se basa en el analisis matematico de problemas reales que pueden preverse con
la ayuda de herramientas tecnoldgicas. Gracias a la existencia de softwares disponibles, algunos
de acceso gratuito y otros de pago, cada uno con caracteristicas distintivas. En la actualidad, estos
programas se han convertido en instrumentos confiables y faciles de utilizar, posicionandose

como medios para evaluar, controlar y optimizar procesos industriales (Biyanto et al. 2011).

1.2 Planteamiento del problema

Como resultado de las buenas capacidades de modelado, las redes neuronales se han utilizado
ampliamente para una serie de aplicaciones de ingenieria quimica, como el analisis de datos de
sensores, la deteccion de fallas y la identificacion de procesos no lineales. Sin embargo, son muy
pocos los trabajos reportados en los que se evalla la capacidad de las redes neuronales artificiales
(ANN) para modelar procesos que incluyan la destilacion extractiva (DE) (Wasewar et al. 2009).

La separacion de azebtropos es un problema importante y desafiante en la industria de procesos
quimicos. Se pueden utilizar varios métodos para este proposito, incluida la destilacion por
oscilacion de presion (PSD), la destilacion azeotrdpica heterogénea (HAD) y la destilacion
extractiva (ED) (Gerbaud et al. 2019). La destilacidn extractiva utiliza un agente de arrastre o
disolvente (disolvente ligero, intermedio o pesado) para interactuar con los componentes
azeotrdpicos, aumentando asi la volatilidad relativa entre los componentes clave ligeros y

pesados.

En este trabajo se desarrollard un modelo de red neuronal artificial que permita predecir la
composicién de isopropanol (IPA) recuperado de una mezcla azeotrdpica Benceno — Isopropanol
(IPA) — Agua por destilacion extractiva utilizando etilenglicol (EG) como agente de arrastre. Para
ello se establecerd una base de datos de entrenamiento para la red neuronal obtenida por

simulaciones del proceso en DWSIM.
1.3 Justificacion

La recuperacién de isopropanol (IPA) en el dltimo tiempo ha tenido suma importancia en la
industria debido a que este se puede utilizar como solvente convencional para nitrocelulosa,
alcaloides, caucho y aceite, puede usarse como materia prima para sintetizar glicerina, acetato de
isopropilo y metil-isobutil cetona. Mé&s importante adn, las caracteristicas de mayor densidad de
energia y valor de combustion hacen que el IPA se use ampliamente como aditivo para

combustibles de petréleo y combustibles de aviacion (Xu et al. 2022).

Por ese motivo, se opta por simular y validar un sistema alternativo de destilacion extractiva para

la separacion de los azedtropos Benceno — Isopropanol — Agua empleando tres columnas mediante
3



el software DWSIM, que permita corroborar su eficiencia frente al sistema convencional y

comparar los resultados con los valores determinados en bibliografia.

Por otro lado, los resultados permiten el disefio de una red neuronal artificial utilizando el
MATLAB, como una herramienta didactica, confiable y rapida que permita predecir la fraccién
molar de los principales componentes del sistema de estudio a partir de tres condiciones de
entrada: presion, temperatura y relacién solvente/alimentacion. De esta manera se puede analizar,
controlar y/o estudiar el comportamiento del proceso mediante la variacion de sus condiciones de
forma directa y simplificada.

1.4  Objetivos
141 Objetivo General

Simular y validar un sistema de destilacion para la separacion de aze6tropos de Benceno —
Isopropanol — Agua.

1.4.2  Objetivos Especificos

- Identificar las variables, parametros y las operaciones de funcionamiento necesarias para
la simulacién del proceso

- Validar la simulacion del proceso de separacion de una mezcla azeotrdpica de Benceno
— lIsopropanol — Agua mediante destilacién extractiva comparando los resultados
obtenidos en la simulacion con el proceso real y tomando como referencia la bibliografia
de alto impacto.

- Implementar una red neuronal para la prediccion de la mezcla exactitud de la simulacién.

- Realizar un analisis estadistico para evaluar la capacidad de prediccién de la red neuronal.



CAPITULO II

2. MARCO TEORICO
2.1  Antecedentes de investigacion

2.1.1 Simulacidn del proceso de destilacion

Buitrago et al. (2017) detalla que en la época actual se ha implementado el uso de software para
generar modelos y simulaciones de procesos quimicos siendo estos una gran herramienta
didactica en la industria que se lo implementa con el fin de tener los requisitos y a su vez de
minimizar el tiempo de disefiar un equipo o una linea de equipos que lleve un proceso de

produccion.

Analizando lo que concierne al costo experimental que se puede llevar en una planta piloto la
simulacion en diferentes softwares ayuda a reducir de una manera drastica r los experimentos
haciendo uso de simulaciones por computadora, con el fin de analizar el comportamiento en los

componentes del proceso (Tangsriwong et al. 2020).

En este proceso es necesario realizar la separacion de Benceno-IPA-Agua utilizando un software
de codigo libre, DWSIM, teniendo en cuenta las propiedades de equilibrio de fase del azeétropo
ternario, para predecir el comportamiento de la fase del sistema Shan et al. (2021) aplica una
destilacion extractiva con una columna (CED) y una destilacion extractiva de pared divisora con
las cuales recupera el Benceno e IPA de agua residual, aplicando el modelo NRTL para describir

el equilibrio liquido-vapor de las composiciones del sistema.

Tsai y Chien (2021) proponen el uso de una triple columna de destilacion extractiva de corriente
lateral para la separacion Benceno-IPA-Agua usando etilenglicol como un agente de arrastre
pesado, aplicando una envoltura liquido-liquido que el proceso consta de un decantador y tres
torres de destilacion las cuales operan a presiones diferentes, haciendo uso del paquete

termodinamico UNIQUAC. Los resultados ofrecen un ahorro del 63.4% en el costo operativo.

Aplicando destilacion por cambio de presion y destilacion azeotropica heterogénea se puede
recuperar el benceno e isopropanol debido a que la mezcla forma aze6tropos los cuales son
sensibles a la presion, siendo recuperados sin ningun tipo de solvente extra, llevando a cabo la
integracion parcial de calor para mejorar la eficiencia energética y reducir las emisiones de CO2.

Estos estudios revelaron que el proceso PSD con el orden de productos agua-benceno-IPA puede
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resolver de manera altamente efectiva el tratamiento de aguas residuales que contienen solventes

organicos benceno e IPA (Cui et al. 2019).

Para hacer un disefio mejorado de la recuperacion de benceno e isopropanol Tsai, Zhang y Chien
(2021) propone el uso de una division liquido-liquido natural en el decantador haciendo una
organizacion de la secuencia de destilacion tal que las columnas anteriores se disefien como
separador para preservar el calor latente de la corriente de vapor superior de esta columna. Dando
un resultado que el sistema de calor integrado tiene un 75.1% de ahorro en la economia.

Li et al. (2021) adopta un algoritmo realizado en MATLAB con una vinculacion posterior a Aspen
Plus para tener la simulacidn destilacion extractiva intensificada con columna de pared divisoria
para separar mezclas ternarias de benceno-isopropanol-agua. Los resultados dan que el proceso
presenta una columna con pared divisora de destilacion extractiva junto a una columna de
recuperacion del solvente, que en este caso es el etilenglicol, siendo el mejor esquema debido a
que se reduce un 28.65% el costo anual total y las emisiones de CO2 un 32.34% si se lo compara

con procesos convencionales.

Se desarrollaron cinco estructuras de control para controlar los SSED convencionales y
energéticamente eficientes. Las respuestas de los cinco CS se investigaron utilizando una tasa de
alimentacion de + 10 % y perturbaciones de composicion de £ 20 %, y el rendimiento de los cinco
CS se evalu6 cuantitativamente utilizando dos criterios de desviacion del objetivo de rendimiento
(DPT) y error de integracién absoluto en la pureza del producto (IAE). Se encontr6 que CS1 no
puede manejar de manera efectiva las perturbaciones del flujo de alimentacién, pero CS2 tiene un
buen comportamiento dinamico tanto para el flujo de alimentacién como para las perturbaciones
de la composicion. Los valores de DPT e IAE de CS2 fueron significativamente menores que los
de CS1. CS3, CS4 y CS5 pueden tolerar el flujo de alimentacién y las perturbaciones de la
composicion, pero CS4 y CS5 logran una salida de control més favorable que CS3. Los valores
DPT e IAE de CS4 y CS5 son muy similares, y ambos son mas pequefios que CS3. Estos estudios
se hicieron para una destilacion extractiva de doble corriente lateral que ahorra energia para la

separacion de benceno/isopropanol/agua (Xu et al. 2022).

Zhang et al. (2021) realiza un control dindmico de igual manera de una destilacion extractiva
ternaria de doble corriente lateral teniendo un ahorro de energia. Teniendo un esquema de control
que logra obtener un control regulado de forma estable que rechaza las perturbaciones que
presenta el rendimiento y en la composicion de alimentacion, donde los bucles de control tienen

la funcion de controlar la composicion de isopropanol mediante un ajuste de velocidad de flujo



del extractante que se da en la columna extractiva C2 y al mismo tiempo regulando la relacion de
reflujo en la columna extractiva C1 para tener una disminucion en el efecto del solvente a través

de bucles de control de temperatura en cascada de composicion.

2.1.2 Redes neuronales artificiales en la industria quimica

Las técnicas de las redes neuronales estan adquiriendo mayor relevancia por el desempefio
eficiente y la diversidad de sus aplicaciones en los sectores de las industrias quimicas, empleando
varios métodos de resolucion de esta.

Luo, Shao y Zhang (1995) propone que la solucion es el control inferencial donde para las cuales
salidas no medibles se infieren con mediciones secundarias y controlar estas salidas. Este articulo
propone un estimador inferencial basado en Fuzzy-Neural-Net (FNN), esta esta construida por
varias redes distribuidas donde su clasificacion, ejecucion y aprendizaje se rige la teoria de
conjuntos difusos. Esta aplicacién demostro ser superior a un control convencional, mejorando la

pureza de la columna de destilacion.

Sharma & Singh, (2012) presenta un ejemplo con el terc-amil metil éter (TAME) el cual presenta
un comportamiento altamente no lineal y es lo que se propone en su trabajo, un modelo de control
predictivo (MPC) con uso de redes neuronales para controlar estos procesos no lineales. Para esto
se usé control PID convencional, modelo de control predictivo y control predictivo de red
neuronal (NNPC). Se realiz6 una comparacion y se concluyé que NNPC y MPC tienen mejor
rendimiento de control y mas suave que el PID, en este caso para el cambio de punto de ajuste y

para el cambio de carga de £10% en el caudal de alimentacion.

Savkovic-Stevanovic (1996) propone en su trabajo que se puede hacer la aplicaciéon de una red
neuronal inversa para el control de la composicion de los productos en una columna de destilacion
Esta red neuronal se basa en el algoritmo de retro propagacion de la regla delta generalizada lo
cual minimiza a la red la suma de cuadrados del residual. Los resultados que se obtuvieron
demuestran la viabilidad del uso de redes neuronales para modelos dindmicos no lineales a partir

de datos de entrada-salida de la planta.

Como sabemos, en la industria es un problema la operacion 6ptima de una unidad de destilacion
en nuestro caso de manera que se obtengan buenos resultados con rendimiento y produccion
variable. Li et al. (2022) propone una solucion la cual es una estrategia de optimizacion (OSS)

junto con modelado de redes neuronales integradas en mecanismos (MENN). Se asegura que



MENN podra reflejar con precision las caracteristicas del proceso. Partiendo de estos se realizaron
optimizaciones para le temperatura superior de la columna asegurando asi productos calificados.
Se realizaron pruebas a nivel industrial las cuales mostraron buena adaptacién a diferentes

rendimientos de produccion, esto mejoré la tasa de calificacion del producto.

Las redes neuronales también fueron aplicadas a un proceso de destilacion de membrana de
espacio de aire para diferentes condiciones operativas. En este trabajo que Khayet y Cojocaru
(2012) realizd se tomaron en consideracion las variables de temperatura de condensacion,
temperatura de entrada y el caudal de alimentacion para las soluciones salinas acuosas y en la
respuesta se tomé en cuenta el indice de rendimiento basados en el flujo de permeado como la
concentracion de sal. Como resultado se obtuvo que la ANN se adapta con precision a este
proceso. Se llegé a esta conclusion analizando predicciones de la ANN y los datos experimentales,
dando como resultado un coeficiente de correlacion de 0.992, esto fue corroborado por un analisis
de varianza (ANOVA). La condicion operativa funciona con el método Monte Carlo y las
condiciones Optimas fueron de una temperatura de condensacion de 13.9 °C, temperatura de
entrada 71 °C y caudal de alimentacion de 205 L/h, rendimiento experimental con maximo indice

de 51.075 kg/m2 y lo méas importante fue el error residual inferior a 1%.

Una aplicacion interesante de la destilacién de membrana para la desalinizacion es con el uso de
energias renovables, el problema radica en el control y la optimizacion ya que se opera de manera
discontinua y no estacionariamente. Porrazzo etal. (2013) propone en su trabajo la
implementacion de una red neuronal, entrendndola con datos experimentales deliberados,
posterior se analizé el rendimiento del proceso en diversas condiciones operativas para poder
saber respecto a la produccion del destilado el caudal de alimentacién, radiacion solar y
temperatura de alimentacion en frio. Se concluy6 que la red neuronal cumple su funcion en

condiciones operativas variables.

Las redes neuronales han sido también usadas para la prediccién del flujo de agua del efluente
donde Idris et al. (2022) escogi6 en su trabajo que seria de un molino de aceite de palma pretratado
(POME) usando destilacion por membrana de contacto directo (DCMD). Este modelo le permiti6
identificar rangos de temperatura y velocidad de alimentacion para una operacién éptima. Se us6
una red neuronal Artificial FeedForward (FANN) multicapa con 1 capa oculta con 13 neuronas
ocultas con tres variables de entrada (temperatura, velocidad de alimentacién y membrana) y en
la salida con 18 puntos de datos experimentales. Los resultados fueron favorables a la aplicacion
de la red neuronal obteniendo un error cuadratico medio de 0.0034 que fue el més bajo y

coeficiente de regresion (R) en entrenamiento, validacion y prueba de 0.9859, 0.9986 y 0.9984



121 respectivamente. Se reconocié que la temperatura de alimentacion era el parametro mas

sensible.

(Dantas et al. 2020) en su trabajo tuvo como objetivo el extraer aceite de pachuli, para optimizar
y maximizar sus resultados aplico una red neuronal artificial (ANN) y metodologia de superficie
de respuesta (RSM) obteniendo asi fracciones ricas en patchoulol. Entre las condiciones éptimas
obtuvo temperatura de evaporacion de 85 °C, temperatura del condensador de 10 °C, y velocidad
de agitacion de 600 RPM. Con estas condiciones se obtuvo una recuperacion de 74.22%. Esto
demostr6 una buena capacidad predictiva de la ANN junto con RSM.

Para la produccion de aceite base para lubricantes es usada esta operacion de destilacion al vacio
y es importante su control para cumplir con el control de calidad en el producto final. EI modelo
matematico VDU es uno de los més usados para el control de las variables de esta operacion, sin
embargo, la problemética esta en la falta de conocimiento y limitada capacidad de obtener datos.
Se ha pensado en desarrollar sensores y controladores inferenciales hay caracteristicas complejas.
Yoon etal. (2022) da una solucién y es la de desarrollar una RNN apilada con longitud de
secuencia para predecir la viscosidad cinematica. Estos predictores de calidad se aplican para
desarrollar un optimizador en tiempo real para ajustar las variables operativas clave para nuestro
producto. Se propone continuar con este estudio desarrollando los sensores y controladores que

ya mencionamos.

Retomando la desalinizacién, se aplica un ANN en el proceso de destilacion de membrana al
vacio para describir y evaluar el desempefio donde las variables de entrada 1son presion de vacio,
temperatura de entrada de alimentacion, concentracion de la solucion acuosa de sal de
alimentacion y caudal de alimentacion y en la respuesta el flujo de permeado. Como resultado la
ANN es capaz de modelar este proceso y se optimizd con la aplicacion de algoritmos genéticos

(Tavakolmoghadam y Safavi 2012).

2.2 Referencias Teoricas

2.2.1 IPA (Isopropanol)

IPA, también conocido como isopropanol, isopropanol o 2-propanol; es un liquido incoloro, no
polar, muy volatil (se evapora rapidamente) y tiene una alta densidad de energia. EI método
principal para extraer IPA es la hidratacion de propileno catalizada por &cido, en la que se produce
éter diisopropilico (DIPE) como subproducto. Dadas las propiedades relevantes mencionadas

anteriormente, el IPA es un producto que tiene una gran demanda principalmente como solvente



de limpieza, como intermediario en procesos industriales, con fines higiénicos y como aditivo
para combustible. Debido a su alta densidad energética y poder calorifico, se utiliza

principalmente como aditivo para combustibles derivados del petréleo (Shan et al. 2021).

222 DWSIM

DWSIM es un simulador de procesos para ingenieria quimica de cédigo abierto y libre descarga.
Ademés, cumple con CAPE-OPEN, interfaz que posee una serie de especificaciones para un
amplio rango de aplicaciones en simulaciones. Este estandar establece los requisitos con los que
debe cumplir el codigo a la hora de calcular las funciones termodindmicas, equilibrios quimicos
y de fases, etc (DWSIM 2020).

2.2.2.1 Caracteristicas
DWSIM presenta una interfaz gréfica facil de usar y sobre todo intuitiva; ademas, permite el uso
de operaciones unitarias, modelos termodindmicos complejos, herramientas para caracterizar

crudos y soporte para sistemas reactivos.

Tabla 1-2: Caracteristicas de DWSIM.

Caracteristica Observacion
= GERG-2008
= PC-SAFT
= CoolProp,

» Peng-Robinson

=  Peng-Robinson (1978),
=  Soave-Redlich-Kwong

= Lee-Kesler

= |ee-Kesler-Plocker

= UNIFAC
» Modified UNIFAC (Dortmund)
= UNIQUAC
= NRTL
Modelos termodinamicos = Chao-Seader

= Grayson-Streed
» Raoult’s Law

=  |APWS-IF97 (tablas de vapor)
= |APWS-08 (agua de mar)
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= Black-Oil (petréleo)

= Sour Water and Agueous Electrolytes

Operaciones unitarias de estado | Mezclador, divisor, separador, bomba, compresor,
estacionario expansor, calentador, enfriador, valvula, segmento de
tuberia, columna de acceso directo, intercambiador de
calor, reactores, separador de componentes, placa de
orificio, columnas de destilacién/absorcion, separador de
solidos, filtro de torta, hoja de calculo, Python Script y
Diagrama de Flujo de operaciones unitarias.

Operaciones unitarias de estado | Mezclador, divisor, separador, bomba, compresor,
dinamico expansor, calentador, enfriador, véalvula, hoja de calculo

y Python Script.

Fuente: (DWSIM 2023)
Elaborado por: Morales A., 2024

2.2.3 ChemSep

ChemSep es un simulador de columna utilizado para ejecutar operaciones de destilacion,
extraccion y absorcién. La interfaz es facil e intuitiva, combina un modelo clasico de columna de
etapa de equilibrio con un modelo de columna de no equilibrio. Ademas, la base de datos de

productos quimicos es muy amplia y abarca alrededor de 400 items (CHEMPSEP 2020).

2.2.4 Redes Neuronales
Las técnicas de Inteligencia Artificial denominadas Redes Neuronales Artificiales (RNA) estan
adquiriendo cada dia mayor relevancia por su desempefio eficiente y la diversidad de sus

aplicaciones en los sectores de la industria y servicios.

Una propiedad de suma importancia de las redes neuronales artificiales es su capacidad para
representar relaciones funcionales no lineales dadas topologias de red apropiadas. Ademas, la
estructura del modelo de proceso basado en redes neuronales resultante puede considerarse
general y requiere poco conocimiento previo del proceso para su determinacion. Por lo tanto,

proporciona una técnica de modelado de procesos confiable y rentable (Biyanto et al. 2011).
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Input Layer Output Layer

Hidden Layers

Figura 1-2. Arquitectura tipica de una red neuronal
Fuente: (MATLAB 2022).

Neurona o Nodo: Conjunto de unidades de procesamiento.

e Regla de Propagacion: Es un elemento relacionado con diferentes formas como: lineal,
cuadrética, a distancia o polinémica (no lineal).

e El patron de conexiones entre neuronas: las conexiones se definen mediante pesos que
determinan la influencia de las entradas sobre las salidas.

e Funcion de Activacion o Transferencia: Determina un nuevo nivel de activacion basado

en la entrada y el nivel actual. Pueden ser: lineal, tanh, escalonada, seno, etc.

2.2.5 Redes neuronales de MATLAB

Con herramientas y funciones para gestionar grandes conjuntos de datos, MATLAB®
proporciona una caja de herramientas dedicada para el aprendizaje automaético, las redes
neuronales, el aprendizaje profundo, la vision artificial y la conduccién autonoma. Con sélo unas
pocas lineas de codigo, MATLAB permite desarrollar redes neuronales sin ser un experto. Puede
ponerse en marcha rapidamente, crear y visualizar modelos o implementar modelos en servidores

y dispositivos integrados.
MATLAB le permite integrar los resultados en aplicaciones existentes. MATLAB automatiza la

implementacion de modelos de redes neuronales en sistemas empresariales, clisteres, nubes y
dispositivos integrados (MATLAB 2022).
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El preprocesamiento de entradas y objetivos de la red mejora la eficiencia del entrenamiento de
redes neuronales poco profundas. El post-procesamiento permite un andlisis detallado del

rendimiento de la red. MATLAB y Simulink proporcionan herramientas para ayudarle a:

¢ Reducir las dimensiones de los vectores de entrada mediante el analisis de componentes
principales.

e Llevar a cabo andlisis de regresion entre la respuesta de la red y los objetivos
correspondientes.

e Escalar las entradas y los objetivos para que se ajusten al rango [-1,1]

e Normalizar la media y la desviacion estandar del conjunto de datos de entrenamiento.

e Utilizar el preprocesamiento de datos y la division de datos automatizados al crear sus
redes (MATLAB 2022).

13



CAPITULO I
3. MARCO METODOLOGICO

3.1 Partes de la metodologia

Después de tener las bases tedricas necesarias para el presente Trabajo de Integracion Curricular,

se propone la siguiente metodologia detallada en la Figura. 2:

Establecer . .,
Inicio —> parametrosde ——> S"B{}Gg'IOMn en
funcionamiento
I
W
Comprobar la
validez de los Analisis de Tratamiento de
resultados de la > sensibilidad > datos
simulacion
I
\
Creacion de la Entrenamiento de S Validacién de los
RNA en MATLAB > la RNA resultados
I
\
Analisis .
Estadistico > Fin

Figura 1-3: Metodologia para crea una RNA
Realizado por: Morales, A., 2024.

