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RESUMEN

El presente proyecto de titulacion tiene como finalidad simular y validar un proceso de
esterificacion no catalitica de Acidos Grasos Libres (FFA) que componen el aceite de karanja
(Pongamia pinnata,) para asi procesar los datos que alimentaran una Red Neuronal Artificial
(RNA) que estimara las fracciones molares de los compuestos més relevantes del sistema. La
RNA fue disefiada en el programa MATLAB, con base en la muestra de cien datos generados por
una simulacion ya antes validada y sometida a un analisis de sensibilidad en el Programa DWSIM,
el cual dio a conocer las variables independientes y dependientes de la secuencia planteada. Las
entradas de la RNA fueron: fraccién molar de agua de la corriente Alimentacién 1, la fraccion
molar de 4cido oleico de la corriente Aceite, el porcentaje de conversion de la reaccion quimica,
y la caida de presion en el reactor; las siguientes variables corresponden a las salidas: la fraccion
molar de oleato de metilo, la fraccion molar de metanol, la fraccién molar de trioleinay la fraccion
molar de trilinoleina de la corriente liquida; la fraccion molar de metanol y la fraccién molar de
agua de la corriente gaseosa. A partir del algoritmo de regularizacién bayesiana, junto con treinta
neuronas ocultas, fue posible visualizar un error cuadratico medio (MSE) y un coeficiente de
regresion total (R) de 0,00000411 y 0,99, respectivamente. Un andlisis estadistico corrobor6 con
el 95% de confiabilidad, la adecuada capacidad predictiva de la red. De la simulacion se produjo
1,21 kmol/h de oleato de metilo y del metanol residual fue posible recolectar en estado gaseoso
el 99,75%. Se recomienda extender el aprendizaje de la RNA, inspeccionando nuevas condiciones
de entrada y salida para crear una potente y completa herramienta que apueste por el desarrollo

de procesos industriales que implementen aceites de origen residual.

Palabras clave: <TECNOLOGIA Y CIENCIAS DE LA INGENIERIA QUIMICA >, <ACIDOS
GRASOS LIBRES (FFA)>, <ACIDO OLEICO>, <OLEATO DE METILO (M-0)>, <DWSIM
(SOFTWARE)>, <MATLAB (SOFTWARE)> <REDES NEURONALES ARTIFICIALES
(RNA)>.
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ABSTRACT

The objective of this work is to simulate and validate a non-catalytic esterification process of Free
Fatty Acids (FFA), components of karanja oil (Pongamia pinnata), in order to process the data
that will feed an Artificial Neural Network (ANN) which will estimate the mole fractions of the
most relevant compounds in the system. The ANN was designed in the MATLAB program, based
on the sample of one hundred data generated by a previously validated simulation and subjected
to a sensitivity analysis in the DWSIM Software, which revealed the independent and dependent
variables of the proposed sequence. The ANN inputs were: mole fraction of water from Feeding
stream 1, the mole fraction of oleic acid from the Qil stream, conversion percentage of chemical
reaction, and pressure drop in the reactor; the following variables correspond to the outputs: the
mole fraction of methyl oleate, the molar fraction of methanol, the mole fraction of triolein and
the mole fraction of trilinolein of the liquid stream; the mole fraction of methanol and the mole
fraction of water from the gas stream. By using the Bayesian regularization algorithm, together
with thirty hidden neurons, it was possible to visualize a mean square error (MSE) and a total
regression coefficient (R) of 0.00000411 and 0.99, respectively. A statistical analysis confirmed
a 95% of reliability, the adequate predictive capacity of the network. From the simulation, 1.21
kmol/h of methyl oleate was produced and from the residual methanol it was possible to collect
99.75% in the gaseous state. It is recommended to extend ANN learning, inspecting new input
and output conditions to create a powerful and complete tool that supports the development of

industrial processes that implement oils of residual origin.

Keywords: <CHEMICAL ENGINEERING SCIENCES AND TECHNOLOGY>, <FREE
FATTY ACIDS (FFA)>, <OLEIC ACID>, <METHYL OLEATE (MO)> <DWSIM
(SOFTWARE)>, <MATLAB (SOFTWARE)> < ARTIFICIAL NEURONAL NETWORKS
(ANN)>.
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CAPITULO |
1. INTRODUCCION

1.1. Antecedentes

Es notable la superioridad que ejerce el uso de energias no renovables, en este caso el
abastecimiento de energia a partir de combustibles fosiles, ante otros métodos mucho mas
sostenibles y en equilibrio con el medio ambiente. Los paises europeos (UE) son importadores de
petréleo crudo y su dependencia ha aumentado mas del 80% en el 2007. Segun estadisticas, en la
UE el 30% de la energia sin transformar, es decir, energia primaria es empleada para el transporte
y esta depende de hidrocarburos fésiles en un 98% (Luque y Melero, 2012, p.1).

ES asi que se han ejecutado normativas que ayudan a contrarrestar estas cifras que son alarmantes,
ya que el petréleo no solo se emplea para la obtencidn de energia sino también para la generacion
de diversos recursos y sus consecuencias no son las mas positivas, siendo el principal causante de
la acumulacion de gases de efecto invernadero y ademas su caducidad posee fecha definida. Esto
obliga a poner en marcha la bisqueda de diferentes fuentes energéticas.

En el 2009 la UE ha considerado la colaboracion objetiva del 20% de energias provenientes de
fuentes renovables para el empleo de energias primarias en el afio 2020, un 10% del valor citado
tendra que ser destinado a la aplicacion que mas depende de combustibles fdsiles y es el transporte
(Luque y Melero, 2012, p.2).

Ademas aquellos estados que acaten estas disposiciones podran generar exenciones en el cobro
de impuestos a sus mandantes, para asi generar conciencia e incentivar el uso de biocombustibles.
Este bioenergético es compatible con los motores que funcionan a diésel, no es necesario aplicar
alguna modificacion a las maquinarias y el efecto que ocasiona en las mismas, es la extension de
la vida util del motor.

El biodiesel es un conjunto de ésteres metilicos de acidos grasos, conocido por sus siglas en inglés
como FAME, se lo obtiene a partir de fuentes renovables como son aceites y grasas tanto vegetales
como animales. Al aprovechar la composicion de los aceites vegetales refinados, principalmente
se esta hablando de la produccion de biodiesel de primera generacién, al provenir de cultivos
alimenticios, cabe recalcar que, es esta materia prima (soja, colza, palma y otros) el punto de

partida mas empleado dentro del sector industrial para la generacién de biocombustibles (Lugue y
Melero, 2012, p.2).
Existen ciertos inconvenientes en el uso de los aceites vegetales entre ellos, los altos e inestables

costos de la materia prima y adicional que representarian un obstaculo para la produccion
alimentaria, replegando el lugar de esta actividad, por la generacién de energia, pero es ahi donde

se destinaria ciertas tierras infértiles para esta produccion.



Los resultados alcanzados en el pais europeo, después de poner en marcha las normativas antes
enunciadas detallan que desde el 1 de enero del 2017 se ha observado una disminucion de los
gases de efecto invernadero del 50%, en consecuencia el afio siguiente, 2018 la reduccion
aumentd hasta un 60%, segun la Directiva de la UE. Pero existe un hecho importante, la reduccion
de las emisiones de los contaminantes es menor al 50%, si tan solo se emplean materias primas
de primera generacion y este valor aumenta a un 80% al utilizar residuos de aceites no comestibles
(Luque y Melero, 2012, p.3).

La disponibilidad de los aceites oleaginosos no comestibles en todo el mundo, ha dejado las
puertas abiertas para grandes estudios, en los que revelan la posibilidad de generar biodiesel de
segunda generacion, aprovechando el contenido de los mismos.

Pongamia pinnata, karanja, la semilla oleaginosa se ha convertido en una fuente potencial de
biocombustibles, se ha estudiado las metodologias, entre ellas la transesterificacion, que es la mas
comun, empleando metanol y como catalizador, el hidroxido de potasio. Considerando su alto
contenido en &cidos grasos libres, la practica mas idonea para alcanzar un rendimiento alto de
ésteres metilicos, es la esterificacion con acido sulfdrico, en reemplazo del hidréxido de sodio
(Luque y Melero, 2012, pp. 3-4).

Se ha convertido en la actualidad en una herramienta imprescindible para las industrias, el
modelado y la simulacién de procesos, los cuales plasman el comportamiento de un proceso
como tal, ejerciendo cierto control sobre ellos, para asi abaratar costos de capital, y disminuir las
pérdidas de materia o la generacion de residuos no deseados que pueden contaminar el ambiente.
Significa para una empresa, estar un paso adelante, el tener el control de este tipo de programas,
por la facilidad que implica la realizacién de los calculos matematicos de los problemas reales.
De esta forma se puede controlar aquellas variables importantes para predecir valores y aumentar
el rendimiento de los productos, todo esto, en un corto periodo de tiempo y de manera sencilla.
En la ingenieria, el uso del prondstico de las redes neuronales artificiales se ha convertido en una
de las opciones mas cotizadas, debido a su valiosa capacidad de aprendizaje y su procesamiento
no lineal. Esta técnica requiere de pares de datos para comenzar con el entrenamiento de procesos
complejos que su desarrollo no ha podido ser posible con otras metodologias, ya que sus

resultados tienden a ser inciertos o poco estables (Lamanna y Gimaén, 2007, pp.91-92).

1.2. Identificacion del Problema

La degradacion del medio ambiente a razén del uso de combustibles fésiles es la problemética
que requiere ser tratada en la actualidad, ya que su combustion produce emisiones de gases de
efecto invernadero como COx, NOx, SOx, ademas de ciertas cantidades de hidrocarburos no

guemados y cenizas; mismos que atentan a la calidad del aire. Adicionalmente hay que considerar



que el petréleo tiene una fecha de caducidad a mediano plazo, por estas razones su obtencién cada
vez es mas dificil y costosa (Singh et al., 2021, p.2).

La crisis energética lleva al hombre a la busqueda de energias limpias, sostenibles y en equilibrio
con el ambiente, de ahi que Shellenbergger y Nordhaus, activistas ambientales fueron reconocidos
en la revista Times en el 2008, por publicar el documento con el titulo inherentemente
controversial “The death of Environmentalism” con el objetivo de direccionar todo el trabajo de
los investigadores hacia un cambio de actitud para no tomar el calentamiento global como una
simple regulacién, sino mas bien motivando a la creacion de una revolucion tecnoldgica para el
hallazgo de energias limpias (Gonzélez et al., 2008, p.72).

Es alli donde aparece el biodiesel, encargado de reemplazar al gasoil por su elevada lubricidad y
al representar el mismo rendimiento energético que el gasoil fésil (Loaiza, 2003, p.20). El
biocombustible se produce a partir de cualquier aceite vegetal mediante una reaccion de
esterificacion, entre metanol y una cierta cantidad de FFA.

La reaccidn de transesterificacion, es una via para la obtencién de biocombustible, tan solo que
esta resulta sensible a la influencia de los acidos grasos libres al promover la reaccién secundaria
de saponificacién. Ademas, también inhibe la separacion de productos; glicerol y biodiesel,
durante la purificacion y da como resultado una mala calidad del biodiesel (Hussain y Kumar, 2018,
p.629).

Distintas bibliografias detallan la aplicacion de la esterificacion considerando algunos parametros
importantes, entre ellos la intervencion de catalizadores acidos y basicos, sin embargo al emplear
acidos homogéneos la corrosion en los equipos, la dificultad de separaciéon de productos y los
inconvenientes en la recuperacion de catalizadores es palpable. Por otra parte el uso de
catalizadores acidos heterogéneos, como zirconia sulfatada genera un rendimiento de biodiesel, a
partir del aceite de karanja, de un 38% y al reutilizar el catalizador el rendimiento disminuye a un
16% (Hussain y Kumar, 2018, p.629).

La experimentacion de la reaccion en condiciones supercriticas no cataliticas generan altos costos
de capital, ademas de costos operativos. Varios estudios confirman que existe una practica en la
cual no es necesario recurrir a condiciones supercriticas, la esterificacion subcritica no catalitica,
mitigo los problemas expuestos en otros procesos y arrojé una conversion de FFA mayor al 94%
a partir del aceite de colza (Hussain y Kumar, 2018, p.630).

Este estudio simulara el proceso de conversion de &cidos grasos libres en condiciones subcriticas
no cataliticas para la obtencidn de una energia limpia, biodiesel (ésteres metilicos), empleando el
software libre DWSIM para procesos quimicos. Al disponer de los resultados, se procedera a
compararlos con los datos expuestos en el articulo de alto impacto.

La validacion estadistica serd necesaria para la comprobacion de la veracidad de los resultados,
posteriormente se creara una base de datos, proveniente de la simulacion llevada a cabo, para

desarrollar una RNA, capaz de estimar los valores obtenidos del reactor, como es el oleato de



metilo, las composiciones de agua, metanol, trioleina y trilinoleina. De esta forma se genera un
andlisis a fondo del proceso con el objetivo de optimizarlo, y asi lograr la disminucion de costos,

conjuntamente con un alto aprovechamiento energético.

1.3.  Justificacion del proyecto

La obtencion de biodiesel por vias no cataliticas de esterificacién han demostrado ciertas ventajas
delante de los distintos procesos de sintesis, ya que su aplicacién garantiza la selectividad de la
reaccion primaria, minimiza los problemas de corrosion en el sistema y ademas disminuye los
costos de capital y costos operativos en comparacion a las distintas técnicas (Hussain y Kumar, 2018,
p.630).

El producto de interés resulta prometedor al ser un biocombustible renovable, biodegradable y
con una toxicidad menor a la sal de mesa. Posee alta lubricidad, intrinsecamente libre de azufre
en comparacion con el diésel, es por esto que duplica la vida de los motores, sin requerir
modificacion alguna en los mismos. Se suele mezclar el gaosil de bajo contenido de azufre con
cierta cantidad de biodiesel para mejor su lubricidad (Loaiza, 2003, pp.20-21).

El biodiesel es un combustible de primera generacion, si este se lo produce a partir de aceites
comestibles, en el mundo se utilizan en general, aceite de soja (EE.UU.), aceite de colza (Europa),
aceite de palma (Malasia). Se emplean los cultivos alimenticios y ademas se procesan con medios
convencionales (Singh et al., 2021, p.2).

Para dar paso a esta propuesta, se requieren suelos dedicados a usos alimenticios. México ha
destinado aquellos suelos improductivos para su aprovechamiento. Esto beneficiaria al sector
agricola del Ecuador en gran manera, cultivando aquella vegetacion adecuada sin mayor
afectacion al sector alimenticio.

Se obtienen mejores resultados si se utilizan aceites no comestibles, actividad que no interferira
en la cadena alimenticia. Las materias primas de segunda generacion incluyen Jatropha curcas
(Ratanjyote), Millettia Pinnata (Karanja o0 Mongo), Madhuca longifolia (Mahua). Todos estos
aceites se destinan para la elaboracion de biodiesel en la India (Singh et al., 2021, p.3).

El uso del bioenergético producido reduce la contaminacion, al disminuir las emisiones de los
productos resultantes de la combustion: dioxido de carbono (CO>) y didxido sulfuroso (SO.) en
un 100%, el hollin en un 40-60%, de hidrocarburos (HC) 10-50%, en este mismo porcentaje se
reducen las emisiones de monoxido de carbono (CO). Se reduce igualmente la emision de
hidrocarburos policiclicos aroméaticos (PAHS), y en particular de los siguientes derivados, de
comprobada accidn cancerigena: Fenantrén - 97%; BenzoflUorantren - 56%; Benzopirenos - 71%.
Finalmente, la emision de compuestos aromaticos y aldehidos se reduce un 13%, las de NOx se

reducen, o aumentan, 5-10% de acuerdo con el desgaste del motor y la calibracion de la bomba



Inyectora (Loaiza, 2003, p.20). ES notable el beneficio que generara el uso del biodiesel al medio
ambiente, y a la salud de la poblacién humana.

Debido a todos los beneficios mencionados, el proceso es totalmente viable tanto asi que paises
como Colombia apuestan por estas alternativas ecoldgicas, amigables con el ambiente y en la
actualidad el gobierno ha creado una Ley 939 del 2004, la cual establece que el combustible diésel
debe ser inicialmente del tipo BO5, es decir, que el contenido de biodiesel en el combustible diésel
debe ser del 5%. Para de esta manera regular el uso adecuado de los biocombustibles,
adjudicandoles la importancia que merecen (Gonzélez et al., 2008, p.73).

Para ello este estudio radica en una simulacion en el software DWSIM, en el cual se analizara con
detenimiento el comportamiento del sistema, hallando aquellos pardmetros y variables criticas
gue controlaran el proceso de forma 6ptima. Asi se hallaran los resultados que seran validados
estadisticamente a partir de los valores encontrados en bibliografia.

Cabe recalcar que al ser DWSIM una plataforma de cdigo abierto las personas interesadas en el
tema podran acceder a él para estudios futuros. La idea es plasmar a partir de este proyecto una
base sélida que motive al estudio de aceites vegetales no comestibles con similares
composiciones, accesibles en el pais, ya que de esta técnica no existe mucha informacion
bibliogréfica.

Empleando el conjunto de datos provenientes de la simulacion, se entrenara la respectiva red
neuronal artificial utilizando el Toolbox de MATLAB, como una herramienta didactica, confiable
y répida para obtener las fracciones molares de los compuestos de interés, mediante ciertas
condiciones, como las composiciones de las corrientes de entrada, la presion y el porcentaje de
conversion de la reaccion. Evidenciando la influencia que cada variable genera en el sistema, se

analizard el ciclo para optimizarlo de manera sencilla y directa.

1.4.  Objetivos

1.4.1. Objetivo General

Simular y validar un proceso de esterificacion no catalitica de acidos grasos libres que componen

el aceite de karanja.

1.4.2. Objetivos Especificos

-Validar la simulacion del proceso obtencién de biodiesel comparando los resultados obtenidos
con referencias bibliograficas.
-Cuantificar la cantidad de oleato de metilo y de metanol obtenidos del proceso de esterificacion

no catalitica.



-Realizar un analisis de sensibilidad del proceso para determinar las variables de entrada y salida
a la red neuronal artificial (RNA).

-Disefiar una (RNA) capaz de predecir las composiciones molares de oleato de metilo y de los
demés productos obtenidos resultantes de la reaccion.

1.5. Alcance

En el presente trabajo de titulacion se lleva a cabo la simulacion de un proceso de esterificacién
de &cidos grasos libres que componen el aceite karanja, mediante el software libre DWSIM. Una
vez validada la simulacién, el ciclo serd capaz de obtener oleato de metilo, biodiesel, el cual es
recuperado por medio de una separacién vapor-liquido, en el mismo equipo en el que sucede la
reaccion, un reactor de conversion. Con la ayuda de este equipo la reaccidon alcanza una
conversién aproximada del 99,85% de acido oleico.

En el proceso se logra un aprovechamiento energético por parte de la linea de vapor, ya que esta
corriente cede su energia para aumentar la temperatura de los reactivos. Por otra parte, con el
empleo de la simulacion, ya antes validada, se obtiene una base de datos, que alimenta a una
RNA, creada en el programa MATLAB, que es capaz de pronosticar las composiciones molares
resultantes de la reaccion, ingresando aquellas variables independientes significativas, como son;
la fraccion de agua en la corriente del solvente, la fraccion de &cido oleico dentro del aceite, la

caida de presion del reactor y el porcentaje de conversion de la reaccion.



CAPITULOII

2. MARCO TEORICO

2.1. Estado del Arte

2.1.1. Biodiesel

En la actualidad el uso del biodiesel se encuentra en la mira de muchos de los paises, como una
alternativa completamente viable, ya que varios de los articulos cientificos indagados coinciden
en que las ventajas que representan son mas, en comparacion al actual dador energético, diésel,
el cual es derivado del petréleo, una fuente de energia no renovable, que a lo largo del tiempo ha
cobrado su factura, al afectar de forma irreparable al medio ambiente.

Del biodiesel se puede destacar que posee caracteristicas fisicas y quimicas similares al diésel
comun, entre ellas, el punto de inflamacion, la viscosidad y el ndmero de cetano. El
biocombustible debido a sus fuentes de origen, posee baja toxicidad, es biodegradable, renovable
y es capaz de reducir las emisiones de gases nocivos para el ambiente, los cuales causan dafios a
la salud de los habitantes (Mofijur et al., 2020, p.5).

Debido a su sostenibilidad y a que cada vez es mas asequible en los paises, su uso se ha
normalizado, beneficiando a los ciudadanos de los lugares en donde han introducido al biodiesel,
ya que ademas las subvenciones y exenciones fiscales se han hecho presentes para captar el interés

de este tipo de fuentes energeéticas.
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Figura 1-2.  Produccion mundial de biodiesel por pais en 2018

Fuente: Mofijur et al., 2020, p. 5.

El compuesto éster de cadena larga (C14-C24) puede ser de primera, de segunda y de tercera
generacién. Al citar aquel biocombustible de primera generacién, se estd haciendo referencia a
gue el mismo proviene de los aceites vegetales comestibles, permitiendo que escaseen los

productos dedicados a la alimentacién y que los precios de estos aumenten a nivel mundial (Mofijur
etal., 2020, p.5).
Es por ello que segun bibliografia aparece el biocombustible de segunda generacion que emplea

aceites no comestibles para la produccién y para ello se utilizan los cultivos, tierras fértiles que
puedan dar origen a las fuentes no comestibles, quitando lugar una vez mas al cultivo de
alimentos, abriendo un gran debate, “alimentos vs combustible” (Mofijur et al., 2020, p.6).

