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Resumen: En trabajos anteriores, en la Universidad Pontificia Bolivariana, sede
Medellin, se desarrolld un complemento de MS-Excel®, llamado HomoSolver©,
que permite la solucion numérica de sistemas de ecuaciones no lineales y que ha
sido implementado en cursos del programa de Ingenieria Quimica para la
simulacién de diferentes procesos. El presente trabajo, con el objetivo de continuar
con la creacidon e implementacion de estos tipos de programas para simulacion,
desarrollé un complemento de MS-Excel® que permite la solucion numérica de
sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias, los cuales son caracteristicos de
modelos de ingenieria. Se usaron problemas de cursos de ingenieria quimica para
probar la aplicabilidad del software en simulaciones. Copyright © 2009 UPB.

Abstract: In previous works, at the Universidad Pontificia Bolivariana, Medellin, it
was developed a MS-Excel® add-in, named HomoSolver©, which allows to find the
numerical solution for non-linear equation systems having been introduced in
chemical engineering courses for different process simulations. In the present work a
MS-Excel® add-in Solver for systems of ordinary differential equations was
programmed, aiming the continuity of the making an implementation of this type of
software for common simulations on engineering models. Testing of the software
applicability on simulations was carried out, using chemical engineering course
problems.
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1. INTRODUCCION decisiones que conducen al disefio de sistemas

con un mejor desempeio (Henao, 2006). Estas

La simulacion es una herramienta con multiples simulaciones permiten andlisis detallados en
aplicaciones en el campo de la ingenieria, debido ctapas tempranas del proceso de disefio, con
a que permite emular el comportamiento de menos costos, menos riesgos y en menos tiempo

sistemas reales y fundamentar la toma de que con pruebas experimentales (Ranade, 2001).
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Las experiencias de aplicacion de la simulacion
de procesos han arrojado resultados satisfactorios
dentro del Departamento de Ingenieria de
Procesos en el grupo industrial petroquimico
Celanese Mexicana S.A. de C.V., en situaciones
de expansion de equipos, resolucion de problemas
operativos, reduccion de costos y reduccion de
riesgos. En las aplicaciones efectuadas entre 1994
y 1996 se obtuvieron ahorros o utilidades
adicionales de aproximadamente 3°800.000
dolares, estimando una utilidad lograda
anualmente tres mil millones de pesos (Salado,

1996).

En la compafiia Celulosa y Derivados S.A. se
realizaron los proyectos “Simulacion y
optimizacion de las separaciones DMF-H20 y
DMA-H20”, “Simulaciéon de una extraccion
lateral en wuna columna deshidratadora” e
“Integracion y ahorro de energia utilizando
tecnologia pinch”. Los resultados de estas
simulaciones se llevaron a la practica, dando
ahorros globales superiores a los dos millones de
dolares anuales (Martinez et al., 2000).

A pesar de los resultados arrojados en aplicacion
de simulaciones, ha sido demostrado que los
docentes universitarios subestiman el tiempo que
los ingenieros invierten frente al computador en
la industria (Dahm et al., 2002).

Uno de los aspectos mas importantes de la
simulacién es el desarrollo del modelo; actividad
con la que, a partir de leyes fundamentales que
caracterizan el sistema, se plantea un modelo
matematico que permite predecir la forma en la
que se comporta (Henao, 2006). En general, todos
estos modelos conducen a sistemas de ecuaciones
diferenciales parciales (EDP). Un procedimiento
habitual para la solucion de tales ecuaciones es
realizar ciertas suposiciones con respecto al
comportamiento espacial y/o temporal del
sistema, para determinar cual de las variables
tiene mas impacto sobre el mismo, o emplear un
método de discretizacion. De este modo se
obtiene un sistema de ecuaciones diferenciales
ordinarias (EDQO), cuyos métodos de solucion han
sido ampliamente estudiados y se facilitan cuando
se dispone de una herramienta numérica
apropiada.

Diversos paquetes comerciales especializados
tanto en matematicas como en simulacion de
procesos quimicos contienen modulos dedicados
a la solucion de sistemas de ecuaciones
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diferenciales. Sin embargo, estos paquetes son a
menudo costosos, desconocidos y con interfaces
complejas para el usuario si se comparan con
programas basados en hojas de calculo. Los
programas basados en hojas de calculo se
encuentran disponibles en paquetes de software
de gran comercializacion, econdmicos Yy
facilmente manipulables como MS Office, Star
Office u Open Office (Ferretti y Montanari,

2007).