3.2 Parametros de funcionamiento

Los datos iniciales fueron obtenidos del articulo:

Design and control of an energy-efficient process for the separation of benzene/isopropanol/water
ternary mixture llevado a cabo por Meng-Lin Tsai , I-Lung Chien (2021) del Departamento de
Ingenieria Quimica, Universidad Nacional de Taiwan, basandose en la simulacién que realizd
(Cui et al. 2020).

3.2.1 Condiciones de operacion
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Tabla 1-3: Datos iniciales para la simulacion

Entradas
Parametros Feed SF1 .
Unidades
Valor
Flujo Molar 100 114.1 kmol/h
L IPA H.0 Benceno EG
Composicion
0.6 0.1 0.3 1 %mol
Temperatura 320 323 °K
Presion 1.1 1 atm

Fuente: (Tsai y Chien 2021b).
Realizado por: Morales, A., 2024.

Tomando en cuenta los datos de la Tabla 1-3, se desarrollara la separacion de la mezcla de
ISOPRAPANOL-BENCENO-AGUA con la mayor eficiencia posible.

3.2.2

Proceso de separacién

Como se puede observar en la Figura 2-3, muestra el diagrama de flujo para la separacion en

donde se tiene un proceso que involucra 3 columnas, las 2 primeras son columnas de extraccion

del benceno e isopropanol, y la Gltima columna es para la recuperacion del solvente.

Coolerl
J:J,Hkb‘
SF1 o SF2 n2 SN 0
:“'l Kot 352.90K; 1.0 atm :_w — 3ZS.06K: 1.00xtm QC=-19727kW 373 19K: 1.004tm
G ’ 30.06 kmol/y L 60.19 kmol/h i 9,50 kmol/h
QCT = 2095 kW trace H,0 QC2 =118 KW 0.003 1.0 3= 3164 kW 0.999 1,0
FF 0,004 170 0.995 IPA trace IPA
320000K: 110 atm 0.995 Benzene 0.002 Benzene trace Benzene
100,00 kmol'h C 0.001 £G trace G 0.001 FG
0.100 1.0 & _{ f Sl ] s
0,600 IPA RR ~ 0,59 RR ~ (.64 RR = 188
I)JQQMM_—’_U_\I n R |NT~33 N1
D=06"m D=09% m D=048 m
2
= LSt 182 R
JTT00K: 1.20 atm $5532K: L1 47528 L6 atm
166,53 kmol'h 168,92 kmol'h 159.12 kmol/h
. 060 H,0 0,088 11,0 0.00001 11,0
OR1=350.74W 0.359 IPA QR2 = 2629.1 kW trace 1PA N trace 1A
trace Benzene trace Benzene trace  Benzene
0.581 K¢ 0942 EG 0.99999 EG
Bl "2
4772 122 wtm ATTA5K: 124 atm :!.::"":'; %0 aish
17.21 kmol'h 96.72 kmol'h 0.04 lm‘;l .';
93ppm H,0 000001 H.O "mm EG
0.7ppm IPA trace  IPA 5 .
trace  Benzewme trace  Benzene
0.99999 EG 09999 EG

Figura 2-3: Diagrama de flujo del proceso

Fuente: (Tsai y Chien 2021b)

3.2.3 Condiciones operativas iniciales en la primera columna y segunda de extraccion
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Tabla 2-3: Condiciones operativas de la columna de extraccion

Propiedades de la columna de destilacion extractiva con salida lateral (DC)

Parédmetros Valor Unidades
Numero de total de etapas 30 -
Etapa de alimentacion 12 -
Etapa de entrada del solvente 3 -
Etapa de salida de corriente lateral 26 -
Rehervidor Liquido Parcial -
Condensador Vapor Total -
Presion de la etapa inferior 1.2 Atm
Presion de la etapa superior 1 Atm
Trabajo del rehervidor 850.7 kw
Temperatura del condensado 352.90 °K
Caudal de la corriente de fondo 17.21 kmol/h

Fuente: (Tsai y Chien 2021b)
Realizado por: Morales A., 2024

Tabla 3-3: Condiciones operativas de la segunda columna de extraccion

Propiedades de la segunda columna de destilacion extractiva con salida lateral (DC)

Parametros Valor Unidades
Numero de total de etapas 33 -
Etapa de alimentacién 22 -
Etapa de entrada del solvente 5 -
Etapa de salida de corriente lateral 29 -
Rehervidor Liquido Parcial -
Condensador Vapor Total -
Presion de la etapa inferior 1.24 Atm
Presion de la etapa superior 1 Atm
Trabajo del rehervidor 2629.1 kw
Temperatura del condensado 355.06 °K
Caudal de la corriente de fondo 96.72 kmol/h

Fuente: (Tsai y Chien 2021b)
Realizado por: Morales A., 2024

Los parametros fueron obtenidos por Tsai y Chien (2021b), en su disefio para la primera y segunda
columna de extraccion lo hicieron de manera iterativa ajustando la salida a 99.5% del destilado
de benceno y a 99.5% de IPA respectivamente, ademas con una corriente lateral en cada una de

las columnas para asi tener una mejor eficiencia en los resultados de lo destilados.

3.2.4 Condiciones operativas iniciales en la columna de recuperacion del solvente

Tabla 4-3: Condiciones operativas de la columna de recuperacion del solvente
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Propiedades de la columna de destilacion extractiva (DC)

Parametros Valor Unidades
Numero de total de etapas 24 -
Etapa de alimentacion 12 -
Rehervidor Liquido Parcial -
Condensador Vapor Total -
Presion de la etapa inferior 1.16 Atm
Presion de la etapa superior 1 Atm
Trabajo del rehervidor 468.3 kw
Temperatura del condensado 373.19 °K
Caudal de la corriente de fondo 159.12 kmol/h

Fuente: (Tsai y Chien 2021b)
Realizado por: Morales A., 2024

Esta columna también posee un condensador parcial. Como se observa en la Figura 2-3, el agua
con alta pureza (99,9 % en moles) y un producto de fondo que es el solvente EG con pureza
99.9%.

3.3 Simulacion en DWSIM

3.3.1 Proceso aplicado en DWSIM

Inicio

Establecer flowsheet

ConFigurauracion de
entradas

ConFiguraurar
operaciones

Resolver flowsheet

Fin

Figura 3-3: Proceso de simulacién aplicado
Realizado por: Morales A., 2024
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3.3.2 Disefio del flowshet

Para el diagrama de flujo empleado en la simulacion esta basado en la Figura 2-3, este proceso de
separacion de una mezcla ternaria de benceno-isopropanol-agua fue propuesto Tsai y Chien
(2021b), en su trabajo este proceso fue simulado con ASPEN PLUS, también presentan datos
detallados sobre el disefio de las columnas de destilacion estos pardmetros encontrados en su
trabajo serdn aplicados para la simulacion en DWSIM vy adaptados con los paquetes
termodinamicos con los que cuenta, en la Figura. 4 se muestra el disefio del flowsheet propuesto
para la separacion de una mezcla ternaria de benceno-isopropanol-agua en DWSIM.

3.3.2.1 Descripcion del flowsheet
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FEED

C5COL-1

SFL-1

C5COL-2

17 CL-1

E1
2,07.03 kW

—

B1

03

Figura 4-3: Diagrama de separacion ternaria en DWSIM
Realizado por: Morales, A., 2024
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3.3.3 Configuracion de entradas

Las condiciones iniciales de funcionamiento para S-01 y S-02 son especificadas en la Tabla 1-3
se eligio el paquete termodinamico NRTL, para el caso del reflujo que se da en el proceso se
necesita bloques Idgicos disponibles en DWSIM (REC), estos ayudan a que el simulador aplique
los arreglos requeridos en los ajustes por interacciones tanto en los balances de materia como en

los balances de energia hasta obtener la convergencia deseada.

3.3.4 Configuracion de Operaciones

Luego de tener listo las entradas es necesario especificar las condiciones de trabajo para todos los
equipos que intervienen en el proceso de separacion de una mezcla ternario de benceno-

isopropanol-agua, Enfriamiento (Cooler), Mezclador (Mixer) y Separador (Splitter).

3.3.4.1 Destilacién

Para la primera columna de destilacion se emplea el modelo incluido en DWSIM conocido como
“ChemSep Column”, las condiciones de funcionamiento se detallan en la Tabla 3-3, se emplea el
modelo termodinamico DECHEMAV/Ideal gas law/NRTL/Riedel/lIdeal, para modelar el equilibrio
vapor-liquido en la simulacién la fuente para los parametros de interaccién binaria se emplean los
datos obtenidos en el trabajo de Tsai y Chien (2021b) estos parametros fueron obtenidos de la

base de datos del simulador Aspen Plus y adaptados a DWSIM.
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Estimated
< >
Saved Converged 2 iterations C:\UsershHP 20201 4app0 atatLocal\TemphC5_1_4~1.5EP
Figura 5-3: Eleccion del modelo termodinamico en ChemSep
Realizado por: Morales, A., 2024
{ ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - CSCOL-1 — O
File Edit Check Analysis Databanks Tools Help
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Figura 6-3: Disposicion operativa de la columna de destilacion
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 7-3: Detalles de presiones de funcionamiento
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 8-3: Disposicion operativa de la columna de destilacion
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 9-3: Condiciones iniciales de funcionamiento
Realizado por: Morales, A., 2024

Para la segunda columna de destilacion se emplea el mismo modelo incluido en DWSIM que en
la primera columna conocido como “ChemSep Column”, las condiciones de funcionamiento se
detallan en la Tabla 3-3, se emplea el modelo termodindmico DECHEMA/Ideal gas
law/UNIFAC/Antoine/Peng-Robinson 78.
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Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 11-3: Disposicion operativa de la columna de destilacion

Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 12-3: Detalles de presiones de funcionamiento
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 13-3: Detalles de presiones de funcionamiento
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 14-3: Condiciones iniciales de funcionamiento
Realizado por: Morales, A., 2024

Para la Gltima columna de destilacién se emplea el mismo procedimiento que las otras dos
anteriores, las condiciones de funcionamiento se detallan en la Tabla 3-3, se emplea el modelo
termodindmico Gamma-Phi/Peng-Robinson 78/UNIQUAC/Antoine/Ideal.
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Figura 15-3: Eleccion del modelo termodinamico en ChemSep
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 16-3: Disposicion operativa de la columna de destilacion
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 17-3: Detalles de presiones de funcionamiento
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 18-3: Condiciones iniciales de funcionamiento
Realizado por: Morales, A., 2024
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3.3.4.2 Datos adicionales
En la Tabla 5-3 se emplean datos para la recirculacion del solvente luego de la separacion de
benceno-isopropanol-agua, el blogue l6gico de recirculacién (REC) posee las configuraciones

presentadas por defecto en DWSIM.

Tabla 5-3: Condiciones complementarias para la simulacion

Parametros Valor Unidades
Temperatura de salida del enfriador (cooler) 323.15 K
Flujo R1 en la salida del divisor (splitter) 114.1 Kmol/h

Realizado por: Morales, A., 2024

3.4  Analisis de Sensibilidad

En la Figura 19-3 se muestra el proceso requerido para el analisis de sensibilidad

Identificar variables
sensibles

Elegir parametros a

Inicio > analizar

v

Establecer rango de e
variaciony nimero |—> SAerrlz:E)SlII? ddaed —>
de analisis

Representacion
grafica

v

Interpretacion de

resultados > Fin

Figura 19-3: Proceso para andlisis de sensibilidad
Realizado por: Morales, A., 2024

Cuando se realiza el analisis de sensibilidad del proceso se debe tener en cuenta las propiedades
fisicoquimicas de todos los componentes en especial de los productos resultantes de mayor pureza
que se dan los diferentes destilados y residuos, al tener en cuenta esto se identifica las variables
que seran modificadas para analizar cobmo afectan en el proceso de esta manera se facilita la
identificacion de las entradas de la red neuronal que posteriormente sera creada en base a las

variables criticas que afecte de manera maés significativa la concentracion obtenida de IPA,
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Benceno y Agua, luego de tener claro la razon del porgue se realiza el analisis de sensibilidad lo

primero que se tiene que conocer son los rangos de modificacion, todos estos parametros son

establecidos en la Tabla 6-3.

Tabla 6-3: Pardmetros usados para el analisis de sensibilidad

Repeticio Variables Unida Rango de Variables Unida
nes independientes des variacion Dependientes des
10 Feed - Flujomolar |Kmol/h | ~ 100-300 | D Xemno, Fraccion
10 Feed - Flujo molar | Kmol/h 100-300 D2 - X&Aélzrraccmn
10 Feed - Xipa, Fraccion ) 0.3-0.9 D1 - Xgenceno, Fraccioén
Molar Molar

10 Feed - Xipa, Fraccion i 0.3-0.9 D2 - Xipa, Fraccion
Molar Molar

10 Feed - Xn20, Fraccion ) 0.1-0.9 D1 - Xgenceno, Fraccioén
Molar Molar

10 Feed - Xw20, Fraccion i 0.1-0.9 D2 - Xipa, Fraccion
Molar Molar

Realizado por: Morales, A., 2024

Para el analisis de sensibilidad se aplican diferentes métodos dependiendo de la posibilidad de ser
aprovechado las funciones integradas en DWSIM o en el caso de requerir ingresar los datos
manualmente en cada simulacion del analisis de sensibilidad el aplicar este método tomaria
mucho tiempo, por lo que sera usado Unicamente en el caso de que la simulacion no converja de

manera adecuado con los métodos automatizados.

3.5
Llegado al punto de realizar la simulacion, analisis de sensibilidad y validacion de la misma
respecto a la separacion ternaria de BENCENO-ISOPROPANOL-AGUA, se procede a establecer

las entradas y salidas que se usaran para la creacion de la RNA, realizando un total de 350 corridas

Tratamiento de datos

de la simulacion variando los datos de las diferentes entradas y anotando los valores de las salidas
seleccionadas, consiguiendo los datos necesarios para el entrenamiento y validacién de la red
neuronal.

Tabla 6-3: Variables de entrada de la RNA

Variable Detalle Rango | Unidades
FM_F Flujo molar en la alimentacion 100-300 Kmol/h
X_BEN Fraccion molar de benceno en la alimentacion 0.01-0.9 -
X_IPA Fraccion molar de isopropanol en la alimentacién |  0.01-0.9 -
X_H20 Fraccion molar de agua en la alimentacion 0.01-0.9 -

Realizado por: Morales, A., 2024
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Para las establecer las salidas de la RNA se seleccionan las variables que presentaron una
variacién considerable al momento de hacer el andlisis de sensibilidad
Tabla 7-3: Variables de salida de RNA

Variable Detalle Unidades
FR_BEN Fraccién molar de benceno en el destilado de primera columna. -
FR_H20 Fraccion molar de H20 en el destilado de la tercera columna. -
FR_IPA | Fraccion molar de isopropanol en el destilado de la segunda columna. -

Realizado por: Morales, A., 2024

Se produjo una base de datos con 350 datos como se muestra en el Anexo A, 325 de ellos son
usados para entrenar la RNA haciendo uso del software MATLAB, los ultimos 25 datos de la
base son usados para la validacién de la RNA para comprobar que la misma estéd prediciendo

correctamente.

3.6 Creacion de la RNA en MATLAB

En la creacion de la red neuronal, principalmente se hace uso de la herramienta Neuronal Fitting
(nftool) disponible en el toolbox que presenta MATLAB.

El primer paso en la creacion de la RNA es conFiguraurar los datos de entrada que esta cuenta
con 4 entradas: Flujo molar en la alimentacion (FM_F), fraccién molar de benceno en la
alimentacion (X_BEN), fraccion molar de isopropanol en la alimentacion (X_IPA), fraccion

molar de agua en la alimentacion (X_W).

X" Autoguardado (@ ) = ALEJANDRO EDUARDO MORALES CHAPALBAY (¥) /4%

= o HH Formato condicional ~ BHinsertar v | 3 ~ w
R L ar

= [ Dar formato como tabla~ | T Eliminar ~ | 3]~
Pegav§ NK;-‘E}-‘(‘A-A- On

y  Buscary Complementos | Analizar
Estilos de celda~ i Formato & v filtrarv  seleccionar > datos
Portapapeles Fuente [ 5 imero Celdas Edicion Complementos

Base datos | JEEICLEED] Datosreales | RED1 | data | Hoja4

Listo  §% Accesibilidad: es necesario investigar

Figura 20-3: Base de datos en Excel
Realizado por: Morales, A., 2024
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A estos datos se aplica la funcion normalize a cada una de las variables de entrada y salida, para
asi obtener una mejor notoria de la base datos.
X - Xmin

x' =

Xmax - Xmin

(Ec 1-3)

Donde:

X' = Valor normalizado.
X = Valor real.

Xmin = Valor minimo.

Xmax = Valor maximo.

3.7 Entrenamiento de la RNA

Para el entrenamiento se hara uso de tres algoritmos estadisticos que presenta MATLAB para en
el entrenamiento de redes neuronales los cuales son: Levenberg-Marquardt (LM), Bayesian
Regularization (BR) y Scaled Conjugate Gradient (SCG). El algoritmo Br es uno de los algoritmos

de entrenamiento mas utilizados cuando se trabaja con datos que son muy dispersos entre si.

4\ Neural Fitting (nftool) — O >

A} Select Data

'What inputs and targets define your fitting problem?

Get Data from Workspace Summary

Input data to present to the network. Inputs 'R_Morm' is a 4x325 matrix, representing static data: 325 samples of 4
B Inputs: R Norm - elements.

Target data defining desired network output.

@ Targets: Targets 'salidas_norm' is a 3x325 matrix, representing static data: 325

samples of 3 elements.

Samples are: @ [M] Matrix columns (O [E] Matrix rows

Want to try out this teol with an example data set?

Load Example Data Set

B To continue, click [Next].

& Meural Network Start 1 Welcome 4@ Back > Next @ Cancel

Figura 21-3: Seleccion de datos de entrada y salida.
Realizado por: Morales, A., 2024
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Se elige las variables de entrada y salida, en este caso se nombré como “R_Norm” a los datos de
las entradas y “salidas_norm” a los valores resultantes anotados que arroj6 el simulador, estas dos

variables siendo previamente normalizadas.

<\ Neural Fitting (nftool) — O >
Validation and Test Data
Set aside some samples for validation and testing.
Select Percentages Explanation
'5 Randomly divide up the 325 samples: nﬂ Three Kinds of Samples:
W@ Training: 70% 227 samples @ Training:
@ Vaidai 19 samples | These are presented to the network during training, and the network is
Validation: 13% ~ P adjusted according to its error.
W Testing: 15% ~ 49 samples
@ validation:
These are used to measure network generalization, and to halt training
when generalization stops improving.
W Testing:
These have no effect on training and so provide an independent measure of
network performance during and after training.
Restare Defaults
) Change percentages if desired, then dlick [Next] to continue.
& Neural Network Start K welcome @ Back > Next @ cancel

Figura 22-3: Seleccién del porcentaje de datos para entrenamiento, validacion y prueba.
Realizado por: Morales, A., 2024

Para el entrenamiento de la RNA se debe tener en cuenta que el programa de MATLAB arroja
tres tipos de datos:

e Entrenamiento (training): se indican a la red en el transcurso del entrenamiento, y la
red se acopla en funcién de su error.

e Validacién (validation): se emplean para calcular la generalizacién de la red y para
interrumpir el entrenamiento en el momento que la generalizacion para de mejorar.

e Prueba (testing): no poseen ningun resultado en el entrenamiento, suministran una

medida independiente del rendimiento de la red durante y después del entrenamiento.

Los 325 datos utilizados para el entrenamiento de la RNA estan clasificados de forma: 70%
usado para el entrenamiento (227), 15% usado para la validacion (49) y 15% usado en el
proceso de prueba de la RNA (49), como se puede observar en la Figura 22-3.
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4\ Meural Fitting (nftocl) - [} b

Train Network
Train the network to fit the inputs and targets.

Train Network Results
Choose a training algorithme a Samples [<) mse #r
Levenberg-Marquardt ~ @ Training: 2 -
W validation: 49

This algorithm typically requires more memery but less time. Training

automatically stops when generalization stops improving, as indicated by W Testing: 49
an increase in the mean square error of the validation samples.
Train using Levenberg-Marquardt. (trainlm) Plot Fit Plot Error Histogram
') Train Plot Regression
Notes
. Training multiple times will generate different results due Mean Squared Error is the average squared difference
) to different initial conditions and sampling. [ between outputs and targets. Lower values are better. Zero

mMeans No errer.

Regression R Values measure the correlation between
[#] outputs and targets. An R value of 1 means a close
relationship, 0 a random relationship.

@ Train network, then click [Next].

| & MNeural Network Start | 14 Welcome @ Back W Mext @ Cancel

Figura 23-3: Seleccidn del algoritmo de entrenamiento de RNA.
Realizado por: Morales, A., 2024

El algoritmo de Levenberg-Marquart (LM) tiende a requerir una mayor cantidad de memoria,
pero su tiempo de entrenamiento es menor. Se detiene automaticamente cuando la capacidad de
generalizacion no mejora, identificando un aumento en el error cuadratico medio en las muestras

de validacion.

Por otro lado, el algoritmo de Bayesian Regularization (BR) suele consumir mas tiempo, pero
logra una buena generalizacion en conjuntos de datos dificiles, pequefios o ruidosos. Su

entrenamiento se detiene mediante una adaptacion en la minimizacion de pesos (regularizacion).

En cuanto al algoritmo de Scaled Conjugate Gradient (SCG), requiere menos memoria y su
entrenamiento se detiene automaticamente cuando la capacidad de generalizacion deja de

mejorar, indicando un incremento en el error cuadratico medio en las muestras de validacién.

3.8 Validacion de resultados de la RNA

Para la validacion se emplearan los criterios de validacion de Redes Neuronales Artificiales

(RNA) para predecir las fracciones molares en la separacion de benceno-isopropanol-agua

mediante destilacion extractiva utilizando etilenglicol como solvente. Se iniciara utilizando los
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indicadores generados en MATLAB tales como el Error Cuadratico Medio (MSE) y el coeficiente
de Regresion (R), como se puede observar en la Tabla 8-3. Posteriormente se ampliara el analisis

y se aplicaran herramientas adicionales como Excel y el software StatGraphics 19.

Tabla 8-3: Validacion de la RNA.