Otras materias primas consideradas dentro de la produccién de segunda generacién son: la
madera, la cascarilla y ademéas los residuos de aceite comerciales o domésticos, que son
procesados para aprovechar al maximo su composicion, que por obvias razones, no puede ser
destinado a fines alimenticios (Mofijur et al., 2020, pp.7-8).

En estudios realizados a la UE, con respecto a los residuos de aceite de cocina, se puede evidenciar
las siguientes cifras, 700 000 a 1000 000 t/afio. La gran disponibilidad de estos residuos es una
gran razon para aprovechar, y generar biodiesel. Eso sin mencionar todas las consecuencias
negativas, ya que cierto porcentaje se recolecta para su eliminacion adecuada, pero la gran
mayoria debe circular por la planta depuradora de aguas residuales que conlleva varios

inconvenientes (Luque y Melero, 2012, pp.5-6).



El hecho de brindar a estos lipidos un valor agregado y ubicarlos como materia prima para la
generacion de biodiesel, colabora en la incrementacion de la tasa de recuperacion del ciclo de los
residuos. Cosa similar ocurre con la grasa animal de bajo grado o desecho, ya que puede ser
dedicada la elaboracion de biodiesel (Luque y Melero, 2012, pp.6-7).

Las microalgas son las protagonistas de la obtencién de biodiesel de tercera generacion,
eliminando aquellas barreras, ya mencionadas que producen la primera y segunda generacion de
biodiesel. Las microalgas y algunos microorganismos oleaginosos tienen el potencial de generar
un rendimiento entre 15 a 300 veces mas, de lo que se podria resultar el rendimiento haciendo
uso de un cultivo, tomando en cuenta el area de plantacion (Mofijur et al., 2020, p.7).

Alternativas aln mas novedosas han surgido para la obtencién del bioenergético, entre ellas, se
ha logrado extraer aceite entre 10 y 15% con un disolvente de los posos de café de desecho,
ademas compuestos lipidicos también se han aprovechado al tratar los lodos de depuradoras

municipales, ya que estos son abundantes, y su tratamiento ahorraria un tratamiento ambiental
(Luque y Melero, 2012, p.75).
Al llevar a cabo el proceso industrial para obtener el biodiesel, el subproducto de la reaccion

también puede ser aprovechado en gran medida, ya que segln algunos estudios, del peso total del
volumen de produccién, el 10% aproximadamente del peso en glicerol se puede recuperar para
darle alguna utilidad y que este represente un beneficio econdémico a la industria, debido a que el
glicerol mejora la combustion entre el diésel y el biodiesel (Mofijur et al., 2020, pp.9-10).

Al estar al tanto las plantas petroliferas del contexto que el mercado del petréleo esta viviendo
alrededor del mundo, 350 de las plantas petroliferas estan considerando la posibilidad de crear

fuentes renovables, biodiesel (Mofijur et al., 2020, p.9-10).

2.1.2. Procesos de produccion de biodiesel

Existen varios métodos para obtener biodiesel, entre ellos el mas simple, mezcla y dilucion.
Consiste en mezclar el aceite vegetal puro extraido con diésel, especificamente en proporciones
de 20% vy 80%, respectivamente, con el objetivo de disminuir la propiedad de la viscosidad en el
aceite. En un estudio realizado con el aceite de jatrofa, se identificé que su viscosidad es muy alta
y al afiadir directamente la mezcla sugerida (aceite-diésel) al motor de encendido por compresion,
puede generar varios inconvenientes, entre ellos: un alto deposito de carbon en la cabeza del
piston, formacion de goma o atascamiento de la boquilla del inyector (Singh et al., 2021, p.4).

Craqueo Térmico, pirolisis, es el proceso mediante el cual, es posible obtener biodiesel tomando
como base cualquier materia prima de la primera, segunda y tercera generacion. Las condiciones
necesarias son ausencia de aire y oxigeno, o en forma opcional un catalizador especifico.

Con respecto al calor se maneja un intervalo de 400 a 600 °C. Resulta de la pirdlisis, carbdn,

biodiesel y gases (Singh et al., 2021, p.9).



Los valores de las propiedades del biodiesel como producto obtenido, en comparacién a los
valores del diésel habitual son menores, en las siguientes propiedades como: el punto de fluidez,
el punto de inflamacién, y la viscosidad. Entre las propiedades del aceite pirolizado que arrojan
valores que se encuentran dentro del margen 6ptimo estan: el contenido de agua y sedimentos,
contenido de azufre y el valor de corrosion del cobre (Singh et al., 2021, p.9).

Dentro de las desventajas que el autor menciona, es que el biodiesel posee altas cantidades de
cenizas y de residuos de carbono, estos valores exceden el margen aceptable. Adicional el
requerimiento térmico hace el proceso ineficiente, a esto se le suma que el porcentaje de oxigeno
es bajo debido a la falta de oxigeno en el desarrollo (Singh et al., 2021, p.8).

La tecnologia actual de obtencién de biodiesel, resulta ser la transesterificacion de los aceites
vegetales no comestibles, conjuntamente con medios cataliticos basicos, entre ellos, hidroxidos
de potasio, sodio y compuestos conocidos como alcoholatos. En dependencia de las cantidades
existentes de FFA, se adopta la metodologia mas adecuada. Si la cantidad de acidos grasos libres
es minima dentro de los aceites no procesados con anterioridad, simplemente estos se convierten
en jabones y al final se los extrae con la fase de la glicerina (Lugue y Melero, 2012, p.7).

Por otra parte si la cantidad de FFA es muy alta, se procede a la realizacion de una esterificacion
aciday se continta con la transesterificacion alcalina, lo cual produce una conversion aproximada
del 100%. Sin embargo el hecho de emplear catalizadores alcalinos homogéneos conlleva ciertos
inconvenientes, el mas importante, este tipo de catalizador no se puede reutilizar y se separa al
final, en la fase del glicerol como jabdn, como se menciono anteriormente (Berrios et al., 2010, pp.474-
476).

El producto secundario, glicerol, en algunos casos, se neutraliza con acidos inorganicos, formando
sales de potasio y de sodio, la primera puede ser usada como fertilizante y esta Gltima requiere
ser eliminada de inmediato. Una vez separadas las fases del producto final, mediante ciertos
lavados adicionales, se concluye que, si bien es cierto el biodiesel es un producto ecolégico, pero
el método llevado a cabo no lo es (Luque y Melero, 2012, p.32).

Otra de las dificultades visibles que presenta, es la gran sensibilidad de este tipo de catalizador
hacia los FFA, que suscita la presencia de jabon en el producto final, lo que significa una dificultad
en la purificacion del glicerol y adicional la disminucion del rendimiento de FAME. El agua en
la materia prima también representa un grado de impureza, ya que el agua y el biodiesel por
medio de la hidrolisis generan FFA (Berrios et al., 2010, p.475).

Tomando en cuenta las vias cataliticas de reaccion, la produccion de biodiesel a escala industrial
se la realiza, de preferencia , a partir de catalizadores alcalinos, debido sus velocidades méas
rapidas de reaccion, en relacion a los catalizadores acidos (Hussain y Kumar, 2018, p.629).

Singh et al. concluye que de igual forma los catalizadores alcalinos heterogéneos son los méas

ideales en la sintesis de FAME, con respecto a los catalizadores alcalinos homogéneos (Singh et al.,
2021, p.10).
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De esta manera, para realizar una transesterificacion dptima, es relevante mantener los limites de
los parametros, FFA (0,5%) y agua (0,06%) en peso de materia prima. Este proceso es sumamente
delicado, ya que no solo estas variables deben controlarse, sino que ademas algunos otros
parametros como el tipo de alcohol empleado, las relaciones molares, tipos y concentraciones de
catalizadores, velocidad de agitacion, temperatura, duracion de la reactividad, velocidad de
mezcla, efecto del co-solvente organico, la gravedad especifica y la purificacion de los productos,
pueden influir de gran manera en la reaccién, haciendo que esta resulte ineficaz o simplemente
que el rendimiento se vea afectado (Mofijur et al., 2020, pp.10-11).

Algunas desventajas mas, halladas en bibliografia, es que la separacion del glicerol debe ser muy
prolija, de otra forma se desencadenarian la formacidn de gases peligrosos como: acetaldehido y
formaldehido. Con obligatoriedad se requiere experiencia y también un equipo complejo para la
obtencion de biodiesel a partir de este método (Mofijur et al., 2020, pp.10-11).

El nitrato de potasio (KNOs3) sobre alimina (Al2O3) es un catalizador alcalino heterogéneo, capaz
de impulsar la reaccidn de obtencidn de biodiesel a partil del aceite jatrofa, el cual contiene un
alto porcentaje de FFA (5,3%). El resultado fue un rendimiento del 87% en 6 horas, sin embargo
en una segunda prueba la actividad del catalizador se ve afectada al disminuir en un 9%, a pesar
del pre tratamiento dado al catalizador antes de reutilizarlo (calcinacion: 500°C por 4 horas). En
una tercera ocasion la velocidad de reaccion ha disminuido en un 72% (Singh et al., 2021, p.12).

Lo mencionado anteriormente, significa que el catalizador puede ser utilizado por solo tres veces
y que a pesar de que esta alternativa colaboraba con la reduccion de los costos para la elaboracion
de biodiesel, ya que no era necesario invertir en la refinacion de la materia prima, los requisitos
de separacion del producto y el tratamiento de las aguas residuales alcalinas. Se ve comprometido
el porcentaje de conversion, al no arrojar valores confiables y comparables con los obtenidos al
emplear los catalizadores homogéneos. Se requiere un estudio enfocado a la reutilizacion de
catalizadores (Singh et al., 2021, pp.12-13).

Se ha mencionado con anterioridad que los altos valores de FFA representan una impureza, al
igual que el agua dentro de la materia prima, de esta forma se refina los aceites por medio de la

esterificacion para poder someterlos a la reaccion cotidiana, la transesterificacion (Chai et al., 2014,
pp.106-107).
Pero si dentro de la composicién de los aceites vegetales el porcentaje de FFA es muy

significativo, como es el caso del aceite karanja, el proceso de la esterificacion pasa de ser un pre

tratamiento, a un tratamiento principal como tal para la generacion de biodiesel (Hussain y Kumar,
2018, p.629).
Existen diversas técnicas para el procesamiento de la materia prima, entre ellas la esterificacion,

la destilacion y la neutralizacion, la esterificacion es la més eficiente y es la reaccién en donde
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cantidades equimolares de &cidos grasos libres y alcohol dan como resultado ésteres de alquilo
conjuntamente con agua (Hussain y Kumar, 2018, p.629).

En cierto estudio se ha llevado a cabo la conversion en dos etapas, el refinado del aceite por medio
de la esterificacion con un catalizador &cido y la segunda etapa la transesterificacion por vias

cataliticas basicas, esto es ampliamente utilizado en escala industrial y de laboratorio (Chai et al.,
2014, p.108).
La esterificacion catalizada por &cidos exige un mayor suministro de alcohol y de &cido, sin

embargo el metanol es reciclado por el mismo proceso, esta es la tecnologia que han adoptado
ciertas industrias. Este tipo de practica conlleva beneficios econémicos frente al decapado
caustico (Chai et al., 2014, pp.107-108).

Los estudios relacionados a la esterificacion informan que, al igual que en la transesterificacion,
se puede utilizar catalizadores homogéneos, heterogéneos, tanto acidos como basicos. Sin
embargo se denotan ciertas desventajas al someter a los aceites a vias cataliticas &cidas
homogéneas, como es la corrosion de los equipos, dificultades en la purificacién del producto y
la recuperacion de los catalizadores, a esto se le afiade el alto requerimiento de temperatura y
presion en su operacién. Acontece también la generacion innecesaria de aguas residuales por los
lavados al compuesto de interés y la pérdida del mismo (Lou et al., 2012, p.1-2).

Para solventar estos problemas aparecen los catalizadores acidos heterogéneos, entre ellos estan:
el fosfato de niobio, resinas organicas sulfonicas etc. EI inconveniente esta en que el rendimiento
obtenido disminuye progresivamente a manera que se sigue reutilizando el compuesto. En la
esterificacion catalizada por la zirconia sulfatada al aceite karanja, arrojo en la primera

experimentacion, el rendimiento de 38%, en la segunda ocasion el valor disminuyd a un 16%
(Hussain y Kumar, 2018, p.630).
De igual manera las condiciones supercriticas no cataliticas han sido indagadas para dar una

solucion a las limitaciones expuestas por el uso de catalizadores, y es que el resultado ha sido
bastante favorable, el rendimiento alcanzado ha sido proximo al 97% en un corto periodo de
tiempo. La parte negativa es la parte econdmica, ya que los costos operativos y de capital resultan
excesivos, ademas en estas condiciones el producto tiende a degradarse térmicamente (Hussain y
Kumar, 2018, p.630).

Aprovechando las ventajas que representa el metanol supercritico (temperatura critica de 239°C
y presion critica de 8,09 MPa) se han realizado experimentaciones, en las cuales debido al alto
producto ionico del metanol en condiciones supercriticas no se necesita catalizador alguno, la
transesterificacion ocurre a partir de los triglicéridos del aceite y los FFA se esterifican
simultaneamente, pero los pardmetros resultaron drasticos, 350°C y 20-50 MPa, para evitar la

solvatacion del metanol presente, esto genera un aumento de gastos operativos (Minami y Saka,
2008, p.2479).
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Segun investigaciones, la mitigacion de los problemas ya citados se ha logrado con la préctica de
la esterificacion no catalitica en condiciones subcriticas. El aceite de colza fue la base del
experimento en el que se logré un 94% de rendimiento, con una relacion de aceita de colza y
metanol 1:0.9 (v/v), a 270° C y 200 bar. Por otro lado el biodiesel se obtuvo con un porcentaje
del 95%, con una relacion aceite de jatropha a metanol 1:4 (p/v), a una temperatura de 190°C y
27.1 bar (Hussain y Kumar, 2018, pp.629- 630).

Por lo analizado se puede obtener biodiesel en un buen porcentaje usando la metodologia de la
esterificacion no catalitica en condiciones subcriticas, también se evidencia que lo que afecta a
la reaccion de transesterificacion, en este caso las impurezas, el agua y la cantidad de &cidos,

favorecen al proceso de esterificacién, hasta el punto de mejorar su eficacia.

2.1.3. Red Neuronal Artificial (RNA)

2.1.3.1. Redes neuronales enfocadas en procesos de obtencién de biodiesel

Las redes neuronales artificiales han ayudado de gran forma al avance tecnoldgico, ya que a partir
de datos de entrada se alimenta a este sistema para que el mismo aprenday sea capaz de modelar
el funcionamiento de un proceso no lineal, sin necesidad de estar al tanto de la informacion
detallada del mismo. Encuentra las respuestas de manera eficaz al mapear la relacion de los
valores de entrada, dotandolo con un ejemplo base.

Es una herramienta que ha vuelto eficaz a muchas técnicas aplicadas en distintos campos,
ahorrando tiempo y dinero a las industrias. En el campo de la produccién del biodiesel, también
las RNA han cumplido un papel predominante, tanto asi que en la actualidad se verifica la calidad
de este material combustible analizando la composicion quimica del biodiesel. Se sabe que el
contenido de los ésteres metilicos de acidos grasos es muy variado, al depender de la materia
prima de la cual es fabricado y de las impurezas adheridas a esta (Jahirul et al., 2020, p.1).

La viscosidad cinematica es una propiedad predicha que pone en manifiesto el estado de la
pulverizacion que tendra el combustible, la relacion aire combustible y la eficiencia de la
combustion. El indicador principal de esta propiedad es la longitud de la cadena de carbonos de
FAME, al aumentar la cadena de carbonos, en forma directamente proporcional aumentard la
viscosidad cinematica (Jahirul et al., 2020, p.1-3).

En otro de los estudios se ha implementado el uso de la RNA, para describir el modelado no lineal
en la produccion de biodiesel, tomando como punto de partida el sebo de cerdo. Las variables de
entrada fueron, en primer lugar el tiempo de ultrasonificacion, el cual es un proceso que logré
mejorar la emulsificacion del aceite en el metanol y de los nanocatalizadores de CuO dentro de la
mezcla de acidos grasos. Esto facilito la transferencia de masa, acelerando asi la velocidad de

reaccion de la esterificacion (Suresh et al., 2020, pp.2-6).
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Las variables independientes restantes de entrada fueron la carga adicionada de CuO y la relacion
molar de metanol-aceite. La variable dependiente fue el rendimiento del biodiesel. Los pares de
datos ingresados al sistema fueron divididos para el adecuado funcionamiento de la red, un 70%
de la base se empled para entrenar a la red, un 20% se destind para la validacion y un 10% para
las evaluaciones efectuadas, cabe recalcar que fue posible construir la red neuronal a partir de la

herramienta Neural Network Toolbox de MATLAB, con el algoritmo Levenberg-Marquardt
(Suresh et al., 2020, pp.2-6).
Se analizo la efectividad de la RNA a partir de ciertos parametros, la raiz del error cuadrético

medio y el coeficiente de correlacion. Se comprueba la validez, al tener un RMSE més bajo y de
forma contraria con el r2. Los valores de RMSE para el entrenamiento, validacion y prueba de la
RNA resultaron ser, 0.0108, 1.7831 y 0.7435, respectivamente. Los valores del r? para el
entrenamiento, validacion, pruebas y el rendimiento general de la RNA fueron, 1.0, 0.9774,
0.9508 y 0.9978 respectivamente (Suresh et al., pp.9-13).

Los parametros optimizados obtenidos a raiz de la puesta en marcha de la RNA, para obtener el
mayor rendimiento de biodiesel (97,82%), fueron de 35 a 36 minutos en la etapa de
ultrasonificacién, la carga del catalizador fue de 2,07% en peso y la relacién molar metanol-aceite
resulto ser, 29.87:1 (Suresh et al., pp.19-23).

Con estos resultados se comprueba que la construccion de la RNA fue el método mas viable, ya
gue es un mecanismo adecuado para la prediccion cuando se carece de un disefio experimental y
las soluciones son obtenidas de una misma simulacion, ahorrando tiempo y esfuerzos en lo que
respecta a los tediosos célculos extras.

El siguiente articulo cientifico ha compilado toda la informacién necesaria para la optimizacién
de los parametros de proceso de produccion de biodiesel en base a la composicion lipidica de
las algas. La produccién fue modelada utilizando MATLAB y para el entrenamiento, el algoritmo
LM. Asi se da lugar al procesamiento de las RNA que brindaron una excelente previsibilidad en
comparacion a la metodologia conocida como superficie de respuesta (RSM). El r?es el indicador
de estos resultados, ya que para las RNA el valor es de 0.999 y para RSM, 0.965 (Garg y Jain, 2020,

pp.2-3).
El estudio se desarroll6 mediante datos experimentales, comparando los mismos con los

predichos, en donde el 88% de los datos se predicen con un error < 1%, con la tecnologia RNA.
Los parametros de inicio fueron, el porcentaje de metanol-aceite (v/v), la concentracion del
catalizador y el tiempo de reaccién, manteniendo la temperatura de 50°C estable. Todas estas
variables se han establecido como aquellas que poseen alta sensibilidad hacia la variable de salida,
el rendimiento del biodiesel (Garg y Jain, 2020, p.6).

Las redes neuronales artificiales RNA también han colaborado con el estudio del rendimiento de

biodiesel, en donde se destina el aceite neem, jatrofa y aceites usados de cocina, agregando a esto
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la comprobacion de la eficiencia de un catalizador reciclado magnéticamente a base de la cascara
de huevo de gallina, el cual es capaz de evitar la saponificacion no deseada.

El entrenamiento de la RNA fue posible gracias a los valores del rendimiento experimental y los
valores predichos empleando la técnica de disefio del compuesto central. El software usado fue

MATLAB R2017a, conjuntamente con la herramienta inmersa en el programa, el algoritmo LM
(Oladipo et al., 2018, pp.1-3).
La cantidad de catalizador, la relacion molar metanol-aceite, el tiempo de reaccion y la

temperatura de la reaccion son las variables de entrada designadas y es necesario aclarar que se
optd por la normalizacion de datos para disminuir la cantidad de errores y lograr obtener
resultados homogéneos al igual que las entradas. Los valores de los términos estadisticos que
confieren a la RNA un alto grado de confiabilidad en sus predicciones son, el error cuadratico
medio minimo (0.00256) y el r? (0,996) (Oladipo et al., 2018, pp.4-9).

Como resultado a la efectividad de la RNA, se obtuvo un 97% de biodiesel, partiendo del aceite
neem en condiciones éptimas, que se detallan a continuacion: el peso del catalizador 6%, la
relacién molar metanol-aceite 15:1, la temperatura de la reaccion 65°C, en un tiempo de reaccién
de 2 horas. Concluyendo que el catalizador sintetizado puede ser aprovechado hasta cinco veces

y su recuperacion es mas del 75% después de haberlo reciclado cinco ocasiones (Oladipo et al., 2018,
pp.9-12).