Por otro lado, los paquetes comerciales
especializados en simulaciones tienden a actuar
como “cajas negras” y solo pocas personas saben
exactamente como funcionan, por tanto, son
pocos quienes tienen control total sobre ellos y
comprenden completamente los resultados
arrojados (Ferretti y Montanari, 2007). Ademas,
desvinculan al usuario del planteamiento del
modelo matematico, lo cual no es favorable desde
el punto de vista académico.

En la Universidad Pontificia Bolivariana, sede
Medellin, se ha venido realizando un esfuerzo por
alcanzar este objetivo. Hasta el momento se han
desarrollado con ayuda de macros, complementos
para MS-Excel®, capaces de solucionar sistemas
de ecuaciones no lineales y calcular propiedades
termodinamicas de sustancias y mezclas de
sustancias que han permitido el desarrollo de
simulaciones de procesos industriales (Henao y
Veldsquez, 2005).

Por todo lo anterior, en el presente proyecto se
implementaron métodos numéricos en un
complemento de MS-Excel® para permitir el
desarrollo de simulaciones en este ambiente que
requieran la solucion de sistemas de EDO. Este
complemento permite una solucion numérica a
diferentes modelos de ingenieria tales como
intercambiadores de calor, reactores de flujo

tapon o procesos en estado transitorio,
posibilitando que el usuario sea quien establezca
dicho modelo, haciéndolo apropiado para

aplicaciones de tipo académico.

2. METODOLOGIA

La metodologia utilizada para desarrollar el
programa se bas6 en las siguientes etapas:
creacion de la interfaz preliminar para captacion
de datos del modelo a solucionar a través de MS-
Excel®; desarrollo de un cédigo en Visual Basic
for Applications (VBA) de MS-Excel® para la
solucion de problemas de valores iniciales (PVI);
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desarrollo de un cédigo en VBA de MS-Excel®
para la solucion de problemas de valores en la
frontera (PVF); pruebas continuas del cédigo en
problemas y  simulaciones de diversas
caracteristicas y grados de dificultad, junto con la
continua depuracion y optimizacion de los
codigos; validacion del programa creado y
mejoras en la interfaz.

2.1. Creacion de interfaz para MS-Excel®
para la resolucion de sistemas de
ecuaciones diferenciales ordinarias

Utilizando el Editor de Visual Basic de MS-
Excel® se cre6 un formulario que contiene los
controles necesarios par recibir los datos para
resolver el sistema de ecuaciones diferenciales y
para desencadenar la ejecucion del algoritmo
numeérico.

Debido a que el programa maneja tanto
problemas de valor inicial como problemas de
valor en la frontera, la interfaz contuvo dos
secciones diferentes. Cada secciébn contiene
pestaias donde el usuario ingresa los datos.

2.2. Desarrollo del algoritmo para la
resolucion de problemas de valor inicial
(PVI)

El problema de valor inicial se puede definir
como

dY

?NXI = Fle(t’Yle)’ (H
paraa <t<b, sujeto a:
Yy = Yo,y (2
donde
Vi
Yya=|: | (3)
Y
_@ _
Iy dt
i ) 4
dt v “)
dyy
L dt ]
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Fy,(6.Yy,)=| : (5)
Sty )
y
Yo
Yora =| : (6)
YN o

En (1), (2), 3), (4), (5) y (6): y1,...,yy son las

variables dependientes del sistema, ie. las
funciones desconocidas; ¢ es la variable
independiente; fl(t,yl,-n,yN),...,
. d
fN(t,yl,m,yN) son funciones reales; %,,,,,
t
d . .
i; ¥ son las derivadas de las wvariables
t
dependientes con respecto a la variable

independiente #; y y; o,...,n o son las condiciones
iniciales conocidas de las variables dependientes
ent=a.

El algoritmo implementado en la macro fue el
método adaptativo de tamafio de paso variable
Runge- Kutta- Fehlberg 45 (Fehlberg, 1970),
RKF 45. Este método ajusta automaticamente el
tamafio de paso para adaptarse a la naturaleza del
problema dependiendo si se este posee zonas de
alta variabilidad que requieren un mayor numero
de evaluaciones para describirla adecuadamente.
El método estima el error de truncamiento local
mediante la comparacion de evaluaciones
realizadas con RK de orden cuatro y de orden
cinco y asi realizar los ajustes necesarios.