LEVERENG - BAYESIAN SCALED CONJUGATE
VALOBES MARQUARDT REGULARIZATION GRADIENT
VALIDACION RNA
MSE R MSE R MSE R
Training | 1.55E-02 | 9.41E-01 | 1-32078e-2 | 9.49E-01 | 1.96E-02 | 9.24E-01
10 Validation | 1.73E-02 | 9.32E-01 0 0 2.08E-02 | 9.14E-01

Testing | 1.75E-02 | 9.35E-01 | 2.05E-02 | 9.24E-01 | 2.30E-02 | 9.13E-01
Training | 1.47E-02 | 9.43E-01 | 1.28E-02 | 9.50E-01 | 2.15E-02 |9.16E+04
20 Validation | 1.99E-04 | 9.25E-01 0 0 1.60E-02 | 9.42E-01
Testing | 2.21E-02 | 9.18E-01 | 2.15E-02 | 9.20E-01 | 1.43E-02 | 9.28E-01
Training | 1.57E-02 | 9.40E-01 | 1.11E-02 | 9.58E-01 | 1.66E-02 | 9.36E-01
30 Validation | 2.78E-02 | 8.88E-01 0 0 2.77E-02 | 8.86E-01
Testing | 1.59E-02 | 9.46E-01 | 2.18E-02 | 9.08E-01 | 2.22E-02 | 9.11E-01
Training | 1.27E-02 | 9.52E-01 | 1.29E-02 | 9.44E-01 | 1.71E-02 | 9.33E-01
40 Validation | 1.78E-02 | 9.24E-01 0 0 2.05E-02 | 9.26E-01
Testing | 1.65E-02 | 9.43E-01 | 1.20E-02 | 9.56E-01 | 2.13E-02 | 9.20E-01
Training | 9.05E-03 | 9.66E-01 | 1.33E-02 | 9.50E-01 | 1.44E-02 | 9.43E-01
50 Validation | 3.55E-02 | 8.56E-01 0 0 1.55E-02 | 9.48E-01
Testing | 1.68E-02 | 9.38E-01 | 1.52E-02 | 9.38E-01 | 1.85E-02 | 9.29E-01
Training | 1.21E-02 | 9.55E-01 | 1.34E-02 | 9.48E-02 | 1.56E-02 | 9.39E-01
60 Validation | 2.08E-02 | 9.14E-01 0 0 1.79E-02 | 9.33E-01
Testing | 2.00E-02 | 9.23E-01 | 1.14E-02 | 9.59E-01 | 2.30E-02 | 9.17E-01
Training | 1.18E-02 | 9.54E-01 | 1.46E-02 | 9.43E-01 | 1.27E-02 | 9.51E-02
70 Validation | 1.86E-02 | 9.32E-01 0 0 3.41E-02 | 8.71E-01
Testing | 2.01E-02 | 9.24E-01 | 1.48E-02 | 9.43E-01 | 1.69E-02 | 9.35E-01
Training | 1.19E-02 | 9.55E-01 | 1.27E-02 | 9.52E-01 | 1.57E-01 | 9.37E-01
80 Validation | 1.67E-02 | 9.35E-01 0 0 1.78E-02 | 9.25E-01
Testing | 2.49E-02 | 9.10E-01 | 1.84E-02 | 9.25E-01 | 2.14E-02 | 9.23E-01
Training | 1.20E-02 | 9.55E-01 | 1.23E-02 | 9.54E-01 | 1.54E-02 | 9.40E-01
90 Validation | 1.93E-02 | 9.27E-01 0 0 1.54E-02 | 8.56E-01
Testing | 2.06E-02 | 9.22E-01 | 2.15E-02 | 9.09E-01 | 2.17E-02 | 9.20E-01
Training | 7.88E-03 | 9.70E-01 | 1.06E-02 | 9.59E-01 | 1.52E-02 | 9.41E-01
100 Validation | 4.77E-02 | 8.42E-01 0 0 1.85E-02 | 9.27E-01

Testing | 2.89E-02 | 9.13E-01 | 2.23E-02 | 9.20E-01 | 2.75E-02 | 9.05E-01
Realizado por: Morales, A., 2024

Debido a que MATLAB no cuenta con una validacion interna para los datos ingresados, se hara
una validacion externa con nuevos datos los cuales no se usaron para el entrenamiento de RNA,

estos son los Ultimos 25 datos de la base (Anexo A), para probar la capacidad de prediccion de la
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red y asegurar que es la correcta comprobando los valores experimentales obtenidos del simulador
(DWSIM) y lo que arroja la RNA.

3.9 Analisis estadistico

Una vez obtenido la validacion externa se procede a hacer un andlisis de comparacion de los
valores de los datos de las salidas tanto los experimentales como los proporcionados por la RNA.
La valoracién de los resultados se ejecuta con el programa estadistico Statgraphics Centurion19
utilizando la prueba estadistica.

ANOVA: EIl Andlisis de Varianza (ANOVA) se destaca como la técnica principal en el analisis
de datos experimentales. Su concepto fundamental consiste en descomponer la variacion total en
las contribuciones individuales de cada fuente de variacion presente en el experimento (Gutiérrez
y Salazar 2008).
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CAPITULO IV
4. MARCO DE ANALISIS E INTERPRETACION DE RESULTADOS

4.1 Resultados de la simulacion en DWSIM

En la Figura 1-4 se muestra la simulacién terminada a lo que respecta al proceso de separacién
ternaria de Benceno-Isopropanol-Agua, ejecutada en DWSIM.

Toda la simulacién se realiz6 sin hacer ninguna modificacion del modelo de referencia y se

obtuvieron datos muy similares o en algunos casos iguales, obteniendo un error muy bajo.

[di DWSIM - [SIM TESIS F2_backup_TESIS (C:\Users\HP 2020\Desktop\Octavo Semestre\ Tesis\SIM TESIS F2_backup_TESIS.duxmz)]

- X
|kl Archivo Editsr Insetar Herrzmientas Dingmica  Utilidades ~ Analisis de diagramas deflujo  Resultados  Plugins  Hoja de edleulo Windows  Vista  Ayuda @ soporteprivado  — & X
$ B B |5 | M Taduci | Spanish - @) 4. 1l Configuracién D)Re;u\ve. .Ahnrlsr Dinamica ¢ %7 1 4 Inicie sesién con la cuenta de Simulate 365 _
Archivos Gestor de Dindmicas Flujos de materiales Tablas Hoja de calculo Diagrama de flujo Administrador de scripts -
Modo del panel de control | Buscar AHEERIQ M @ H & EBEE W& =4
% Capas de mapa de calor | §” Flujo en vivo | T1 Esteblecer tamafio de fuente global 10 A Establecer estilos defuente... | @ Tema de color Calor lcons + | Conectar sutomsticamente objetos agregados Smart
= «
— F. e |

@ Menssies 25722024 13:05:29] €1 diagrama de 11ujo se caleuld comrectamente, (8.1615]

Open Panel | View History
W Apoye el desarrollo continuo y el mantenimiento de DWSIM por tan solo 3 USD per mes o con una donacién tnica

@ Pregunta rapida 4 El uso compartido anénimo de Analytics esta activado -

Figura 1-4: Simulacién completa del sistema de separacion de benceno-isopropanol-agua.
Realizado por: Morales, A., 2024
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[ DWSIM - [SIM TESIS F2_backup (C:\Users\HP 2020\Desktop\Octavo Semestre\ TesishSIM TESIS F2_backup.dwxmz)] - X

|l Archive Editor Insetar  Herramientes  Dingmica  Utlidades  Andlisis de diagrames deflujo  Resultados  Plugins  Hojadecilulo  Windows Vst Ayuda ) soporte privado — & X
f 1=l 1=0I=E. Spamsh - @ 4. | 13 Configuracion D P Resolver .Abunav Dinimica < %3 § nicie sesion con a cuenta de Simulate 365 _
Archivos Gestor de Dindmicas Flujos de materiales Tablas Hoja de calculo Diagrama de flujo Administrador de scripts -
Mado del panel de control | Buscar AKEEIQ 3% Q B & B m=saqdd
% Capas demapa de calor | " Flujo envivo | T1 Establecer tamaio de fuente global 10 A Establecer estilos de fuente... | @ Tema de color Colorlcons + | Conectar automaticamente objetos agregados Smart
«
RESULTADOS
Objeto Ls2 Ls1 D3 D2 D1 B4 B3 B2 B1
Temperatura 474,562 383.913 372.874 35547 352,338 474,863 474,681 477384 476822 K
Presion 1.20803 1.18858 1 1 1 1.16 1.16 1.24 1.22| atm
Flujo molar 16892 166.83 979999 60.1801 300599 27305 159.12 967201 17.21] kmol/h
Molar Fraction (Mixture) / Benzene 9.95854E-16| 1.1759E-05| 1.716536-14| 32598€-05|  0.997943| 170863E-14| 247042E-25| 6.53826E-24| 2.71087E-13
Molar Fraction (Mixture) / Water 0.0587136 0.0601872 0999241 0.00318384 | 0.000293259 | 0.000459061| 0.0007836342 | 3.42942E-07| G46491E-06
Molar Fraction (Mixture) / Isopropanol 3.82378E-05 0.359604 | 0.000655097 0996778 | 0.000241116| 1.07598E-07| 5.11338E-12| 27102E-13| 1.70708E-C6
Molar Fraction (Miture) / Ethylene glycol 0941243 0580197 5.10848€-16] 234091E-07| 0.00152238 0999541 0999213 1| 09s999%
O wenszes Open Panel | View History
W Apoye el desarrollo continuo y el mantenimiento de DWSIM por tan sola 3 USD por mes o con una donacién tinica. 8 Donacion tnica |® Donacién mensual @ Prequnts ripida 4. El uso compartido anénimo de Analytics ests activado -

Figura 2-4: Resultados obtenidos en DWSIM
Realizado por: Morales, A., 2024

Los resultados obtenidos de la simulacion se muestran en la Tabla 1-4, los mismos estan en
concordancia con los mostrados por (Tsai y Chien 2021b) los cuales hicieron uso del software
Aspen Plus para el disefio y simulacion del proceso.

La simulacion muestra una fraccién molar final de BENCENO (X_BEN) en el destilado de la
primera columna extractiva (D1) de 0.997943, las demas fracciones presentes en esta corriente
son consideradas trazas por su minimo valor que estas presentan, en el destilado de la segunda
columna extractiva (D2) se tiene una fraccion molar de isopropanol (X_IPA) de 0.996778 siendo
lo demas trazas, y en la Gltima columna de recuperacion de solvente obteniendo en el destilado
un fraccion molar de agua (X_W) de 0.999341 y una fraccion molar del solvente Etilenglicol
(EG) de 0.999213, cabe recalcar que los deméas valores de flujos molares, temperaturas y
presiones de cada corriente de salida y corrientes laterales de cada una de las columnas dieron

valores cercanos o directamente iguales, estos valores se detallan en la Tabla 1-4.
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Tabla 1-4: Resultados de las corrientes obtenidas en DWSIM

Flujos D1 | D2 | D3 B1 B2 B3 Ls1 | Lsz |Ynida
Propiedades des
Temperatura 352.33 | 355.47 | 372.87 | 476.68 477.38 474.68 383.91 474.56 °K

Presion 1 1 1 1.24 1.24 1.16 1.18 1.20 atm

Flujo Molar | 3005 | 60.18 | 9.79 | 17.21 | 96.72 159.12 | 166.83 | 168.92 | kmol/h
Fraccion Molar

(Mezcla) 0.9979 3'52-5628 1'E1_Bg9 2;1;);37 6.54E-24 | 2.47E-25 | 1.18E-05 9'E9_i865 -
/BENCENO
Fraccion Molar | 0.00024 | oo | 0.0006 | 1.70708 | 27102 | 5.11338 | .o | 38237 )
(Mezcla) /IPA | 111 |~ 59 | E-06 E-13 E-12 ' E-05
Fraccion Molar | 0.00029 | 0.0031 6.46491 | 3.42942 0.0587
(Mezcla) /H,0 | 325 gg | 09993 | “E o6 E.o7 | 0.000786 | 0.06018 | ¢ -
Fraccion Molar 0.00152 | 2.3409 | 5.1084 0.9412
(Mezcla) /2- 23 Eo07 | E-16 | 0-9999 1 0.9992 | 0.58019 p -

EG
Realizado por: Morales, A., 2024

4.2 Validacion de resultados de la simulacién

Una vez de realizar la simulacion en DWSIM y obtener los respectivos resultados, es de caracter
obligatorio realizar una validacion de los mismo con respecto al trabajo original ya establecido,
esto se lo realiza mediante el célculo del error porcentual que se muestra en la formula Ec 1-4. El
articulo usado para la validacion de los resultados, fue realizado por Tsai y Chien (2021b).

En la validacién de los resultados se consideran los resultados mas relevantes es decir que las
trazas obtenidas en la destilacion no son consideradas debido a que en DWSIM se obtuvo todos
los compuestos presentes en el destilado y en el fondo de la columna al ser tan pequefias se llegan
a considerar insignificantes.

Férmula para el calculo del error porcentual:

XReal - XDWSIM

E (%) = x 100 % (Ec1-4)
XReal
Tabla 2-4: Validacién de la simulacién en DWSIM
(Tsai
Variable Detalle Unidades | DWSIM y Error (%)
Chien
2021)

Fraccién molar de benceno en el

FR_BEN destilado 1 (D1) 0.997 | 0.995 | 0.2010
Fraccion molar de isopropanol en el
FR_IPA destilado 2 (D2) 0.996 | 0.995 | 0.1005
FR_H20 Fraccion molar de(aDg3u)a en el destilado 3 0999 | 0.999 | 00000
D1 Flujo molar en el destilado de la primera kmol/h 30.06 |30.059 0.0033
columna
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D2 Flujo molar en el destilado de la segunda kmol/h 60.19 | 60.14 | 0.0830
columna
D3 Flujo molar en el destilado de la tercera kmol/h 9.8 9.81 | 0.1020
columna
Ls1 Flujo molar d_e la corriente lateral de la kmol/h 166.83 | 166.83| 0.0000
primera columna
Flujo molar de la corriente lateral de la 168.92 1168.92| 0.0000
LS2 kmol/h
segunda columna
B1 Flujo molar en el fondo de la primera kmol/h 17.21 | 17.21 | 0.0000
columna
B Flujo molar en el fondo de la segunda kmol/h 96.72 | 96.72 | 0.0000
columna
B3 Flujo molar en el fondo de la tercera kmol/h 159.12 | 159.1 | 0.0125
columna
Realizado por: Morales, A., 2024
4.3 Balance de nada del sistema
4.3.1 Balance de masa general para la primera columna de destilacion extractiva
/’f 1 Top
Feed? pfr3omm- Foemomes = =
Feedl | 12
26
' Sidestream! ==

Figura 3-4: Diagrama de balance general de masa en la primera columna de destilacion.

Realizado por: Morales, A., 2024

Balance global de materia:
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FF+SF1=D1+LS1+B1

Donde:

FF = Flujo molar de la alimentacion.

SF1 = Flujo molar de EG de entrada recirculacion 1.
D1 = Flujo molar del destilado de la primera columna.
LS1 = Flujo molar de corriente lateral primera columna.

B1 = Flujo molar en el fondo de la primera columna.
Flujos de entrada:

FF =100 kmol/h
SF1 =114.1 kmol/h

Balance de masa por componente (BEN):

FF x XBEN; = D1 X XBENp + LS1 %XBENs + B1 xXBENg
Donde:

XBENE = fraccion molar de BEN en la entrada de la columna.

XBENp = fraccion molar de BEN en el destilado 1.

XBEN(_s = fraccion molar de BEN en la corriente lateral de la primera columna.
XBENEg; = fraccion molar de BEN en el fondo 1.

FF x XBENy = D1 x XBENp
FF x XBENy
~ T XBEN,
Entonces
100 kmol/h x 0.3
- 0.997
D1 = 30.09 kmol/h

Balance de masa por componente (IPA):

FF x XIPAp = D1 XXIPA, + LS1 x XIPAg + B1 xX1PAg
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Donde:

XIPAE = fraccion molar de IPA en la entrada de la columna.

XIPAp = fraccion molar de IPA en el destilado.

XIPALs = fraccion molar de IPA en la corriente lateral de la columna.

XIPAg: = fraccion molar de IPA en el fondo.

FF x XIPAr = D1 x XIPAp + LS1 X XIPA;
L1 = FF x XIPAy

XIPAg
Entonces:

100 kmol/h X 0.6
0.3596

LS1 = 166.85 kmol/h

LS1 =

Balance global de materia:

FF+SF1=D1+LS1+B1
Bl =FF + SF1-D1-1LS1
Entonces:
B1 =100 kmol/h + 114.1 kmol/h — 30.09 kmol/h — 166.85 kmol/h
B1 =17.16 kmol/h

4.3.2 Balance de masa general para la segunda columna de destilacion extractiva
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Figura 4-4: Diagrama de balance general de masa en la segunda columna de destilacion.
Realizado por: Morales, A., 2024

Balance global de materia:
LS1+SF2=D2+LS2+ B2 (Ec 7-4)

Donde:

LS1 = Flujo molar de corriente lateral primera columna.
SF2 = Flujo molar de EG de entrada recirculacion 2.

D2 = Flujo molar del destilado segunda columna.

LS2 = Flujo molar de corriente lateral segunda columna.

B2 = Flujo molar en el fondo de la segunda columna.
Flujos de entrada:

LS1 = 166.85 kmol/h
SF2 =159 kmol/h

Balance de masa por componente (IPA):

LS1 x XIPA,g, = D2 x XIPAp, + LS2 xXIPA, s, + B2 XXIPAp, (Ec 8-4)
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Donde:

XIPA_s: = fraccion molar de IPA en la corriente lateral de la primera columna.
XIPAp, = fraccion molar de IPA en el destilado 2.

XIPA_s; = fraccion molar de IPA en la corriente lateral de la segunda columna.

XIPABg: = fraccion molar de IPA en el fondo 2.

LS1X XIPA,q; = D2 X XIPAp,

_ LS1x XIPAp5
~ XIPAp,

(Ec 9-4)

Entonces:
- 166.85 kmol/h x 0.3596
0.9967
D2 = 60.19 kmol/h

Balance de masa por componente (EG):

LSl X XEGLSl + SFZ X XEGSFZ :MGDZ + LSZ X XEGLSZ + BZ X XEGBZ (EC 10_4)

Donde:

XEGy_s; = fraccién molar de EG en la corriente lateral de la primera columna.
XEGsr2 = fraccion molar de EG de la entrada recirculacion 2.

XEGp2 = fraccion molar de EG en el destilado 2.

XEG.s; = fraccién molar de EG en la corriente lateral de la segunda columna.

XEGg> = fraccién molar de EG en el fondo 2.

LS1 X XEGygq + SF2 X XEGpy = D2 X XEGp, + LS2 X XEG.s, + B2 X XEGg,

_ LS1x XEGys, + SF2 X XEGspy — D2 X XEGp, — LS2 X XEGys,
- XEGpg,

(Ec 11-4)

Balance de masa por componente (H0):

LSl X XH20L51 = DZ X XH20D2 + LSZ X XH20L52 + BZ X XHzoBZ (EC 12‘4)

Donde:
XH2O0vs:1 = fraccion molar de H-O en la corriente lateral de la primera columna.

XH,0p; = fraccion molar de H,O en el destilado 2.
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XH,0.s, = fraccion molar de H20 en la corriente lateral de la segunda columna.

XH,0g: = fraccién molar de H,O en el fondo 2.
LS1x XH,0,5; = D2 X XH,0p, + L§2 X XH,0,5, + B2 X XH,0p,

, _ LS1X XHy0151 = D2 X XH,0p, = LS2 X XH, 0152
B XH30p,

Entonces, igualamos las ecuaciones Ec -4 y Ec -4 para conseguir LS2

B2 = B2

LS1X XEGLg1+SF2XXEGspy—D2X XEGp,—LS2XXEGLs; _ LS1X XH,0ps1—D2X XH,0p,—LS2XXH, 05,

XEGg, XH,0p,

Despejando LS2 se tiene:

LS1(XH30151XXEGp2—XEGL51XXHp0p2)—SF2XXEGgps XXHp0p2—D2X XHy 0 pa XXEGpg,

LS2 =

XHp01.5;XXEGpy—XEGs;XXH,0p,

Entonces,

LS2

(Ec 13-4)

(Ec 14-4)

(Ec 15-4)

_ 166.85kmol/h(0.06X0.99-0.58x3.43x107°7)-159x1x3.43x107°7-60.19x 0.003x3.43x107°7

0.0587x0.999—0.94x3.43x10~97

LS2 = 168.85 kmol/h
Balance global de materia:
LS1+ SF2 =D2+ LS2+ B2
B2 =LS1+SF2—-D2—1LS2
Entonces:
B1 =166.85 kmol/h + 159 kmol/h — 60.19 kmol/h — 168.85 kmol/h

B1 =96.81 kmol/h

4.3.3 Balance de masa general para la columna de separacion.
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Figura 5-4: Diagrama de balance general de masa en la segunda columna de destilacion.

Realizado por: Morales, A., 2024

Balance global de materia:

LS2 = D3+ B3

Donde:
LS2 = Flujo molar de corriente lateral segunda columna.
D3 = Flujo molar del destilado columna de separacion.

B3 = Flujo molar en el fondo de la segunda columna.

Flujos de entrada:

LS2 = 168.85 kmol/h

Balance de masa por componente (H2O):

LS2 X XH,0,5, = D3 X XH,0ps3 + B3 X XH,0p,

Donde:

XH,0.s, = fraccién molar de H;O en la corriente lateral de la segunda columna.

XH,0ps = fraccion molar de H,O en el destilado 3.
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XH,0g3 = fraccién molar de H,O en el fondo 3.
LS2 x XH,0,5, = D3 X XH,0p3 4+ B3 x XH,0p;

5 _ 182X XH,015, = D3 X XH,0ps
- XH30p3

Balance de masa por componente (EG):
LS2 X XEG,g, = D3 X XEGpz + B3 X XEGpgs

Donde:
XEG,s2 = fraccién molar de EG en la corriente lateral de la segunda columna.
XEGps = fraccion molar de EG en el destilado 3.

XEGgs = fraccién molar de EG en el fondo 3.
LS2 x XEGg, = D3 X XEGpz + B3 X XEGpgs

- LS2 x XEGs, — D3 X XEGps
B XEGps

Entonces, igualamos las ecuaciones Ec -4 y Ec -4 para conseguir D3
B3 =B3

LSZ X XHZOLSZ - D3 X XH20D3 _ LSZ X XEGLSZ - D3 X XEGD3

XH2033 XEGB3

_ LS2(XEGs; X XH,0p3 — XH;0,5, X XEGgs)
"~ XEGps X XH,0p3 — XH,0p3 X XEGpgs

Entonces,

_ 168.85 kmol/h(0.94 x 0.0008 — 0.05875 x 0.999)
B 5.09 X 10716 x 0.0008 — 0.999 x 0.999

D3 =9.80 kmol/h
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4.4 Resultados del andlisis de sensibilidad

Las variables criticas méas relevantes del proceso se seleccionaron con el fin de ver cdmo afecta a
las salidas al conocer las variables que en este caso fueron en la parte de la alimentacion y las
variables a analizar fueron en los destilados de cada una de las columnas. Los rangos, variables
tanto dependientes como independientes, nimero de repeticiones y rangos de variacion para los

andlisis fueron propuesto en la Tabla 3-4.

Tabla 3-4: Variables en el anélisis de sensibilidad.

Enfoque | Identificacion Descripcion Unidades
FM_F Flujo molar en la alimentacion. kmol/h

X_BEN Fraccién molar de BEN en la alimentacién. -

FEED X_IPA Fraccion molar de IPA en la alimentacion. -

X_H20 Fraccién molar de H20 en la alimentacion. -

FR BEN D1 | Fraccion molar de BEN en el destilado de la primera )
- - columna.

