CONTENIDOS

PROLOGO oo es s s es s

UNA VISION DE LA MODELACION Y SIMULACION DE PROCESOS.........

1. SISTEMAS DE ECUACIONES LINEALES.......
1.1 Métodos de solucion directa.......cceeveverennnne.
1.1.1 Eliminacién de Gauss-Jordan.................

1.1.2 Caso de matrices tridiagondles................

1.1.3 Numero de operaciones requeridds .........

1.1.4 Métodos directos implementados en Matlab® .............ccccccovvvvvevvvcccncnn.

1.2 Métodos 1terativos ..veeeveeeveeereeenieeneeereienveenean

1.2.1 Método de Jacobi (Desplazamientos sSimultdneos)...............cccocveveeriennas.
1.2.2 Método de Gauss-Seidel (Desplazamientos SUCESIVOS) ..........c.eveveeievenee.

1.2.3 Método de relajaciones sucesivas ............

1.2.5 Estimacion del error en métodos iterativos. ...........c.ccocvevecrrierrereeneniennnn
1.2.6 Métodos iterativos implementados en Matlab® .............c.cccocevvvverveniennn.

1.3 Anélisis del error.....cvcevevievieeieerieereereennn
1.4 Problemas propuestos ..........c.cocoerervrverereucnenes
1.5 Referencias «...cvveeeveeeeneeecieeeeeeeeeee e

2. ECUACIONES NO LINEALES ......ccccovevueueuennen
2.1 Método del punto fijo...cccoveveervccrencrcnnencnnnns

2.2 Teorema de la funcién contractante (o del punto fijo) «.eoeveveveeceeerenirienennee

2.2.1 Representacion grdfica de la iteracion de punto fijo.......c.cococeeveeerieennnan.

2.3 Métodos de interpolacion.........c.coceeevreevenenee

2.3.1 Interpolacién lineal (método de Newton)

13
15

21
21
21
24
27
28
29
30
31
31
34
35
35
36
40

43
44
48
49
49
50



METODOS NUMERICOS APLICADOS A INGENIERIA | Héctor Jorquera Gonzalez y Claudio Gelmi Weston