2.2. Bases Tedricas

2.2.1. DWSIM

Estar familiarizados con programas computacionales como los simuladores (Aspen Plus, Aspen
HYSYS, UniSim, CHEMCAD, DWSIM) que son capaces de modelar la situacién realista que
desencadena una planta a nivel industrial, le da una ventaja a los profesionales en la actualidad,
ya que se puede plantear una secuencia de cambios fisicos y quimicos sin la necesidad de invertir

grandes cantidades de dinero, en entrenamiento, configuracién u optimizacion de los mismos
(Santos y Van Gerven, 2020, p.2053).
El problema es que no se puede aprovechar los beneficios de estas herramientas sino se posee un

previo conocimiento, hay que acotar que estos programas tienen un nivel de complejidad en el
disefio, y su uso resulta dificil al tener que codificar los elementos, modelos de cada situacion y
adecuarlos a otras experimentaciones, ya que son muy especificos, se requiere tiempo y muchos
de los software no tienen una licencia libre (Santos y Van Gerven, 2020, pp.2053-2055).

A todo esto la solucion més viable es el utilizar el simulador de procesos quimicos DWSIM, el
cual es un software libre, de cédigo abierto, que le permite al ingeniero quimico inspeccionar con

plena libertad los célculos 0 modelos asignados para la ejecucion del diagrama de flujo. En la
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actualidad estd dotado de muchas de las caracteristicas observables solo en programas

comerciales (Medeiros, 2021, pérr.1).

Este simulador que es compatible con CAPE- OPEN, segun su creador, Medeiros (2021, parr.4),
posee también una interfaz grafica muy fécil de usar y que logra, no solo simular en estado estable,
sino en estado dindmico. Abarca, dentro de sus aplicaciones, un sinfin de operaciones unitarias,
para no solo plantear una secuencia productiva, sino que también, por este medio, se logre analizar
cada variable mediante la opcién andlisis de sensibilidad, que brinda un conocimiento profundo
del comportamiento del mismo, hasta el punto de alcanzar su estado éptimo.

A continuacién una compilacién de las caracteristicas que ofrece el simulador DWSIM:

Ejecucion: Windows, Linux,
macOS, Android e iOS.

Modelado dinamico y de
estado estable.

Paquetes de propiedades

Caracteristicas avanzados.

DWSIM '

— Interfaz de Excel.

—Sistema de Automatizacion.

— Termo independiente.

Gréfico 1-2.  Caracteristicas de DWSIM

Fuente: Medeiros, 2021, parr.1.

Otra de las ventajas, es que su creador esta al tanto de los errores que se puedan suscitar en el
empleo de la herramienta, ademas de las mejoras que se pueden implementar para brindar un
mejor servicio a los usuarios, de esta forma aparecen varias actualizaciones continuamente, sin
restringir el uso de DWSIM, ya que su acceso sigue siendo libre en cualquiera de las

actualizaciones (Medeiros, 2021, pérr.2).
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CAPITULO 11

3. METODOLOGIA

3.1.  Etapas de la metodologia

Para poder llevar a cabo el trabajo de titulacion de manera satisfactoria, en base a toda la

recopilacion bibliografica minuciosa realizada, se esquematizara los pasos necesarios para

cumplir con los objetivos planteados.

Determinacién . ., L
de los Simulacién en el Validacién de los
INICIO —> parametros de —> programa —> resgltados. Ide la
. . DWSIM. simulacion.
funcionamiento.
|
Y
Especificacidon de
Andlisis de E las variables Creacién de la Disefio de la RNA
Sensibilidad. dependientes e — base de datos. — en MATLAB.
independientes.
|
A\
Entrenamiento Validacién de los Analisis
de la RNA. — resultados. — Estadistico. — FIN.

Griéfico 1-3.  Metodologia del trabajo de Titulacion

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

El trabajo de integracion curricular, correspondiente a la obtencién de biodiesel a partir del
proceso de esterificacion no catalitica de &cidos grasos libres que componen el aceite de karanja,
resulta ser una propuesta tecnoldgica, al requerir la ejecucién de una simulacién en DWSIM del
desarrollo de las etapas. Una vez validados los resultados de la simulacion, se realiza un analisis
de sensibilidad, para determinar las entradas y salidas que posibilitaran la construccion de una
base de datos numéricos. Seguidamente se realiza el disefio de la RNA, ingresando la base de
datos establecida, necesaria para el entrenamiento y validacion de la misma.

Adicionalmente, el analisis estadistico llevado a cabo, brindara la certeza de un adecuado
funcionamiento de la RNA, ya que se comparara los errores existentes y el grado de confiabilidad

entre los resultados obtenidos en la simulacién y los arrojados por la red.
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Toda la informacién requerida para el desarrollo del escrito y de las fases necesarias para la
cabalidad de esta propuesta, fue obtenida a partir de distintas fuentes:

Fuente Primaria:

El desenvolvimiento y la experiencia adquirida en programas como Excel, MATLAB, y demas
simulaciones realizadas en DWSIM, a lo largo de los semestres cursados en la carrera de

Ingenieria Quimica, fueron el medio principal para la puesta en marcha del proyecto.

Fuente Secundaria:

-Articulos cientificos de revistas de alto impacto, situadas en los cuartiles mas altos, Q1 y Q2,
estas revistas se encontraron indexadas en las diversas bases suscritas de la biblioteca virtual de
la ESPOCH, entre ellas Science Direct, Taylor & Francis, ASME.

-Libros digitales hallados en la biblioteca virtual de la ESPOCH.

-Sitios web oficiales de los softwares empleados en el proyecto.

3.2.  Determinacién de los parametros de funcionamiento:

Cada uno de los parametros establecidos para el cumplimiento de la simulacién en DWSIM,
fueron tomados a partir del articulo titulado: Esterification of free fatty acids: experiments, kinetic
modeling, simulation & optimization, propuesto por los autores, Zakir Hussain & Rakesh Kumar
(2018) del Departamento de Ingenieria Quimica, Instituto Rajiv Gandhi de Tecnologia del
Petroleo, Jais, Amethi, India.

3.2.1. Generalidades del proceso

Se emplea principalmente aceite de karanja, el cual no representa un aceite comestible, es un
aceite oleaginoso obtenido de las semillas del arbol Millettia Pinnata, para la generacion de
biocombustibles de segunda generacion, este aceite es rico en FFA, pero en especifico posee un
alto contenido en &cido oleico (66,80 % p/p), por esta razon y para evitar la complejidad que
conlleva la creacion de nuevos compuestos en DWSIM, se ha fijado enteramente como &cido
oleico la composicion de FFA (Hussain y Kumar, 2018, p.637).

La corriente de aceite alimentado también posee ciertas trazas de triglicéridos, TG. Se supone que
para este caso, todos los triglicéridos son homogeéneos, lo que quiere decir es que cada compuesto
tiene un solo tipo de radical de &cido graso, por la naturaleza del aceite karanja, los TG fueron

creados en el programa DWSIM.
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Tabla 1-3. Condiciones iniciales operativas de las corrientes de entrada.
Parametro Karanja Oil E-108 Make-up
T (°C) 25 64,54 25
P (bar) 1 1 1
Flujo mésico (kg/h) 1050 4976,96 90,11
Flujo molar (kmol/h) 2.02 155,33 2,81
Composicion molar:
000 0,217 0 0
0] 0,607 0 0
Methanol 0 0,99 1
Water 0 1,13E-04 0
M-O 0 0 0
PPP 0,028 0 0
SSS 0,017 0 0
LLL 0,108 0 0
AAA 0,020 0 0
Fuente: Hussain y Kumar, 2018, p. 637.
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
Methanol + Water
r—
E-106 jF-100)
QF1
E-107
E-104
Methyi Ester |

Figura 1-3.

Fuente: Hussain y Kumar, 2018, p. 637.

Diagrama de flujo del proceso de esterificacion

La recuperacion ideal de las fracciones molares de M-O y OOO, en la corriente ME, es de 0,481

y 0,179, respectivamente.

El fin es maximizar todos los componentes de esta corriente,

exceptuando a las fracciones molares metanol y agua. Mientras que en la corriente E-106 el
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contenido dptimo de sus fracciones molares de metanol y agua, es de 0,99 y 7,85E-03,
respectivamente, todo esto se logra con un porcentaje de conversion del &cido oleico de 99,85.

Las dos corrientes son separadas a razén de una columna flash. Consecuentemente la corriente E-
106 en el proceso citado pasa a una etapa de purificacion para que el solvente pueda recircular al
ciclo, todo esto mediante una columna de destilacion, sin embargo esta fase de recuperacion se
omite en la simulacion ejecutada en DWSIM y la columna flash es reemplazada por el separador

que incluye el reactor de conversion o de isomerizacion.

3.2.2. Secuencia del proceso estudiado

La simulacion del ciclo correspondiente a la esterificacién no catalitica de FFA, se realizd
empleando el software ASPEN PLUS y para ello todos los pardmetros requeridos fueron
obtenidos del estudio experimental realizado con anticipacién. El paquete termodinadmico para la
estimacion de propiedades fue NRTL, el cual se basa en coeficientes de actividad.

La secuencia expuesta se puede observar a detalle en la Figura 1-3. La corriente Karanja Qil, esta
compuesta por la fraccion molar de acido oleico (0,607) y el contenido restante estad dado por
ciertos triglicéridos que componen el aceite. Se bombea esta materia prima utilizando una bomba

(P-100), la corriente resultante (E-101), entra a un mezclador de alimentacion (M-101). (Hussain
y Kumar, 2018, p.636).
El equipo (M-100), por otro lado recibe una corriente (E-108), dada por una solucién de metanol

y agua con fracciones molares de 0,99 y 1,13E-04, respectivamente. Un caudal masico de 90.11
kg/h, (Make-up), con una pureza del 100% de metanol, ingresa también al primer mezclador
(M-100). La corriente de salida (E-102), entra al segundo mezclador (M-101) y la salida se
bombea a la segunda bomba de alimentacion mixta (P-101), la corriente resultante (E-103) se
traslada a un intercambiador de calor (HE-100) en el lado del tubo.

El deber del intercambiador de calor fue de 26 kW. Esto con el objetivo de permitir un
aprovechamiento energético en el proceso y calentar la corriente (E-104), cabe recalcar que en la
corriente no existe una fraccion de vapor (Hussain y Kumar, 2018, pp.636-639).

Seguidamente la corriente caliente entra al tanque de agitacion continua (R-100). Los pardmetros
cinéticos son imprescindibles para la elaboracion de la simulacion y estos fueron obtenidos a
partir de experimentos llevados a cabo.

Como especificacion principal esta la conversion del acido oleico del 99.85%, mismo compuesto
representa al reactivo limitante de la reaccién. Una vez completada la reaccion, el reactor separa
el vapor (E-106) por la parte superior y el liquido (Methyl Ester) por la parte inferior del equipo

a la condiciones pre establecidas (Hussain y Kumar, 2018, pp.636-639).
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Como vapor se obtuvieron las siguientes fracciones molares, metanol: 0.99, agua: 7.85E-3 y por

el fondo las fracciones molares de oleato de metilo, el producto deseado: 0.481, metanol: 0,17,

OO0O0: 0.179 y por ultimo LLL: 0.103. Estos valores corresponden a los datos resultantes mas

significativos. Por Gltimo la linea de materia (E-106) pasa por el intercambiador de calor (IC)

para ceder calor hacia los reactivos (E-103).

3.2.2.1. Parametros de funcionamiento de intercambiador de calor

Tabla 2-3. Condiciones operativas del intercambiador de calor
Parédmetro Cantidad Unidad
Temperatura de E-103 59,72 °C
Temperatura de E-104 64,52 °C
Temperatura de E-106 220 °C
Temperatura de E-107 2105 °C
Servicio térmico del 26 kW
HE-100
Tipo de HE-100 Contracorriente

Fuente: Hussain y Kumar, 2018, p. 637-639.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Tabla 3-3. Condiciones operativas del reactor.
Parametro Cantidad Unidad
Temperatura de salida 220 °C
E-105
Presion de salida E-105 10 Bar
Porcentaje de Conversién 99,85 %
Volumen de R-100 454752 md
Alimentacion de metanol a R-100 6300 I/h
Relacion aceite/ metanol 1:6 (p/v)
Trabajo del 2038 kw
R-100
Tipo de R-100 Reactor de agitacion continua.

Fuente: Hussain y Kumar, 2018, p. 637-639.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Tabla 4-3. Parametros cinéticos del reactor

Tipo de Reaccion Reaccion de Avance Reaccion Inversa
Parametro
Constante de Velocidad (k) 86249,54 min! 0.039 (g) / (mg KOH min)
Energia de Activacion 48,534 kJ/mol 18.744 kJ /mol
(AE)

Fuente: Hussain y Kumar, 2018, p. 636-639.
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

3.3. Simulacion en DWSIM

Para lograr una simulacion del proceso de esterificacion no catalitica de &cidos grasos libres que
componen el aceite karanja, en la multiplataforma de procesos quimicos DWSIM, se estableci
como base la informacion del articulo cientifico, que se encuentra resumida en las Tablas 1-3, 2-
3,3-3y4-3.
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Figura 2-3.  Flowsheet de la simulacion realizada en DWSIM

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Despueés de realizar el bosquejo correspondiente de las etapas requeridas para la obtencion de
biodiesel, el autor de esta propuesta tecnoldgica, realizé una serie de pruebas para hallar el paquete
de propiedades termodindmicas méas adecuado y que se adapte de mejor manera a las condiciones
del sistema. La Ley de Raoult facilito la obtencion de resultados con el menor error porcentual,
comparando los valores de la simulacion con los resultados del articulo cientifico.

A continuacién en la Tabla 5-3, se establecen los parametros de entrada al programa, para llevar

a cabo la simulacion.
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Tabla 5-3. Parametros operativos ingresados para la simulacion en DWSIM

PARAMETROS | Alimentacién 1| Alimentacion 2| Aceite |Metanol +Agua 2 IC Reactor

Presion (bar) 1 1 1 10 - -
Temperatura
o)
Flujo molar 155,33 2,81 2,02 158,03 - -

(Kmol/s)

64,54 25 25 220 - -

Flujo masico 4976,96 90,11 1050 5146,63 - -
(Kmol/s)

Composicion - -
molar

Triolein(O00) - - 0,217 3,53E-04 - -
Acido Oleico - - 0,607 0 - -
Methanol 0,99 1 - 0,99 - -
Water 1,13E-4 - - 7,85E-03 - -
MethylOleate - - - 1,26E-03 - -
Triaachidin - - 0,020 - - -
Tristearine - - 0,017 - - -
Trilinolein - - 0,108 - - -
Tripalmitin(PPP) - - 0,028 - - -

Area de - - - - 1 -
intercambio de
calor (m?)

Calor - - - - 26 -
intercambiado
(kw)
Temperatura de

salida - - - - - 220
°C)

Caida de Presion
(bar) - . . - . 13

Trabajo
(kw) - - - - - 2090,24

% ponversién de - - - - - 99,85
Acido Oleico

Nota: Los espacios con guion, demuestran valores que han sido obtenidos gracias a la ejecucion del programa, o simplemente no
corresponden a ese apartado.

Fuente: Hussain y Kumar, 2018, pp.637-639.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Cabe recalcar que el tanque de agitacion continua (CSTR), no alcanzd los resultados deseados, es

por esta razén que se opto por reemplazarlo por el tanque de conversidn o isomerizacion, ya que

el mismo requiere como dato de ingreso mas relevante, el porcentaje de conversion del compuesto

base, es decir 99,85% de acido oleico. Por otra parte la caida de presion del reactor implementado,

tuvo que someterse a una serie de ensayos para hallar el valor adecuado, asi que el valor que se

especificé en las referencias (-10), se modific6 a (-13) para asegurar la validez de los resultados
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Figura 3-3.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
1
Settings *
Compounds ~Themmodynamics  Reactions Mass and Energy Balances  System of Units  Floating Tables and Property Lists  Miscelaneous
Awvailable Property Packages Added Property Packages
Name Description 2 Name {click to edit) Type
ied Pro ge for
CAPE-OPEN ACAPE-OPEN Property Package
Chao-Seader Uses the empirical model of Chao
CoolProp CoolProp is an open-source datak
CoolProp {Incompreesible Fluide) CoolProp {Incompreesible Fluide)
CoolProp (Incompressible Mixtures) CoolProp (Incompressible Mixture:
GERG-2008 The Groupe Européen de Recher,
Grayson-Streed Uses the empirical model of Grays
IAPWS-08 Seawater This Property Package contains n
Lee-Kesler-Plocker Based on the Comesponding State
Modified UNIFAC {Dortmund) Liquid phase Activity Coefficients
Modified UNIFAC {NIST) MNew modified UNIFAC property pr
NRTL In this Property Package, the NR
PC-SAFT (with Association Support) (MET Code) The Perturbed Chain SAFT model
Peng-Robinson (PR) Property Package that uses the P
Peng-Robinson / Lee-Kesler (PR/LK) In this Property Package, Enthalp
< >
| & Add saModel | [ prash | [ | [LCopy | | X Deete |
Options
[ Skip equilibrium calculations in well-defined Material Streams

Figura5-3.  Eleccion del paquete termodinamico
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Figura 10-3. Configuracion de la reaccion de conversion

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

3.4. Validacién de los resultados de la simulacion

Una vez ejecutada la simulacion en DWSIM, la Unica manera de determinar la validez de la misma
es comparando los valores arrojados por el software, tanto flujo molares, masicos, fracciones
molares, temperaturas, presiones y los servicios energéticos de cada equipo,
a partir de los datos publicados en el respectivo articulo cientifico. Para esto DWSIM, posee una
herramienta que facilita la exposicion de los resultados, mediante una tabla de propiedades como
se observa en la Figura 11-3, despues de este paso, se calcula el error porcuentual para de una

manera cuantitativa verificar la fiabilidad del proceso (Véase las Tablas 6-4 y 7-4 en el apartado

de resultados).

En las tablas de resultados realizadas en DWSIM, se detallan fracciones molares, temperaturas y
flujos mésicos de las corrientes de interés. En la Figura 12-3 se puede visualizar las tablas de
resultados bosquejadas en el diagrama de flujo del programa.

28



Tt DIk - [Esterthescaon FRS Q64 sers DELL Decurmends) TF erheagion b cheme| (e

Wi Fie  Edit nset  Tooks  Dynamecs  Ubites  Optmeaston  Resufts  Pugns  Soreadchest  Windows  View  Help Downboad Additional Cemponents = 8 X
bR AN E TS 080 B8 seting | (@ N 0§ sohefowshest 75 & Abort Sahver (PauseSreak) W - W~ | Dynamics & %5 [ | Flowsheet States -0 %
oo |Gkt Control Pane! Madk  Serch 4 B A RNy [P EY R LY
Ganar Info.
et I gt IE| Configuee Master Property Teale H
St Fbdmammzeiianz [ v trclgn : e A
@i
reste hyect o Melerilsire vl Orcerobyects by Heme | DESC 7 I L
= i —_ THLME |t
Property TR |
et N Prshcindatey Diect Fropssty S
Fropety Package | Rauti Law 1) v g [ Reactives 1 [ Temperature a7 Wt DA
= [ Metanoi-Ag 2 [ Fresars |
| Seect Al Oy :
rpd D2 Feads  Amctatios Dynancs  Foatng Table | p i  Melnnligus 1 ] Mass Fioe .
| Seloct 2 Prpation. | [] Petanol-fguz 3 =1 Moder Fow | Dlento e Wt
Steam Condtiera Compound Anourks L [ Reacfives 2 [ vekmestiz B i
Defaut Propeies Oy | | [ Camerte 3 [] Densly (Wiirs| B f‘li""
fehr e Tenperatae zod rassue (T7) *| - [ comema 2 [ Miecedar Waight (Foeurs) | T
et | PoeFuness | [ Comente 1 [ Spechic Enthalpy Msduee) OFEN User Modehs  Logical Ops bdostors Cortrolers Ot
[] Acete [ Spechic Entrooy (Mature) -
Frosmum [ Aamertacion 2 [ Maiar Erhainy fdaure)
Mazs Fow = [ Aimertacion 1 [ Maler Ertragy (Misture)
[ Dokt | ] Ol ds Mo 7] Theml Condhuctivts Mturs) =
Moler Flow [ DesdectFrgenes | [ Densty (Vaport F T e, T
Volumetrz Flow [ Molecutr Weigtt g = i - = =
[ Speefiz Emhainy (vspen o MIGSD
Spacic Enthaly [ Speciic Empy (vepor T
Grenping Rows T .
S - 3 [0 e Bty o o
! s < 3
apor Phase Mok Fraction 1 T :

TR S aveTEIeE  memmge ScHmumeipame woemEy
O o =m0 0070 Meapage  Seapt Data updated eucersfuly.
40 00 10 Message  Seipt Data updated sucessiuly.

Figura 11-3. Panel de configuracién de la tabla de propiedades resultantes

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Figura 12-3. Diagrama de Flujo con tablas de resultados

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

3.5.  Andlisis de Sensibilidad
Seguidamente de haber comprobado la veracidad de los resultados arrojados por el software libre,

es hora de analizar minuciosamente el proceso de esterificacion no catalitica para hallar las
variables criticas de entrada, en otras palabras determinar cuales son las variables independientes
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que mas afectan a la generacion de biodiesel y con ello especificar los pardmetros 6ptimos del
proceso para asegurar la eficiencia del mismo.