Salidas | FR IPA D2 Fraccion molar de IPA en el destilado de la segunda i
- - columna.

ER H20 D3 | Fraccion molar de H20 en el destilado de la tercera )
- - columna.

Realizado por: Morales, A., 2024

4.4.1 Resultados del andlisis de sensibilidad modificando FM_F.

En este andlisis se hace con el propdsito de ver como afectan a las tres salidas mas importantes
del proceso de manera que la variable modificada pueda servir como una entrada para la RNA, y
su intencién se muestran en la Tabla 4-4, el andlisis se realizé con 10 repeticiones en un rango
establecido el cual fue definido para las condiciones dadas en la simulacion base hecha en
DWSIM.

Tabla 4-4: Analisis de sensibilidad modificando FM_F

Variable Descrincion Variable
Independiente P Dependiente

Andlisis de como afecta el flujo molar de la
alimentacion en la concentracion final de Bencenoen| FR_BEN_D1

destilado en la primera columna.
FM_F

Andlisis de como afecta el flujo molar de la
alimentacion en la concentracion final de Isopropanol | FR_IPA_D2
en el destilado en la segunda columna.
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Anélisis de como afecta el flujo molar de la
alimentacion en la concentracion final de Agua en el | FR_H20 D3
destilado en la tercera columna.

Realizado por: Morales, A., 2024

El rango escogido para el andlisis fue de 100 entre 300 kmol/h con 10 repeticiones los resultados
se indican en las Figura 6-4, y 7-4, donde se logra apreciar que al aumentar el flujo molar de la
alimentacion hay una notoria disminuciéon de la fraccion molar de benceno e isopropanol en sus
respectivos destilados, dando a entender que esta variable si afectan de manera inmediata por lo

gue se le considera una entrada para la RNA.

09

08 ¢

07 T

06 T

05 +

04 +

D1 - Molar Fraction (Mixture) / Benzene ()

03 t t t t t
50 100 150 200 250 300 350
FEED - Flujo molar (kmol/h)

Figura 6-4: Resultado del analisis Flujo molar vs Fraccién molar de benceno en D1

Realizado por: Morales, A., 2024

1.01 T T T T

098 +

098 + B

0.97 1+

096 +

095 +

094 + 1

093 +

D2 - Molar Fraction {(Mixture) [ Isopropanol ()

0.92 t t t t t
50 100 150 200 250 300 350

FEED - Flujo molar (kmol/h)

Figura 7-4: Resultado del andlisis Flujo molar vs Fraccion molar de isopropanol en D2

Realizado por: Morales, A., 2024

4.4.2 Resultados del analisis de sensibilidad modificando X_IPA.
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En este andlisis el propdsito, es el mimo que el anterior, visualizar como afectan a las tres salidas
mas importantes del proceso de manera que la variable modificada pueda servir como una entrada

para la RNA, y su intencién se muestran en la Tabla 5-4.

Tabla 5-4: Analisis de sensibilidad modificando X_IPA

Variable

Variable Independiente Descripcion Dependiente

Anédlisis de como afecta la fraccion de IPA de
la alimentacion en la concentracion final de FR_BEN D1
Benceno en destilado en la primera columna.

Analisis de cémo afecta la fraccion de IPA de
la alimentacion en la concentracion final de

. FR IPA D2
Isopropanol en el destilado en la segunda - =
columna.

X_IPA

Anédlisis de como afecta la fraccion de IPA de
la alimentacion en la concentracion final de FR_H20 D3
Agua en el destilado en la tercera columna.

Realizado por: Morales, A., 2024

El rango utilizo para el analisis fue de 0.3 entre 0.9 con las mismas repeticiones que los demas
andlisis de sensibilidad, se evalia mediante una grafica de los resultados el como afecta el cambio
de fraccién molar de isopropanol en la alimentacion en la concentracion final de los diferentes
destilados, como se observa en las Figura 8-4, y 10-4 hay una reduccion en la concentracion de
benceno y agua, mientras que en la Figura 9-4, se puede apreciar un aumento en la fraccion molar
de isopropanol variando entre 0.5 a 1 por esto se llegé a la conclusion de excluir esta variable

como una entrada de la RNA.

09 —

08 + q

06 +

05 + q

D1 - Molar Fraction (Mixture) / Benzene ()

t
0.2 0.3 04 0.3 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

FEED - Molar Fraction (Mixture) / Isopropanol

Figura 8-4: Resultado del analisis Fraccion molar de isopropanol en alimentacién vs Fraccion

molar benceno en D1
Realizado por: Morales, A., 2024
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09 + B

08 + q

06 + B

05 + q

D2 - Molar Fraction (Mixture) / Isopropanol ()

0.4 . ; t ; ; t ;
02 03 04 0s 06 07 08 09 1.0

FEED - Molar Fraction (Mixture) / Isopropanol

Figura 9-4: Resultado del analisis Fraccion molar de isopropanol en alimentacién vs Fraccion

molar de isopropanol en D2
Realizado por: Morales, A., 2024

1.01 T T T

100 + e — ]

0.99 B
098 + q

097 + q

095 + q

D3 - Molar Fraction (Mixture) / Water ()

0.94 t t t t
0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

FEED - Molar Fraction (Mixture) / Isopropanol

Figura 10-4: Resultado del analisis Fraccion molar de isopropanol en alimentacion vs Fraccién

molar de agua en D3
Realizado por: Morales, A., 2024

4.4.3 Resultados del analisis de sensibilidad modificando X_H20.

Haciendo modificaciones en esta variable se determinard si es factible usarla como entrada en la
red neuronal, al igual que se ha hecho con las demas.
Tabla 6-4: Analisis de sensibilidad modificando X_H20

Variable

Variable Independiente Descripcion Dependiente

Analisis de como afecta la fraccion de H20
de la alimentacion en la concentracion final

de Benceno en destilado en la primera FR_BEN_D1
X_H20 columna. _
- Analisis de como afecta la fraccion de H20
de la alimentacion en la concentracion final FR_IPA D2

de Isopropanol en el destilado en la segunda
columna.

51



Anélisis de como afecta la fraccion de H20
de la alimentacién en la concentracion final| FR_H20_D3
de Agua en el destilado en la tercera columna.

Realizado por: Morales, A., 2024

Este rango fue entre 0.1 a 0.9 el valor de la fraccion molar utilizada en este analisis con las
repeticiones ya conocidas, se evalla mediante una gréfica de los resultados el como afecta el
cambio de fraccion molar de agua en la alimentacion en la concentracién final de los diferentes
destilados, como se observa en las Figura 11-4, y 12-4 hay una reduccidn en la concentracion de
benceno e isopropanol, dando a entender que esta variable si puede ser utilizada como entrada al

momento de realizar la RNA.

08 + q

0.6 + q

04 + 1

D1 - Molar Fraction (Mixture) / Benzene ()

0.0 t t t t t t t t t
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 09 1.0
FEED - Molar Fraction (Mixture) / Water

Figura 11-4: Resultado del analisis Fraccion molar de agua en alimentacion vs Fraccion molar

benceno en D1
Realizado por: Morales, A., 2024

0.8 +

06 +

04 +

0.2 +

D2 - Molar Fraction (Mixture) / Isopropanol ()

0.0
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 09 1.0

FEED - Molar Fraction (Mixture) / Water

Figura 12-4: Resultado del andlisis Fraccion molar de agua en alimentacion vs Fraccion molar

de isopropanol en D2
Realizado por: Morales, A., 2024
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0.9899 T
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0.9997 +

0.9%%6 1

0.9895 +
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0.9993 +

D3 - Molar Fraction (Mixture) f Water ()

0.9892 t

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

FEED - Molar Fraction (Mixture) / Water

0.8 0.9

Figura 13-4: Resultado del analisis Fraccion molar de agua en alimentacion vs Fraccion molar

de agua en D3
Realizado por: Morales, A., 2024

4.4.4 Resultados del andlisis de sensibilidad modificando X _BEN.

Tabla 7-4: Andlisis de sensibilidad modificando X_BEN

Variable
Independiente

Descripcién

Variable
Dependiente

X_BEN

Anélisis de como afecta la fraccion de BEN
de la alimentacion en la concentracion final
de Benceno en destilado en la primera
columna.

FR_BEN_D1

Analisis de como afecta la fraccion de BEN
de la alimentacién en la concentracion final
de Isopropanol en el destilado en la segunda
columna.

FR_IPA_D2

Andlisis de como afecta la fraccion de BEN
de la alimentacion en la concentracion final
de Agua en el destilado en la tercera columna.

FR_H20 D3

Realizado por: Morales, A., 2024

Este rango fue entre 0.1 a 0.9 el valor de la fraccion molar utilizada en este analisis con las

repeticiones ya conocidas, se evalia mediante una gréfica de los resultados el como afecta el

cambio de fraccion molar de agua en la alimentacion en la concentracion final de los diferentes

destilados, como se observa en las Figura 15-4, y 16-4 hay una reduccidn en la concentracion de

agua e isopropanol, y en la Figura 13-4 se puede observar un aumento de fraccion molar en el

destilado, dando a entender que esta variable si puede ser utilizada como entrada al momento de

realizar la RNA.
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09 +

08 +

07 +

06 +

05 +

04 +

D1 - Molar Fraction (Mixture) / Benzene ()

0.2 t t t t t t t t t
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 09
FEED - Mass Fraction (Mixture) / Benzene

Figura 14-4: Resultado del analisis Fraccion molar de benceno en alimentacion vs Fraccion

molar benceno en D1
Realizado por: Morales, A., 2024
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05 +

04 +

D2 - Molar Fraction {(Mixture) [ Isopropanol ()
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0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 09

FEED - Mass Fraction (Mixture) / Benzene

Figura 15-4: Resultado del analisis Fraccion molar de benceno en alimentacién vs Fraccién

molar de isopropanol en D2
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 16-4: Resultado del andlisis Fraccién molar de benceno en alimentacion vs Fraccion

molar de agua en D3
Realizado por: Morales, A., 2024



45 Resultados del entrenamiento de la RNA

En el proceso de entrenamiento de la Red Neuronal Artificial (RNA), se utilizan los distintos
algoritmos de entrenamiento disponibles en MATLAB, ajustando su configuracion. Se inicia con
un numero de neuronas ocultas de 10 y se incrementa hasta llegar a 100. La evaluacion del
rendimiento de la RNA se realiza mediante el calculo del Error Cuadratico Medio (MSE) v el

coeficiente de Regresion (R).

Tabla 8-4: Resultados del entrenamiento de la RNA

NUMERO LEVERENG - BAYESIAN SCALED CONJUGATE

DE MARQUARDT | REGULARIZATION GRADIENT
NEURONAS | MSE R MSE R MSE R

10 1.75E-02 | 9.35E-01 | 2.05E-02 | 9.24E-01 | 2.30E-02 | 9.13E-01
20 2.21E-02 | 9.18E-01 | 2.15E-02 | 9.20E-01 | 1.43E-02 | 9.28E-01
30 1.59E-02 | 9.46E-01 | 2.18E-02 |9.08E-01 | 2.22E-02 | 9.11E-01
40 1.65E-02 | 9.43E-01 | 1.20E-02 |9.56E-01 | 2.13E-02 | 9.20E-01
50 1.68E-02 | 9.38E-01 | 1.52E-02 |9.38E-01| 1.85E-02 | 9.29E-01
65 2.00E-02 | 9.23E-01 | 1.14E-02 | 9.59E-01 | 2.30E-02 | 9.17E-01
70 2.01E-02 | 9.24E-01 | 1.48E-02 |9.43E-01| 1.69E-02 | 9.35E-01
80 2.49E-02 | 9.10E-01 | 1.84E-02 |9.25E-01 | 2.14E-02 | 9.23E-01
90 2.06E-02 | 9.22E-01 | 2.15E-02 |9.09E-01| 2.17E-02 | 9.20E-01
100 2.89E-02 | 9.13E-01 | 2.23E-02 | 9.20E-01 | 2.75E-02 | 9.05E-01

Realizado por: Morales, A., 2024

Para tener una mejor comparacion entre los diferentes algoritmos los datos del MSE y R se toma
en cuenta los datos del testeo, debido a que estos valores los cuales no ha entrenado la red, es
decir no estaban en la base de datos, y son los mejores para la prediccion de datos. Para cada
algoritmo de entrenamiento modificando el nimero de neuronas ocultas, las configuraciones
Optimas para las neuronas fueron de 30 para LM, 65 para BR y 70 para SCG.

Las Figura 17-4 (A), 17-4 (B) y 17-4 (C) muestran la evolucion de los errores de entrenamiento,
validacion y prueba a lo largo del nimero de iteraciones para cada modelo de Red Neuronal
Artificial (RNA). A medida que se realizan mas iteraciones de entrenamiento los errores tienden
a disminuir gradualmente. El algoritmo finaliza cuando supera las restricciones establecidas para
el error maximo en cada iteracion.

Como se observa en las Figura 17-4 (A), 17-4 (B) y 17-4 (C), los algoritmos de entrenamiento de
la RNA-LM, RNA-BR y RNA-SCG finalizan en 12, 1000 y 67 iteraciones (por el error de
validacion), si bien los errores de entrenamiento son lo suficientemente pequefios para los tres

algoritmos de entrenamiento. En el caso del algoritmo BR ocupa mas iteraciones debido al tiempo
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gue toma el entrenamiento. Los graficos de error de prueba y validacion muestran caracteristicas
iguales.

En el caso de los analisis de regresién en las Figura 17-4(D), 17-4(E) y 17-4(F) exhiben las salidas
generadas por la red neuronal en comparacion con los objetivos esperados para las muestras de
entrenamiento, validacion y prueba. El grado 6ptimo de ajuste se alcanza cuando los puntos se
alinean en una linea diagonal de 45 grados, indicando que las salidas de la red coinciden
perfectamente con los objetivos (R=1). Siendo en el modelo RNA-BR teniendo un rendimiento

superior al o similares a lo demas en cada etapa del entrenamiento.
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Best Validation Performance is 0.023632 at epoch 6
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Figura 17-4: Comparacion entre las mejores configuraciones para cada algoritmo de entrenamiento.

Realizado por: Morales, A., 2024
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Al tener resultados similares entre las modelos RNA-LN y RNA-BR se decide tomar el modelo
RNA-BR porque este trabajo con valores que estan demasiado dispersos entre si y eso ayuda a
una mejor prediccion. Ademas, su capacidad de prediccion se pone a prueba mediante una
validacidn externa y analisis estadisticos para que la respuesta de la RNA esa satisfactoria y se

logre introducir cualquier nueva entrada y conseguir resultados validos con el menor error posible.
4.6 Reporte completo de resultados de la RNA
Una vez se tenga la mejor configuracion para la RNA se ejecut6 un altimo entrenamiento con el

siguiente disefio: 65 neuronas ocultas y se entrend con una base de datos de 325 datos con 4
entradas y 3 salidas mediante en algoritmo Bayesian Regularization, con un tiempo de ejecucion

de >1 minuto.
4\ Function Fitting Neural Network (view) — O *
Hidden
oWl
4
65 3

Figura 18-4: Esquema de la red neuronal artificial disefiada en MATLAB.
Realizado por: Morales, A., 2024

Tabla 9-4: Error cuadratico medio del disefio de la RNA

Etapa MSE
trainPerformance (Entrenamiento) 0.1044
valPerformance (Validacion) NAN
testPerformance (Prueba) 0.0100
performance (Desempefio total) 0.0243

Realizado por: Morales, A., 2024

En la Tabla -4 se examinan los errores cuadraticos medios en cada fase del ajuste de la Red
Neuronal Artificial (RNA): entrenamiento y prueba. El valor més relevante es el de la etapa de
Prueba y entrenamiento. La reduccion del error se refleja en valores mas cercanos a cero, lo cual

sugiere que resultados como 0.1044 y 0.0100 son aceptables para el buen rendimiento de la RNA.
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4.6.1 Desemperfio de la RNA

Los resultados para medir desempefio de la RNA se muestran en la Figura 20-4. Estos revelan el
grado de acercamiento de la RNA en cada una de las etapas que lo conforman entrenamiento y
prueba. El coeficiente total es de 0.94702, ensefiando que la correlacion entre salidas y los
objetivos (Target) es aproximadamente lineal. En la Figura 19-4, representa el avance del MSE
conforme progresan las iteraciones de cada etapa, el MSE mayor se encuentra en la etapa de
prueba.

Best Training Performance is 0.012108 at epoch 979

10’ :

Train |

Test

---------- Best
o
]
E
L 10°

(=]
=
I}
=
w
| =
]
=

g ;

=1 :

= 10

(12} :

z :

= :

102t . . . . . . . . S

] 100 200 300 400 500 600 700 800 800 1000
1000 Epochs

Figura 19-4: Rendimiento del entrenamiento de la RNA.
Realizado por: Morales, A., 2024
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Figura 20-4: Regresion del entrenamiento y prueba de la red neuronal artificial.
Realizado por: Morales, A., 2024

4.7 Resultados de la prediccion de valores reales de la RNA

En el Anexo D se hallan los resultados del error porcentual de los 325 datos que se usaron en el
proceso de entrenamiento, estos errores son distintos en comparacién de los errores que se
obtuvieron en los 25 datos para la validacion externa de la RNA.

En la Tabla 10-4 se tienen los errores porcentuales para las predicciones de la RNA, haciendo uso
de datos para la validacién en cada una de las salidas seleccionadas, se debe tener en consideracion
que para el promedio del error no se tomaron en cuenta los errores de datos atipicos de la red, los
cuales hacen que el error sea grande. Para la primera salida de fraccion molar de BENCENO en
el Destilado 1 (FR_BEN) es de 8.048 %, para la segunda salida la fraccion molar de
ISOPROPANOL en el Destilado 2 (FR_IPA) es de 3 % y para la Gltima salida la fraccion molar
de AGUA en el Destilado 3 (FR_H20) es de 6.266 %.

Las predicciones ejecutadas por la RNA son aceptablemente precisas, obviando el caso de algunos
valores atipicos predichos por la red en los errores debido a la gran dispersion de datos en la base
de datos original usada para el entrenamiento, pero el porcentaje de error promedio sigue siendo

aceptable.
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Tabla 10-4: Errores porcentuales de las predicciones por la RNA

FR_BEN FR_IPA FR_H20
DWSIM | RNA | ERROR | DWSIM | RNA |ERROR|DWSIM| RNA |ERROR
0.2178 |0.33457| 53.613 | 6.88E-02 |0.08577| 0.00 | 1.0000 |1.00546| 0.546
076  |0.68666| 9.651 | 0.0522 |0.04164| 20.32 | 0.9999 |0.99607| 0.383
0418 [0.40923| 2.098 |1.70E-02|0.00132| 0.00 | 1.0000 |1.01219| 1.219
0.0349 |0.19163| 449.087 | 1.34E-01 |0.15988| 0.00 | 1.0000 |0.98409| 1.591
0.6579 |0.42888| 34.810 | 0.09089 |0.08415| 7.42 | 0.9999 |1.00917| 0.927
0.1653 |0.13879| 16.040 | 0.21806 |0.23528| 7.89 | 0.9999 |1.04180| 4.190
0.0211 |0.25959 | 1131.444 | 0.37001 |0.32180| 13.05 | 0.9999 |0.95252| 4.739
0.6677 |0.85537| 28.106 | 0.94610 |0.92716| 2.00 | 0.7040 |0.83957| 19.258
0.7546 |0.87611| 16.103 | 0.93654 |0.93564| 0.10 | 0.6607 |0.70206| 6.261
0.9159 |0.38755| 57.687 | 0.63250 |0.61092| 3.41 | 0.9997 |1.03194| 3.224
0.2608  |0.34150| 30.942 |1.21E-01|0.15221| 0.00 | 1.0000 |0.99646| 0.354
0.8355 |0.85060| 1.808 | 0.20465 |0.19768| 3.41 | 0.9999 |0.98369| 1.621
0.8842 |0.58019| 34.382 | 0.92710 |0.89587| 3.37 | 0.9993 |0.79343| 20.601
04843 |0.62538| 29.132 | 0.94074 |0.94549| 051 | 0.3089 |0.56229| 82.029
0.9788 |0.96299| 1.615 | 0.02575 |0.15753| 511.73 | 0.9999 |1.02377| 2.387
0.893 |0.87405| 2.123 | 0.87238 |0.84664| 2.95 | 0.4291 |0.44761| 4.314
04245 |0.29723| 29.981 |2.54E-02|0.01505| 0.00 | 1.0000 |0.99343| 0.657
0.2574 |0.36963| 43.602 | 1.09E-01 |0.14360| 0.00 | 1.0000 [1.01294| 1.294
09583 [0.97917| 2.178 | 0.20371 |0.16429| 19.35 | 0.9999 |1.01942| 1.953
0.4552 |0.31803| 30.134 | 0.04129 |0.05440| 31.76 | 0.9999 |0.99931| 0.059
05829 |0.52516| 9.905 | 0.01693 |0.02318| 0.00 | 0.9999 |1.00489| 0.499
05039 |0.27492| 45.442 | 0.03652 |0.03968| 8.64 | 0.9999 |0.99718| 0.272
0.7326 |0.69788| 4.739 | 0.93862 |0.92863| 1.06 | 0.9995 |0.47474| 52.502
09471 [0.93141| 1.657 | 0.38518 |0.35585| 7.61 | 0.9999 |0.95166| 4.824
0.6338 |0.59212| 6.576 | 0.93043 |0.94460| 1.52 | 0.9996 |0.70265| 29.707
PROMEDIO 8.048 3.00 6.266

Realizado por: Morales, A., 2024

4.7.1 Andlisis de los datos predichos por la RNA

Para el andlisis de los datos predichos por la RNA se hace uso de graficos haciendo una

comparacion entre los datos obtenidos de manera experimental en el simulador DWSIM vy los

resultados que fueron predichos por la RNA, divididos en dos partes: datos de entrenamiento

(325) y para la validacion externa (25).

4.7.1.1 Datos de entrenamiento

Fraccion molar de BENCENO en el Destilado 1
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Durante en entrenamiento la prediccion de fraccion molar (FR_BEN) tiene un error promedio de

5.419 %, en la Figura 21-4 se observa la evidencia de datos atipicos.
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Figura 21-4: Fraccién molar de Benceno real vs el predicho en el destilado de la primera

columna (D1).
Realizado por: Morales, A., 2024

El error promedio de los datos de entrenamiento es aceptable lo cual indica que es una buena
prediccion de la RNA frente a la fraccion molar de benceno en el destilado 1, a pesar de la

presencia de valores atipicos las graficas se acoplan por el error que es aceptable.
Fraccion molar de IPA en el destilado 2.