2.3.2 Interpolacion CUAATALICA. ...........cecveveieierieieiiieieieeeteeee e
2.3.3 Rutinas implementadas en Matlab® para ecuaciones escalares..................
2.4 Sistemas de ecuaciones: el método de newton y sus variantes .....................
2.4.1 Variaciones del método de Newton ............cocoevveeverieiieeieiiaieieeieren,
2.4.2. Rutinas implementadas en Matlab® para sistemas de ecuaciones..............
2.5 Problemas PropUESTOS «..c.cvveueveveuirieuinieieirieietetetsieientereteiereneereeeneseseereeenenes
2.5.1 Método del punto fijo para ecuaciones escalares .................ococveevvrreenennn.
2.5.2 Métodos de interpolacion para ecuaciones escalares..................cocveveenn..
2.5.3 SiStemds de CCUACIONES ........evveveeiieieieieiieieieieeieeieeeieeeteie et
2.0 REFETEIICIAS 1evevevveveviieriietenieteittete ettt ettt ettt be st bbb besesnne
3. ECUACIONES DIFERENCIALES ORDINARIAS.......cceceviriereriereiiereierennens
3.1{C6émo operan 1os mEtodos NUMETICOS?.....vvevevereriririereiereiiririereieieicreereenenes
3.2 MEtodOs de UN PASO....cvevererrreieieieiiriirieieieieieieetrtsteiereiesesees s aesenesescsenesaenenen
3.2.1 Métodos de Runge-Kutta explicitos ............ococvveiriorovsniiniiiiioieeiccns
3.2.2 Error local de truncacion y su control a lo largo
de la INtegracion MUMETICA . ......c.coveveveieiiieieiieieiieteei et
3.2.3 Métodos de Runge-Kutta implicitos ............cccvveverieeieieirieeisiecieea,
3.2.4 Conclusiones respecto a métodos Runge-Kuttd...............cccovervecveerraronnn
3.3 Métodos lineales multipasos (MLM) .....ccveiviirierieininieinieenieieieiesieieneneee
3.3.1 Construccién de los métodos MLM .........c.ccovovveiieiiiiiiieieieeieiee,
3.3.2 Algoritmos mds utilizados: las familias Adams ...............cccocuveeverieeninan.
3.3.3 Algoritmos prediCtor-CoTTectOr . ........cveveueveverieieieieierieieieseiereeieieseeseins
3.3.4 Conclusiones respecto a los métodos lineales multipasos...............c............
3 A ESabIlidad ..c.eveveeeeieiiieiiieieiiec e
3.4.1 Criterios y regiones de estabilidad ...............c.cccccovvvviniiininiinnni,
3.5 Ecuaciones diferenciales con escalas de tiempo muy diferentes
(sistemas Ultra-eStables) ......eeivieveririeririeieieieiiieieteie ettt
3.5.1 Métodos apropiados para ecuaciones ultraestables o “stiff” ..........ccocouvn...
3.5.2 Implementacion de algoritmos para ecuaciones ultraestables .....................
3.6 Seleccion de un método de integracién NUMETICA ...e.vveverveveirveririereinrenennene
3.7 Implementacion de integradores numéricos en Matlab®.......ccccoveeinceennn
3.8 Optimizacién de pardmetros en modelos dinAMIicos.......coevevververerierieierennn.
3.8.1 Implementacion en Matlab®...............c.cccocveeivemnieeieieiieeieeeieee,
3.9 Problemas PrOPUESLOS «...c.coveuevereueriererieieinieieieieneneereeeieenseneeenenesneneesnenennene
3.9.1 Integracion de EDO-PVI..........cccccooivivioimmieiiiiiieseeeiioeeeeee s
3.9.2 Ajuste de pardmetros en modelos dindmicos............ccccocovvrieeieieerieeinnan.
310 REfEIEIICIAS +evvevevrvevinieieririeriieteiteieteteteteteie et ettt ettt sses et esesessene

52
54
55
56
59
60
60
61
63
68

71
72
74
75

76
77
78
79
80
82
84
85
86
88



INDICE

4. ECUACIONES DIFERENCIALES ORDINARIAS:

PROBLEMAS DE VALORES EN EL CONTORNO .....ocovriiriieieieninieienienreenens
4.1 INtrOdUCCION «evveveeiieiiieieieecet ettt
4.2 Definicion del problema ........c.cvveierieierieieiniiieieeeresieieiereeeiese e ne
4.3 Métodos mas Utilizados.......eerveveirieerieicrinieininicrccnecese e
4.4 MEtodos de diSPATos ...c.ceerevrveveveriviriririnieieieieitttrtseieseieseestst st

4.4.1 Comentarios respecto al método de disparos.............ccccvcvvveivvvvcvvcinnnnn.
4.5 Métodos de diferencias fiNItas .....veveeevererrereeriereieiereniereeeiereteseeeeeseseseneenene
4.5.1 Aproximaciones por diferencidas fInitas .............oocoecveviininiereneeieennns
4.5.2. Construccion del sistema de ecuaciones ..............c.cocevcvccrieioreesceccencnnnn.
4.5.3 Condiciones de borde mds generdles ............cocoevvvvrivieiinoieniieinianna,
4.5.4. Implementacion de la solucion en Matlab®: iteracién funcional
(0 de PUNLO JUO) w.vveeeieiiieieieieteee e
4.5.5 Implementacion de la solucion en Matlab®: método de Newton.................
4.5.6 Mejoramiento de la precisién de los resultados...............cccoevevveivcenienann.n.
4.5.7. Comentarios y conclusiones con respecto a diferencias finitds...................
4.6 Problemas PrOPUESTOS «...c.ceveuerveviiriererieieinieienieretsreseneeiesesseseseenesesneneseenesennene
4.7 RELETEIICIAS ©vvvvevevreverireriiereriieretetesetesestesesesesestesesesesessesesessesensesesessesenssens