Se requirié de la opcidn optimizacion y dentro de ella el andlisis de sensibilidad. Se ingresaron
como variables independientes la mayoria de pardmetros, como fracciones molares, de cada una
de las corrientes de alimentacion, la temperatura y la presion de las mismas. Ademas de examinar
la condiciones de los distintos equipos como la caida de presion del reactor y el porcentaje de
conversién de la reaccidn. Con respecto al intercambiador de calor del proceso, se estudio la carga

térmica del mismo y el area de transferencia de calor.
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Figura 13-3.  Configuracién de las condiciones para el analisis de sensibilidad

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Todo lo mencionado se realizé con el Unico objetivo de aislar aquellas variables de entrada que
tengan una incidencia en la composicion de las corrientes resultantes. Segun bibliografia las
variables dependientes son las fracciones molares de: oleato de metilo (OM-Xw.0), metanol (OM-
Xm), triolein (OM-Xooo) Y trilinolein (OM-Xy..), esto con respecto a la corriente Oleato de Metilo.
Dentro de la linea de materia Metanol+Agua 1, las fracciones molares mas importantes son las de
metanol (MA- Xm) y agua (MA- Xa).

Del extenso grupo de variables independientes mencionadas, cuatro de ellas, la fraccion molar de
agua en la Alimentacion 1 (Al- X,), la fraccién molar de acido oleico en la corriente Aceite (Ac-
Xo), la caida de presion en el Reactor (-p) y por Gltimo el porcentaje de conversion (%C) dentro
de la configuracion de la reaccién quimica, fueron seleccionadas, ya que permitieron la variacion
significativa de los resultados.
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Figura 14-3.  Obtencion de resultados del anélisis de sensibilidad

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

3.6.  Especificacion de las variables dependientes e independientes

Gracias al proceso de andlisis de sensibilidad se han encontrado las variables dependientes e

independientes del sistema, se detallan a continuacién en la Tabla 6-3 y 7-3.

Tabla 6-3. Detalle de las variables independientes del sistema

Variables Independientes

Nomenclatura Descripcion

Al- X, Fraccién molar de agua de la corriente

Alimentacién 1

Ac- X, Fraccién molar de 4cido oleico de la

corriente Aceite

%C Porcentaje de conversion de la reaccion

quimica

-p Caida de presion en el Reactor

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Tabla 7-3. Detalle de las variables dependientes del sistema
Variables Dependientes

Nomenclatura Descripcion

OM-Xwm-0 Fraccion molar de oleato de metilo de la corriente Oleato
de Metilo

OM-Xm Fraccion molar de metanol de la corriente Oleato de
Metilo

OM-Xo00 Fraccion molar de triolein de la corriente Oleato de
Metilo

OM-XvLLL Fraccion molar de trilinoleina de la corriente Oleato de
Metilo

MA- Xm Fraccion molar de metanol de la corriente
Metanol+Agua 1

MA- Xa Fraccion molar de agua de la corriente
Metanol+Agua 1

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

3.7. Creacion de la base de datos

En base a la simulacion efectuada, validada e indagada muy a fondo, para establecer las variables
independientes y dependientes de la secuencia, que constituirian los parametros de entrada y de
salida de la RNA (analisis de sensibilidad), se puede dar paso a la elaboracion de la base de datos,
utilizando Excel para la creacion aleatoria de los datos de entrada.

Seguidamente con esta informacidn es posible programar la simulacion para que arroje las salidas
respectivas. La simulacion tendra que converger 100 veces para hallar los resultados y asi
completar la base numérica para el entrenamiento y aprendizaje de la red, que se puede encontrar
en el Anexo A. Tendré que operar el sistema 30 veces mas para construir la base de datos para la

validacion, Anexo B.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Tabla 8-3. Parametros de entrada de la RNA
ENTRADAS
Parametro Fracciéon molar Fraccion Caida de Conversion
Water molar presion
Acido Oleico
L Corriente Corri (bar) (%)

Descripcion Alimentacién 1 orriente Enel R Propiedades de

Aceite n el Reactor la reaccion

quimica

Identificacion Al- Xa Ac- Xo -p %C



Tabla 9-3. Parametros de salida de la RNA

SALIDAS
o Reactor (corriente liquida) Reactor (corriente de vapor)
Ubicacion ;
Oleato de Metilo Metanol+Agua 1
Fracciones Methyl Oleate| Methanol Triolein Trilinolein Methanol Water
molares
Identificacion OM-Xwm-0 OM-Xm | OM-Xooo OM-XLLL MA- Xm MA- Xa

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Para lograr el acertado procesamiento de datos se establece lo siguiente:

-Los flujos masicos del sistema permanecen iguales a los mencionados en bibliografia, esto
significa que de la simulacion no suscitard una modificacion en las capacidades que posee cada
equipo del proceso.

-El intercambiador de calor planteado funciona ingresando el valor de la energia intercambiada
entre los fluidos 26kW, y el area de transferencia de energia es 1 m?, este Gltimo dato es tomado
por defecto del programa DWSIM.

-Los equipos como bombas y mezcladores adecuados en la simulacién, no requieren una
configuracion extra, solo funcionan con los pardmetros fijados por defecto en el programa
DWSIM.

-La temperatura de salida del reactor es 220°C, la variacion de este parametro no tiene influencia
en las variables dependientes.

-La caida de la presion del reactor de conversion se debe ingresar dentro del rango de -1 a -35 bar,
dentro de estos limites la simulacion encuentra una convergencia, ya que si se extralimita el
parametro de presion, la capacidad operativa del reactor se ve afectada. El signo negativo es
primordial, debido a que el sistema solicita un aumento de presién a la salida del reactor, mas no
una caida de presion.

-Después de especificar la energia del reactor segun los valores del articulo cientifico 2038 kW,

esta cantidad a lo largo de la ejecucion de la simulacion varia y aumenta a 2090.24 kW.

Tabla 10-3.  Limites operativos de las entradas a la RNA

Limites
Parametro Fraccion molar Fraccion molar Caida de Conversion
Water Acido Oleico presion
L Corriente Corri (bar) (%)

Descripcion Alimentacién 1 orriente Enel R Propiedades de

Aceite n el Reactor la reaccion
quimica
Rango Oal O0al -la-35 0a100

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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3.8. Disefio de la red neuronal artificial

Para empezar el disefio de la RNA, es primordial establecer las condiciones de entrada y de salida
de la misma, los criterios de entrada son: Al- X, Ac- Xo -p, %C.
Los parametros de salida corresponden a: OM-Xu-0, OM-Xpm, OM-Xoo0, OM-X 1L, MA-X1, MA-
Xa, como se puede detallar en la Tabla 8-3 y 9-3.

Para obtener una mejor prediccion de los resultados en la RNA, se puede normalizar los datos de
entrada o de salida segun lo amerite el proceso. Esta opcién se la ejecuta con la ayuda de cédigos
en MATLAB, u otra alternativa es aplicar la Ec 1.3, que en este caso se sometié en el programa

Excel a las variables de entrada.

X* = X - Xmin
X max ~— X min
(Ec1.3)
Donde:
* .
X = Valor Normalizado
X= Valor que se quiere normalizar
L.
Xmin= Valor minimo
, .

Xmax: Valor maximo
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Figura 15-3. Base de datos normalizada en el programa Excel

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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3.9. Entrenamiento de la RNA

Los algoritmos por los que esta dispuesto el programa MATLAB son: Levenberg- Marquardt
(LM), Bayesian Regularization (BR) y Scaled Conjugate Gradient, cada uno de ellos le permite
el aprendizaje numérico a la RNA, y estos se encargan de procesar distintos tipos de datos. En
esta secuencia la red se va ajustando segun el error que se detecte, es por ello que se experimentd
con cada uno de los algoritmos para encontrar el que se adapte de mejor manera y sea capaz de

lograr una mejor previsibilidad de los datos finales.

4\ Neural Fitting (nftool) - [} b
Train Network
Train the network te fit the inputs and targets.
Train Network Results
Choose a training algorithm: & Samples MSE R
a Training: 75 =

W validation: 5
This algorithm typically requires more time, but can result in good

generalization for difficult, small or noisy datasets. Training stops 9 Testing: 20
according to adaptive weight minimization (regularization).

Train using Bayesian Regularization. (trainbr) Plot Fit Plot Error Histogram
') Train Plot Regression
Notes
o 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

Means No error.

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 144 Welcome 4@ Back W Next @ Cancel

Figura 16-3.  Configuracion del algoritmo BR

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Se ha determinado que el algoritmo mas adecuado fue BR, debido a que el mismo esta enfocado
en procesar datos minimos, complicados 0 muy ruidosos. En esta ocasion se utilizaron 30

neuronas ocultas, y el tiempo que se tard6 la red en procesar la informacion fue de 5 segundos.
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Figura 17-3.  Ejecucidn del entrenamiento de la RNA

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

El funcionamiento general de este algoritmo es a partir del entendimiento de los parametros en
forma de probabilidades, es asi que los pesos de la red resultan de un conjunto de probabilidades
y por ende los resultados de la misma son una distribucién de probabilidades. EI concepto
convencional que se aplica en el desarrollo de una red neuronal cotidiana, es la asignacion de
pesos Optimos minimizando los errores suscitados (Kayri, 2016, pp.1-2).

Los algoritmos de retropropagacion, entrenan una red feedforward que funcionan de la siguiente
forma, en resumen, dispersando la informacion de las variables independientes hacia una capa
oculta, la cual retorna las sensibilidades hacia atrds para asi reducir el error y actualizar los pesos.
El algoritmo de retropropagacion BR posee una funcién objetivo que incluye una suma de
cuadrados residual y una suma de pesos de la red al cuadrado, asi se reduce los errores de
prediccion, ofreciendo un excelente modelo generalizado (Kayri, 2016, pp.3-4).
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3.10. Validacion de la RNA

La validacion se lleva a cabo, para pronosticar la generalizacion de la red y si esta no posee un
avance positivo, el entrenamiento se detiene inmediatamente. Matlab realiza una validacion
interna de sus resultados, después de haber entrenado correctamente, esto sucede en base a los
datos ingresados. El programa sugiere destinar un porcentaje de datos para cada fase que procesa
el 70% para el entrenamiento, 15% para el testeo y el restante 15% para la validacién.

No obstante para asegurar que se ha disefiado un modelo confiable para la prediccion de las
fracciones molares del proceso de esterificacion no catalitica, se procede a realizar una validacion
externa. De esta forma, 30 datos adicionales entraran, especificamente para validar la RNA, se
profundizaré el tema en el capitulo IV.

Cabe recalcar que las redes bayesianas descartan la fase de la validacion, tan solo el entrenamiento
y el testeo seran visualizados para analizar el desempefio de la red, esto debido a la robustez que
brinda este tipo de redes de retropropagacion, que son capaces de descartar los datos designados
a la validacion y los aprovecha en las etapas que si son relevantes, como en el entrenamiento y
en el aprendizaje.

La seleccion del nimero de datos empleados para cada criterio puede ser ajustado por el usuario,
sin embargo en la practica del proceso de la esterificacion no catalitica se asignaron los
porcentajes para potencializar el funcionamiento de la RNA, segun el algoritmo escogido. Un
75% (75 datos) fueron destinados para el entrenamiento de la red, 5% (5 datos) para la validacion
y el 20% (20 datos) restante colocados para el desarrollo del testeo, tomando en cuenta que se
ingresaron una lista de 100 datos.

Los parametros cuantitativos de desempefio que demuestran cuan veraces son los resultados de la
red neuronal, son el MSE 'y el parametro regresion (R), es esencial tener claro sus conceptos.
-MSE: Sus siglas en inglés, mean squared error, que quiere decir el error cuadratico medio. Se
calcula relacionando los valores resultantes y los objetivos, mateméaticamente es la diferencia
cuadratica promedio de los resultados (RNA) y los objetivos (simulados). Si el MSE es mayor,
el error es elevado vy si es cero no existe error alguno.

-R: Su sigla en inglés, regression, que significa regresion. Este criterio estima la correlacion que
existe entre los resultados y los objetivos, en dependencia a esto, si el valor de R se aproxima a
uno, existe una adecuada correlacion y si es cero la correlacion es aleatoria.

Es muy relevante tomar en cuenta que cada vez que se entrena a la red los valores pueden cambiar
y alterar los pardmetros antes mencionados, debido a las diversas condiciones iniciales y de

muestreo que se forma en el reentrenamiento.
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Al igual que en este estudio, la regularizacion bayesiana representa un sin nimero de ventajas en
los distintos articulos publicados, ya que ha logrado generar una codificacion répida, tiene una
velocidad computacional nivelada, a pesar de que este algoritmo es mucho mas lento que LM, se
aclara que depende de la tipificacion que se plantea. En muchos de los casos la obtencion de
resultados es més veloz que el mismo muestreo. Ademas es adaptativo, quiere decir que es capaz
de identificar las fuerzas suaves o dispersas sin ningun tipo de contextualizacion inicial. Por
ltimo este mecanismo es robusto, se desarrolla sin mayor inconveniente con cualquier tipo de
estructuras y en diferentes rangos de ruido (Feng et al., 2021, pp.1-3).

En articulos cientificos donde el objetivo ha sido predecir los costos de uranio, se ha detectado
una serie de problemas como el sobreajuste o el desajuste de los datos. Un sobreajuste en los datos
significa un desequilibrio entre la memorizacion y la generalizacion de la red, a causa de sesgos
0 ponderaciones que generalmente contiene una base de datos experimental. La solucién es
conocida como decadencia de peso o algoritmo BR, es ideal para disminuir radicalmente esta
memorizacidn por parte de la red, concluyendo que por este método se puede calcular el precio

del uranio de manera efectiva (Moshkbar, 2020, pp.1-3).

3.11. Andlisis Estadistico

Este paso se desarrolla con el objetivo de analizar a fondo las relaciones que existe entre los
valores fijos, que en este caso son las respuestas obtenidas a partir de DWSIM vy los valores
estimados por la red neuronal artificial. Como se especifico con anterioridad las salidas son las
fracciones molares de los compuestos mas relevantes para la investigacion (M-O, m, OOO, LLL),
por la corriente gaseosa y por la corriente liquida (m, a). El programa estadistico a emplear es
STATGRAPHICS del cual se emplearan tres diferentes pruebas:

-ANOVA: Esta prueba estadistica ayuda a identificar el aporte porcentual, o la respuesta media
gue da cada uno de los parametros en el experimento ortogonal.

El principio bésico de esta prueba radica en que al tener la tarea de interpretar varias muestras, se
evaluard las medias poblacionales, descartando la hipdtesis que no corresponda al
comportamiento de las variables (Mustapha et al., 2021, pp.675-676).

Eleccion de hipotesis:

e Hipotesis nula: pa = ps = pc = o

e Hipotesis alternativa: Las medias no son iguales.

El andlisis de las varianzas funciona de tal forma que es capaz de descomponer la variabilidad de
los datos en dos partes, una parte entre las distinciones de los grupos y otra entre la diferencias

del mismo grupo.
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El Valor-P es el indicador de la prueba, que brinda la informacion estadistica, si este valor es
mayor a 0,05 se da por valida la hipdtesis nula con un nivel de confianza del 95% (Technologies,
2010, pp.192-194).

-Gréfico de medias: Esta es una interpretacion grafica que da a conocer la similitud de las medias

de cada muestra experimental. Cada media de la muestra se visualiza con su intervalo alrededor,
y depende de que intervalo se utilice para la discusién de resultados. Si el Valor-P es minimo en
la prueba de ANOVA, es aconsejable realizar este gréafico, ya que se evidenciara la no
concordancia de las media con mas claridad (Technologies, 2010, pp.194-195).

-Gréfico de caja y bigotes: Generalmente este gréafico se traza para determinar si existe o no la
presencia de datos atipicos, al contrastar cierto nimero de pares de medianas y medias. Este
grafico sefiala en que intervalo se asocia la mayor parte de datos (caja), también se muestran los
limites inferiores y superiores de las muestras (bigotes), afiadiendo a ello ciertos cuadrados
pequefios en los extremos de los limites inferiores o superiores, lo cual denota la existencia de

datos atipicos (Technologies, 2010, pp.156-157).
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CAPITULO IV

4. GESTION DEL PROYECTO

4.1. Presupuesto

La inversion del proyecto se describe a continuacion:

Tabla 1-4. Matriz de Presupuesto

PRESUPUESTO
FUENTE DE FINANCIAMIENTO
ACTIVIDAD | MONTO
INTERNA EXTERNA
Investigacion y $50
Aprendizaje X
(internet) -
Impresion del $40
documento X
final -
Copias e $20
impresiones X
adicionales -
Empastados $65 X
TOTAL $175

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

4.2, Recursos y Materiales

La propuesta realizada del proceso de esterificacion no catalitica empleard los siguientes
softwares:

-Software DWSIM, Version 6.3 Update 2: Para la realizacion de la simulacion del proceso de
esterificacion no catalitica de los &cidos grasos libres que componen el aceite karanja.
-MATLAB, version R2017b: Sistema de computo numérico, encargado de disefiar una red
neuronal capaz de predecir las composiciones molares de los productos resultantes de la reaccion.
-STATGRAPHICS Centurion XV1, version 16.1.03 (32 bits): Programa estadistico informatico,

capaz de analizar los datos arrojados por la (RNA).
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Es importante sefialar que la serie de procesamientos que se han llevado a cabo, se han
desarrollado en una laptop, que consta del sistema operativo Microsoft Windows 10 Home, su
version es 10.0.19041 compilacion 19041. El procesador es Intel (R) Core (TM) i5-4200U CPU
@ 1.60GHz, 2301 Mhz, consta de 2 procesadores principales y 4 procesadores l6gicos. Su
memoria RAM es de 4.00 GB. El tipo de sistema de la PC es basado en 64 bits.

Es necesario realizar una inversion para el uso del software DWSIM de $20 mensuales, tomando
en cuenta el costo del internet, debido a que el software es de cddigo abierto y por ende su entrada

es gratuita.
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4.3.  Cronograma del proyecto

Tabla 2-4. Cronograma del trabajo de titulacion

Actividad

Octubre Noviembre Diciembre Enero Febrero Marzo
Semanas Semanas Semanas Semanas Semanas Semanas
1-2 3-4 1-2 3-4 1-2 3-4 1-2 3-4 1-2 34 | 1-2 3-4

Revision bibliografica

Elaboracion del anteproyecto

Determinacion de variables

Simulacién del proceso de esterificacion no catalitica de los acidos
grasos libres que componen el aceite de karanja.

Obtencion de datos experimentales.

Validacién del método y determinacion de
Eficiencia.

Estudio técnico y econémico.

Redaccion del trabajo final.

Analisis de costos.

Revision del documento final.

Defensa de los resultados

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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4.4.  Discusiény andlisis de resultados
4.4.1. Resultados de la simulacion en DWSIM

Se realizo la simulacion de la secuencia enfocada a la obtencion de biodiesel y el programa
DWSIM, fue el encargado de colaborar con esta tarea, la Figura 1-4 representa el proceso de

esterificacion no catalitica, a partir de FFA.
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Figura 1-4.  Simulacion en DWSIM del proceso de obtencion de biodiesel

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se menciond anteriormente, para beneficio de la simulacion se bosquejé el ciclo de una
manera distinta al proceso original. Los cambios fueron afiadir un reactor de conversion o de
isomerizacion en vez del tanque de agitacion continua, no se utilizaron los pardmetros cinéticos,
ya que no fueron necesarios. Fue posible omitir el separador, ya que el reactor afiadido cumple
ambas tareas, el de convertir FFA y de separar las corrientes gaseosas de las liquidas.

La purificacion en una columna de destilacion no se aplicé en este caso, ya que el enfoque
primordial de este proyecto de titulacion fue la obtencion de biodiesel aprovechando la
composicion de FFA. Para observar de manera cuantitativa los resultados de la simulacion del
proceso de aprovechamiento de las composiciones de FFA, se resumen en las siguientes Tablas

3-4, 4-4 y 5-4 los valores en los cuales se ha enfatizado el presente estudio.
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Tabla 3-4.

Resultados de la corriente Metanol+Agua 1

Resultados de la corriente Metanol+Agua 1

Objeto Metanol+Agua 1
Parametros Cantidades Unidades
Temperatura 220 °C
Presion 14 bar
Flujo maésico 5044,96 kg/h
Flujo molar 157,778 kmol/h
Fraccion molar de metanol 0,991962
(mezcla)
Fraccion molar de agua 0,00788291
(mezcla)

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Tabla 4-4. Resultados de la corriente Oleato de Metilo
Resultados de la corriente Oleato de Metilo
Objeto Oleato de Metilo
Parametros Cantidades Unidades
Temperatura 220 °C
Presion 14 bar
Flujo masico 1072,11 kg/h
Flujo molar 2,39836 kmol/h
Fraccién molar de metanol 0,160863
(mezcla)
Fraccion molar de oleato de 0,504542
metilo (mezcla)
Fraccion molar de 0,0916511
trilinoleina (mezcla)
Fraccion molar de trioleina 0,184148

(mezcla)

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Tabla 5-4. Resultados de la corriente Metanol+Agua 3

Resultados de la Corriente Metanol+Agua 3

Objeto Metanol+Agua 3

Parédmetros Cantidades Unidades

Temperatura 209,953 °C
Presion 14 bar
Flujo maésico 5044,96 kg/h
Flujo molar 157,778 kmol/h
Fraccion molar de metanol 0,99195

(mezcla)

Fraccion molar de agua 0,00789458

(mezcla)

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

45. Validacion de los resultados de la simulacion

Es primordial para asegurar la factibilidad de la simulacion, realizar una comparacion entre los
valores que se obtuvieron en la simulacion y los que se plantean en el articulo cientifico. Se debe
calcular para ello el error porcentual (%E) para tener en claro que tan alejado de la realidad esta
la secuencia simulada.