En el destilado 2 se aprecia un error porcentual medio de 3% en la prediccion de la fraccion molar
de IPA, como se observa en la Figura 22-4, existen valores atipicos en comparacion de las otras
salidas predichas es la que tiene el menor error, por lo que siguen siendo valores de error

considerados inferiores para las predicciones durante el proceso de entrenamiento.
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Figura 22-4: Fraccion molar de Isopropanol real vs el predicho en el destilado de la segunda

columna (D2).
Realizado por: Morales, A., 2024

Fraccion molar de H20 en el destilado 3

En el destilado 3 se aprecia un error porcentual medio de 6.2311 % en la prediccién de los
resultados de fracciones molares, respecto a la presencia de valores atipicos como se muestra en
la Figura 23-4 existen al igual que en la prediccién de fraccién molar de benceno, siendo el error

aceptable, por lo que se tiene una buena prediccidn con los valores de entrenamiento para la RNA.
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Figura 23-4: Fraccion molar de Agua real vs el predicho en el destilado de la tercera columna
(D3).
Realizado por: Morales, A., 2024

Al observar las tres graficas comprando los valores reales obtenidos del simulador y lo valores
predichos por la RNA, todas las graficas presentan desfases debido al MSE por ser un valor
cercano o tender a cero, se puede ver de mejor manera en la aptitud de aprendizaje de la RNA.

4.7.1.2 Datos de validacion externa

Fraccion molar de BENCENO en el Destilado 1

La prediccion de la fraccion molar de benceno en el destilado 1 (D1) se observa en la Figura 24-
4, se comparan los datos reales obtenidos del simulador y los datos predichos por la RNA, se tiene

una correlacion aceptable con algunas presencias de valores atipicos y esto se refleja en el error
promedio de 8.048 %.
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Figura 24-4: Fraccion molar de benceno en el destilado de la primera columna en la

validacion.
Realizado por: Morales, A., 2024

Fraccion molar de IPA en el destilado 2.

Para la fraccion molar de IPA las predicciones fueron la méas precisas como se puede observar en
la Figura 25-4, en la prediccion de la RNA para la fraccion se obtuvo en error promedio porcentual

3.00 %, con la casi presencia de pocos valores atipicos.
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Figura 25-4: Fraccién molar de isopropanol en el destilado de la segunda columna en la

validacion.

Realizado por: Morales, A., 2024
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Fraccion molar de H20 en el destilado 3

En las predicciones hechas por la RNA se obtuvo un error promedio porcentual aceptable de
6.266 % para la fraccién molar de H20, y se tiene presencia de valore atipicos como se observa
en la Figura 26— 4.
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Figura 26-4: Fraccion molar de agua en el destilado de la tercera columna en la

validacion.
Realizado por: Morales, A., 2024

Todos los graficos presentan una coincidencia considerable entre los valores predichos por la
RNA'y los valores del simulador DWSIM.

El resultado que presento menos desfase fue el de la prediccion de valores de fraccion molar de
IPA, reflejandose en el error porcentual que tiene, debido a la poca presencia de valores atipicos.
Con respecto a los otros dos resultados si bien tienen una diferencia en el error, estos son

aceptables por tener un valor menor al 10 %.

4.8 Resultados del analisis estadistico en Statgraphics Centurion 19

Con el fin de demostrar que la red tiene la capacidad predictiva necesaria y confiabilidad de esta
se realiza un andlisis estadistico comparativo para establecer un nivel de confianza, utilizando los
datos experimentales obtenidos del simulador y los datos predichos de la RNA de fraccion molar
de benceno, isopropanol y H20 en los respectivos destilados (D1, D2, D3).

El andlisis estadistico se efectud en el programa Statgraphics Centurion 19, utilizando como

muestra los datos para la validacion externa de la RNA.
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Tabla 11-4: ANOVA de resultados de la RNA

Fuente Suma de Cuadrados Df Cuadrado Medio | Razo6n-F Valor-P
Fraccién molar de BENCENO en el destilado 1
Entre grupos 0.0086293 1 0.0086293 0.11 0.7431
Intra grupos 3.811 48 0.0793959
Total (Corr.) 3.81963 49
Fraccion molar de IPA en el destilado 2
Entre grupos 0.0000108495 1 0.0000108495 0.00 0.9931
Intra grupos 6.79461 48 0.141554
Total (Corr.) 6.79463 49
Fraccion molar de H20 en el destilado 3
Entre grupos 0.0063025 1 0.0063025 0.18 0.6701
Intra grupos 1.64702 48 0.0343129
Total (Corr.) 1.65332 49

Realizado por: Morales, A., 2024

La Tabla 11-4 la tabla ANOVA descompone la varianza de los datos en dos componentes: un
componente entre-grupos y un componente dentro-de-grupos. La razon-F, para la fraccion molar
de benceno en destilado de la columna 1 es de 0.108687, en la fraccién molar de isopropanol del
destilado de la columna 2 es de 0.0000766453 y para la fraccion molar del agua en el destilado
de la columna 3 es de 0.183677, el cual es el cociente entre el estimado entre-grupos y el estimado
dentro-de-grupos. Puesto que el valor-P de la razén-F es mayor o igual que 0,05, no existe una
diferencia estadisticamente significativa entre las medias de las 2 variables con un nivel del 95,0%

de confianza.
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Figura 26-4: Cajay bigotes para los resultados de fraccién del benceno
Box-and-Whisker Plot
T T T T T T
1 1 1 1 1 1
-0.03 0.17 0.37 0.57 0.77 0.97
response

Figura 27-4: Cajay bigotes para los resultados de fraccion del isopropanol

Realizado por: Morales, A., 2024



Box-and-Whisker Plot
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Figura 28-4: Cajay bigotes para los resultados de fraccion del agua
Realizado por: Morales, A., 2024

Los diagramas de cajas y bigotes proporcionan una representacion visual de la distribucion de los
datos analizados. Las lineas verticales en los extremos indican los valores minimos y maximos
observados en los datos. Ademas, los puntos situados en los extremos sefialan los datos atipicos
presentes en la base de datos utilizada para validar la Red Neuronal Artificial (RNA). Se observa
en los graficos que las cajas y bigotes muestran una discrepancia notable entre los valores reales
y los valores predichos en los valores predichos de las fracciones molares de benceno y agua, y

un parecido entre amabas graficas en los valores de fraccion molar de isopropanol.

69



CONCLUSIONES

- Se hizo uso del simulador gratuito DWSIM para realizar la simulacion del proceso de
separacion de la mezcla benceno-isopropanol-agua mediante destilacion extractiva. El
proceso fue propuesto por Tsai y Chien (2021b); mismo que sirvié para identificar las
variables como base de datos, equipos, condiciones de operacion y evaluacion de
funcionamiento de la simulacion.

- Lasimulacion desarrollada en DWSIM fue validada con respecto a la presentada por la
bibliografia haciendo una comparacién con los resultados obtenidos en el simulador y los
resultados que se tom6 como base. Obteniendo un error menor al 5 % dando como valido
el proceso, tomando como referencia que la comparacién se hizo con cada una de las
salidas que presenta el proceso de separacion.

- Se implemento una red neuronal artificial (RNA) mediante la herramienta Neural Net
Fiting proveniente del software MATLAB y una base de datos realizada con el simulador
DWSIM, con el fin de realizar una prediccion de las fracciones molares de benceno
(FR_BEN), isopropanol (FR_IPA) y agua (FR_H20) en los destilados de la primera,
segunda Yy tercera columna respectivamente del proceso siendo estas las salidas mas
importantes del mismo. Haciendo usos de analisis de sensibilidad para poder identificar
gue variables de entrada afectaban a las variables de salida mas importantes, siendo estas
el flujo molar en la alimentacion (FM_F), la fraccion molar de benceno (X_BEN), de
isopropanol (X_IPA) y de agua (X_H20) en la alimentacion, teniendo un total de 4
entradas para la RNA. La RNA consta de 4 entradas, 65 neuronas ocultas y 3 salidas, y
fue ingresada con el algoritmo Bayesian Regularization, con un MSE de 0.0113867 y un
coeficiente de regresion de 0.959099.

- Se evalud la prediccion que presenta la RNA haciendo uso de un analisis estadistico
ANOVA, haciendo uso de 25 datos externos a los usados en el entrenamiento de la red,
en donde se comparan los valores reales sacados del simulador DWSIM vy los valores
predichos por la RNA de las diferentes salidas, resultando que los valores comparados no
existen una diferencia estadisticamente significativa con un nivel de confianza de 95 %,

dando a entender que la red tiene una buena capacidad predictiva.
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RECOMENDACIONES

Al momento de llevar a cabo el anélisis de sensibilidad de una manera eficaz es recomendable
combinar variables, debido a que de forma individual no se detectan variaciones significativas
en los resultados de la simulacion, y no solo enfocarse en una corriente sino también en equipos
como torres de destilacion, teniendo en cuenta que tiene que existir un cambio notorio en los
resultados de las variables deseadas.

Para mejorar la capacidad de aprendizaje de la Red Neuronal Artificial (RNA), se podria
considerar la incorporacion de nuevas variables de entrada ya sea la variacion del nimero de
patos en la torre, calor del reboiler, para mejorar la precision y la versatilidad del modelo. Esta
expansion del alcance de la RNA no solo enriqueceria su capacidad predictiva, sino que
también abriria nuevas oportunidades para aplicaciones y analisis mas detallados en sistemas
de destilacion y procesos relacionados. Actualmente, la RNA esta disefiada para calcular las
fracciones molares de los tres componentes principales en un sistema de destilacion, basandose
Unicamente en cuatro condiciones tipicas de entrada: fracciones molares de benceno
(FR_BEN), isopropanol (FR_IPA) y agua (FR_H20) y el flujo molar de la alimentacion
(FM_F). Sin embargo, seria innovador ampliar esta capacidad para predecir las fracciones
molares de otros compuestos o para calcular nuevos parametros, como los flujos masicos,
molares, entre otros.

Los datos empleados en el entrenamiento de la RNA deben ser normalizados y quitar valores
demasiado atipicos debido a que aumentan el error de la capacidad predictiva final que se
alcanzara con la RNA.

Es fundamental llevar a cabo un adecuado tratamiento de los datos con el fin de evitar la
presencia de valores atipicos o recolecciones incorrectas en la base de datos generada. Esto se
debe a que dichos valores pueden afectar negativamente el proceso de entrenamiento,
aprendizaje y validacion de la Red Neuronal Artificial (RNA), lo que podria resultar en un
aumento del error cuadratico medio y en una mayor dispersion de los datos durante el proceso

de regresion.
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ANEXOS

ANEXO A: BASE DE DATOS CREADA PARA EL ENTRENAMIENTO DE LA RNA.

ENTRADAS SALIDAS
0 Flujo |Fraccion| Fraccion | Fraccion rr?ollar B2 SOl [P Clel s
Blatgg molar ipa agua | benceno | fraction (r;riiigﬁ)(g / (r]:{ii(t:ﬂf; /
(feed) | (feed) (feed) (feed) | (mixture) | .

I benceno isopropanol agua
1 220 0.0797 | 0.3215 | 0.5988 | 0.8778 0.0347 0.9999
2 100 0.6000 | 0.1000 | 0.3000 | 0.9979 0.9967 0.9993
3 240 0.4548 | 0.1889 | 0.3562 | 0.5027 0.6115 0.9999
4 190 0.0862 | 0.5286 | 0.3852 | 0.6095 1.12E-13 1.0000
5 290 0.6011 | 0.3017 | 0.0973 | 0.1282 0.3569 0.9999
6 260 0.3014 | 0.2985 | 0.4000 | 0.5472 0.1191 0.9999
7 271 0.3239 | 0.4771 | 0.1990 | 0.2682 1.50E-08 1.0000
8 252 0.4793 | 0.2207 | 0.3000 | 0.4152 0.5225 0.9999
9 258 0.0802 | 0.5395 | 0.3803 | 0.5217 1.54E-15 1.0000
10 166 0.0095 | 0.5479 | 0.4426 | 0.7648 9.75E-14 1.0000
11 194 0.5533 | 0.0091 | 0.4376 | 0.6843 0.9967 0.1171
12 151 0.2129 | 0.3197 | 0.4673 | 0.8705 0.3731 0.9999
13 204 0.0992 | 0.2190 | 0.6818 | 0.9684 0.2875 0.9999
14 258 0.0229 | 0.2548 | 0.7223 | 0.9534 0.0565 0.9999
15 136 0.1028 | 0.2776 | 0.6196 | 0.9983 0.2304 0.9999
16 198 0.8349 | 0.1369 | 0.0282 | 0.0436 0.9406 0.9996
17 184 0.1373 | 0.3085 | 0.5542 | 0.8940 0.2375 0.9999
18 216 0.5257 | 0.1490 | 0.3253 | 0.4810 0.779 0.9998
19 244 0.7543 | 0.1266 | 0.1191 | 0.1669 0.9618 0.9995
20 280 0.4339 | 0.5512 | 0.0150 | 0.0199 2.77E-07 1.0000
21 291 0.2943 | 0.5236 | 0.1821 | 0.2397 3.66E-14 1.0000
22 299 0.3643 | 0.0061 | 0.6296 | 0.8218 0.9937 0.0627
23 288 0.4057 | 0.2332 | 0.3611 | 0.4769 0.4071 0.9999
24 274 0.3524 | 0.2874 | 0.3602 | 0.4836 0.1774 0.9999
25 144 0.8243 | 0.0875 | 0.0882 | 0.1714 0.993 0.8759
26 215 0.5987 | 0.2161 | 0.1852 | 0.2744 0.647 0.9998
27 237 0.2316 | 0.3978 | 0.3706 | 0.5247 3.30E-14 1.0000
28 294 0.0551 | 0.1592 | 0.7857 | 0.9222 0.1464 0.9999
29 297 0.3103 | 0.5076 | 0.1821 | 0.2381 1.91E-08 1.0000
30 212 0.5169 | 0.0215 | 0.4616 | 0.6888 0.9919 0.2596
31 123 0.1238 | 0.4641 | 0.4120 | 0.9551 0.2193 0.9999
32 241 0.2335 | 0.5898 | 0.1767 | 0.2489 4.65E-08 1.0000
33 100 0.7539 | 0.0184 | 0.2277 | 0.7547 0.9902 0.2190
34 103 0.2991 | 0.2738 | 0.4271 | 0.9913 0.5284 0.9999




35 119 0.3837 | 0.0187 | 0.5976 0.9923 0.6192 0.2520
36 288 0.4217 | 0.0711 | 0.5072 0.6698 0.9943 0.9984
37 104 0.5506 | 0.1364 | 0.3130 0.9557 0.9301 0.9995
38 138 0.2685 | 0.1708 | 0.5607 0.9885 0.6105 0.9998
39 165 0.1047 | 0.1920 | 0.7033 0.9830 0.2732 0.9999
40 224 0.1906 | 0.1571 | 0.6524 | 0.9401 0.5973 0.9998
41 172 0.2074 | 0.0157 | 0.7769 0.9709 0.4174 0.2683
42 289 0.3097 | 0.3700 | 0.3203 0.4225 0.0123 1.0000
43 246 0.4391 | 0.3221 | 0.2388 0.3336 0.2082 0.9999
44 167 0.3292 | 0.2971 | 0.3737 0.6429 0.3944 0.9999
45 150 0.4642 | 0.4070 | 0.1288 0.2413 0.2836 0.9999
46 206 0.1070 | 0.5917 | 0.3013 0.4561 4.69E-08 1.0000
47 105 0.3283 | 0.0723 | 0.5994 | 0.9922 0.5226 0.6923
48 297 0.6146 | 0.3155 | 0.0699 0.0914 0.3299 0.9999
49 298 0.4586 | 0.4949 | 0.0465 0.0607 3.99E-08 1.0000
50 194 0.5615 | 0.4007 | 0.0379 0.0593 0.2251 0.9999
51 167 0.4088 | 0.1848 | 0.4064 | 0.6992 0.689 0.9998
52 261 0.2349 | 0.5890 | 0.1761 0.2405 1.14E-07 1.0000
53 101 0.4074 | 0.0437 | 0.5489 0.9922 0.5807 0.3681
54 286 0.7002 | 0.2123 | 0.0875 0.1158 0.7332 0.9999
55 195 0.4767 | 0.1668 | 0.3565 0.5558 0.7246 0.9999
56 276 0.2974 | 0.2860 | 0.4166 0.5580 0.1312 0.9999
57 193 0.7414 | 0.1390 | 0.1195 0.1874 0.9072 0.9996
58 120 0.0620 | 0.0963 | 0.8416 0.9918 0.1233 0.9999
59 164 0.3722 | 0.0512 | 0.5767 0.9643 0.9234 0.7021
60 212 0.8387 | 0.0255 | 0.1358 0.2026 0.9971 0.1258
61 281 0.7992 | 0.1859 | 0.0149 0.0198 0.8763 0.9999
62 236 0.8490 | 0.1098 | 0.0412 0.0585 0.9859 0.6794
63 173 0.8841 | 0.0966 | 0.0193 0.0323 0.9859 0.7417
64 281 0.3130 | 0.1695 | 0.5175 0.6889 0.5561 0.9999
65 198 0.7022 | 0.1165 | 0.1813 0.2803 0.9458 0.9994
66 213 0.5528 | 0.2744 | 0.1728 0.2572 0.4798 0.9999
67 214 0.7126 | 0.1138 | 0.1736 0.2578 0.9637 0.9993
68 274 0.3306 | 0.3110 | 0.3584 | 0.4812 0.0843 0.9999
69 253 0.5080 | 0.0764 | 0.4156 0.5743 0.9857 0.9416
70 268 0.6239 | 0.0782 | 0.2978 0.4030 0.9858 0.5919
71 298 0.5056 | 0.3813 | 0.1131 0.1477 1.37E-12 1.0000
72 267 0.2124 | 0.2591 | 0.5284 | 0.7160 0.1712 0.9999
73 183 0.3227 | 0.6149 | 0.0625 0.1011 2.19E-08 1.0000
74 138 0.6566 | 0.2736 | 0.0698 0.1415 0.6383 0.9998
75 202 0.1961 | 0.2415 | 0.5624 | 0.8602 0.389 0.9999
76 245 0.6162 | 0.2524 | 0.1314 | 0.1838 0.5554 0.9999
77 218 0.1798 | 0.0612 | 0.7590 0.9426 0.5462 0.9997
78 201 0.5474 | 0.0419 | 0.4107 0.6298 0.986 0.4290




79 169 0.6271 | 0.2393 | 0.1336 0.2279 0.6508 0.9998
80 231 0.2663 | 0.5453 | 0.1883 0.2700 1.43E-14 1.0000
81 202 0.0898 | 0.2355 | 0.6747 0.9650 0.258 0.9999
82 246 0.0705 | 0.2006 | 0.7289 0.9427 0.2044 0.9999
83 187 0.3510 | 0.6177 | 0.0312 0.0498 2.86E-08 1.0000
84 197 0.5455 | 0.3741 | 0.0804 | 0.1246 0.2675 0.9999
85 231 0.6903 | 0.1446 | 0.1651 0.2367 0.8905 0.9996
86 211 0.6691 | 0.2449 | 0.0860 0.1286 0.6313 0.9998
87 184 0.1303 | 0.1991 | 0.6706 0.9672 0.3647 0.9999
88 130 0.1338 | 0.3274 | 0.5388 0.9865 0.2877 0.9999
89 219 0.1448 | 0.0041 | 0.8511 0.9364 0.2203 0.0500
90 248 0.3376 | 0.2223 | 0.4400 0.6128 0.4357 0.9999
91 108 0.3052 | 0.5155 | 0.1793 0.5087 0.2639 0.9999
92 186 0.4029 | 0.5107 | 0.0864 | 0.1384 6.32E-08 1.0000
93 149 0.0833 | 0.6090 | 0.3076 0.5797 2.41E-12 1.0000
94 208 0.1225 | 0.0772 | 0.8003 0.9514 0.355 0.9998
95 265 0.4842 | 0.2493 | 0.2665 0.3620 0.4515 0.9999
96 122 0.4762 | 0.1208 | 0.4030 0.9444 0.9285 0.9994
97 272 0.8327 | 0.1169 | 0.0504 | 0.0678 0.977 0.4765
98 226 0.0526 | 0.0693 | 0.8781 0.9503 0.1359 0.9999
99 134 0.7882 | 0.1325 | 0.0793 0.1658 0.944 0.9999
100 117 0.1190 | 0.5738 | 0.3072 0.7637 0.0651 0.9999
101 140 0.1307 | 0.5078 | 0.3615 0.7223 0.015 0.9999
102 249 0.3292 | 0.1918 | 0.4789 0.6660 0.5294 0.9998
103 255 0.3769 | 0.4922 | 0.1308 0.1802 7.17E-08 1.0000
104 252 0.1890 | 0.2938 | 0.5172 0.7158 0.0831 0.9999
105 239 0.5795 | 0.3082 | 0.1123 0.1587 0.3904 0.9999
106 160 0.4689 | 0.3188 | 0.2123 0.3771 0.4379 0.9999
107 124 0.1905 | 0.5502 | 0.2593 0.5947 0.0656 0.9999
108 200 0.4769 | 0.0138 | 0.5093 0.7831 0.9935 0.1893
109 140 0.4074 | 0.5007 | 0.0919 0.1836 0.1413 0.9999
110 148 0.1019 | 0.5618 | 0.3364 | 0.6377 2.43E-08 1.0000
111 166 0.2857 | 0.3741 | 0.3402 0.5878 0.2139 0.9999
112 191 0.8521 | 0.1073 | 0.0406 0.0640 0.9754 0.7066
113 287 0.6446 | 0.2839 | 0.0716 0.0946 0.4797 0.9999
114 160 0.0217 | 0.1528 | 0.8255 0.9816 0.0539 0.9998
115 222 0.3643 | 0.3236 | 0.3121 0.4556 0.2068 0.9999
116 123 0.5476 | 0.2996 | 0.1528 0.3542 0.6051 0.9998
117 242 0.0141 | 0.1194 | 0.8664 | 0.9533 0.0298 0.9999
118 162 0.0685 | 0.4878 | 0.4437 0.7807 4.31E-09 1.0000
119 132 0.3868 | 0.3413 | 0.2719 0.5783 0.4574 0.9999
120 223 0.5676 | 0.4124 | 0.0199 0.0289 0.1436 0.9999
121 282 0.7068 | 0.0905 | 0.2027 0.2695 0.9738 0.3232
122 211 0.2219 | 0.2403 | 0.5379 0.8045 0.3886 0.9999