5. ECUACIONES EN DERIVADAS PARCIALES.......cccovirreieiiiirreererenrnns
5.1 INTEOAUCCION wevenviiiiiicicicetct ettt
5.2 Problemas de equilibrio ...c..o.eeeveverieieinieinieiiincirccirccnececce e
5.3 Problemas de propagacion .........c.coeeeveereeenieeniereeneeneeeeneenenceeneennene
5.4 Tipos de condiciones de borde ........ccoevvrieieciririnnieciiinneeecceenenes
5.5 El método de las lineas en problemas de propagacion ........c.coeeveveecvrerunnnes
5.6 El método de diferencias finitas en problemas de equilibrio ........c.cccovvvvnene
5.7 Métodos de diferencias finitas en problemas de propagacion ..........c.c.couee....
5.8 Problemas PrOPUESLOS «....evevereriereieieriniereteiesteiesetesestesesessesestesesesseseseesesessene
5.9 RETETENICIAS +.vevervevenireriieienieieiiieietetei ettt ettt ettt aene

CASOS DE ESTUDIO...cotteieieeiieieiesieeteienieereesaesesssessessesseesesssessessassssssessesseenses
Problema 1. Reacciones mdltiples en un reactor batch......c.coeeveeivieirineennen
Problema 2. Tiempo de residencia éptimo para reacciones

en serie en un reactor CSTR ..c..coiiininiiiiiininiiincicn e
Problema 3. Reactores CSTR en serie con tiempo MUETto «.....ovevvevereerervereerennen
Problema 4. Estanques 0SCILANTES. ...c..evevirveierieerieieieiieieieiereereierere e

Problema 5. Estimacién de pardmetros: ecuacién de Arrhenius
€ INhibiCION POT SUSTIALO ..vvevivenrerierieterierierteteniesietteteetestestesestesesneseesesseneeseenas



METODOS NUMERICOS APLICADOS A INGENIERIA | Héctor Jorquera Gonzalez y Claudio Gelmi Weston

Problema 6. Estimacién de pardmetros e intervalos de confianza:

Inhibicién por sustrato en sistemas biolOgICoS ..e.vvverevrveririererirreririereriererenene 219
Problema 7. Biorreactor de cultivo continuo: cinéticas de Monod

€ INhibiCION POT SUSTIALO .evvvrververieriererreiereereiesiesteseesesteseeseesessesseseesessesseseeses 223
Problema 8. Estimacién de pardmetros: ecuaciones

diferenciales ordinarias (EDO).....ccoeirverieiirinieieinienieieieieeieiesere oo 233
Problema 9. Estimacién y sensibilidad de pardmetros

en ecuaciones diferenciales Ordinarias .........oocevveveververierieererieieeererieieeenes 243
Problema 10. Transferencia de calor en una aleta circular:

problema de valor de CONEOTNO ..o.vvveveieiriirieieieieieieietee e 251
Problema 11. Cilindro que rota entre dos fluidos ......c.eeveveveerinnririeccinirinines 259
Problema 12. Aplicacién de diferencias finitas a ecuaciones

diferenciales parciales ........cocoevvreiereieinnneieicceeecce s 267
REFETEIICIAS cvvevvivreiieiecie ettt ettt et aeeb e sa e s e b e esaesaesseseeseenes 273

ANEXOS ..ottt et ese s b ese e se e s s s s esaesesesesessesesesesessesenesens 275

Seleccion de recursos de The Mathworks.....eveeveieivinenieinincieieeceeees 277

279

Los mandamientos de la programacién en Matlab® ...

10