Para este paso pues se tomd en cuenta las salidas de las fracciones molares mas relevantes o
significativas de la corriente de Oleato de Metilo y de la corriente Metanol+Agua 1. En términos
energéticos se calculé adicionalmente el %E del parametro de la temperatura de la corriente
Metanol+Agua 3, con respecto a la temperatura hallada en bibliografia, tan solo para determinar
qué tan eficiente era el IC y que cantidad de energia podia ser aprovechada del proceso, mas no
es el interés primordial de este proyecto de titulacion.

La férmula para obtener el %E se expresa a continuacion:

v, -V

%E = * 100

T

(Ec1.4)
Donde:
V:=Valor real.

Ve=Valor experimental.
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Tabla 6-4. Resultado de %E calculados
Reactor de Conversion
Corrientes Fracciones Hussain y | TIC %E
molares Kumar, 2018, p.
637.
Metanol +Agual | Xm 0,99 0,99 0%
Xa 7,85E-3 7,88E-3 0,38%
Oleato de Metilo | Xmo 0,481 0,504 4,78%
Xm 0,17 0,16 5,88%
Xooo 0,179 0,184 2,79%
X 0,103 0,091 11,65%
IC
Corrientes Temperatura | Hussain y | TIC %E
(°C) Kumar, 2018, p.
637.
Metanol + Agua 3 | Fluido Caliente 210,5 209,9 0,28%

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se puede percibir en la Tabla 6-4 el error arrojado es aceptable, el %E mas alto le
corresponde a la fraccién molar de trilinoleina, esto a causa de que todas las composiciones
molares aparecen en las corrientes de gas y liquido, es decir Metanol + Agua 1y Oleato de Metilo
respectivamente. A pesar de que las fracciones molares de TG, corresponden a trazas, dentro de
la corriente de gas en la simulacion, la inexistencia de estas fracciones en la corriente gas del
estudio del cual se realiza la comparacion de resultados, lleva a la conclusion de que estas trazas
son las causantes de la variacion representativa de los resultados finales.

Las fracciones molares que son relevantes en el proceso como MA-Xm, OM-Xum.o Y OM-Xim no
superan ni el %6 de error, este es insignificante, la validacion resulté exitosa y se puede proceder
a un andlisis de sensibilidad exhaustivo para la obtencion de una base de datos, la cual alimentara
alaRNA.

Se comprueba que el modelo planteado posee un alto grado de confiabilidad y puede emplearse
a futuro para la generacién de biodiesel, empleando materia prima de distinta composicion de
FFA.
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4.6.  Balance de masa del proceso

A continuacién se expondra la comprobacion del proceso de esterificacion no catalitica de FFA,
sin ningun tipo de software, se realizarn célculos a mano para verificar la efectividad de la
simulacion desarrollada en DWSIM, se calculardn principalmente los flujos molares de las
corrientes y las fracciones molares que sean posibles, esto para evitar los prolongados y

redundantes pasos que conlleva la comprobacion total de parametros.
4.6.1. Balance de materia del proceso de esterificacion no catalitica

Figura 2-4.  Diagrama del proceso de esterificacién no catalitica

= Metanal:Agua 2 a

=¥

Alimentacian 1

T ] —_—
k. . (e J
e Mezcladar 1 ente 7 A 8——— { \r?} - = 1 %l Metanal=Agua 1
— by ~
Alimentacion 2 ) - - Reattivos | | R i -
Mezxiador 2 Corriante 3 Boanba 2 i Reactor
. - Corriente | "
Aceit Bombia 1 \ = Oledtn de Metllo
nergla B2 o Energia R
nergla b1 Metanol «Agua 3
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
Balance de masa global del proceso
E=S
F]_ +F2 +FAC =FM3 +F0M
(Ec 2.4)

Donde:

F1= Flujo molar de Alimentacion 1
F2= Flujo molar de Alimentacion 2
Fac= Flujo molar de Aceite

Fms= Flujo molar de Metanol +Agua 3
Fom= Flujo molar de Oleato de metilo
E: Entrada

S: Salida
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Datos de entrada (flujos molares)

kmol
F; = 155,33
F =281 kmol
2 — 4~ h
kmol
Fye = 2,02 A
kmol
FM3 = 158,03 h

Obtencion de Fom:
Despejando de la (Ec 2-4):
F1 +F2 + FAC = FM3 + FOM

Fou =F +F, + F4c — Fys

kmol

Fow = (155,33 + 2,81 + 2,02 — 158,03 ) —

Balance de masa general en el Mezclador 1

Alimentacion 1

6154 °C

1 bar = -
4976.96 kgfh

155.33 kmol/h

m  0.99 mol Alimentadon 1

a 1.13E-04 mol Corriente 2

p—_ °C
» = bar
Alimentacién 2 J ke/h
25 C >

kmol/h
1 bar ?

90.11  keg/h Alimentacion 2
281 kmol/h
m 1 mol

Mezclador 1 Corriente 2

Bog oY

?

Figura 3-4.  Detalle del Mezclador 1
Realizado por: Sancho, Ana, 2021
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E=S
Fi +F; = Fg
(Ec 3.4)
Donde:
Fc2 = Flujo molar de la corriente 2

kmol
(155,33 + 2,81)T = Fcy

kmol
h

FCZ = 158, 14

Balance de masa por componente en el Mezclador 1 (m)

E=S
(Fl *Xm)‘l'(FZ *Xm): Fep * X
(Ec4.4)

Donde:
Xm: Fraccion molar de metanol
Despejando de la (Ec 4-4):

kmol kmol kmol
*(0,99) + 2,81 A * (1) = 158,14

155,33 * Xm

X, = 0,990

Balance de masa por componente en el Mezclador 1 (a)

E=S
(Fy *Xg )+ (Fy xXg ) = Feo *Xg
(Ec5.4)
Donde:
Xa: Fraccién molar de agua
Despejando de la (Ec 5-4):
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kmol kmol
* (1,13E — 04) + 2,81 W

155,33

X, = 1,10E — 04

Balance de masa general en el Mezclador 2

Corriente 2
? C
1 bar
2 kg/h >
? kmol/h
m ? |
a 2 Corriente 2 = [-: _
f . i 3
Corriente 1
25 : Mezclador 2 Corriente 3
1 ar S— ___J
1050 kg/h —
202  kmol/h
000  0.217 mol Corriente 1
o 0.607 mol

PPP 0.028 mol
555 0.017 mol
LLL 0.108 mol
AAA 0,020 maol

Figura 4-4.  Detalle del Mezclador 2

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

E=S
Fei +Fep = Fes

Donde:
Fc1 = Flujo molar de la corriente 1

Fcs = Flujo molar de la corriente 3

kmol
(2,02 + 158'14)T = Fc3

kmol
Fez3 = 160,16

50

x(0)= 158,14

kmol

* X a
Corriente 3
? “C
1 bar
2 Kg/h
? Kmol/h
m ?

a ?
o000 ?
0 ?
PPP 2
555 ?
LLL ?
AAA ?

(Ec 6.4)



Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (m)

Entrada = Salida
(Fer *Xm )+ (Fep * X ) = Fez * Xy

(Ec 7.4)
Despejando de la (Ec 7-4):
kmol kmol kmol
2,02 * (0) + 158,14 *(0,990) = 160,16 —— X,
Xm = 0,977
Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (a)
E=S
(Fep *Xg) + (Fep xXg )= Fez x X,

(Ec 8.4)

Despejando de la (Ec 8-4):

kmol kmol kmol
2,02 * (0) + 158,14 * (1,10 +E —04) = 160,16 * X,
X, = 1,08xE —04
Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (O)
E=S
(Fe1 *Xp) + (Fep xXp ) = Fez *Xp

(Ec9.4)

Despejando de la (Ec 9-4):

kmol kmol kmol
2,02 % (0,607) + 158,14 +(0)= 160,16 * Xo

h

Xo = 7,65%E —03
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Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (AAA)

E=S
(Fe1 * Xaan) + (Fez * Xpaa ) = Fez * Xgaa
(Ec 10.4)
Despejando de la (Ec 10-4):
kmol kmol kmol
2,02 *(0,020) +158,14——= (0) = 160,16 * Xann
XAAA = 2,52*E —4
Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (SSS)
E=S
(Fc1 * Xsss) + (Fep * Xss5 ) = Fez * Xoss
(Ec 11.4)
Despejando de la (Ec 11-4):
kmol kmol kmol
2,02 #(0,017) +158,14——x (0) = 160,16 * Xgs
XSSS = 2,14’* E—4
Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (LLL)
E=S
(Fer *Xppp) + (Fep * X ) = Fes * Xy
(Ec 12.4)
Despejando de la (Ec 12-4):
kmol kmol kmol
2,02 % (0,108) + 158,14 +(0) = 160,16 * XL

h h

XLLL = 1,36*E—3
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Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (O00)

(Fc1 *Xo00) + (Fcz * Xo00 ) =

Despejando de la (Ec 13-4):

2,02

kmol

% (0,217) + 158,14

E=S

kmol

h

XOOO = 2,73*E—3

Balance de masa por componente en el Mezclador 2 (PPP)

(Fc1 *Xppp) + (Fez * Xppp ) =

Despejando de la (Ec 14-4):

kmol

% (0,028) + 158,14

E=S

kmo

h

Fez * Xooo
(Ec 13.4)
kmol
* (0) = 160,16 * XOOO
Fez * Xppp
(Ec 14.4)
kmol
*(0) = 160,16 * Xppp

prp= 3,53*E—4

Balance de masa general en el Reactor

Reactivos 2
o

bar

Kg/h

Kmol/h
2

"
8

Cga g
3°8
P

EE &

Figura 5-4.

{
B

| .\\‘ -

- { ><

. C
Reactivos 2 —

Reactor

=

Energia R

Detalle del Reactor

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

|Metanol+Agua 1

T
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Oleato de Metilo

Metanol+Agua 1

220 “C
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? Kmol/h
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220 *C
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? Kmol/h



E=S

kmol

kmol
160'16T = 160,16

(Ec 15.4)
Reaccion quimica que sucede en el Reactor:

Ci1sH340, + CH30H 4—' Ci9H3602 + H,0

A B C D

Formula de la conversion de la reaccién:

(Ec 16.4)
Donde:
X= Conversion de la reaccion
Fao = Flujo molar alimentado del reactivo (kmol/h)

Fa= Flujo molar final del reactivo (kmol/h)
Datos:

X=0,9985

Célculo del flujo molar inicial de la especie A:

Fyo = Fe3 x Xp
(Ec 17.4)

Despejando de la (Ec 17-4):

kmol
160,16

*Xo = Fao

kmol
h

Fipo = 160,16 % (7,65 % E — 03)

54



kmol
FAO = 1, 22

Calculo del flujo molar inicial de la especie B:

Fpo = Fe3 * Xy
(Ec 18.4)
Despejando de la (Ec 18-4):
kmol
Fgo = 160,16 % (0,977)
kmol
FBO = 156, 47
Célculo del reactivo limitante (RL):
122 kmol de A 1 kmol B 1 kmol .
* —
ST N Tkmota T
El RL es la especie A
A partir de la (Ec 16-4), despejar Fa:
Fyo — F,
X = AO A
Fao
Fy=Fp1-X)
(Ec 19.4)
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Desarrollo de la reaccion quimica, con respecto al RL:

Tabla 7-4. Calculo de los flujos molares de la reaccién con respecto al RL

Especies: Flujos molares iniciales, Conversién de la Flujos molares finales, Fa (kmol/h)

Fao (kmol/h) reaccion
A 1,22 —1,22(0,9985) 1,22 (1 —0,9985) = 1,83E — 03
B 156,47 —1,22(0,9985) 156,47 0,9985\
1.2 (W - T) — 155,25

C 0 1,22(0,9985) 1,22(0 + 0,9985) = 1,21

D 0 1,22(0,9985) 1,22(0 + 0,9985) = 1,21
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
Balance de masa en el reactor por componentes (O):
Fraccion molar a la salida del reactor

E+G=S5S+C
Fes *(Xo)‘l'o = S*(Xo)‘l'FAO * (X)
(Ec 20.4)
Despejando de la (Ec 20-4):
kmol kmol kmol
160,16 * (7,65 E —03)+ 0= 160,16 *(X,)+ 1,22 * (0,9985)
122 kmol 121 kmol
_ h h
Xo = kmol
160,16 n
X, =6,24*xE — 05

Donde:

G: Generacion

C: Consumo

Balance de masa en el reactor por componentes (m):

Fraccion molar a la salida del reactor

E+G=8S+C
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(Ec 21.4)
Despejando de la (Ec 21-4):
kmol kmol
Fgo +0 = 160,16 —— X)) +1,21 -
156,47 Km0l _ 4 5y kmol
_ h h
Xim = kmol
160,16 n
X,, = 0,969
Balance de masa en el reactor por componentes (M-0):
Fraccion molar a la salida del reactor
E+G6=S5S+C
0+G=S*Xy_o)+0
(Ec 22.4)
Despejando de la (Ec 22-4):
kmol
1,21 = 160,16 * (Xy—0)
XM—O = 7,55*E—03
Balance de masa en el reactor por componentes (a):
Fraccion molar a la salida del reactor
E+G=S+C
0+G=S*(X,)+0
(Ec 23.4)

Despejando de la (Ec 23-4):

kmol

1,21 = 160,16 % (X,)

X, =7,55+E — 03
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Nota: Debido a que el reactor empleado es multifuncional y separa las corrientes de gas y de
liquido directamente sin la necesidad de utilizar un separador como tal, se compara los resultados
obtenidos a mano, tomando como referencia el articulo cientifico, ya que el simulador arroja las

fracciones molares una vez separadas por su respectiva fase, en la tabla 8-4 se comprueba las

fracciones molares de las especies que participaron en la reaccion y salen del reactor.

Tabla 8-4. Comparacion de las fracciones molares a la salida del reactor
Corriente Fracciones molares | Hussain y Kumar, | Célculos a mano
2018, p. 637
Salida del reactor Xo 1,14E-05 6,24E-05
) Xm 0,98 0,97
(Antes de la Xm-0 7,67E-03 7,55E-03
separacion gas- Xa 7,78E-03 7,55E-03
liquido)

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

4.7, Resultados del andlisis de sensibilidad

Luego de la realizacidon del andlisis de sensibilidad empleando la herramienta de optimizacion en
DWSIM, se han detectado cuatro variables independientes que afectan representativamente a la
seis variables dependientes tomadas segin, Hussain y Kumar (2018, p. 637). Se ha optado por
demostrar el comportamiento de cada una de ellas a partir de graficas, en las cuales, se ubican las

variables dependientes en el eje de las “y”, y las variables independientes en el eje de las “x”.
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4.7.1. Interpretacion gréfica del analisis de sensibilidad

Alimentacion 1
D|52 T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T

051 1 ]

0,50 I
0.49
048 +
047 1
0.46
0,45 I
0,44 I
0.43
0.42

041 E

0,40 T —t :
0.2 0.4 0.6 0.8 1,0 1.2
Alimentacion 1 - Molar Fraction (Mixture) / Water

o
o

Oleato de Metilo - Molar Fraction (Mixture) / MethylOleate ()

Figura 6-4. Incidencia de la variable Al- X, sobre la variable OM-Xwu.0
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Se observa una relacion inversamente proporcional entre la variable independiente Al- X,, y la
variable dependiente OM-Xwm.o0. La composicion de la corriente Alimentacion 1, esta dada por
agua y metanol, es notable que afecta en gran manera la cantidad de agua que exista en la

corriente, ya que de la presencia de metanol depende la reaccién de esterificacion.
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Aceite
0-? 1 T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T

0,0 I —— )

Oleato de Metilo - Molar Fraction {(Mixture) / MethylOleate ()

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1,0 1.2
Aceite - Molar Fraction (Mixture) / Acido Oleico

Figura 7-4. Incidencia de la variable Ac- X, sobre la variable OM-Xu.0

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

En esta grafica se puede visualizar que la variable independiente Ac- X,, es directamente
proporcional a la variable dependiente OM-Xw.o. Esto ocurre debido a que el FFA, en este caso
el acido oleico es el compuesto base por el cual se obtiene el oleato de metilo, y si este es

representativo en la composicion del aceite, pues la cantidad producida de biodiesel aumenta.
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Reactor de Conversion
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Figura 8-4.  Incidencia de la variable -p, frente a la variable OM-Xw.o
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

La correlacion es inversamente proporcional entre las dos variables, variable independiente -p, y
la variable dependiente OM-Xw.o. Este analisis permitié conocer el comportamiento del proceso
y delimitar los rangos de presion 6ptimos dentro del reactor de conversion para no perjudicar a la

cantidad de biodiesel obtenido.
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f Propiedades de la reaccion
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Figura 9-4. Incidencia de la variable %C, sobre la variable OM-Xu-o0

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

La variable independiente %C, que se puede visualizar en el eje de las X, tiene una gran influencia
en la reaccion de esterificacion como tal, es por ello que se analiza la variable dependiente

OM-Xwm-o, Situada en el eje de las Y. Corroborando que gracias a este dato el programa, sabe que
valor de conversion de acido oleico se fija para el desarrollo del sistema. La correlacién es

directamente proporcional.

4.8, Informe de los resultados de la RNA

El disefio de la RNA se llevd a cabo mediante la regularizacion Bayesian, con 100 datos para el
entrenamiento y el testeo interno que ejecuta de por si el programa, seguidamente se aliment6 a
la red con 30 datos extras para desarrollar un testeo externo que brindé mucha mas confiabilidad
al proceso. La red se configuré con 30 neuronas ocultas, las cuales posibilitaron la interaccion

entre las cuatro variables independientes y las seis dependientes en un lapso de 5 segundos.
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4\ Function Fitting Meural Metwork (view)

Hidden

Figura 10-4.

Estructura de la RNA configurada en MATLAB
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

4.8.1. Resultados de los indicadores numéricos en el disefio de la RNA

Tabla 9-4. Resultados de los indicadores MSE y R
Indicadores Entrenamiento: Testeo:
MSE: 4.11239*E-06 3.56514*E-03
R: 9.99968*E-01 9.76499*E-01

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

4\ Neural Fitting (nftool)

- [m} pad
Train Network
Train the network to fit the inputs and targets.
Train Network Results
Choose a training algorithm: a Samples MSE R
Bayesian Regularization - a Training: 75 4,1123%e-6 9.99968e-1
a Validation: 5 0.00000e-0 0.00000e-0
This algorithm typically requires more time, but can result in good .
generalization for difficult, small or noisy datasets. Training stops [ Testing: 20 3.36314e-3 9.7649%e-1
accerding to adaptive weight minimization (regularization).
Train using Bayesian Regularization. (trainbr) Plot Fit Plot Error Histogram
‘:] Retrain 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 cutputs and targets. Lower values are better, Zero
MEans No error.
Regression R Values measure the correlation between
outputs and targets. An R value of 1 means a close
relationship, 0 a random relationship.
$ Open a plot, retrain, or click [Next] to continue.
& MNeural Network Start 14 Welcome 4@ Back B Mext @ Cancel

Figura 11-4.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Gréfico 1-4.  Evolucion del MSE en la etapa de entrenamiento y prueba
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se explicé en el capitulo 111, pues el programa cuenta con ciertos conceptos como el MSE
y R, que detallan el desenvolvimiento de la red neuronal artificial. Los valores solo se arrojan
para el entrenamiento y prueba, como se detalld en la apartado 3.10 Validacion de la RNA, ya
que se esta haciendo uso del algoritmo bayesiano. En otros casos, de igual forma el criterio de
validacion no afecta para nada al entrenamiento, llega a ser una medida extra del rendimiento de
la RNA, una vez concluido el entrenamiento.

En la Tabla 9-4 menciona que el MSE para el entrenamiento es, 0.00000411 y para el testeo es,
0,00356, a partir de estos resultados cuantitativos se dice que el error existente entre los valores
simulados o tedricos frente a las cifras predichas es minimo, ya que se acercan a cero en las dos
fases realizadas. La RNA tiene un desempefio 6ptimo.

Con respecto al Grafico 1-4, se observan dos lineas, una azul que corresponde al patrén que sigue
la RNA a lo largo del entrenamiento y una linea roja que marca el comportamiento de la fase de
la prueba, mientras estas lineas estén mas cercanas la una de la otra, se menciona que la red

alcanza altos niveles de estimacion de variables.
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Grafico 2-4.  Indicador R, en el entrenamiento y prueba de la RNA
Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

La determinacion del coeficiente R, ayuda a recalcar, en este caso la buena prediccion que logré
la RNA para el proceso de produccion de biodiesel a partir de aceites no comestibles, ya que los
valores de R para el entrenamiento fueron de 0.99, para el testeo 0.97 y en general se obtiene un
0.99. Este concepto califica la correlacion que han tenido las salidas esperadas y las salidas
resultantes, recordar que mientras R se acerque a 1 la relacion es muy préxima y mientras es 0 la
relacion es aleatoria, si se analiza detenidamente los resultados, todas las cantidades son cercanas
al

65



4.8.2. Codificacion de la RNA disefiada en MATLAB

La RNA se ejecuta con la ayuda de varios comandos, los scripts para llevar a cabo el
entrenamiento y la validacién, lo contienen los Anexos E y F, respectivamente. En ellos se
incluyen cddigos para cumplir ciertas tareas:

-Entrada de la base de datos

-Creacién de una matriz para la base de datos

-Agrupacién de valores de entrada y de salida

-Formulacion de la RNA

-Asignacion de los valores maximos y minimos de las variables de entrada

-Calculo para transformar los datos de entrada que ingresaron normalizados.