123 239 0.2224 | 0.4587 | 0.3189 0.4508 5.65E-08 1.0000
124 229 0.1276 | 0.2225 | 0.6499 0.9356 0.3843 0.9999
125 195 0.4852 | 0.3241 | 0.1907 0.2973 0.3559 0.9999
126 232 0.0982 | 0.0784 | 0.8235 0.9585 0.2736 0.9998
127 263 0.0651 | 0.3622 | 0.5727 0.7801 2.45E-15 1.0000
128 161 0.0617 | 0.0733 | 0.8650 0.9728 0.1385 0.8961
129 137 0.0732 | 0.0567 | 0.8700 0.9785 0.0899 0.5415
130 116 0.1786 | 0.5364 | 0.2850 0.7177 0.1551 0.9999
131 226 0.2267 | 0.5257 | 0.2476 0.3585 1.99E-14 1.0000
132 178 0.4717 | 0.0563 | 0.4720 0.7774 0.9653 0.5222
133 271 0.4115 | 0.3339 | 0.2546 0.3431 0.1168 0.9999
134 265 0.1197 | 0.2821 | 0.5981 0.8126 0.0538 0.9999
135 132 0.4583 | 0.0506 | 0.4912 0.9748 0.8939 0.3538
136 280 0.0292 | 0.3547 | 0.6161 0.8213 5.24E-16 1.0000
137 204 0.1780 | 0.0614 | 0.7606 0.9380 0.4792 0.7123
138 119 0.8091 | 0.0127 | 0.1782 0.4322 0.9906 0.1455
139 151 0.2818 | 0.2333 | 0.4849 0.9032 0.6098 0.9997
140 205 0.0148 | 0.1199 | 0.8654 | 0.9594 0.0353 0.9999
141 253 0.4676 | 0.3854 | 0.1470 0.2031 0.0652 0.9999
142 154 0.6466 | 0.1401 | 0.2133 0.3907 0.9062 0.9990
143 279 04274 | 0.2221 | 0.3506 0.4678 0.4997 0.9998
144 255 0.4511 | 0.3146 | 0.2343 0.3228 0.2545 0.9999
145 296 0.1058 | 0.1902 | 0.7039 0.8956 0.3394 0.9999
146 210 0.0966 | 0.4589 | 0.4445 0.6664 4.46E-08 1.0000
147 238 0.3259 | 0.5874 | 0.0868 0.1229 8.88E-15 1.0000
148 272 0.1897 | 0.1586 | 0.6517 0.8772 0.5809 0.9998
149 111 0.7553 | 0.0267 | 0.2179 0.5891 0.9895 0.2408
150 148 0.0549 | 0.3636 | 0.5815 0.9712 0.1319 0.9999
151 173 0.5887 | 0.1193 | 0.2920 0.4901 0.9307 0.9987
152 224 0.0812 | 0.2769 | 0.6420 0.9333 0.2238 0.9999
153 107 0.2716 | 0.5424 | 0.1860 0.5370 0.2371 0.9999
154 225 0.5856 | 0.0026 | 0.4118 0.5975 0.9952 0.0348
155 231 0.2982 | 0.2787 | 0.4230 0.6067 0.2865 0.9999
156 158 0.3033 | 0.1473 | 0.5495 0.9582 0.7742 0.9994
157 133 0.7675 | 0.2226 | 0.0099 0.0208 0.8054 0.9994
158 262 0.0041 | 0.2770 | 0.7190 0.9380 0.0086 0.9999
159 182 0.3940 | 0.1724 | 0.4336 0.7042 0.7252 0.9996
160 180 0.0996 | 0.0159 | 0.8844 | 0.9465 0.0813 0.2095
161 188 0.1288 | 0.2091 | 0.6621 0.9458 0.3648 0.9998
162 105 0.3487 | 0.4352 | 0.2161 0.6471 0.4382 0.9998
163 208 0.7808 | 0.0975 | 0.1217 0.1833 0.9412 0.3126
164 144 0.1634 | 0.3034 | 0.5332 0.9623 0.3998 0.9998
165 245 0.1886 | 0.0765 | 0.7349 0.9043 0.5908 0.8835
166 248 0.4847 | 0.0951 | 0.4202 0.5852 0.9397 0.7755




167 241 0.0356 | 0.5275 | 0.4369 0.6155 6.59E-07 1.0000
168 167 0.4488 | 0.2571 | 0.2941 0.5060 0.5769 0.9997
169 295 0.5999 | 0.0055 | 0.3946 0.5166 0.9941 0.0339
170 256 0.4280 | 0.2051 | 0.3669 0.5048 0.5883 0.9997
171 267 0.2304 | 0.3378 | 0.4318 0.5850 8.03E-08 1.0000
172 293 0.3093 | 0.4416 | 0.2491 0.3272 1.95E-15 1.0000
173 284 0.1725 | 0.0393 | 0.7883 0.8804 0.3939 0.2997
174 142 0.5045 | 0.1571 | 0.3384 | 0.6668 0.8564 0.9990
175 100 0.4523 | 0.0154 | 0.5323 0.9481 0.5831 0.1633
176 152 0.1602 | 0.5669 | 0.2729 0.5054 4.01E-12 1.0000
177 232 0.1734 | 0.6255 | 0.2011 0.2878 4.92E-15 1.0000
178 124 0.4436 | 0.4604 | 0.0960 0.2202 3.28E-01 0.9999
179 271 0.5749 | 0.0987 | 0.3264 | 0.4399 0.9371 0.4157
180 112 0.0263 | 0.2117 | 0.7620 0.9687 0.0489 0.9999
181 224 0.5202 | 0.2858 | 0.1941 0.2821 0.4591 0.9998
182 259 0.3951 | 0.0372 | 0.5677 0.7777 0.966 0.3044
183 113 0.0716 | 0.2694 | 0.6590 0.9681 0.1343 0.9999
184 224 0.5946 | 0.2791 | 0.1263 0.1836 0.5336 0.9997
185 105 0.4745 | 0.3939 | 0.1316 0.3941 0.5294 0.9997
186 103 0.3935 | 0.5980 | 0.0085 0.0264 0.2247 0.9999
187 176 0.0505 | 0.3719 | 0.5777 0.9551 0.1349 0.9999
188 156 0.4899 | 0.0772 | 0.4329 0.7847 0.9358 0.4787
189 257 0.5679 | 0.3812 | 0.0509 0.0699 0.1859 0.9999
190 258 0.0011 | 0.3126 | 0.6864 | 0.9339 0.0022 1.0000
191 267 0.2402 | 0.0798 | 0.6800 0.8823 0.8113 0.8644
192 113 0.0362 | 0.1753 | 0.7884 | 0.9669 0.0679 0.9999
193 106 0.4935 | 0.0305 | 0.4759 0.9503 0.7147 0.2828
194 117 0.2316 | 0.1981 | 0.5703 0.9659 0.4497 0.9997
195 277 0.4440 | 0.0423 | 0.5137 0.6872 0.9772 0.2973
196 290 0.3427 | 0.5230 | 0.1343 0.1769 1.19E-15 1.0000
197 233 0.4353 | 0.1667 | 0.3980 0.5687 0.7338 0.9994
198 260 0.0599 | 0.0485 | 0.8917 0.8996 0.0467 0.4294
199 188 0.2896 | 0.3142 | 0.3962 0.6309 0.3373 0.9998
200 259 0.1899 | 0.4079 | 0.4022 0.5509 5.38E-08 1.0000
201 141 0.4601 | 0.0254 | 0.5145 0.9248 0.8702 0.2693
202 300 0.8020 | 0.1104 | 0.0876 0.1142 0.9863 0.2912
203 229 0.3328 | 0.4855 | 0.1817 0.2615 4.69E-14 1.0000
204 181 0.7040 | 0.0851 | 0.2110 0.3438 0.9349 0.3110
205 210 0.6945 | 0.1517 | 0.1538 0.2306 0.9041 0.6964
206 239 0.4843 | 0.0825 | 0.4332 0.6124 0.9166 0.3131
207 160 0.1898 | 0.0026 | 0.8076 0.9232 0.2293 0.0832
208 142 0.4823 | 0.3991 | 0.1186 0.2337 0.4011 0.9998
209 201 0.4513 | 0.0308 | 0.5179 0.7942 0.9736 0.2934
210 251 0.0843 | 0.2818 | 0.6339 0.8787 0.1662 0.9999




211 216 0.5235 | 0.0324 | 0.4441 0.6567 0.9803 0.2783
212 168 0.4693 | 0.1815 | 0.3492 0.5982 0.7892 0.9988
213 213 0.5659 | 0.3184 | 0.1157 0.1722 0.4569 0.9997
214 165 0.4882 | 0.4008 | 0.1110 0.1926 0.3278 0.9998
215 116 0.2253 | 0.4266 | 0.3481 0.8766 0.3789 0.9999
216 129 0.6046 | 0.3037 | 0.0917 0.2002 0.6586 0.9994
217 266 0.4278 | 0.3748 | 0.1974 | 0.2678 0.0713 0.9999
218 232 0.5572 | 0.1823 | 0.2606 0.3730 0.7987 0.9987
219 245 0.1575 | 0.4781 | 0.3644 | 0.5099 5.70E-15 1.0000
220 124 0.2203 | 0.2029 | 0.5768 0.9518 0.4528 0.9999
221 171 0.3995 | 0.2680 | 0.3325 0.5626 0.5502 0.9996
222 247 0.3275 | 0.4540 | 0.2185 0.3048 9.44E-08 1.0000
223 257 0.2070 | 0.3350 | 0.4580 0.6292 0.0096 0.9999
224 136 0.6080 | 0.1800 | 0.2120 0.4364 0.8701 0.9976
225 176 0.6726 | 0.2740 | 0.0534 | 0.0886 0.6713 0.9994
226 150 0.0493 | 0.2395 | 0.7112 0.9464 0.1194 0.9999
227 168 0.1371 | 0.0272 | 0.8356 0.9228 0.1538 0.2941
228 162 0.8367 | 0.1394 | 0.0238 0.0418 0.9116 0.3136
229 239 0.1190 | 0.1360 | 0.7450 0.8987 0.3644 0.9996
230 277 0.2255 | 0.1357 | 0.6387 0.8542 0.7575 0.9988
231 212 0.7322 | 0.2214 | 0.0464 | 0.0692 0.8181 0.9982
232 194 0.4510 | 0.4426 | 0.1064 | 0.1663 0.1249 0.9999
233 121 0.7020 | 0.1268 | 0.1712 0.4057 0.8928 0.3141
234 185 0.4248 | 0.4567 | 0.1185 0.1905 0.1082 0.9999
235 205 0.3451 | 0.1990 | 0.4559 0.6919 0.6485 0.9993
236 281 0.6536 | 0.0841 | 0.2623 0.3492 0.9651 0.3026
237 103 0.2010 | 0.1560 | 0.6430 0.9507 0.3438 0.9994
238 238 0.4190 | 0.1071 | 0.4738 0.671 0.8928 0.6648
239 230 0.4765 | 0.1256 | 0.3979 0.5717 0.8924 0.8258
240 213 0.5626 | 0.1933 | 0.2441 0.3634 0.7837 0.9986
241 133 0.8605 | 0.0211 | 0.1185 0.2499 0.9908 0.1716
242 182 0.3900 | 0.1130 | 0.4970 0.807 0.8923 0.7857
243 278 0.3183 | 0.2047 | 0.4770 0.6373 0.5274 0.9996
244 233 0.0658 | 0.2569 | 0.6773 0.9079 0.1894 0.9999
245 116 0.3060 | 0.4219 | 0.2722 0.6854 0.4129 0.9997
246 221 0.3722 | 0.4319 | 0.1959 0.2866 1.02E-07 1.0000
247 187 0.3408 | 0.2905 | 0.3688 0.589 0.4372 0.9997
248 198 0.3761 | 0.0028 | 0.6211 0.8853 0.8362 0.0543
249 254 0.3981 | 0.2644 | 0.3375 0.4657 0.4225 0.9997
250 115 0.2047 | 0.0464 | 0.7489 0.9259 0.2345 0.3067
251 109 0.2480 | 0.5915 | 0.1605 0.4478 0.1732 0.9999
252 291 0.8047 | 0.0930 | 0.1023 0.1346 0.9817 0.2710
253 196 0.3585 | 0.0196 | 0.6220 0.8887 0.8226 0.2469
254 286 0.5065 | 0.3470 | 0.1465 0.1939 0.2173 0.9999




255 206 0.6564 | 0.1664 | 0.1772 0.2682 0.8867 0.8370
256 253 0.4346 | 0.2701 | 0.2953 0.4081 0.4402 0.9997
257 209 0.2501 | 0.2783 | 0.4716 0.7087 0.3671 0.9998
258 281 0.6822 | 0.3116 | 0.0062 0.0082 0.5218 0.9996
259 152 0.1863 | 0.0166 | 0.7971 0.9162 0.2256 0.2363
260 115 0.2713 | 0.5306 | 0.1981 0.5055 0.2349 0.9999
261 286 0.3871 | 0.1588 | 0.4541 0.601 0.7532 0.9988
262 209 0.1674 | 0.2297 | 0.6029 0.9061 0.5087 0.9996
263 197 0.2676 | 0.1939 | 0.5385 0.8349 0.6519 0.9993
264 146 0.0949 | 0.3176 | 0.5875 0.9383 0.2262 0.9998
265 272 0.5337 | 0.3092 | 0.1571 0.2114 0.3916 0.9997
266 139 0.0962 | 0.2724 | 0.6314 | 0.9402 0.2198 0.9998
267 226 0.1820 | 0.3873 | 0.4308 0.6238 5.18E-08 1.0000
268 115 0.1177 | 0.4590 | 0.4233 0.9452 0.2247 0.9999
269 280 0.3984 | 0.0269 | 0.5747 0.766 0.9862 0.2351
270 187 0.1270 | 0.1144 | 0.7586 0.969 0.3559 0.9999
271 219 0.1230 | 0.3600 | 0.5170 0.7595 5.96E-08 1.0000
272 240 0.7187 | 0.1036 | 0.1777 0.2507 0.9862 0.8750
273 145 0.0352 | 0.2233 | 0.7414 | 0.9894 0.083 0.9999
274 111 0.0669 | 0.4028 | 0.5303 0.9914 0.1233 0.9999
275 151 0.1678 | 0.1419 | 0.6903 0.9838 0.4119 0.9998
276 231 0.6473 | 0.1854 | 0.1672 0.2398 0.7608 0.9998
277 143 0.1273 | 0.2574 | 0.6153 0.9882 0.2984 0.9999
278 149 0.4448 | 0.0053 | 0.5499 0.9701 0.9105 0.0807
279 176 0.2760 | 0.6081 | 0.1159 0.1923 6.23E-08 1.0000
280 260 0.2233 | 0.2535 | 0.5232 0.7157 0.2151 0.9999
281 157 0.4546 | 0.1152 | 0.4302 0.7758 0.8833 0.9996
282 230 0.2656 | 0.6061 | 0.1283 0.1843 1.00E-14 1.0000
283 147 0.0789 | 0.1198 | 0.8013 0.9818 0.1883 0.9999
284 201 0.2758 | 0.2774 | 0.4468 0.6852 0.3305 0.9999
285 232 0.1853 | 0.5939 | 0.2208 0.3169 4.85E-08 1.0000
286 161 0.2293 | 0.1988 | 0.5719 0.9713 0.5934 0.9998
287 236 0.3009 | 0.4306 | 0.2685 0.3815 1.60E-07 1.0000
288 247 0.1658 | 0.5640 | 0.2702 0.3769 3.67E-15 1.0000
289 274 0.0290 | 0.1108 | 0.8603 0.9307 0.0625 0.9999
290 190 0.8635 | 0.0582 | 0.0783 0.1239 0.9828 0.3000
291 249 0.2907 | 0.1678 | 0.5414 | 0.7529 0.5914 0.9998
292 123 0.1978 | 0.3070 | 0.4952 0.983 0.4034 0.9999
293 239 0.0839 | 0.3281 | 0.5880 0.8312 1.38E-14 1.0000
294 292 0.3607 | 0.1950 | 0.4443 0.5842 0.5126 0.9998
295 207 0.3290 | 0.4826 | 0.1883 0.2844 6.57E-08 1.0000
296 282 0.4921 | 0.0136 | 0.4943 0.6573 0.996 0.0772
297 162 0.6458 | 0.1373 | 0.2168 0.3815 0.8965 0.9993
298 142 0.6390 | 0.0739 | 0.2872 0.5658 0.9681 0.5945




299 275 0.6853 | 0.2747 | 0.0399 0.0535 0.5573 0.9998
300 229 0.1892 | 0.2103 | 0.6006 0.8646 0.4366 0.9999
301 103 0.1166 | 0.4400 | 0.4434 | 0.9829 0.1995 0.9999
302 291 0.2259 | 0.2986 | 0.4754 | 0.6258 0.0002 1.0000
303 200 0.0324 | 0.5439 | 0.4237 0.6515 3.39E-10 1.0000
304 253 0.0619 | 0.3320 | 0.6062 0.8377 4.36E-15 1.0000
305 162 0.1357 | 0.5244 | 0.3399 0.5981 1.84E-12 1.0000
306 288 0.0334 | 0.2734 | 0.6931 0.9154 0.0524 0.9999
307 176 0.2948 | 0.2689 | 0.4363 0.724 0.4415 0.9999
308 289 0.2730 | 0.0255 | 0.7015 0.8717 0.7939 0.2466
309 208 0.1188 | 0.2864 | 0.5949 0.8961 0.2336 0.9999
310 284 0.3268 | 0.2942 | 0.3791 0.5029 0.1409 0.9999
311 196 0.1966 | 0.6121 | 0.1912 0.2973 1.77E-08 1.0000
312 132 0.6043 | 0.1541 | 0.2415 0.5137 0.8781 0.9993
313 191 0.1834 | 0.5946 | 0.2220 0.3502 1.77E-07 1.0000
314 111 0.5494 | 0.1860 | 0.2646 0.7153 0.8437 0.9994
315 144 0.7290 | 0.0774 | 0.1936 0.3764 0.9615 0.4574
316 285 0.2003 | 0.3621 | 0.4376 0.5799 9.04E-07 1.0000
317 188 0.2193 | 0.5974 | 0.1833 0.2918 1.38E-13 1.0000
318 136 0.6698 | 0.3056 | 0.0247 0.0508 0.6154 0.9998
319 101 0.5875 | 0.3323 | 0.0801 0.2604 0.645 0.9997
320 124 0.4311 | 0.5629 | 0.0060 0.0137 0.1465 0.9999
321 168 0.2805 | 0.3081 | 0.4114 | 0.7048 0.3689 0.9999
322 207 0.3058 | 0.2194 | 0.4748 0.717 0.5078 0.9998
323 149 0.3735 | 0.0256 | 0.6009 0.9625 0.7565 0.2979
324 138 0.4675 | 0.4622 | 0.0702 0.1423 0.2556 0.9999
325 120 0.3394 | 0.0220 | 0.6386 0.9726 0.5235 0.2598
326 223 0.2055 | 0.6450 | 0.1495 0.2178 5.67E-14 1.0000
327 153 0.2183 | 0.3691 | 0.4126 0.76 0.2711 0.9999
328 247 0.2785 | 0.4218 | 0.2997 0.418 4.77E-08 1.0000
329 182 0.3730 | 0.6056 | 0.0215 0.0349 7.94E-12 1.0000
330 114 0.2330 | 0.5127 | 0.2543 0.6579 0.2234 0.9999
331 203 0.5092 | 0.3824 | 0.1084 | 0.1653 0.2282 0.9999
332 166 0.5237 | 0.4641 | 0.0122 0.0211 0.1787 0.9999
333 127 0.6100 | 0.0900 | 0.3000 0.6677 0.9603 0.7040
334 133 0.5611 | 0.0811 | 0.3578 0.7546 0.9603 0.6607
335 105 04125 | 0.2816 | 0.3058 0.9159 0.684 0.9997
336 146 0.2933 | 0.5707 | 0.1359 0.2608 1.00E-07 1.0000
337 264 0.1089 | 0.2769 | 0.6142 0.8355 0.077 0.9999
338 104 0.5310 | 0.1794 | 0.2896 0.8842 0.8662 0.9993
339 135 0.7154 | 0.0512 | 0.2334 | 0.4843 0.9692 0.3089
340 113 0.0352 | 0.1285 | 0.8363 0.9788 0.066 0.9999
341 243 0.3148 | 0.0477 | 0.6375 0.893 0.9537 0.4291
342 159 0.2529 | 0.5093 | 0.2378 0.4245 8.50E-12 1.0000




343 161 0.2638 | 0.5906 | 0.1456 | 0.2574 1.80E-12 1.0000
344 214 0.0119 | 0.2507 | 0.7374 | 0.9583 0.0297 0.9999
345 164 0.3451 | 0.3938 | 0.2611 | 0.4552 0.2227 0.9999
346 172 0.2105 | 0.4436 | 0.3459 | 0.5829 0.0073 0.9999
347 139 0.3423 | 0.4073 | 0.2504 | 0.5039 0.2999 0.9999
348 187 0.4071 | 0.1343 | 0.4586 | 0.7326 0.8193 0.9995
349 223 0.1383 | 0.1827 | 0.6791 | 0.9471 0.4235 0.9999
350 157 0.5240 | 0.1245 | 0.3515 | 0.6338 0.8753 0.9996

Realizado por: MORALES, Alejandro 2024.




ANEXO B: VARIABLES EMPLEADAS EN EL ENTRENAMIENTO Y DISENO DE LA

RNA
Variable Descripcion
Matriz que contienen el flujo molar en la alimentacion y las fracciones
molares de benceno, isopropanol y agua en la alimentacién, esta es la
R entrada en la RNA.
R _Norm Matriz que contiene las entradas normalizadas para el disefio de la RNA
Matriz que contienen las fracciones molares de los productos después del
salidas proceso, en cada uno de los destilados
Salidas de la RNA normalizadas para facilitar el adiestramiento de la
salidas norm |RED
Variable a la que se le asigna la matriz de entradas para el disefio y
X adiestramiento de RNA.
Variable a la que se le asigna la matriz de salidas para el disefio y
t adiestramiento de RNA.
trainFcn Indica la funcién algoritmica utilizada para el adiestramiento de la red.
Designa el numero de neuronas en la capa oculta que seran consideradas
hiddenLayerSize |en la estructura de la red

Realizado por: MORALES, Alejandro 2024




ANEXO C: CODIGO EN MATLAB PARA EL DISENO DE LA RNA

clc
clear all

%Leer Tabla Desde la Hoja de Excel
Presentar=readtable( 'dato.xlsx', 'Sheet', 'database"');

%Convertir la tabla a Matriz Numérica
Datos = table2array(Presentar);

%Parametros de Entrada Fracciones molares (FEED)
R=Datos(1:4,:);
R_Norm = normalize(R(:,1:end), 'range');

%Parametro de Salida Fracciones Molares (D1. D2 Y D3)
salidas=Datos(5:7,:);

Fr_ben_norm = normalize(salidas(1,1:end), 'range");
Fr_ben_max=max(salidas(1,:));
Fr_ben_min=min(salidas(1,:));

Fr_ipa_norm = normalize(salidas(2,1:end), 'range");
Fr_ipa_max=max(salidas(2,:));
Fr_ipa _min=min(salidas(2,:));

Fr_w_norm = normalize(salidas(3,1:end), 'range');
Fr_w_max=max(salidas(3,:));

Fr_w_min=min(salidas(3,:));

salidas_norm=[Fr_ben_norm;Fr_ipa_norm;Fr_w_norm];

S

Solve an Input-Output Fitting problem with a Neural Network
Script generated by Neural Fitting app
Created 20-Feb-2024 20:01:47

3% 3R o X

This script assumes these variables are defined:

3% X

R_Norm - input data.
salidas_norm - target data.