La forma del algoritmo es basicamente la
presentada por Burden y Faires (2003). Los datos
de entrada al algoritmo son: los limites del
intervalo en que se va a evaluar la variable
independiente (@, b); la matriz con las
condiciones iniciales de las variables (Yonx1); el
tamafio de paso maximo y minimo permitido para
los calculos (Auix, Amim); la tolerancia del error de
truncamiento local aproximado; las funciones del
problema diferencial (Fyy; (¢, Yax1)).

La salida del algoritmo son los valores de Yle[i],
1y h'" evaluados en el punto de red i.
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2.3. Desarrollo del algoritmo para la
resolucion de problemas de valor en la
frontera (PVF)

El problema de valor en la frontera general se
puede definir por (1) para a <t < b, sujeto a:

Y ji r— Yu,Nixl’ (7
y
Yol oy = Yoneas ®)
donde
Vi ]
Yowa =| )
Vi a |
y
o -
Y, na = : (10)
Vs b |

Para (7), (8), (9), y (10) i 4,....¥ni « SON las Ni
condiciones conocidas de las variables
dependientes en ¢t = a y yi p,...,Vns » SON las Ns,
i.e. N menos Ni, condiciones conocidas para ¢ = b.

El método usado para resolver los sistemas
diferenciales de este tipo fue el método del
disparo. El método del disparo consiste en
convertir el problema de valor en la frontera
original en un problema de wvalor inicial
equivalente acoplado con un sistema de
ecuaciones que permite resolver las condiciones
en uno de los dos extremos. Asi se puede utilizar
el método de RKF 45 para resolver este tipo de
problemas. El método del disparo no lineal para
el problema de valor de frontera lo transforma en
el problema de valor inicial dado por (1), sujeto a
las condiciones iniciales (7) y

Y

Nsxl1

(11

t=a = XNsxl .

En el algoritmo desarrollado, la eleccion inicial
de los valores de la matriz Xy, son los valores
de la matriz Y, . Asi, a partir de esta eleccion
inicial, se resuelve el problema de valor inicial
paraa <t < b,y se verifica si se cumple (8), de no
ser asi, se elige otros valores para la matriz Xy
de (11), hasta que se cumpla (8) dentro de un
rango de tolerancia establecido por el usuario.
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Esta transformacion genera entonces el sistema de
ecuaciones

Yy (b’XNsxl)_Yb,Nsxl =0, (12)
que se puede resolver con un método numérico
para sistema de ecuaciones que aproxime la
solucion  Xyea®*. El método  numérico
implementado para resolver este sistema fue el
método homotodpico de continuidad.

Los datos de entrada al algoritmo son los mismos
para el problema de valor inicial, adicionando los
valores de las condiciones de frontera y los
necesarios para el algoritmo del método
homotopico de continuidad. La salida del
algoritmo son los valores de Yle[i], tm, y Al
evaluados en el punto de red i.

2.4. Método homotdpico de continuidad

Puesto que para resolver problemas diferenciales
con valor en la frontera haciendo uso del método
del disparo es necesario resolver una o mas
ecuaciones algebraicas, que pueden ser altamente
no lineales si se aplican a problemas de
ingenieria, se desarrollo este algoritmo basado
principalmente en una  macro creada
anteriormente por Henao y Velasquez (2005), que
manegja este tipo de problemas.

En general, un sistema de ecuaciones
representa matricialmente por

mel (mel ) = 0 4

S€

(13)

donde F, esta definido por la matriz

f[i(X)
| AX)

—_ b

F

st (X)) (14)

S (X))

que contiene el vector de las “m” funciones que
caracterizan al sistema de ecuaciones, y X,xi
contiene las “m” variables desconocidas en el
sistema de ecuaciones.

Si el sistema esta correctamente especificado, y es
posible encontrar un vector X, * para el cual se
cumpla (13), se dice que X,x1* es una solucion
del sistema de ecuaciones.

El planteamiento clasico de este método se basa
en que para encontrar la solucion X, * de un
sistema de ecuaciones algebraicas y trascendentes
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del tipo de (13), se recurre a otro sistema de
ecuaciones con una solucion Xg .1 * conocida o
facil de encontrar G,yx; (X,x1)) = 0, con el
parametro de continuacion ¢.

A partir de la funcién homotdpica se puede
plantear una serie de “Z+1” sistemas de
ecuaciones H,,;@ (Xux1)=0,conz=0,..., Z;

mel[Z] (Xm ) = t[Z] .mel (mel )
+ (1 - t[Z] )Gmxl (mel )

g1
y gl =y - Se observa que =0y A9=1.