-Agrupacién de los valores predichos

-Agrupacién de los valores reales

-Grafico de comprobacién de resultados

4.9.  Gréficos que relacionan las salidas predichas y las salidas simuladas

El disefio de la RNA consistio en ingresar una lista de 100 datos iniciales para que la red entrene
y aprenda, garantizando mayor seguridad en los resultados, consecuentemente se decidié por
alimentar al sistema con una base de datos externa independiente a aquella manipulada en la
etapa del entrenamiento, con el fin de verificar el nivel de aprendizaje, y con ello el

desenvolvimiento de la RNA y la exactitud que posee al pronosticar un resultado.

4.9.1.1. Interpretacion gréafica de los resultados obtenidos en la RNA en la fase de disefio y

entrenamiento

El andlisis gréafico iniciard con los resultados generados en la etapa de la creacion y entrenamiento
de la RNA. Se interpretard una sola salida, la mas relevante, el contenido de biodiesel (fraccion
molar de M-O) y los anélisis de las restantes salidas seran especificados en los Anexos G, H, 1, J,
K.
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Gréfico 3-4.  Fraccion molar M-O real vs la estimada en la fase de disefio y entrenamiento de
la RNA

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se visualiza en la leyenda del gréfico, se comparan los datos resultantes de una simulacién
en DWSIM, valores reales (linea azul), entre los datos arrojados por la RNA o valores predichos
(linea roja). Mediante lo cual se puede interpretar que no existe una representativa diferencia entre
los datos obtenidos y esperados de la variable, fraccion molar de M-O, ya que el desfase entre las
dos curvas es minimo. Esto es congruente con el MSE calculado en el entrenamiento, que se
aproxima a cero, 0.00000411, brindando asi la certeza de una adecuada facultad predictiva de la
RNA.

4.9.1.2. Interpretacion grafica de los resultados obtenidos en la RNA en la fase de validacion
externa

La validacion externa de la RNA, es una practica ineludible para afirmar que tan exactas pueden
ser las respuestas que se adquieren a partir de la red construida, la base de datos estara compuesta
por cuatro entradas y seis salidas, que se asemejan a las variables utilizadas en el entrenamiento,
asi lared sera capaz de responder, después de haber asimilado por completo, el comportamiento
del sistema que engloba una reaccion no catalitica a partir de FFA.
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A continuacion se expone en la Tabla 10-4, 11-4 y 12-4 los datos de las salidas predichas y las

salidas reales. Adicional se calcula el error porcentual entre estas dos variables, para poder ser

precisos en la argumentacion referente a la relacion que poseen las dos curvas.

Tabla 10-4.  Datos reales vs predichos provenientes de la corriente liquida dentro de la
validacién de la RNA
ontos| REAL | emeDicwo | FRROR | meal | prepico | ERROR
(OM-XM-0) | (OM-XM-0) (OM-Xm) (OM-Xm)
1 0,0004 0,04293882 | 10634,7051 0,001 0,026487907 | 2548,79067
2 0,1759 0,176968447 |  0,6074172 0,0302 0,035287725 | 16,8467723
3 0,7817 0,758127484 | 3,01554508 0,0971 0,127359914 | 31,1636606
4 0,0794 0,223538686 | 181,534869 0,0045 -0,029926026 |  765,02281
5 0,0095 -0,023397817 | 346,292809 0,057 0,16022781 | 181,101421
6 0,0835 0,071147704 | 14,7931687 0,0833 0,106809132 | 28,2222477
7 0,0683 0,146660798 | 114,730305 8,37E-05 0,000476267 | 469,017318
8 0,4306 0,117636777 | 72,6807298 0,0022 -0,003775805 | 271,627486
9 0,2101 0,19539519 | 6,99895758 0,1054 0,127027294 |  20,519254
10 0,2567 0,239790366 | 6,58731359 0,0768 0,069931868 | 8,94288015
11 0,0356 0,001366445 | 96,1616707 0,2235 0,260010215 | 16,3356666
12 0,0297 0,013555481 | 54,3586498 0,0138 0,029480487 | 113,626719
13 0,0006 -0,036674893 | 6212,48222 0,0025 0,064874753 | 2494,99011
14 0,0231 0,026027984 | 12,6752554 0,0289 0,082478619 | 185,393147
15 0,0289 0,044725932 | 54,7610107 0,0079 0,029397092 | 272,115085
16 0,062 0,053671718 | 13,4327128 0,0865 0,120973253 | 39,8534712
17 0,2685 0,245265689 | 8,65337465 0,0079 0,005566126 | 29,5427036
18 0,7818 0,755111987 | 3,41366248 0,1607 0,179917754 | 11,9587763
19 0,0136 -0,00193176 | 114,204121 0,2417 0,251555741 | 4,07767532
20 0,0169 -0,00872519 | 151,628342 0,0022 -0,007296261 | 431,648224
21 0,0584 0,060195462 | 3,07442112 0,028 0,038400017 | 37,1429181
22 0,7432 0,692077862 | 6,87865147 0,0655 0,104995315 | 60,2981905
23 0,1931 0,191202767 | 0,98251297 0,023 0,025233097 | 9,70911904
24 0,000001 -0,015979469 | 1598046,94 0,000001 0,040193311 | 401923114
25 0,0948 0,080294489 | 15,3011718 0,317 0,348546161 | 9,95147041
26 0,1103 0,082548559 |  25,1599649 0,3307 0,392596424 | 18,7167897
27 0,005 -0,054387382 | 1187,74764 0,0001 -0,0099653 |  10065,3004
28 0,000001 -0,08307496 | 8307595,98 0,000001 0,006363498 | 636249,798
29 0,0001 0,085560439 | 85460,4387 0,0683 0,12875797 | 88,5182572
30 0,1692 0,169400313 | 0,11838824 0,2499 0,261519786 |  4,6497742
Error promedio (%) 54,501876 Error promedio (%) 98,3741262

*Las cantidades que han sido resaltadas, representan datos atipicos que no fueron tomados en cuenta para el calculo del

error porcentual promedio.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Gréfico 4-4.  Fraccion molar de M-O de la corriente liquida, en la validacion externa

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Graéfico 5-4.  Fraccion molar de metanol de la corriente liquida, en la validacion externa

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Tabla 11-4.

validacion de la RNA

Datos reales vs predichos provenientes de la corriente liquida dentro de la

# VALOR VALOR VALOR VALOR ERROR
DATOS REAL PREDICHO ERROR (%) REAL PREDICHO (%)
(OM-X000) (OM-Xo00) (OM-XLLL) (OM-XLLL)
1 0,5491 0,56162389 2,28080322 0,2733 0,278946726 | 2,06612735
2 0,2036 0,24794795 | 21,78190245 0,1013 0,121490107 | 19,9310043
3 0,0087 0,2241566 | 2476,512601 0,0043 0,104302262 | 2325,63399
4 3,19E-08 0,39926633 1251618475 3,52E-08 0,194847259 553543249
5 0,4498 0,25553268 | 43,18971015 0,2238 0,126722642 | 43,3768355
6 0,4477 0,36921367 17,5310092 0,2228 0,187718319 | 15,7458174
7 0,486 0,39872819 17,9571619 0,2419 0,198897933 | 17,7767951
8 0,296 0,59297425| 100,3291378 0,1473 0,291070933 | 97,6041636
9 0,0063 -0,12815007 | 2134,128144 0,0031 -0,059297854 2012,834
10 0,1862 0,19496798 | 4,708906417 0,0926 0,09710194 4,8617063
11 0,0652 0,06699097 | 2,746892475 0,0324 0,033433867 | 3,19094685
12 0,4482 0,43746576 | 2,394966312 0,2231 0,215242442 | 3,52198921
13 0,5543 0,71612228 | 29,19398944 0,2758 0,342056186 | 24,0232726
14 0,5245 0,46800373 10,7714529 0,261 0,233065567 | 10,7028479
15 0,533 0,47534928 | 10,81627062 0,2653 0,238838145 | 9,97431397
16 0,0213 -0,04403489 | 306,7365608 0,0106 -0,021058007 | 298,660444
17 0,1244 0,16131942 | 29,67799244 0,0619 0,075255852 | 21,5764982
18 0,0078 0,22801978 | 2823,330571 0,0039 0,105975649 | 2617,32434
19 0,1623 0,03238725| 80,04482474 0,0808 0,027986602 | 65,3631164
20 0,4609 0,51099658 10,8692941 0,2293 0,253652743 | 10,6204722
21 0,1521 0,10915296 | 28,23605848 0,0757 0,054811137 | 27,5942713
22 0,0168 0,12225916 | 627,7331132 0,0083 0,058755164 | 607,893542
23 0,2119 0,256433 | 21,01604612 0,1054 0,126643134 | 20,1547765
24 0,000001 0,45508818 | 45508718,47 0,000001 0,226427346 | 22642634,6
25 0,0151 -0,04609722 | 405,2795998 0,0075 -0,017324711 | 330,996151
26 0,0816 -0,02396467 | 129,3684674 0,0406 -0,005927147 | 114,598884
27 0,5535 0,39783138 | 28,12441213 0,2755 0,207616236 | 24,6402048
28 0,000001 0,39004443 | 39004343,01 0,000001 0,205798083 | 20579708,3
29 2,82E-07 0,16128898 57194574,1 3,12E-07 0,077223056 | 24750879,5
30 0,0009 -0,01992206 | 2313,562609 0,0004 -0,007264647 | 1916,16171
Error promedio (%) 87,76311691 Error promedio (%) 80,6760991

*Las cantidades que han sido resaltadas, representan datos atipicos que no fueron tomados en cuenta para el calculo del

error porcentual promedio.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Tabla 12-4.

Datos reales vs predichos provenientes de la corriente gaseosa dentro de la
validacion de la RNA

# VALOR VALOR VALOR VALOR
DATOS REAL PREDICHO ERROR (%) REAL PREDICHO ERROR (%)
(MA-Xm) (MA-Xm) (MA-Xa) (MA-Xa)
1 0,8861 0,799532954 9,76944433 0,1138 0,206692781 81,6281027
2 0,5512 0,56949643 3,31938128 0,4486 0,428130984 | 4,562865775
3 0,7131 0,737345635 3,40003302 0,2865 0,26013937 | 9,200917884
4 0,02 0,030242896 51,2144812 0,9756 0,981103023 | 0,564065531
5 0,5714 0,562277338 1,59654567 0,4285 0,430173064 | 0,390446608
6 0,878 0,861392211 1,89154773 0,1219 0,134829313 | 10,60649149
7 0,0094 0,031102411 230,876718 0,9901 0,963522909 | 2,684283554
8 0,1378 0,153334963 11,2735582 0,8608 0,858863609 | 0,224952516
9 0,4248 0,423990168 0,19063846 0,575 0,563811732 | 1,945785707
10 0,7412 0,734111177 0,9563982 0,2586 0,266392266 | 3,013250683
11 0,5225 0,486800999 6,83234475 0,4774 0,516152784 | 8,117466256
12 0,2933 0,300100711 2,31868773 0,7066 0,6979684 | 1,221568104
13 0,9485 0,905163923 4,56890638 0,0514 0,086405609 | 68,10429762
14 0,9306 0,881687822 5,25598298 0,0692 0,111317729 | 60,86376979
15 0,9867 0,937318036 5,00475971 0,013 0,058216922 | 347,8224802
16 0,3713 0,401047995 8,01184894 0,6286 0,593103901 | 5,646849931
17 0,0382 0,023340071 38,9003381 0,9616 0,981358763 | 2,054779833
18 0,9418 0,937386466 0,4686275 0,0579 0,059139862 | 2,141384827
19 0,9858 1,003043971 1,74923624 0,0141 -0,003927431 | 127,8541194
20 0,2523 0,236212067 6,37650945 0,7475 0,768378517 | 2,793112647
21 0,5569 0,584780489 5,00637251 0,4429 0,412634228 | 6,833545225
22 0,5574 0,594543306 6,66367175 0,4422 0,402040121 | 9,081836132
23 0,2682 0,279927615 4,37271261 0,7316 0,721538923 | 1,375215615
24 0,4584 0,473983938 3,39963741 0,5357 0,524466159 2,09703955
25 0,991 1,01389376 2,31016747 0,0089 -0,023615152 | 365,3387884
26 0,9332 0,969178362 3,8553753 0,0667 0,024564885 | 63,17108665
27 0,6554 0,651612813 0,57784357 0,3433 0,334806506 | 2,474073351
28 0,7552 0,765585961 1,37525965 0,238 0,215881868 | 9,293332882
29 0,1519 0,178748522 17,6751296 0,8291 0,809112665 | 2,410726657
30 0,9043 0,9047547 0,05028202 0,0956 0,087428124 | 8,547987624
Error promedio (%) 14,6420813 Error promedio (%) 40,40215411

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Corriente Gaseosa-Metanol+Agual
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Graéfico 8-4.  Fraccion molar de metanol de la corriente gaseosa, en la validacion externa

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Grafico 9-4.  Fraccion molar de agua de la corriente gaseosa, en la validacion externa

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Las gréficas que comparan los valores reales con los valores pronosticados por la RNA
provenientes de la corriente oleato de metilo, sefialan que existe una diferencia entre estas salidas,
ya que las dos curvas no coinciden en su ubicacién en el plano a pesar de corresponder a la misma
variable de interés.

Existe menos concordancia entre las salidas simuladas en DWSIM vy las salidas arrojadas por la
RNA resultantes de la corriente liquida, los errores porcentuales son elevados en este caso, tanto
asi que la fraccion molar de metanol alcanzo6 el 98% de error. Adicional la cantidad de cifras
atipicas es significativa, de forma contraria ocurre con las salidas de la corriente gaseosa, donde
se percibe un menor error porcentual y la inexistencia de valores atipicos.

Por estas razones no se puede elaborar un criterio preciso a cerca de la viabilidad de la RNA,
debido a que ciertos errores porcentuales promedios son altos. Se recurre entonces a la
elaboracién de un analisis estadistico que juzgue el aprendizaje de la misma y certifique el grado
de confiabilidad que puede aportar en la prediccion de los resultados dentro del proceso de

obtencion de biodiesel.

4.10. Resultados del Analisis estadistico

En los resultados obtenidos por la RNA en la etapa de la validacién, empleando la base de datos
externa, se palpd que las magnitudes de los términos correspondientes a los errores porcentuales
promedio de las cuatro primeras salidas de la corriente liquida, oleato de metilo, fueron
desmesuradamente altas, ademas se asegura la existencia de datos atipicos. Es por ello que se
requiere un analisis estadistico para determinar la funcionalidad y eficacia de la RNA.

Se emplea la herramienta Statgraphics, para contrastar cada una de las variables reales y predichas

de las seis salidas importantes, haciendo uso de la muestra aplicada a la validacion.

4.10.1. Prueba ANOVA
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Tabla 13-4 ANOVA

Fuente Suma de cuadrados Gl Cuadrado medio Razo6n-F Valor-P
Fraccion molar de (M-O) de la corriente oleato de metilo
Entre grupos 0,00386988 1 0,00386988 0,08 0,7837
Intra grupos 2,9522 58 0,0509
Total (Corr.) 2,95607 59
Fraccion molar de (m) de la corriente oleato de metilo
Entre grupos 0,00721209 1 0,00721209 0,66 0,4196
Intra grupos 0,632883 58 0,0109118
Total (Corr.) 0,640095 59
Fraccion molar de (OOO) de la corriente oleato de metilo
Entre grupos 0,0328439 1 0,0328439 0,69 0,4082
Intra grupos 2,74497 58 0,0473271
Total (Corr.) 2,77782 59
Fraccion molar de (LLL) de la corriente oleato de metilo
Entre grupos 0,00828621 1 0,00828621 0,72 0,3999
Intra grupos 0,668125 58 0,0115194
Total (Corr.) 0,676411 59
Fraccion molar de (m) de la corriente metanol+agual
Entre grupos 2,61662E-7 1 2,61662E-7 0,00 0,9987
Intra grupos 5,97879 58 0,103083
Total (Corr.) 5,97879 59
Fraccion molar de (a) de la corriente metanol+agual
Entre grupos 0,0000417794 1 0,0000417794 0,00 0,9841
Intra grupos 6,01191 58 0,103654
Total (Corr.) 6,01196 59

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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El estudio de la varianza ANOVA, tiene por objeto disociar la muestra en dos partes, de tal forma
que se detalle la variabilidad que poseen los datos entre grupos y dentro de los mismos,
permitiendo un analisis mas profundo. El valor-p (magnitud de probabilidad en la prueba de
significacion estadistica) de larazon-f (relacion de varianzas, entre grupos y dentro de los grupos)
en este caso es mayor a 0,05 en todos los casos evaluados de las variables dependientes, por ende
se dice que no existe una diferencia significativa entre las medias de las muestras, con un nivel
del 95% de seguridad, es decir con este nivel de confianza los datos estimados por la RNA son
iguales a los datos fijos simulados en DWSIM.

También se puede aludir que este resultado significa que la distincidn existente entre grupos es
menor a la que existe dentro de los grupos, por ende la hip6tesis nula (las medias de las muestras
son iguales) describe el verdadero comportamiento de las variables.

Esto afirma que el funcionamiento de la RNA esta en perfecto estado y puede generar resultados
efectivos al ingresar una base de datos indistinta dentro de los pardmetros de entrada establecidos,
para la precisa prediccidn de las fracciones molares que arrojaria el sistema de produccién de

biodiesel.

4.10.2. Interpretacion de los graficos de medias

Medias y 95,0% de Fisher LSD

0,23 3

Media

0,14 | -

0,11 —

0,08 | — —
Real (OM-XM-O) Predicho (OM-XM-O)

Grafico 10-4. Gréafico de medias de las muestras reales y predichas de OM-Xy.o

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Medias y 95,0% de Fisher LSD

0,13 =

0,11

0,09

Media

0,07
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Real (OM-Xm) Predicho (OM-Xm)

Gréfico 11-4. Grafico de medias de las muestras reales y predichas de OM-Xn,

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Medias y 95,0% de Fisher LSD
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Real (OM-X00O0) Predicho (OM-X0O0O)

Gréfico 12-4. Gréfico de medias de las muestras reales y predichas de OM-Xooo

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Medias y 95,0% de Fisher LSD

(X 0,001)
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Real (OM-XLLL) Predicho (OM-XLLL)

Gréfico 13-4. Gréfico de medias de las muestras reales y predichas de OM-XpL

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Medias y 95,0% de Fisher LSD
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Graéfico 14-4. Grafico de medias de las muestras reales y predichas de MA-Xm

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Medias y 95,0% de Fisher LSD

0,51

0,48

0,45

0,42

Media
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Real (MA-Xa) Predicho (MA-Xa)

Gréfico 15-4. Grafico de medias de las muestras reales y predichas de MA-X3

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Esta representacion grafica demuestra la semejanza entre las medias de dos columna de datos,
correspondientes a los valores reales o simulados y los valores estimados por la RNA. Alrededor
del plano se visualiza los intervalos que posee cada muestra, en este caso se empled el intervalo
LSD de Fisher (Least Significant Difference), el cual le atribuye a la comparacién entre dos
muestras un error del 5%.

Se dice que las medias de los distintos pares de datos son significativamente diferentes si los
intervalos no se solapan en direccion vertical, ademas el rombo que se encuentra en la mitad de
las rectas sefiala la ubicacion de la media de cada columna de datos.

Relacionando todas las pruebas realizadas con anterioridad, el error porcentual promedio, y el
valor-p de ANOVA, se puede mencionar que hay una concordancia con los resultados, al ser las
medias de las salidas de la corriente de oleato de metilo, ligeramente diferentes al no lograr
traslapar sus intervalos en su totalidad.