32

X
1l

R_Norm;
salidas_norm;

+
Il

% Choose a Training Function
% For a list of all training functions type: help nntrain
% 'trainlm' is usually fastest.



% 'trainbr' takes longer but may be better for challenging problems.
% 'trainscg' uses less memory. Suitable in low memory situations.
trainFcn = 'trainbr'; % Bayesian Regularization backpropagation.

% Create a Fitting Network
hiddenLayerSize = 65;
net = fitnet(hiddenLayerSize,trainFcn);

% Choose Input and Output Pre/Post-Processing Functions

% For a list of all processing functions type: help nnprocess
net.input.processFcns = {'removeconstantrows', ‘mapminmax'};
net.output.processFcns = {'removeconstantrows', 'mapminmax'};

% Setup Division of Data for Training, Validation, Testing

% For a list of all data division functions type: help nndivision
net.divideFcn = 'dividerand'; % Divide data randomly
net.divideMode = 'sample'; % Divide up every sample
net.divideParam.trainRatio = 70/100;

net.divideParam.valRatio = 15/100;

net.divideParam.testRatio = 15/100;

% Choose a Performance Function
% For a list of all performance functions type: help nnperformance
net.performFcn = 'mse'; % Mean Squared Error

% Choose Plot Functions

% For a list of all plot functions type: help nnplot

net.plotFcns = {'plotperform', 'plottrainstate’, 'ploterrhist’,
'plotregression', 'plotfit'};

% Train the Network
[net,tr] = train(net,x,t);

% Test the Network

y = net(x);

e = gsubtract(t,y);
performance = perform(net,t,y)

% Recalculate Training, Validation and Test Performance
trainTargets = t .* tr.trainMask{1};

valTargets = t .* tr.valMask{1};

testTargets = t .* tr.testMask{1};

trainPerformance = perform(net,trainTargets,y)
valPerformance = perform(net,valTargets,y)
testPerformance = perform(net,testTargets,y)

% View the Network
view(net)



% Plots

% Uncomment these lines to enable various plots.
%figure, plotperform(tr)

%figure, plottrainstate(tr)

%figure, ploterrhist(e)

%figure, plotregression(t,y)

%figure, plotfit(net,x,t)

% Deployment
% Change the (false) values to (true) to enable the following code
blocks.
% See the help for each generation function for more information.
if (false)
% Generate MATLAB function for neural network for application
% deployment in MATLAB scripts or with MATLAB Compiler and Builder
% tools, or simply to examine the calculations your trained neural
% network performs.
genFunction(net, 'myNeuralNetworkFunction');
y = myNeuralNetworkFunction(x);

end

if (false)
% Generate a matrix-only MATLAB function for neural network code
% generation with MATLAB Coder tools.
genFunction(net, 'myNeuralNetworkFunction', 'MatrixOnly', 'yes');
y = myNeuralNetworkFunction(x);

end

if (false)
% Generate a Simulink diagram for simulation or deployment with.
% Simulink Coder tools.
gensim(net);

end

PropPred = net(R_Norm(1l:end,:))
Prop_Reales= salidas_norm;

FB=(PropPred(1, :)*(Fr_ben_max-Fr_ben_min))+Fr_ben_min;
FIPA=(PropPred(2, :)*(Fr_ipa_max-Fr_ipa_min))+Fr_ipa_min;

FW=(PropPred(3, :)*(Fr_w_max-Fr_w_min))+Fr_w_min;

Valor_Real=[FB; FIPA ;FW]';

Fr_ben_max=0.9983;
Fr_ben_min=0.0082;

Fr_ipa max=0.9971;
Fr_ipa min=5.2371e-16;



Fr_w_max=1;
Fr_w_min=0.0339;

load ('TESISD.mat");

Extraer=readtable('dato.xlsx', 'Sheet', 'Datos reales');
Datos = table2array(Extraer);

R=Datos(1:4,:);

R_Norm=normalize(R(:,1:end), 'range');

net(R_Norm);

ans_l=ans';

i=1;

while i<26;
FB(i,1)=(ans_1(i,1)*(Fr_ben_max-Fr_ben_min))+Fr_ben_min;
FIPA(i,1)=(ans_1(i,2)*(Fr_ipa_max-Fr_ipa_min))+Fr_ipa_min;

FW(i,1)=(ans_1(i,3)*(Fr_w_max-Fr_w_min))+Fr_w_min;
i=i+1;

end

PREDICCIONES=([FB FIPA FW]);

Realizado por: MORALES, Alejandro 2024.



ANEXO D: RESULTADOS DEL ERROR EN LA PREDICCION DE LAS SALIDAS CON DATOS DEL ENTRENAMIENTO

Prediccion FR_BEN FR_IPA FR_H20
N° DWSIM | RNA ERROR DWSIM RNA ERROR DWSIM RNA ERROR
1 0.8778 | 0.8810 0.3617 0.0347 0.0981 182.8479 0.9999 1.0084 0.8502
2 0.9979 | 0.9699 2.8072 0.9967 0.9553 4,1564 0.9993 0.9356 6.3732
3 05027 | 0.5223 3.8991 0.6115 0.6735 10.1317 0.9999 1.0749 7.5028
4 0.6095 | 0.6630 8.7843 1.12E-13 | 0.0150 0.00E+00 1.0000 0.9852 1.4774
5 01282 | 0.1741 35.7635 0.3569 0.3626 1.5856 0.9999 1.0375 3.7612
6 05472 | 0.5765 5.3611 0.1191 0.2036 70.9342 0.9999 0.9954 0.4549
7 0.2682 | 0.2994 11.6449 1.50E-08 | 0.0163 0.00E+00 1.0000 0.9996 0.0381
8 0.4152 | 0.4401 5.9915 05225 0.5761 10.2503 0.9999 1.0414 4.1492
9 05217 | 05951 14.0714 1.54E-15 | 0.0328 0.00E+00 1.0000 0.9766 2.3389
10 0.7648 | 0.8337 9.0050 9.75E-14 | 0.1338 0.00E+00 1.0000 1.0154 1.5390
11 0.6843 | 0.7633 11,5501 0.9967 0.9321 6.4816 0.1171 0.5270 350.0837
12 0.8705 | 0.8062 7.3837 0.3731 0.1573 57.8394 0.9999 0.9860 1.3905
13 0.9684 | 0.9441 25137 0.2875 0.2435 15.3145 0.9999 1.0103 1.0444
14 0.9534 | 0.9303 2.4265 0.0565 0.1754 210.4211 0.9999 1.0209 2.0978
15 0.9983 | 0.9959 0.2420 0.2304 0.2149 6.7387 0.9999 0.9967 0.3196
16 0.0436 | 0.0618 41.6564 0.9406 0.9043 3.8585 0.9996 0.7064 29.3339
17 0.8940 | 0.8789 1.6862 0.2375 0.1311 44,7800 0.9999 1.0041 0.4186
18 0.4810 | 0.4589 45944 0.779 0.8712 11.8320 0.9998 0.7643 23.5550
19 0.1669 | 0.2187 31.0531 0.9618 0.9419 2.0707 0.9995 0.7690 23.0662
20 0.0199 | 0.1895 852.3692 2.77E-07 | 0.1076 0.00E+00 1.0000 0.9802 1.9766
21 0.2397 | 0.2925 22.0164 3.66E-14 | 0.0072 0.00E+00 1.0000 0.9984 0.1581
22 0.8218 | 0.8088 1.5835 0.9937 0.9071 8.7159 0.0627 0.5143 720.4952




23 0.4769 0.5261 10.3170 0.4071 0.4476 9.9518 0.9999 1.0305 3.0579
24 0.4836 0.5256 8.6797 0.1774 0.2688 51.5123 0.9999 0.9902 0.9730
25 0.1714 0.1391 18.8324 0.993 0.9956 0.2655 0.8759 0.4376 50.0401
26 0.2744 0.2179 20.5950 0.647 0.7221 11.6028 0.9998 0.9159 8.3892
27 0.5247 0.5339 1.7609 3.30E-14 0.0083 0.00E+00 1.0000 1.0421 4.2059
28 0.9222 0.9285 0.6862 0.1464 0.3263 122.8797 0.9999 0.9752 2.4709
29 0.2381 0.2954 24.0637 1.91E-08 0.0114 0.0000 1.0000 0.9991 0.0872
30 0.6888 0.7271 5.5570 0.9919 0.9596 3.2527 0.2596 0.4768 83.6644
31 0.9551 0.7925 17.0281 0.2193 0.0646 70.5641 0.9999 1.0054 0.5539
32 0.2489 0.2912 16.9869 4.65E-08 0.0294 0.0000 1.0000 0.9961 0.3931
33 0.7547 0.6935 8.1078 0.9902 1.0067 1.6620 0.2190 0.2283 4.2325
34 0.9913 0.8001 19.2859 0.5284 0.5500 4.0910 0.9999 0.9668 3.3132
35 0.9923 0.9658 2.6690 0.6192 0.5968 3.6151 0.2520 0.2587 2.6515
36 0.6698 0.6911 3.1797 0.9943 0.8478 14.7344 0.9984 0.8055 19.3210
Sl 0.9557 0.8654 9.4535 0.9301 0.9447 1.5672 0.9995 0.8393 16.0287
38 0.9885 0.9472 4.1768 0.6105 0.6645 8.8401 0.9998 0.6926 30.7278
89 0.9830 0.9600 2.3429 0.2732 0.1704 37.6247 0.9999 1.0001 0.0205
40 0.9401 0.9215 1.9733 0.5973 0.5460 8.5884 0.9998 0.9302 6.9657
41 0.9709 0.9265 45771 0.4174 0.3569 14.4849 0.2683 0.1671 37.7141
42 0.4225 0.4573 8.2256 0.0123 0.0603 390.1337 1.0000 0.9829 1.7107
43 0.3336 0.3408 2.1566 0.2082 0.2558 22.8559 0.9999 0.9779 2.2043
44 0.6429 0.5749 10.5839 0.3944 0.2892 26.6713 0.9999 1.0063 0.6384
45 0.2413 0.1548 35.8540 0.2836 0.2111 25.5769 0.9999 1.0326 3.2685
46 0.4561 0.5673 24.3704 4.69E-08 0.0644 0.0000 1.0000 0.9865 1.3487
47 0.9922 0.9220 7.0770 0.5226 0.4724 9.6085 0.6923 0.0417 93.9826
48 0.0914 0.1563 71.0132 0.3299 0.3397 2.9596 0.9999 1.0393 3.9385
49 0.0607 0.1887 210.8042 3.99E-08 0.1032 0.0000 1.0000 0.9926 0.7359




50 0.0593 0.1830 208.7687 0.2251 0.3378 50.0532 0.9999 0.9514 4.8475
51 0.6992 0.6300 9.9017 0.689 0.8487 23.1769 0.9998 0.8100 18.9843
52 0.2405 0.2884 19.9228 1.14E-07 0.0190 0.0000 1.0000 0.9952 0.4783
53 0.9922 0.9645 2.7893 0.5807 0.5986 3.0780 0.3681 0.3056 16.9831
54 0.1158 0.1546 33.5416 0.7332 0.6428 12.3266 0.9999 0.9000 9.9908
515 0.5558 0.5147 7.4012 0.7246 0.8544 17.9156 0.9999 0.8050 19.4964
56 0.5580 0.5930 6.2635 0.1312 0.2318 76.7076 0.9999 0.9998 0.0125
57 0.1874 0.1964 4.7853 0.9072 0.9392 3.5289 0.9996 0.9551 4.4495
58 0.9918 1.0010 0.9326 0.1233 0.0688 44.1625 0.9999 0.8919 10.8029
59 0.9643 0.9436 2.1459 0.9234 0.8688 5.9090 0.7021 0.3386 51.7695
60 0.2026 0.3268 61.3091 0.9971 0.9428 5.4439 0.1258 0.4984 296.1916
61 0.0198 0.1213 512.3797 0.8763 0.7578 13.5174 0.9999 0.8874 11.2509
62 0.0585 0.1469 151.0585 0.9859 0.9067 8.0304 0.6794 0.9563 40.7577
63 0.0323 0.0702 0.0000 0.9859 0.9490 3.7449 0.7417 0.6146 17.1297
64 0.6889 0.7173 4.1254 0.5561 0.5941 6.8386 0.9999 1.0166 1.6684
65 0.2803 0.3265 16.4708 0.9458 0.9521 0.6654 0.9994 0.9071 9.2323
66 0.2572 0.1868 27.3877 0.4798 0.4907 2.2690 0.9999 1.0141 1.4196
67 0.2578 0.3082 19.5491 0.9637 0.9574 0.6551 0.9993 0.8522 14.7248
68 0.4812 0.5196 7.9784 0.0843 0.1882 123.2821 0.9999 0.9766 2.3294
69 0.5743 0.5752 0.1630 0.9857 0.9311 5.5409 0.9416 0.5241 44.3420
70 0.4030 0.4300 6.7083 0.9858 0.9295 5.7157 0.5919 0.6123 3.4457
71 0.1477 0.2163 46.4426 1.37E-12 0.1810 1.32E+13 1.0000 1.0159 1.5904
72 0.7160 0.7458 4.1653 0.1712 0.2955 72.5944 0.9999 0.9840 1.5880
73 0.1011 0.2795 176.4235 2.19E-08 0.1241 0.0000 1.0000 0.9757 2.4326
74 0.1415 0.1142 19.2921 0.6383 0.7418 16.2120 0.9998 0.9362 6.3609
75 0.8602 0.8643 0.4723 0.389 0.3801 2.2951 0.9999 0.9494 5.0469
76 0.1838 0.1634 11.0948 0.5554 0.5511 0.7757 0.9999 0.9730 2.6854




77 0.9426 0.9610 1.9543 0.5462 0.4973 8.9528 0.9997 0.7241 27.5667
78 0.6298 0.6748 7.1472 0.986 0.9357 5.1013 0.4290 0.6036 40.6900
79 0.2279 0.1226 46.2250 0.6508 0.7743 18.9782 0.9998 0.9428 5.7054
80 0.2700 0.2823 4.5674 1.43E-14 0.0210 0.0000 1.0000 0.9959 0.4090
81 0.9650 0.9456 2.0142 0.258 0.2183 15.4013 0.9999 1.0197 1.9769
82 0.9427 0.9351 0.8101 0.2044 0.2636 28.9512 0.9999 1.0007 0.0775
83 0.0498 0.2285 358.7916 2.86E-08 0.1294 0.0000 1.0000 0.9708 2.9230
84 0.1246 0.1360 9.1536 0.2675 0.2971 11.0642 0.9999 0.9956 0.4349
85 0.2367 0.2452 3.5714 0.8905 0.9262 4.0106 0.9996 0.7142 28.5510
86 0.1286 0.1125 12.5554 0.6313 0.6946 10.0240 0.9998 0.8884 11.1450
87 0.9672 0.9490 1.8824 0.3647 0.2741 24.8468 0.9999 0.9897 1.0153
88 0.9865 0.9695 1.7187 0.2877 0.1594 44.5922 0.9999 1.0089 0.8976
89 0.9364 0.9339 0.2680 0.2203 0.3605 63.6255 0.0500 0.3753 650.5468
90 0.6128 0.6398 4.4019 0.4357 0.4939 13.3543 0.9999 1.0345 3.4630
91 0.5087 0.3358 33.9974 0.2639 0.1270 51.8746 0.9999 0.9903 0.9623
92 0.1384 0.1923 38.9330 6.32E-08 0.1260 0.0000 1.0000 0.9824 1.7558
93 0.5797 0.7062 21.8240 2.41E-12 0.0465 0.0000 1.0000 1.0068 0.6792
94 0.9514 0.9565 0.5365 0.355 0.2648 25.4054 0.9998 0.8694 13.0401
95 0.3620 0.3924 8.3915 0.4515 0.4793 6.1668 0.9999 0.9649 3.5047
96 0.9444 0.7883 16.5299 0.9285 0.9350 0.7042 0.9994 0.4784 52.1328
97 0.0678 0.1738 156.3581 0.977 0.8950 8.3957 0.4765 0.8960 88.0431
98 0.9503 0.9488 0.1555 0.1359 0.1338 1.5666 0.9999 0.9317 6.8245
99 0.1658 0.0871 47.4725 0.944 0.9582 1.5085 0.9999 0.6200 37.9939
100 0.7637 0.7262 4.9055 0.0651 0.0733 12.6094 0.9999 1.0123 1.2405
101 0.7223 0.6835 5.3673 0.015 0.0190 26.5780 0.9999 0.9959 0.4042
102 0.6660 0.6931 4.0716 0.5294 0.5893 11.3169 0.9998 1.0279 2.8149
103 0.1802 0.2337 29.6640 7.17E-08 0.0619 0.0000 1.0000 0.9891 1.0949




104 0.7158 0.7530 5.2020 0.0831 0.2112 154.1610 0.9999 0.9922 0.7652
105 0.1587 0.1442 9.1556 0.3904 0.3823 2.0852 0.9999 1.0248 2.4913
106 0.3771 0.1934 48.7231 0.4379 0.3398 22.4007 0.9999 1.0353 3.5453
107 0.5947 0.5656 4.8893 0.0656 0.1049 59.8625 0.9999 1.0070 0.7144
108 0.7831 0.8198 4.6910 0.9935 0.9618 3.1942 0.1893 0.4180 120.8046
109 0.1836 0.1743 5.0464 0.1413 0.1656 17.2216 0.9999 1.0427 4.2796
110 0.6377 0.6949 8.9713 2.43E-08 0.0307 0.0000 1.0000 1.0026 0.2646
111 0.5878 0.4846 17.5547 0.2139 0.0053 97.5369 0.9999 1.0371 3.7199
112 0.0640 0.0718 12.1832 0.9754 0.9398 3.6499 0.7066 0.5664 19.8371
113 0.0946 0.1437 51.9021 0.4797 0.4332 9.6993 0.9999 1.0075 0.7555
114 0.9816 0.9866 0.5083 0.0539 0.0960 78.1278 0.9998 1.0393 3.9489
115 0.4556 0.4522 0.7548 0.2068 0.1970 4.7201 0.9999 0.9496 5.0325
116 0.3542 0.1418 59.9594 0.6051 0.6331 4.6237 0.9998 1.0766 7.6845
117 0.9533 0.9568 0.3702 0.0298 0.1803 504.9470 0.9999 0.9928 0.7090
118 0.7807 0.7883 0.9685 4.31E-09 0.0499 0.0000 1.0000 1.0024 0.2373
119 0.5783 0.3107 46.2750 0.4574 0.1934 57.7196 0.9999 0.9917 0.8238
120 0.0289 0.1571 443.6415 0.1436 0.2788 94.1322 0.9999 0.9952 0.4723
121 0.2695 0.3235 20.0413 0.9738 0.9206 5.4671 0.3232 0.6832 111.3723
122 0.8045 0.8186 1.7553 0.3886 0.4082 5.0316 0.9999 0.9482 5.1737
123 0.4508 0.4470 0.8519 5.65E-08 -0.0202 0.0000 1.0000 1.0338 3.3763
124 0.9356 0.9093 2.8085 0.3843 0.3110 19.0731 0.9999 0.9753 2.4615
125 0.2973 0.2047 31.1460 0.3559 0.3049 14.3187 0.9999 1.0312 3.1297
126 0.9585 0.9571 0.1479 0.2736 0.2864 4.6751 0.9998 0.9270 7.2818
127 0.7801 0.8090 3.7033 2.45E-15 0.0610 0.0000 1.0000 0.9913 0.8724
128 0.9728 0.9878 1.5413 0.1385 0.0827 40.2846 0.8961 0.8395 6.3113
129 0.9785 0.9920 1.3808 0.0899 0.1287 43.1551 0.5415 0.6493 19.9077
130 0.7177 0.6292 12.3253 0.1551 0.0736 52.5712 0.9999 1.0025 0.2620




131 0.3585 0.3297 8.0378 1.99E-14 -0.0093 0.0000 1.0000 1.0038 0.3848
132 0.7774 0.7883 1.4045 0.9653 0.9628 0.2588 0.5222 0.4395 15.8376
133 0.3431 0.3779 10.1561 0.1168 0.2020 72.9180 0.9999 0.9724 2.7547
134 0.8126 0.8353 2.7921 0.0538 0.2043 279.7655 0.9999 0.9819 1.8014
135 0.9748 0.9462 2.9303 0.8939 0.9063 1.3865 0.3538 0.2757 22.0734
136 0.8213 0.8347 1.6306 5.24E-16 0.0639 0.0000 1.0000 0.9969 0.3110
137 0.9380 0.9550 1.8072 0.4792 0.4473 6.6596 0.7123 0.6187 13.1350
138 0.4322 0.5106 18.1321 0.9906 0.9860 0.4649 0.1455 0.1966 35.1540
139 0.9032 0.8290 8.2134 0.6098 0.6045 0.8687 0.9997 0.9611 3.8656
140 0.9594 0.9645 0.5299 0.0353 0.1066 201.8737 0.9999 0.9923 0.7649
141 0.2031 0.2200 8.3383 0.0652 0.1596 144.7457 0.9999 1.0116 1.1744
142 0.3907 0.3658 6.3641 0.9062 0.9399 3.7223 0.9990 0.8555 14.3667
143 0.4678 0.5133 9.7184 0.4997 0.5026 0.5829 0.9998 1.0435 4.3727
144 0.3228 0.3385 4.8748 0.2545 0.2785 9.4179 0.9999 0.9766 2.3293
145 0.8956 0.8887 0.7753 0.3394 0.3637 7.1644 0.9999 0.9550 4.4918
146 0.6664 0.6972 4.6148 4.46E-08 0.0076 0.0000 1.0000 0.9774 2.2615
147 0.1229 0.2574 109.4323 8.88E-15 0.0816 0.0000 1.0000 0.9850 1.4964
148 0.8772 0.8707 0.7398 0.5809 0.5385 7.3043 0.9998 0.9324 6.7412
149 0.5891 0.5920 0.4937 0.9895 0.9617 2.8081 0.2408 0.2139 11.1644
150 0.9712 1.0176 4.7788 0.1319 0.2031 54.0149 0.9999 0.9641 3.5769
151 0.4901 0.5104 4.1401 0.9307 0.9343 0.3914 0.9987 0.8496 14.9274
152 0.9333 0.9105 2.4384 0.2238 0.1653 26.1451 0.9999 1.0131 1.3219
153 0.5370 0.4212 21.5698 0.2371 0.1402 40.8790 0.9999 1.0124 1.2452
154 0.5975 0.6748 12.9455 0.9952 0.9288 6.6711 0.0348 0.6353 1725.6784
155 0.6067 0.6236 2.7806 0.2865 0.2827 1.3299 0.9999 1.0041 0.4196
156 0.9582 0.9010 5.9691 0.7742 0.8225 6.2339 0.9994 0.5128 48.6902
157 0.0208 0.0431 0.0000 0.8054 0.8083 0.3589 0.9994 1.0121 1.2669