Los parametros de entrada al algoritmo son: los
valores iniciales de las variables para las cuales se
resuelve el sistema (X, ); la funcion que define
el problema (F,.x; (X,x1)); el nimero de pasos que
se usara para acercarse al problema real desde un
problema de facil solucién, la tolerancia maxima
permitida para ||F,x1 (X,x1)|| que permite declarar
la obtencion de la respuesta (70/); el nimero de
iteraciones maxima del ciclo del corrector de
Powell por paso; el tipo de homotopia que usara
el programa (afin o punto fijo); tamafio de paso
maximo o total en la direccion de Newton
deseado en la iteracion.

Los datos de salida son los valores de X, que
hacen que ||F,x1 (Xux1)|| < Tol, i.e. Foxi (X,x1) = 0.

Al integrar el presente algoritmo en el método del
disparo visto en la seccidon 2.3, se evidencia que
m del método homotopico es equivalente a Ns del
método del disparo y (13) equivale a (12).
Ademas la variable ¢ de cada algoritmo no son
equivalentes, ni las funciones f;,... de (14) a las
de (5).

2.5. Aplicacion del programa en la solucion
de problemas y simulaciones

Durante el desarrollo del programa se realizaron
pruebas donde se verifico constantemente la
correcta formulacion del mismo. Se emplearon
algunos problemas cuya solucion exacta fuese
conocida para la deteccion de errores en el
algoritmo. Al finalizar el programa, se realizaron
distintos casos de estudio compuestos por 37
problemas tomados de la literatura.

De los 37 casos de estudio, 21 son problemas
comunes textos de ecuaciones diferenciales con
una amplia gama de aplicaciones en la ciencia
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(Johnston, 1982). Tres son  problemas
recomendados por Zwillinger (1998) para la
evaluacion de solucionadores numéricos de
ecuaciones diferenciales ordinarias. El resto de
casos de estudio son problemas académicos
universitarios caracteristicos de algunos cursos de
Ingenieria Quimica planteados por Luyben
(1990), Nieves y Dominguez (1995), Cutlip et. al
(1998) y Cutlip y Shacham (2007). Esta seleccion
pretende mostrar la versatilidad del programa
frente a problemas de distintas naturaleza.

Las pruebas con los casos de estudio fueron
ejecutadas en un sistema de Microsoft Windows
XP Profesional Version 2002 Service Pack 2 con
un procesador Pentium(R) D CPU 3.00GHz y
1.00 GB de memoria RAM. El programa
utilizado para las pruebas fue Microsoft® Office
Excel 2003 (11.6560.6568) SP2.

15 casos de estudio fueron escogidos para ser
resueltos en POLYMATH 5.1 para comparar el
mangjo entre esta plataforma y MS-Excel®.
Debido a que para el uso de POLYMATH se
establecio también el método RKF 45, no se
realizaron comparaciones numéricas entre los
resultados.

2.6. Apliplicacion del programa en la
simulacion de la produccion de
Anhidrido Maléico a partir de Benceno

Henao (2006) ha simulado en MS-Excel® la
produccion de Anhidrido Maléico a partir de
Benceno empleando un lecho empacado con
particulas de catalizador de Pentoxido de
Vanadio. Las condiciones necesarias para
plantear el modelo matematico son dadas por
completo. El método propuesto por Henao para
resolver el problema es el de segmentos finitos.

El modelo termodindmico utilizado fue Ila
ecuacion de estado Peng-Robinson, necesario
para hallar el valor del factor de comprension.
Para esto fue implementado la funcidon
ZvMezclaPR() del complemento para MS-
Excel®, TermoPR-NRTLO (Henao y Velasquez,

2005).

Esta simulacion se llevdo a cabo utilizando el
método segmentos finitos propuesto por Henao
con 100 segmentos y su resultados fueron
comparados con los obtenidos con el
complemento desarrollado en el presente trabajo
con los parametros numéricos de la Tabla 1.
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Tabla 1. Parametros numéricos para el
DifSolver en la simulacion de la produccion de
Anhidrido Maléico a partir de Benceno

Tamafio Tamafo Tolerancia del error
de paso  de paso de truncamiento local
maximo minimo aproximado

0.08 4x10” 1x10™

El modelo matematico que describe este

problema esta dado por

ﬁ?=“ (15)
di’l;z) =[(-4.5}r, + (=3}, + (16)
(=7.5}r }4s,
dfl'];) - [(2)"’1 + (4}1’2 + (6}1’3 ]'ASR ’ a7
dil?) =[5 +(O)r, + (-1} }ds,,  (18)
d(Fy)