Por otro lado la gréafica de medias corrobora que las salidas predichas y reales de la corriente de
metano+agual son iguales, debido a que sus intervalos logran solaparse entre si con mucha méas
precision, esto explica el valor-p tan alto (0,99 y 0,98 de las fracciones molares metanol y agua

respectivamente).
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4.10.3. Interpretacion de los gréaficos de caja y bigotes

Real (OM-XM-O)

Predicho (OM-XM-O)

Grafico Caja y Bigotes

.-

}7

4{ @ om

0,09

0,11

0,31 0,51 0,71 0,91
respuesta

Gréfico 16-4. Grafico de caja y bigotes de las muestras reales y predichas de OM-Xwu-o

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Grafico Caja y Bigotes

Real (OM-Xm)

Predicho (OM-Xm)
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-0,03
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0,17 0,27 0,37 0,47
respuesta

Gréfico 17-4. Gréfico de caja y bigotes de las muestras reales y predichas de OM-Xn,

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Grafico Caja y Bigotes

Real (OM-X000) } " 4{

Predicho (OM-X000) }— . I

-0,13 0,07 0,27 0,47 0,67 0,87
respuesta

Gréfico 18-4. Gréfico de caja y bigotes de las muestras reales y predichas de OM-Xoo0

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Grafico Caja y Bigotes

Real (OM-XLLL) } " 4{

Predicho (OM-XLLL) }— . I

-0,06 0,04 0,14 0,24 0,34 0,44
respuesta

Grafico 19-4. Grafico de caja y bigotes de las muestras reales y predichas de OM-Xp L

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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Grafico Caja y Bigotes

Real (MA-Xm) | 5 —{
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respuesta

Gréfico 20-4. Graéfico de caja y bigotes de las muestras reales y predichas de MA-Xm

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Grafico Caja y Bigotes

Real (MA-Xa) }7 . —{
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respuesta

Gréfico 21-4. Gréfico de caja y bigotes de las muestras reales y predichas de MA-Xa

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.
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El gréfico de caja y bigotes, es una herramienta atil para distinguir el comportamiento de las
muestras, ya que la caja abarca el 50% de los datos contenidos en cada conjunto, ademas la linea
vertical que parte la caja, ubica a la mediana de los valores y el signo méas (+) la fijacion de la
media. Los bigotes se extienden desde los cuartiles plasmados hasta las observaciones minimas
y maximas de las cifras, si existen valores atipicos los bigotes seran limitados por el punto méas
alejado que no se lo considere como atipico.

Los datos atipicos se clasifican en dependencia de si estos estan alejados o muy alejados, de tal
manera que si se encuentra un valor 1,5 veces el rango intercuartilico por arriba o por debajo de
la caja se lo clasifica como alejado y es simbolizado por un pequefio cuadrado. Si se sitla 3 veces
el rango intercuartilico por arriba o por debajo de la caja es un dato muy alejado; se lo denota con
un pequefio cuadrado con un signo mas en su interior. El rango intercuartilico generalmente
coincide con el ancho de la caja.

Ahora con lo explicado se concibe que el Grafico 16-4 es caracteristico de una distribucion
sesgada al contener 3 datos alejados y 3 datos muy alejados, estas magnitudes resultan aberrantes
dentro del sistema. En el caso del grafico 17-4 es significativo que existan 6 puntos alejados, sin
embargo no existen datos muy alejados. Los restantes graficos que conforman las salidas de la
corriente, oleato de metilo, no poseen méas valores alejados, ni muy alejados, pero se puede
establecer que existe cierta aleatoriedad en los datos por el dimensionamiento que tiene la cajay
los bigotes de cada una de ellas.

Todo lo opuesto se puede dictaminar con respecto a las gréaficas que contienen las muestras de las
salidas gaseosas (metanol+agual), en donde se dice que estas poseen una conducta
razonablemente simétrica al visualizar casi la misma longitud de los bigotes, es decir se
aproximan los limites inferiores y superiores de los datos simulados con los predichos. El tamafio
de la caja es bastante parecido, y la similitud entre la medianas y las medias de las muestras son

visibles, al estar fijadas practicamente en el centro de la caja.
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CONCLUSIONES

Se valido la simulacion realizada en el software libre DWSIM, del proceso de esterificacion no
catalitica de FFA que componen el aceite karanja. La presente investigacion se realizd en torno
al estudio planteado por Hussain y Kumar (2018, pp.629-640), publicado en la revista; International
Journal of Green Energy. Mediante los valores de respuesta fijados en el articulo cientifico se
compararon los resultados provenientes de la simulacién, de lo cual se obtuvieron cantidades
minimas %E, corroborando la adecuada funcionalidad y el alto nivel de precision que posee el
sistema al hallar resultados.

Se alcanzé gracias a la simulacién llevada a cabo, una conversién del &cido oleico del 99,85%
para producir una cantidad de 1,21 kmol/h de oleato de metilo (biodiesel). Del metanol residual
de la reaccidn, fue posible recolectar en estado liquido, el porcentaje de 0,245 y en estado gaseoso
el 99,75 %.

La herramienta del programa DWSIM, anélisis de sensibilidad, facilité el hallazgo de las
diferentes variables independientes del proceso, las mismas fueron: la fraccion molar de agua de
la corriente Alimentacion 1 (Al- Xa), la fraccion molar de 4cido oleico de la corriente Aceite
(Ac- Xo), el porcentaje de conversién de la reaccion quimica (%C) y la caida de presion en el
Reactor (-p). Las entradas independientes influyeron significativamente en las variables
dependientes que se asignaron de acuerdo a la ponderacion que especifica el articulo cientifico
del cual se basa el presente proyecto de titulacion y son las siguientes: la fraccion molar de oleato
de metilo (OM-Xw.0), fraccion molar de metanol (OM-Xp), fraccion molar de trioleina (OM-
Xooo) Y la fraccion molar de trilinoleina (OM-X, L) de la corriente Oleato de Metilo, la fraccion
molar de metanol (MA-Xy) y la fraccion molar de agua (MA- X;) de la corriente Metanol+Agua
1. Con estos parametros se construyd la base de datos que aliment6 a la RNA.

Se disefid una red neuronal artificial mediante el sistema de computo numérico MATLAB,
conjuntamente con una base de datos que resulté del procesamiento de la simulacion plasmada
en DWSIM. La RNA fue adaptada para la prediccion de las fracciones molares mas relevantes
contenidas en la corriente liquida y en la corriente gaseosa del proceso de esterificacion no
catalitica de FFA que componen el aceite karanja. La red fue entrenada con el algoritmo bayesian
regularization, y su estructura consta de 30 neuronas ocultas que permitieron un satisfactorio
funcionamiento al percibir un MSE de 0.00000411 y un R de 0,99.

La RNA esta dotada de cuatro entradas que son; la fraccion molar de agua de la corriente
Alimentacion 1 (Al- Xa), la fraccién molar de &cido oleico de la corriente Aceite (Ac- Xo),
el porcentaje de conversion de la reacciéon quimica (%C) y la caida de presién en el Reactor (-p),
para de esta forma estimar seis variables de salida: la fraccion molar de oleato de metilo (OM-

Xw-0), fraccion molar de metanol (OM-Xm), fraccién molar de trioleina (OM-Xooo) Y la fraccion
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molar de trilinoleina (OM-Xy..) de la corriente Oleato de Metilo, la fraccién molar de metanol
(MA-Xn) y la fraccion molar de agua (MA- X,) de la corriente Metanol+Agua 1.

Se corrobor6 la factibilidad del desenvolvimiento de la red neuronal artificial a partir de un
andlisis estadistico exhaustivo, contrastando los parametros de salida reales, simulados en la
multiplataforma DWSIM vy los valores de salida, predichos por la RNA. Se dio a conocer que la
RNA es muy precisa al pronosticar las composiciones de un proceso de obtencion de biodiesel,
ya que los valores comparados no resaltan una diferencia significativa con un nivel de
confiabilidad del 95%.
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RECOMENDACIONES

La simulacion construida podria alimentarse con distintos tipos de aceites, como por ejemplo, a
partir de una considerable composicion de FFA hallada en aceites residuales. Seria muy
interesante darle un valor agregado a aquella materia reconocida como desecho para convertirla
en biodiesel y de esta forma buscar alternativas de fuentes energéticas sustentables en el pais, que
sean amigables con el medio ambiente.

En el momento de estructurar la base de datos para dar lugar a la creacion de la RNA, es necesario
estudiar los limites de operacion de cada seccion de la préactica de la esterificacion no catalitica
para que el procesamiento de datos sea mucho mas exacto y brinde la menor cantidad de datos
atipicos, los cuales se ha comprobado generan complicaciones en el entrenamiento, aprendizaje
y validacién de la red, afectando directamente a los indicadores numéricos como el MSE y el R.
Esto es sinénimo de una disminucién de la capacidad predictiva de la red.

Seria aconsejable adentrarse un poco mas en la prediccion de variables del proceso de
esterificacion, extendiendo el alcance de la RNA al implementar nuevos factores de entrada para
el prondstico de flujos méasicos y molares, con ello se ampliaria el estudio obteniendo, no solo
fracciones molares, sino que ademas las magnitudes de cada una de las corrientes que posibiliten
el disefio y modelado de equipos para la produccion de biodiesel a partir de aceites no comestibles.
El empleo de la codificacion creada puede beneficiar al campo industrial en gran manera, ya que
se podria implementar diversos procesos quimicos y optimizar los ya existentes. Esto aportaria
un alto conocimiento y control de cualquier proceso, al fijar las condiciones operacionales
Optimas.

Dentro de la fase del entrenamiento se requiere examinar con que algoritmo y con cuantas
neuronas ocultas la RNA responde adecuadamente, sin embargo si se reentrena numerosas veces
es probable que la red no procese correctamente y los valores cambien. Es por ello que cuando
se obtengan los resultados y el MSE y el R sean lo més ideales posibles, se procede a cerrar el
software y programar nuevamente con los parametros correspondientes para evitar errores dentro
del entrenamiento y el aprendizaje de la RNA.

En base a la RNA disefiada se puede plantear una alternativa de aprendizaje, con la innovacion
de una plataforma o aplicacion computacional para el alumnado o para los ingenieros quimicos,
que dotard un mejor entendimiento de cualquier proceso quimico, para hallar soluciones a muchos

inconvenientes practicos.
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GLOSARIO

Aceite Karanja: Proveniente del arbusto
mejor conocido como Pongamia glabra o
Millettia pinnata de la familia de las
leguminosas. Sus caracteristicas son

favorables para la produccion de
biodiesel, ya que el contenido de aceite en
las semillas varia de 27 a 39% (Naik et al.,
2008, p.355).

Acidos Grasos Libres: Son &cidos grasos
gue poseen un grupo &cido pero que no
estan adheridos a un alcohol. Se los
encuentra como impurezas, al igual que el
agua, en aceites vegetales y grasas, segun
la Norma Mexicana 101.

Algoritmo de  Retropropagacion:
Entrenan una red neuronal del tipo
feedforward, funciona dispersando la
informacion de las variables
independientes hacia una capa oculta, la
cual retorna las sensibilidades hacia atras
para asi reducir el error y actualizar los
pesos (Kayri, 2016, pp.3-4).

Biodiesel:  Conjunto  de  ésteres
monoalquilicos de é&cidos grasos de
cadena larga, derivados de lipidos, tales
como aceites vegetales o grasas animales

(Luque y Melero, 2012, p.2).

Esterificacion: Reaccion reversible, en
donde cantidades equimolares de FFA y
alcohol interaccionan para sintetizar
cierta cantidad de éster de alquilo y agua,
por vias cataliticas o no cataliticas (Hussain

y Kumar, 2018, p.629).

Esterificacion no Catalitica: Proceso
mediante el cual se sintetiza un éster de
acido carboxilico sin la asistencia de un
catalizador, generalmente se modifican
las condiciones de presion, temperaturay
la relacion de alimentacion para su

obtencion (Hussain y Kumar, 2018, pp.629-630).

Red Neuronal Artificial (RNA): Es una
técnica de modelamiento de procesos con
una alta potencialidad en sus resultados,
estd inspirada en el mecanismo que
poseen las redes neuronales bioldgicas
respecto a su capacidad de aprendizaje y
memoria. Reconocen el  proceder
matematico y logran el aprendizaje de las
interacciones lineales y no lineales entre
las variables dependientes e
independientes de un proceso planteado

(Nolasco et al., 2015, pp.3-4).

Regularizacion Bayesiana (BR): Es un
algoritmo que convierte una regresion no
lineal en un problema planteado de forma
estadistica, se basa en el entendimiento de
los pardmetros en forma de
probabilidades y por ende los resultados
de la misma son una distribucion de

probabilidades (Kayri, 2016, pp.1-2).
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ANEXOS

ANEXO A: BASE DE DATOS EMPLEADA PARA EL DISENO Y ENTRENAMIENTO
DE LA RNA
Variables Independientes Variables Dependientes
N° [Al-Xa |Ac-Xo |(-p) [%C OM-XM-0 [OM-Xm [OM-Xo00 [OM-XLLL [MA-Xm |MA-Xa

1| 10,1568 0,399 3 15,29 0,051 10,0241 0,3265 0,1625 0,8451 0,1547
2| 10,7625 0,129 24 81,91 4,23E-02 0,0692| 1,96E-01| 9,76E-02 0,247 0,7529
3| 10,4835 0,879 58,75 0,4401| 0,0398 0,0595 0,0296 0,5159 0,4837
4] 0,4096 0,889 62,23 0,4369| 0,0741 0,0498 0,0248 0,5885 0,4112
5| 10,4723 0,116] 26 33,17 0,026] 0,0963 0,3422 0,1703 0,5347 0,4652
6] 0,1617 0,909| 38 10,42 0,0183| 0,5734| 4,07E-08| 4,49E-08 0,8497 0,1484
7| 10,5042 0,377 35 71,45 0,005 0,367| 1,74E-07| 1,92E-07 0,5892 0,4023
8| 0,6063 0,414] 36 33,68 0,0012| 0,3683| 6,80E-07| 7,51E-07 0,5753 0,3928
9] 10,7708 0,548 7,76 0,0344| 0,0094 0,2324 0,1156 0,238 0,7618
10| 10,0542 0,58 94,44 0,4926| 0,0686 0,2213 0,1101 0,9398 0,0597
11| 10,1875 0,356| 12 52,44 0,1576| 0,0789 0,3168 0,1576 0,814| 0,1858
12| 10,1616 0,211 14 43,15 0,0777|  0,0602 0,403 0,2005 0,8404| 0,1595
13| 10,6812 0,125 6 47,57 0,0392| 0,0053 0,4817 0,2397 0,3269 0,6728
14 0,55 0,436| 21 77,06 0,1695| 0,1237 0,1601 0,0797 0,4563 0,5436
15| 0,1442 0,153 11 53,15 0,068 0,0325 0,455 0,2264| 0,8575 0,1423
16| 0,3107 0,462| 36 55,37 0,0383| 0,4139 0,0449 0,0223 0,7032 0,2967
17| 0,2694 0,557 7 0,37 0,0017| 0,0619 0,2179 0,1084 0,735 0,2648
18| 10,8649 0,324 27 63,27 0,0014| 0,1215| 4,01E-07| 4,43E-07 0,2509 0,7242
19| 0,1315 0,616] 30 61,69 0,18| 0,3805 0,1017 0,0506 0,8679 0,1319
20| 10,0782 0,767| 37 40,72 0,0998| 0,5608 0,0415 0,0206 0,9215 0,0784
21| 10,6761 0,88 4 6,76 0,0484| 0,0257 0,0576 0,0287 0,332 0,6679
22| 10,4548 0,546| 40 77,69 0,0052| 0,4969| 4,57E-07| 5,05E-07 0,7004| 0,2801
23| 10,4093 0,769| 37 1,33 0,0003| 0,4418| 1,01E-07| 1,12E-07 0,6719 0,3233
24| 0,5189 0,004 37 6,81 2,4TE-06( 0,4106 3,62E-07| 4,00E-07 0,6244| 0,3589
25 0,933 0,333 2 78,28 0,1745| 0,0011 0,3985 0,1983 0,0753 0,924
26| 04221 0,179| 14 93,34 0,1385 0,039 0,4132 0,2056 0,5829 0,4168
27 0,996 0,978] 21 9,6 0,0254| 0,1446 0,0029 0,0014| 10,3818 0,618
28| 10,0385 0,804| 23 32,65 0,1601| 0,3504 0,0665 0,0331 0,9584| 0,0415
29| 0,9969 0501] 16 20,72 0,0437|  0,0029 0,1185 0,0589 0,0125 0,9874
30 0,403 0,047 51,38 0,0014| 0,0002 0,5489 0,2732 0,6026 0,3971
31| 0,5511 0,047 37,99 0,0079| 0,0029 0,5308 0,2641 0,4562 0,5436
32| 10,3491 0,842 15,92 0,1103| 0,0687 0,0743 0,0369 0,6547 0,3451
33| 10,2363 0,602] 15 79,33 0,3487 0,149 0,1639 0,0815 0,7627 0,2371
34| 10,8838 0,468| 26 76,58 0,003| 0,0998| 2,80E-07| 3,09E-07 0,2137 0,7682
35| 10,9286 0,04 25 19,44 457E-05| 0,0654 3,42E-07| 3,78E-07 0,1454| 0,8317
36| 0,7498 0,78 10 28,06 0,1414| 0,0418 0,082 0,0408 0,2576 0,7423
37 0,534 0,347 16,06 0,0365| 0,0055 0,3663 0,1823 0,4728 0,5269
38| 10,8985 0,663 3 4,78 0,0256| 0,0053 0,1676 0,0834 0,111 0,8887
39| 10,7486 0,874 31 22,21 0,0025| 0,2417| 4,32E-07| 4,77E-07 0,4366 0,54
40( 0,1731 0,027 28 34,52 0,0075| 0,0274 0,5201 0,2588 0,8297 0,1702
41  0,2956 0,017 30 24,14 0,0033| 0,0256 0,5192 0,2584 0,709 0,2909




42 0,5791 0,161 37 29,5 0,0003 0,3931| 7,28E-07| 8,04E-07 0,5979| 0,3688
43 0,869 0,481 27 23,08 0,0008| 0,1213| 4,27E-07| 4,71E-07 0,2504| 10,7231
44 0,4642 0,411 29 78,5 0,0844| 0,2392 0,0859 0,0427 0,5448| 10,4551
45 0,723 0,513 9 82,57 0,3222 0,0299 0,2155 0,1072 0,2827 0,717
46 0,5109 0,075 40 27,02 0,0001 0,4668| 9,79E-07 1,08E-06 0,6579| 0,3006
47 0,749 0,302] 18 57,49 0,1017 0,0496 0,2328 0,1158 0,2594| 0,7404
48 0,3139 0,778] 15 2,26 0,0114| 0,1638 0,0809 0,0403 0,6922| 10,3077
49 0,7881 0,723] 30 12,1 0,0009 0,2034| 5,69E-07| 6,28E-07 0,3792 0,589
50 0,7828 0,252 9 11,15 0,022 0,0135 0,3641 0,1812 0,2263| 0,7736
51 0,535 0,381 19 44,79 0,104 0,1006 0,2137 0,1063| 0,47119| 0,5279
52 0,4576 0,124] 10 38,86 0,0376 0,0167 0,4674 0,2326 0,5486| 0,4512
53 0,6209 0,919 24 48,03 0,084 0,1696| 1,83E-08| 2,02E-08 0,392 0,6066
54 0,1753 0,634 2 23,76 0,1321 0,0275 0,1986 0,0988 0,8256| 0,1741
55 0,306 0,847 55,39 0,4242 0,0305 0,0823 0,0409 0,6913| 10,3081
56 0,4591 0,526] 38 7,88 0,0006 0,4513| 2,37E-07| 2,62E-07 0,6688| 10,3206
57 0,6661 0571 24 98,73 0,1264| 0,1338 0,0537 0,0267 0,3425| 0,6574
58 0,3667 0,947 32,01 0,2656 0,0417 0,027 0,0134 0,6337 0,366
59 0,8373 0,158 6 20,29 0,0225 0,004 0,4493 0,2236 0,172 0,8278
60 0,3324 0,763 28 29,55 0,0697 0,3144 0,0408 0,0203 0,6762| 0,3237
61 0,632 0,754] 10 50,57 0,2621 0,0587 0,0954 0,0475 0,3727| 0,6271
62 0,7511 0,006 10 45,01 0,0001 0,0001 0,5552 0,2763 0,2578 0,742
63 0,2301 0,569| 12 40,01 0,1796 0,1131 0,1939 0,0965 0,7715| 0,2283
64 0,5644 0,895| 36 58,71 0,0087 0,3983| 2,32E-07| 2,56E-07 0,622 0,367
65 0,6504 0,815 29 93,18 0,0266 0,214| 5,80E-08| 6,41E-08 0,4122] 10,5843
66 0,7451 0,948| 16 91,83 0,3395| 0,0733 0,0114 0,0056 0,2543| 0,7455
67 0,9857 0,961 22 88,64 0,0178| 0,0083| 1,61E-08| 1,77E-08 0,021 09777
68 0,2359 043| 17 59,54 0,1923 0,1341| 0,03648( 0,03649 0,766] 10,2339
69 0,3869 0,976 11 1,41 0,0092 0,1267 0,0032 0,0032 0,6205| 0,3794
70 0,1177 081 32 24,21 0,074] 0,4686 0,0402 0,02 0,8845| 10,1154
71 0,133 0,55 26,39 0,1286 0,0341 0,2399 0,1194 0,8674| 10,1323
72 0,1784 0,508 88,64 0,4024| 0,0448 0,2632 0,131 0,8195 0,18
73 0,6293 0,139] 25 36,05 0,0259 0,0936 0,2513 0,1251 0,3795| 10,6204
74 0,6976 0,203 33 85,43 0,0012 0,2806| 6,73E-07| 7,44E-07 0,4769| 0,4887
75 0,7365 0,807 23 53 0,0723 0,1143| 3,21E-08 3,55E-08 0,2752| 0,7224
76 0,1234 0,645 19 76,08 0,3371 0,2281 0,1364 0,0679 0,8731| 0,1267
77 0,1259 0,103] 32 88,58 0,0731 0,1284 0,4137 0,2059 0,8757| 10,1242
78 0,1 0,206 85,76 0,1492 0,0303 0,436 0,217 0,8974| 0,1023
79 0,5189 0,271 0 85,91 0,0395| 0,0006 0,5143 0,256 0,4858| 0,5126
80 0,228 0,821 1 83,47 0,6367 0,0215 0,1034 0,0514 0,7644| 0,2344
81 0,4497 0,099 19 17,1 0,0137 0,0391 0,4436 0,2208 0,5568| 0,4431
82 0,1887 049| 12 2,65 0,0105| 10,1051 0,2374 0,1181 0,8145| 10,1853
83 0,716 0,904 8 16,27 0,1016 0,0423 0,0375 0,0187 0,2916| 0,7082
84 0,9648 052 21 85,59 0,0595| 0,0154 0,035 0,0174 0,0432| 0,9567
85 0,8057 0,955 28 36,83 0,0055| 0,1748| 1,70E-08| 3,78E-08 0,3483| 0,6465
86 0,4181 0,693] 10 15,04 0,0782 0,0855 0,131 0,0652 0,5875| 0,4124
87 0,1707 0,654] 32 77,59 0,1909 0,4119 0,0724 0,036 0,8292| 10,1707




88 0,9049 0,423 19 71,17 0,1068 0,0284 0,1148 0,0571 0,1036 0,8963
89 0,2353 0,119 27 92,79 0,0877 0,1015 0,4048 0,2014 0,7679 0,232
90 0,5687 0,601| 15 5,55 0,0202 0,0918 0,1369 0,0681 0,4397 0,5601
91 0,976 0,337 0 82,85 0,0574| 6,72E-05 0,4903 0,244 0,0323 0,9661
92 0,727 0,251 16 20,2 0,0351 0,0382 0,3004 0,1495 0,2818 0,718
93 0,8464 0,646 24 36,12 0,0132 0,0754| 5,04E-08| 5,57E-08 0,1744 0,822
94 0,7141 0,823 22 21,16 0,0375 0,1145 0,0212 0,0105 0,2991 0,7007
95 0,9866 0,401 23 63,31 0,0019 0,0163| 2,07E-07| 2,28E-07 0,0394 0,9456
96 0,3159 0,743 28 89,52 0,2153 0,3156 0,0464 0,0231 0,6861 0,3137
97 0,0421 0,84 27 59,24 0,2601 0,4221 0,0467 0,0232 0,951 0,0489
98 0,0826 0,428| 17 62,47 0,2141 0,1518 0,2605 0,1296 0,9162 0,0836
99 0,3093 0,098| 15 8,87 0,007 0,0291 0,4724 0,2351 0,6954 0,3044
100 0,9406 0,413 25 44,24 0,0012 0,0597| 4,91E-07| 5,42E-07 0,1327 0,8345

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.