158 0.9380 0.9293 0.9243 0.0086 0.1493 1635.9781 0.9999 1.0219 2.2026
159 0.7042 0.6738 4.3227 0.7252 0.8349 15.1285 0.9996 0.8439 15.5803
160 0.9465 0.9254 2.2243 0.0813 0.1611 98.1672 0.2095 0.3038 45.0035
161 0.9458 0.9450 0.0804 0.3648 0.2764 24.2260 0.9998 0.9945 0.5330
162 0.6471 0.2262 65.0398 0.4382 0.0943 78.4718 0.9998 0.9757 2.4125
163 0.1833 0.2472 34.8707 0.9412 0.9531 1.2590 0.3126 0.8988 187.5170
164 0.9623 0.9142 5.0017 0.3998 0.1468 63.2833 0.9998 1.0170 1.7198
165 0.9043 0.9527 5.3570 0.5908 0.5897 0.1926 0.8835 0.8862 0.3070
166 0.5852 0.5886 0.5861 0.9397 0.9011 4.1105 0.7755 0.6361 17.9707
167 0.6155 0.6814 10.7092 6.59E-07 0.0071 0.0000 1.0000 0.9804 1.9591
168 0.5060 0.3988 21.1829 0.5769 0.5992 3.8675 0.9997 1.0274 2.7676
169 0.5166 0.5433 5.1706 0.9941 0.9579 3.6387 0.0339 0.4588 1253.4402
170 0.5048 0.5366 6.2898 0.5883 0.5851 0.5447 0.9997 1.0696 6.9887
171 0.5850 0.6175 5.5523 8.03E-08 0.1009 0.0000 1.0000 1.0324 3.2394
172 0.3272 0.3611 10.3570 1.95E-15 0.0073 0.0000 1.0000 0.9987 0.1348
173 0.8804 0.9494 7.8341 0.3939 0.6049 53.5632 0.2997 0.8877 196.2084
174 0.6668 0.5463 18.0721 0.8564 0.9407 9.8482 0.9990 0.6708 32.8568
175 0.9481 0.9372 1.1466 0.5831 0.5767 1.0993 0.1633 0.1413 13.4964
176 0.5054 0.5664 12.0692 4.01E-12 0.0870 0.0000 1.0000 0.9982 0.1784
177 0.2878 0.3499 21.5827 4.92E-15 0.0479 0.0000 1.0000 1.0022 0.2232
178 0.2202 0.2068 6.0749 3.28E-01 0.2732 16.6406 0.9999 1.0377 3.7783
179 0.4399 0.4622 5.0646 0.9371 0.8773 6.3854 0.4157 0.7453 79.2781
180 0.9687 0.9516 1.7650 0.0489 0.0766 56.5971 0.9999 1.0217 2.1780
181 0.2821 0.2373 15.8645 0.4591 0.4202 8.4746 0.9998 1.0167 1.6943
182 0.7777 0.7741 0.4619 0.966 0.9519 1.4562 0.3044 0.3648 19.8331
183 0.9681 0.9747 0.6825 0.1343 0.1118 16.7449 0.9999 1.0052 0.5313
184 0.1836 0.1379 24.9030 0.5336 0.4962 7.0123 0.9997 0.9712 2.8508




185 0.3941 0.2938 25.4560 0.5294 0.4243 19.8438 0.9997 0.9670 3.2749
186 0.0264 -0.0060 0.0000 0.2247 0.1905 15.2187 0.9999 0.9843 1.5597
187 0.9551 0.9481 0.7349 0.1349 0.1294 4.0705 0.9999 0.9974 0.2480
188 0.7847 0.7747 1.2729 0.9358 0.9414 0.6028 0.4787 0.5072 5.9573
189 0.0699 0.1358 94.2103 0.1859 0.2414 29.8285 0.9999 1.0409 4.0971
190 0.9339 0.9163 1.8873 0.0022 0.1129 5029.7755 1.0000 1.0174 1.7383
191 0.8823 0.9047 2.5427 0.8113 0.7106 12.4138 0.8644 0.8895 2.9050
192 0.9669 0.9606 0.6487 0.0679 0.0388 42.8035 0.9999 1.0171 1.7252
193 0.9503 1.0416 9.6098 0.7147 0.7746 8.3748 0.2828 0.3640 28.6957
194 0.9659 0.9635 0.2472 0.4497 0.3822 15.0029 0.9997 0.8883 11.1473
195 0.6872 0.6923 0.7459 0.9772 0.9325 4.5784 0.2973 0.5018 68.7871
196 0.1769 0.2589 46.3385 1.19E-15 0.0389 0.0000 1.0000 0.9935 0.6457
197 0.5687 0.5841 2.7042 0.7338 0.7396 0.7898 0.9994 1.0307 3.1309
198 0.8996 0.9547 6.1295 0.0467 0.2593 455.2928 0.4294 0.9272 115.9340
199 0.6309 0.6027 4.4662 0.3373 0.1700 49.5995 0.9998 1.0164 1.6604
200 0.5509 0.5831 5.8442 5.38E-08 0.0219 0.0000 1.0000 1.0282 2.8225
201 0.9248 0.9570 3.4857 0.8702 0.8869 1.9139 0.2693 0.2721 1.0444
202 0.1142 0.2064 80.7339 0.9863 0.8910 9.6614 0.2912 0.7442 155.5522
203 0.2615 0.2643 1.0665 4.69E-14 0.0335 0.0000 1.0000 0.9945 0.5473
204 0.3438 0.4393 27.7701 0.9349 0.9343 0.0669 0.3110 0.7717 148.1411
205 0.2306 0.2289 0.7386 0.9041 0.9508 5.1686 0.6964 0.7592 9.0126
206 0.6124 0.6063 0.9921 0.9166 0.9431 2.8947 0.3131 0.4706 50.2876
207 0.9232 0.9155 0.8288 0.2293 0.2322 1.2434 0.0832 0.1955 134.9251
208 0.2337 0.1790 23.4107 0.4011 0.2849 28.9762 0.9998 0.9886 1.1240
209 0.7942 0.8106 2.0635 0.9736 0.9783 0.4832 0.2934 0.3276 11.6550
210 0.8787 0.8782 0.0536 0.1662 0.1693 1.8823 0.9999 0.9977 0.2210
211 0.6567 0.6850 4.3036 0.9803 0.9622 1.8495 0.2783 0.4681 68.1980




212 0.5982 0.5016 16.1420 0.7892 0.8885 12.5777 0.9988 0.6989 30.0265
213 0.1722 0.1274 26.0180 0.4569 0.3819 16.4148 0.9997 1.0045 0.4754
214 0.1926 0.1506 21.7885 0.3278 0.2324 29.1034 0.9998 1.0257 2.5865
215 0.8766 0.5745 34.4591 0.3789 0.0360 90.5108 0.9999 0.9798 2.0145
216 0.2002 0.1772 11.4735 0.6586 0.6550 0.5507 0.9994 1.0349 3.5570
217 0.2678 0.2961 10.5694 0.0713 0.1448 103.0677 0.9999 0.9968 0.3097
218 0.3730 0.3662 1.8227 0.7987 0.7621 4.5776 0.9987 0.9785 2.0194
219 0.5099 0.5438 6.6435 5.70E-15 0.0169 0.0000 1.0000 1.0041 0.4076
220 0.9518 0.9605 0.9172 0.4528 0.3687 18.5706 0.9999 0.9315 6.8393
221 0.5626 0.4894 13.0114 0.5502 0.4981 9.4725 0.9996 1.0343 3.4755
222 0.3048 0.3079 1.0278 9.44E-08 0.0172 0.0000 1.0000 1.0001 0.0113
223 0.6292 0.6653 5.7319 0.0096 0.1151 1098.5508 0.9999 1.0209 2.0976
224 0.4364 0.2929 32.8923 0.8701 0.9504 9.2237 0.9976 0.9151 8.2706
225 0.0886 0.1436 62.0307 0.6713 0.6731 0.2643 0.9994 1.1230 12.3680
226 0.9464 0.9840 3.9755 0.1194 0.1694 41.8810 0.9999 0.9990 0.0901
227 0.9228 0.9153 0.8141 0.1538 0.1937 25.9626 0.2941 0.1994 32.1990
228 0.0418 0.0508 0.0000 0.9116 0.9204 0.9652 0.3136 0.7248 131.1246
229 0.8987 0.9471 5.3815 0.3644 0.3959 8.6322 0.9996 0.9358 6.3811
230 0.8542 0.8563 0.2460 0.7575 0.6189 18.3034 0.9988 0.9516 4.7267
231 0.0692 0.1174 69.6729 0.8181 0.7543 7.8043 0.9982 1.0674 6.9315
232 0.1663 0.1589 4.4308 0.1249 0.1398 11.9201 0.9999 1.0109 1.1006
233 0.4057 0.2325 42.6962 0.8928 0.9647 8.0564 0.3141 0.3520 12.0590
234 0.1905 0.1711 10.1983 0.1082 0.1229 13.6253 0.9999 0.9941 0.5794
235 0.6919 0.6984 0.9428 0.6485 0.6627 2.1846 0.9993 1.0279 2.8650
236 0.3492 0.3883 11.1952 0.9651 0.9125 5.4509 0.3026 0.6723 122.1854
237 0.9507 0.9259 2.6052 0.3438 0.1587 53.8334 0.9994 0.3340 66.5835
238 0.671 0.6814 1.5523 0.8928 0.8760 1.8767 0.6648 0.7181 8.0212




239 0.5717 0.5690 0.4687 0.8924 0.8710 2.4005 0.8258 0.7447 9.8169
240 0.3634 0.3255 10.4366 0.7837 0.7809 0.3557 0.9986 0.9362 6.2513
241 0.2499 0.3441 37.7140 0.9908 0.9884 0.2444 0.1716 0.2638 53.7326
242 0.807 0.7682 4.8106 0.8923 0.9800 9.8314 0.7857 0.2458 68.7104
243 0.6373 0.6692 5.0070 0.5274 0.4973 5.7051 0.9996 1.0244 2.4819
244 0.9079 0.9242 1.7962 0.1894 0.1874 1.0823 0.9999 1.0163 1.6403
245 0.6854 0.2908 57.5742 0.4129 0.0038 99.0695 0.9997 0.9970 0.2716
246 0.2866 0.2667 6.9522 1.02E-07 0.0582 0.0000 1.0000 0.9972 0.2799
247 0.589 0.5577 5.3127 0.4372 0.3115 28.7412 0.9997 1.0073 0.7572
248 0.8853 0.9334 5.4277 0.8362 0.8833 5.6331 0.0543 0.3023 456.6803
249 0.4657 0.4981 6.9500 0.4225 0.3872 8.3542 0.9997 1.0032 0.3467
250 0.9259 0.8916 3.7019 0.2345 0.1723 26.5135 0.3067 0.0938 69.4040
251 0.4478 0.4430 1.0722 0.1732 0.1737 0.3092 0.9999 1.0013 0.1449
252 0.1346 0.2322 72.4984 0.9817 0.9354 4.7140 0.2710 0.7265 168.0731
253 0.8887 0.9249 4.0731 0.8226 0.8856 7.6586 0.2469 0.2302 6.7810
254 0.1939 0.2390 23.2704 0.2173 0.2309 6.2633 0.9999 1.0136 1.3685
255 0.2682 0.2368 11.7165 0.8867 0.9262 4.4591 0.8370 0.7199 13.9861
256 0.4081 0.4351 6.6133 0.4402 0.3989 9.3927 0.9997 0.9657 3.3984
257 0.7087 0.7206 1.6844 0.3671 0.2853 22.2768 0.9998 0.9907 0.9108
258 0.0082 0.1146 1297.1652 0.5218 0.4366 16.3215 0.9996 0.9353 6.4289
259 0.9162 0.9150 0.1349 0.2256 0.2113 6.3282 0.2363 0.2017 14.6596
260 0.5055 0.3990 21.0646 0.2349 0.1161 50.5651 0.9999 1.0181 1.8222
261 0.601 0.6372 6.0290 0.7532 0.6437 14.5394 0.9988 1.0551 5.6381
262 0.9061 0.8955 1.1726 0.5087 0.3594 29.3584 0.9996 0.9572 4.2397
263 0.8349 0.8403 0.6480 0.6519 0.6318 3.0874 0.9993 0.9590 4.0370
264 0.9383 0.9942 5.9594 0.2262 0.1952 13.7074 0.9998 0.9991 0.0723
265 0.2114 0.2330 10.2108 0.3916 0.3242 17.2218 0.9997 1.0197 2.0045




266 0.9402 0.9946 5.7853 0.2198 0.2126 3.2940 0.9998 0.9963 0.3454
267 0.6238 0.6523 45721 5.18E-08 0.0469 0.0000 1.0000 1.0078 0.7774
268 0.9452 0.8452 10.5821 0.2247 0.1226 45.4239 0.9999 1.0100 1.0143
269 0.766 0.7647 0.1752 0.9862 0.9328 54121 0.2351 0.4620 96.5230
270 0.969 0.9525 1.7006 0.3559 0.2092 41.2256 0.9999 0.9160 8.3868
271 0.7595 0.7898 3.9892 5.96E-08 0.0643 0.0000 1.0000 0.9883 1.1661
272 0.2507 0.3064 22.2005 0.9862 0.9556 3.1064 0.8750 0.7475 14.5763
273 0.9894 0.9783 1.1236 0.083 0.1314 58.2555 0.9999 1.0313 3.1386
274 0.9914 1.0253 3.4156 0.1233 0.1053 14.6261 0.9999 0.9677 3.2206
275 0.9838 0.9518 3.2521 0.4119 0.2018 51.0126 0.9998 0.8637 13.6159
276 0.2398 0.2182 9.0184 0.7608 0.8075 6.1317 0.9998 0.8336 16.6272
277 0.9882 0.9712 1.7196 0.2984 0.2047 31.4052 0.9999 1.0220 2.2138
278 0.9701 0.9657 0.4567 0.9105 0.8488 6.7735 0.0807 0.2564 217.6835
279 0.1923 0.3497 81.8477 6.23E-08 0.1118 0.0000 1.0000 1.0051 0.5050
280 0.7157 0.7436 3.9046 0.2151 0.3182 47.9278 0.9999 0.9805 1.9389
281 0.7758 0.7100 8.4856 0.8833 0.9759 10.4864 0.9996 0.3915 60.8331
282 0.1843 0.2945 59.7816 1.00E-14 0.0655 0.0000 1.0000 1.0000 0.0022
283 0.9818 0.9874 0.5683 0.1883 0.0775 58.8576 0.9999 0.9225 7.7446
284 0.6852 0.6833 0.2815 0.3305 0.2997 9.3309 0.9999 0.9908 0.9129
285 0.3169 0.3472 9.5526 4.85E-08 0.0317 0.0000 1.0000 1.0036 0.3608
286 0.9713 0.9309 4.1556 0.5934 0.5497 7.3561 0.9998 0.9334 6.6407
287 0.3815 0.3608 5.4242 1.60E-07 -0.0074 0.0000 1.0000 0.9993 0.0746
288 0.3769 0.4183 10.9938 3.67E-15 0.0254 0.0000 1.0000 1.0095 0.9461
289 0.9307 0.9516 2.2466 0.0625 0.2693 330.8136 0.9999 0.9803 1.9614
290 0.1239 0.1565 26.3298 0.9828 0.9703 1.2705 0.3000 0.3906 30.1879
291 0.7529 0.7782 3.3643 0.5914 0.6396 8.1551 0.9998 0.9888 1.1040
292 0.983 0.9007 8.3717 0.4034 0.1549 61.6053 0.9999 1.0100 1.0138




293 0.8312 0.8493 2.1749 1.38E-14 0.0955 0.0000 1.0000 0.9982 0.1795
294 0.5842 0.6226 6.5793 0.5126 0.5261 2.6367 0.9998 1.0458 4.5982
295 0.2844 0.2599 8.6107 6.57E-08 0.0366 0.0000 1.0000 0.9931 0.6866
296 0.6573 0.6580 0.1136 0.996 0.9715 2.4575 0.0772 0.3469 349.4011
297 0.3815 0.3792 0.6142 0.8965 0.9414 5.0127 0.9993 0.9100 8.9337
298 0.5658 0.7815 38.1276 0.9681 0.9407 2.8346 0.5945 0.7621 28.1951
299 0.0535 0.1141 113.3146 0.5573 0.5132 7.9072 0.9998 0.9142 8.5578
300 0.8646 0.8701 0.6380 0.4366 0.4444 1.7895 0.9999 0.9327 6.7204
301 0.9829 0.9213 6.2691 0.1995 0.1892 5.1408 0.9999 1.0177 1.7773
302 0.6258 0.6609 5.6019 0.0002 0.1814 90578.2027 1.0000 1.0169 1.6949
303 0.6515 0.7257 11.3915 3.39E-10 0.0182 0.0000 1.0000 0.9976 0.2405
304 0.8377 0.8520 1.7077 4.36E-15 0.0876 0.0000 1.0000 0.9998 0.0200
305 0.5981 0.6183 3.3814 1.84E-12 0.0380 0.0000 1.0000 0.9842 1.5837
306 0.9154 0.8880 2.9941 0.0524 0.1614 207.9657 0.9999 1.0032 0.3270
307 0.724 0.6915 4.4851 0.4415 0.3887 11.9558 0.9999 0.9979 0.2023
308 0.8717 0.8933 2.4814 0.7939 0.7935 0.0464 0.2466 0.7200 191.9804
309 0.8961 0.8895 0.7368 0.2336 0.1698 27.2975 0.9999 1.0023 0.2433
310 0.5029 0.5455 8.4798 0.1409 0.2266 60.8028 0.9999 0.9914 0.8500
311 0.2973 0.3353 12.7866 1.77E-08 0.0609 0.0000 1.0000 0.9978 0.2233
312 0.5137 0.4269 16.9034 0.8781 0.9350 6.4742 0.9993 0.7759 22.3523
313 0.3502 0.3926 12.1053 1.77E-07 0.0682 0.0000 1.0000 1.0062 0.6200
314 0.7153 0.4525 36.7444 0.8437 0.9334 10.6284 0.9994 0.8547 14.4828
315 0.3764 0.4005 6.4122 0.9615 0.9407 2.1588 0.4574 0.3866 15.4687
316 0.5799 0.6190 6.7346 9.04E-07 0.0688 0.0000 1.0000 1.0320 3.2010
317 0.2918 0.3352 14.8630 1.38E-13 0.0667 0.0000 1.0000 1.0039 0.3899
318 0.0508 0.1718 238.1210 0.6154 0.6633 7.7792 0.9998 0.9735 2.6341
319 0.2604 0.1963 24.6013 0.645 0.5896 8.5958 0.9997 0.9703 2.9397




320 0.0137 0.0708 416.5440 0.1465 0.2113 44.2357 0.9999 1.0178 1.7868
321 0.7048 0.6507 7.6827 0.3689 0.2015 45.3715 0.9999 1.0138 1.3893
322 0.717 0.7264 1.3100 0.5078 0.5606 10.3905 0.9998 1.0075 0.7744
323 0.9625 0.9776 1.5657 0.7565 0.7548 0.2200 0.2979 0.3054 2.5158
324 0.1423 0.2231 56.7876 0.2556 0.3042 19.0152 0.9999 1.0057 0.5848
325 0.9726 0.9224 5.1653 0.5235 0.4740 9.4631 0.2598 0.0813 68.7147
Error porcentual Error porcentual Error porcentual
promedio 5.4197 promedio 6.4139 promedio 6.2311

Realizado por: MORALES, Alejandro 2024.




ANEXO E: RESULTADOS DEL ERROR EN LA PREDICCION DE LAS SALIDAS CON DATOS PARA LA VALIDACION EXTERNA

Prediccion FR_BEN FR_IPA FR_H20
N° DWSIM RNA ERROR DWSIM RNA | ERROR | DWSIM RNA ERROR
1 02178 | 0.33457 53.613 6.88E-02 | 0.08577 0.00 1.0000 1.00546 0.546
2 0.76 0.68666 9.651 0.05226 0.04164 20.32 0.9999 0.99607 0.383
3 0.418 0.40923 2.098 1.70E-02 | 0.00132 0.00 1.0000 1.01219 1.219
4 0.0349 | 0.19163 449.087 1.34E-01 | 0.15988 0.00 1.0000 0.98409 1.591
5 0.6579 | 0.42888 34.810 | 0.090893116 | 0.08415 7.42 0.9999 1.00917 0.927
6 0.1653 | 0.13879 16.040 | 0.218065134 | 0.23528 7.89 0.9999 1.04180 4.190
7 00211 | 025959 | 1131.444 |0.370079897 | 0.32180 13.05 0.9999 0.95252 4739
8 0.6677 | 0.85537 28.106 | 0.946100915 | 0.92716 2.00 0.7040 0.83957 19.258
9 0.7546 | 0.87611 16.103 | 0.93654611 | 0.93564 0.10 0.6607 0.70206 6.261
10 09159 | 0.38755 57.687 | 0.632501934 | 0.61092 3.41 0.9997 1.03194 3.224
1 0.2608 | 0.34150 30.942 1.21E-01 | 0.15221 0.00 1.0000 0.99646 0.354
12 0.8355 | 0.85060 1.808 | 0.204656715| 0.19768 3.41 0.9999 0.98369 1.621
13 0.8842 | 0.58019 34382 | 0.927104613 | 0.89587 3.37 0.9993 0.79343 20.601
14 0.4843 | 0.62538 20132 |0.940736422 | 0.94549 0.51 0.3089 0.56229 82.029
15 09788 | 0.96299 1615  |0.025751906 | 0.15753 | 511.73 0.9999 1.02377 2.387
16 0.893 0.87405 2123 |0.872379931| 0.84664 2.95 0.4291 0.44761 4314
17 0.4245 | 0.29723 29.981 254E-02 | 0.01505 0.00 1.0000 0.99343 0.657
18 0.2574 | 0.36963 43.602 1.09E-01 | 0.14360 0.00 1.0000 1.01294 1.294
19 0.9583 | 0.97917 2178 |0.203713921| 0.16429 19.35 0.9999 1.01942 1.953
20 0.4552 | 0.31803 30.134 | 0.041288598 | 0.05440 31.76 0.9999 0.99931 0.059
21 05829 | 0.52516 9.905 | 0.016927782| -0.02318 0.00 0.9999 1.00489 0.499
22 05039 | 0.27492 45.442 0.0365211 | 0.03968 8.64 0.9999 0.99718 0.272




23 0.7326 0.69788 4.739 0.938622802 0.92863 1.06 0.9995 0.47474 52.502

24 0.9471 0.93141 1.657 0.385183072 0.35585 7.61 0.9999 0.95166 4.824

25 0.6338 0.59212 6.576 0.930432208 0.94460 1.52 0.9996 0.70265 29.707
Error porcentual Error porcentual

promedio 8.048 promedio 3.00 Error porcentual promedio 6.266

Realizado por: MORALES, Alejandro 2024.
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