ANEXO B:

BASE DE DATOS EXTERNA PARA LA VALIDACION DE LA RNA

Variables Independientes Variables Dependientes
N° [Al- Xa Ac- Xo (-p) |%C OM-XmM-0 [OM-Xm |OM-Xooo |OM-XLLL |MA-Xm MA-Xa
1 0,1158 0,017 5 13,9 0,0004 0,001 0,5491 0,2733 0,8861 0,1138
2 0,4533 0,604 34 0,1759 0,0302 0,2036 0,1013 0,5512 0,4486
3 0,2726 0,98 99 0,7817 0,0971 0,0087 0,0043 0,7131 0,2865
4 0,9899 0,005 12 77,5 0,0794 0,0045 3,19E-08| 3,52E-08 0,02 0,9756
5 0,435 0,034 29| 34,99 0,0095 0,057 0,4498 0,2238 0,5714 0,4285
6 0,1234 0,099 27| 99,86 0,0835 0,0833 0,4477 0,2228 0,878 0,1219
7 0,9999 0,178 78,94 0,0683| 8,37E-05 0,486 0,2419 0,0094 0,9901
8 0,8676 0,542 99,85 0,4306 0,0022 0,296 0,1473 0,1378 0,8608
9 0,5791 0,978 13,5 40 0,2101 0,1054 0,0063 0,0031 0,4248 0,575
10 0,2596 0,613 50 0,2567 0,0768 0,1862 0,0926 0,7412 0,2586
11 0,4888 0,56 27| 23,89 0,0356 0,2235 0,0652 0,0324 0,5225 0,4774
12 0,7153 0,113 13 33,45 0,0297 0,0138 0,4482 0,2231 0,2933 0,7066
13 0,0523 0,003 35| 67,98 0,0006 0,0025 0,5543 0,2758 0,9485 0,0514
14 0,0703 0,029 30| 98,23 0,0231 0,0289 0,5245 0,261 0,9306 0,0692
15 0,0129 0,056 10( 90,12 0,0289 0,0079 0,533 0,2653 0,9867 0,013
16 0,6374 0,929 13| 12,25 0,062 0,0865 0,0213 0,0106 0,3713 0,6286
17 0,968 0,549 145 100 0,2685 0,0079 0,1244 0,0619 0,0382 0,9616
18 0,0376 0,983 9| 97,67 0,7818 0,1607 0,0078 0,0039 0,9418 0,0579
19 0,0142 0,611 19 3 0,0136 0,2417 0,1623 0,0808 0,9858 0,0141
20 0,7565 0,176 18,56 0,0169 0,0022 0,4609 0,2293 0,2523 0,7475
21 0,4489 0,704 9,67 0,0584 0,028 0,1521 0,0757 0,5569 0,4429
22 0,4332 0,963 96 0,7432 0,0655 0,0168 0,0083 0,5574 0,4422
23 0,7389 0,542 45,2 0,1931 0,023 0,2119 0,1054 0,2682 0,7316
24 0,5463 0,001 16 38,99 0 0 0 0 0,4584 0,5357
25 0,0061 0,959 18 14,67 0,0948 0,317 0,0151 0,0075 0,991 0,0089
26 0,0659 0,759 23 23,9 0,1103 0,3307 0,0816 0,0406 0,9332 0,0667
27 0,3478 0,169 99 0,005 0,0001 0,5535 0,2755 0,6554 0,3433
28 0,2435 0,002 100 0 0 0 0 0,7552 0,238
29 0,9212 0,026 25| 97,34 0,0001 0,0683 2,82E-07| 3,12E-07 0,1519 0,8291
30 0,0928 0,997 15[ 24,89 0,1692 0,2499 0,0009 0,0004 0,9043 0,0956

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.




ANEXO C:

NOMBRES DE LAS VARIABLES EMPLEADAS PARA LA FASE DEL

DISENO Y ENTRENAMIENTO DE LA RNA

DISENO Y ENTRENAMIENTO

VARIABLE

DATOS FFA
DATOS1

Matriz
E

S

ValoresPred

ValoresReales

E_SinN

ValoresPredichos

DESCRIPCION
Vincula MATLAB y el archivo de Excel con dicho nombre.
Vincula MATLAB y la hoja especifica del archivo de Excel que contiene los valores
a ingresar.
Valores extraidos del Excel en forma de matriz numérica.

Valores correspondientes a las variables independientes del proceso de esterificacion
(ingresan valores ya normalizados en Excel de las variables caida de presion en el
reactor y porcentaje de conversion de la reaccion).

Valores correspondientes a las variables dependientes del proceso de esterificacion
(no normalizados en Excel).

Valores estimados por la RNA.
Valores reales, fracciones molares de salida simuladas en DWSIM.

Cifra maxima correspondiente a la entrada caida de presion en el reactor (no
normalizada)

Cifra minima correspondiente a la entrada, caida presion en el reactor (no
normalizada)

Valores sin normalizar de la variable de entrada caida presion en el reactor.

Cifra maxima correspondiente a la entrada conversion de la reaccién quimica (no
normalizada)

Cifra minima correspondiente a la entrada conversion de la reaccion quimica (no
normalizada)

Valores sin normalizar de la variable de entrada conversion de la reaccion quimica.

Compilacién de las variables de entrada sin normalizar (P y C).

Valores estimados por la RNA, fracciones molares de las seis variables dependientes
para graficar.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.



ANEXO D:

NOMBRES DE LAS VARIABLES EMPLEADAS PARA LA FASE DE

VALIDACION DE LA RNA

VALIDACION
VARIABLE DESCRIPCION

DATOS FFA Vincula MATLAB y el archivo de Excel con dicho nombre.

DATOS1VAL Vincula MATLAB y la hoja especifica del archivo de Excel que contiene los valores
a ingresar.

Matriz Valores extraidos del Excel en forma de matriz numérica.

EVAL Valores correspondientes a las variables independientes del proceso de esterificacion,
base de datos distinta a la utilizada en el entrenamiento (ingresan valores ya
normalizados en Excel de las variables caida de presion en el reactor y porcentaje de
conversion de la reaccion).

SVAL

ValoresPred
ValoresReales
P_max

P_min

PVAL

C_max
C_min

CVAL

E_SinN_VAL

ValoresPredichos

Valores correspondientes a las variables dependientes del proceso de esterificacion,
base de datos distinta a la utilizada en el entrenamiento (no normalizados en Excel).

Valores estimados por la RNA para la fase de la validacion.

Valores reales de la base de datos para la validacidn, fracciones molares de salida
simuladas en DWSIM.

Cifra méaxima correspondiente a la entrada caida de presion en el reactor, para la
validacion (no normalizada)

Cifra minima correspondiente a la entrada, caida presion en el reactor, para la
validacion (no normalizada)

Valores sin normalizar de la variable de entrada caida presion en el reactor, para la
validacion.

Cifra maxima correspondiente a la entrada conversion de la reaccion quimica, para la
validacion (no normalizada)

Cifra minima correspondiente a la entrada conversion de la reaccion quimica, para la
validacion (no normalizada)

Valores sin normalizar de la variable de entrada conversion de la reaccion quimica,
para la validacion.

Compilacion de las variables de entrada para la validacion sin normalizar (PVAL y
CVAL).

Valores estimados por la RNA para la validacidn, fracciones molares de las seis
variables dependientes para graficar.

Realizado por: Sancho, Ana, 2021.



ANEXOE: SCRIPT DESARROLLADO PARA EL DISENOY ENTRENAMIENTO DE
LA RNA

$Leer Tabla Desde la Hoja de Excel
Tabla=readtable ('DATOS FFA.xlsx', 'Sheet', "DATOS1");

%$Convertir la tabla a Matriz Numérica
Matriz= tablelarray(Tabla);

%$Parametros de Entrada
E=Matriz(1l:4,:);

%$Parametros de Salida
S=Matriz (5:10, :);

o\

Solve an Input-Output Fitting problem with a Neural Network
Script generated by Neural Fitting app
Created 09-Feb-2021 02:04:03

o o° oP

o\

This script assumes these variables are defined:

o\

o\

E - input data.
S - target data.

o°

b
|
=

’

(w
|

o°

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.

Q

trainFcn = 'trainbr'; % Bayesian Regularization backpropagation.

o o° o

o

)

% Create a Fitting Network
hiddenLayerSize = 30;
net = fitnet (hiddenlLayerSize,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

o)

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,vy):
performance = perform(net,t,vy)

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

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

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

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)

o

Deployment
Change the (false) wvalues to (true) to enable the following code
locks.
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

o0 O oe
o

o° oo

o°

ValoresPred = net (E(l:end, :))
ValoresReales = S



F————————= Valores sin Normalizar----—----——-—-————————————————

g———————= Presidn —-—--——-—-——-———-——————-———-
P max= 40
P min= 0

P = E(3,:).*(P_max-P min)+P _min;

S ———————— Conversién--——---———-—-——-———-—-——-———-
C max= 98.73
C min= 0.37

C =E(4,:).*(C_ max-C min)+C min;
F———————= Valores de Entrada Sin Normalizar--------———-—-——————————————
E SinN=[P;C];

R e it GRAFICOS —-——————————————————-
$Pardmetros de salida
S=Matriz (5:10, :);

$Valores reales (simulacidén en DWSIM) y valores predichos por la red
neuronal

ValoresReales = S;

ValoresPredichos= ValoresPred(1l:6,:);

$FRACCION MOLAR M-0

figure;

plot (ValoresReales (1, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (1, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos')

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de M-0')

title('Corriente Liquida-Oleato de Metilo')

Fm——————————_—_———————— SALIDA 2 —-————————————————————

$FRACCION MOLAR METANOL

figure;

plot (ValoresReales (2, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (2, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos")

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccidén molar de Metanol')

title('Corriente Liquida-Oleato de Metilo')

$FRACCION MOLAR 00O

figure;

plot (ValoresReales (3, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (3, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos')



xlabel ('Pruebas')
ylabel ('Fraccién molar de 0O00")
title('Corriente Liquida-Oleato de Metilo')

$FRACCION MOLAR LLL

figure;

plot (ValoresReales (4, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (4, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos')

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de LLL')

title('Corriente Ligquida-Oleato de Metilo')

Fmm e ——— SALIDA 5 —————————————————————

$FRACCION MOLAR METANOL

figure;

plot (ValoresReales (5, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (5,:));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos'")

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de Metanol')

title('Corriente Gaseosa-Metanol+Agual')

$FRACCION MOLAR AGUA

figure;

plot (ValoresReales (6, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (6,:)) ;grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos')

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de Agua')

title('Corriente Gaseosa-Metanol+Agual')



ANEXOF:  SCRIPT DESARROLLADO PARA LA VALIDACION DE LA RNA

%$Leer Tabla Desde la Hoja de Excel
Tabla=readtable ('DATOS FFA.xlsx', 'Sheet', "DATOS1IVAL");

%$Convertir la tabla a Matriz Numérica
Matriz= tablelarray(Tabla);

%$Parametros de Entrada
EVAL = Matriz(11:14,1:30);

%$Parametros de Salida
SVAL = Matriz(15:20,1:30);

§———m———— RED NEURONAL— === === —m oo o

% Solve an Input-Output Fitting problem with a Neural Network
% Script generated by Neural Fitting app

% Created 17-Dec-2020 17:05:27

% This script assumes these variables are defined:

% E - input data.
S - target data.

b
|
=

’

t = S;

o°

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.

Q

trainFcn = 'trainbr'; % Bayesian Regularization backpropagation.

o°

o

o° oo

o)

% Create a Fitting Network
hiddenLayerSize = 30;
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;

o

% Choose a Performance Function
% For a list of all performance functions type: help nnperformance

o)

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,vy):
performance = perform(net,t,vy)

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

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

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

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)

o

Deployment
Change the (false) values to (true) to enable the following code
locks.
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

o0 O oe
o

o° oo

o°

ValoresPred = net (EVAL(l:end, :))
ValoresReales = SVAL



[}

s————————— Valores sin Normalizar--------—--——-——-——-——————-——-————

=—————— Presién -—-————=--——--—---—-—————
P max= 35

P min= 1
PVAL = EVAL(3,1:30).* (P_max-P_min)+P min;

o

= ——————— Conversidén-—-——-——-—-———=-—-—==-—————————
C max= 100
C min= 3

CVAL = EVAL(4,1:30).*(C_max-C min)+C min;

o

g ——————— Valores de Entrada Sin Normalizar----————-—----"-"-"-"--"-----—-————

E_SinN_VAL=[PVAL;CVAL];

e L e GRAFICOS ———--————————————————
$Pardmetros de salida
SVAL = Matriz (15:20,1:30);

$Valores reales (simulacidén en DWSIM) y valores predichos por la red
neuronal

ValoresReales = SVAL;

ValoresPredichos= ValoresPred(1:6,1:30);

$FRACCION MOLAR M-0

figure;

plot (ValoresReales (1,:))

hold on

plot (ValoresPredichos (1, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos")

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de M-0'")

title('Corriente Liquida-Oleato de Metilo')

F—— e —— SALIDA 2 ——=———————————————————

$FRACCION MOLAR METANOL

figure;

plot (ValoresReales (2, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (2, :)) ;grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos')

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccidén molar de Metanol')

title('Corriente Liquida-Oleato de Metilo')

$FRACCION MOLAR 0OO0O
figure;
plot (ValoresReales (3, :))



hold on

plot (ValoresPredichos (3, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos")

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de 000')

title('Corriente Liquida-Oleato de Metilo')

$FRACCION MOLAR LLL

figure;

plot (ValoresReales (4, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (4, :)) ;grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos'")

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de LLL'")

title('Corriente Liquida-Oleato de Metilo')

e SALIDA 5 —-————————— e —————

$FRACCION MOLAR METANOL

figure;

plot (ValoresReales (5, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (5, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos')

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccién molar de Metanol')

title('Corriente Gaseosa-Metanol+Agual')

$FRACCION MOLAR AGUA

figure;

plot (ValoresReales (6, :))

hold on

plot (ValoresPredichos (6, :));grid;legend('ValoresReales', 'ValoresPredic
hos')

xlabel ('Pruebas')

ylabel ('Fraccidén molar de Agua')

title('Corriente Gaseosa-Metanol+Agual')



ANEXO G: GRAFICO DE COMPARACION ENTRE VALORES REALES Y
PREDICHOS DE LA FRACCION MOLAR DE METANOL DE LA CORRIENTE LIQUIDA
EN LA FASE DE DISENO Y ENTRENAMIENTO DE LA RNA

Corriente Liquida-Oleato de Metilo
D.E T T T T T T T T T

ValoresRealkes
ValoresPredichos

0.3 | I H }
I

02

Fraccion molar de Metanol

0.1 [ /

5] 10 20 30 40 50 60 70 80 S0 100
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Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se visualiza en la leyenda del gréafico, se comparan los datos resultantes de una simulacion
en DWSIM, valores reales (linea azul), entre los datos arrojados por la RNA o valores predichos
(linea roja). Mediante lo cual se puede interpretar que no existe una representativa diferencia entre
los datos obtenidos y esperados de la variable, fraccion molar de metanol, ya que el desfase entre
las dos curvas es minimo. Esto es congruente con el MSE calculado en el entrenamiento, que se
aproxima a cero, 0,00000411, brindando asi la certeza de una adecuada facultad predictiva de la
RNA.



ANEXO H:

GRAFICO DE COMPARACION ENTRE VALORES REALES Y
PREDICHOS DE LA FRACCION MOLAR DE OO0 DE LA CORRIENTE LIQUIDA EN LA
FASE DE DISENO Y ENTRENAMIENTO DE LA RNA
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Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se visualiza en la leyenda del gréfico, se comparan los datos resultantes de una simulacion

en DWSIM, valores reales (linea azul), entre los datos arrojados por la RNA o valores predichos

(linea roja). Mediante lo cual se puede interpretar que no existe una representativa diferencia entre

los datos obtenidos y esperados de la variable, fraccion molar de OOOQ, ya que el desfase entre

las dos curvas es minimo. Esto es congruente con el MSE calculado en el entrenamiento, que se

aproxima a cero, 0,00000411, brindando asi la certeza de una adecuada facultad predictiva de la

RNA.



ANEXO I: GRAFICO DE COMPARACION ENTRE VALORES REALES Y
PREDICHOS DE LA FRACCION MOLAR DE LLL DE LA CORRIENTE LIQUIDA EN LA

FASE DE DISENO Y ENTRENAMIENTO DE LA RNA
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Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se visualiza en la leyenda del gréfico, se comparan los datos resultantes de una simulacion
en DWSIM, valores reales (linea azul), entre los datos arrojados por la RNA o valores predichos
(linea roja). Mediante lo cual se puede interpretar que no existe una representativa diferencia entre
los datos obtenidos y esperados de la variable, fraccion molar de LLL, ya que el desfase entre las
dos curvas es minimo. Esto es congruente con el MSE calculado en el entrenamiento, que se
aproxima a cero, 0,00000411, brindando asi la certeza de una adecuada facultad predictiva de la
RNA.Grafico de comparacion entre valores reales y predichos de la fraccién molar de metanol de

la corriente gaseosa, en la fase de disefio y entrenamiento de la RNA.



ANEXO J:

GRAFICO DE COMPARACION ENTRE VALORES REALES Y
PREDICHOS DE LA FRACCION MOLAR DE METANOL DE LA CORRIENTE GASEOSA

EN LA FASE DE DISENO Y ENTRENAMIENTO DE LA RNA
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Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se visualiza en la leyenda del gréfico, se comparan los datos resultantes de una simulacion
en DWSIM, valores reales (linea azul), entre los datos arrojados por la RNA o valores predichos
(linea roja). Mediante lo cual se puede interpretar que no existe una representativa diferencia entre
los datos obtenidos y esperados de la variable, fraccion molar de metanol en la corriente gaseosa,
ya que el desfase entre las dos curvas es minimo. Esto es congruente con el MSE calculado en el
entrenamiento, que se aproxima a cero, 0,00000411, brindando asi la certeza de una adecuada
facultad predictiva de la RNA.



ANEXO K: GRAFICO DE COMPARACION ENTRE VALORES REALES Y
PREDICHOS DE LA FRACCION MOLAR DE AGUA DE LA CORRIENTE GASEOSA EN
LA FASE DE DISENO Y ENTRENAMIENTO DE LA RNA
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Realizado por: Sancho, Ana, 2021.

Como se visualiza en la leyenda del gréfico, se comparan los datos resultantes de una simulacién
en DWSIM, valores reales (linea azul), entre los datos arrojados por la RNA o valores predichos
(linea roja). Mediante lo cual se puede interpretar que no existe una representativa diferencia entre
los datos obtenidos y esperados de la variable, fraccién molar de agua en la corriente gaseosa, ya
que el desfase entre las dos curvas es minimo. Esto es congruente con el MSE calculado en el
entrenamiento, que se aproxima a cero, 0,00000411, brindando asi la certeza de una adecuada
facultad predictiva de la RNA.
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