=[@)r + (W, + B} bs,: (19)

S

d(F,)
dL

= [ + (1) + ) bs, 20)

d(P): 1 .p-vsz-(l—g)
dL 1000 ¢,-D,-&’

' e2y)
{150'(1_5)“.75}

Rep

Las ecuaciones algebraicas auxiliares del sistema
diferencial son

—Ea;

r = k01.6{8.31451'T]C4 , (22)
—Ea,

r =k, ,6{8.314517]C6, (23)

—Eay

r =k, .6[8431451~T]C4 , (24)

C, =%, (25)
%
C,="¢, (26)
1%
b 27)
X, =,
" F
6
F=)F, (28)

i(xi-Mi)

5 (29)
p="",
N
, o Fv. 1 30
' As, 3600° G0
1 2
As, :Z-zr-D, ‘N, (31)
D p o
Rep = M , (32)
U
8.31451-T-Zv
V= (33)
P
y
7v =g(Tyy, Py, k%, T, P). (34)

con i = 1 hasta 6, donde g(T¢;Pci,0:ki.xi,T,P)
representa la funcion dada por la ecuacion de
estado de Peng-Robinson, 7¢; es la temperatura
critica de cada componente, Pc es la presion
critica de cada componente, w; es el factor
acéntrico de cada componente y k; son los
coeficientes de interaccion binaria de las
sustancias que componen el sistema. El
significado del resto de las variables mencionadas
de (15) a (34) se encuentra en la Tabla 2. El valor
de los parametros necesarios para este problema
se encuentra en las Tablas 3,4y 5.
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Tabla 2. Variables del modelos matematico para Tabla 3. Propiedades termodinamicas para la
la simulacion de la produccién de Anhidrido simulacion de la produccion de Anhidrido Maléico a
Maléico a partir de Benceno partir de Benceno
Variable Significado No. Tc (K) ( kP c) w K /lji/[ N
. sustancia Pa g/kmo
Fl 1 1
Foern Be - Fujos molares do las I 12619 33944 004000 28
CH HOv CHOn 2 154.77 5080.0 0.01900 32
oo tiéanfem‘; émiol ) 3 304.10 7370.0 0.23894 44
P 4 562.10 49244 021500 78
F Flujo molar total (kmol/h) 5 647.30 22120 0.34400 18
L Longitud a través del reactor 6 721.00 7280.0 0.54629 98
(m)
Bty Velocidades de reaccion
(kmol/m’h)
As Area seccional de flujo en el Tabla 4. Pardmetros adicionales para la
f reactor (m?) simulacion de la produccion de Anhidrido
P Presion (kPa) Maléico a partir de Benceno
T Temperatura (K) P Zré?llfﬁr)o Va120r0223 o
. 3 01 . X
Y Densidad de mezcla (kg/m”) ko> (1/h) 3.312225x10"
v, Velocidad superficial (m/s) ko3 (1/h) 1.2285 x10°
& Porosidad del lecho en el Ea, (kJ/kmol) 105261.6966
reactor (-) Ea, (kJ/kmol) 124717.65
. , Ea; (kJ/kmol) 89796.708
?, Esfericidad de particulas (-) £() 0.475
D, Diametro de particula (m) Dp (m) 0.01
- 1
Re, Numero de Reynolds (-) ](/\)g ((_)) 600
ko ko ko Constantes cinéticas (1/h) D, (m) 0.05
Ea,,Ea,,Ea, Energias de activacion
(kJ/kmol)
c,.C, Concentracion molar de
C5H6 y C4H203
respectivamente (kmol/m’)
Xpyeenr X Fraccion molar de cada una
de las sustancias (-)
\ Volumen molar de mezcla
(m’/kmol)
M, Pesos moleculares de cada
una de las sustancias
(kg/kmol)
H Viscosidad (kg/m-s)
VAY Factor de compresion de la
mezcla (-)
D, Diametro de tubos dentro
del reactor (m)
N, Numero de tubos dentro del
reactor (-)
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Tabla 5. Coeficientes de interaccion binaria para las sustancias de la simulacion de la produccion de
Anhidrido Maléico a partir de Benceno

No. ki;
compuesto
1 0.00000 -0.01200 -0.02000 0.15970 0.12296 0.00000
2 -0.01200 0.00000 0.09750 0.00000 0.00000 0.00000
3 -0.02000 0.09750 0.00000 0.08060 0.13064 0.00000
4 0.15970 0.00000 0.08060 0.00000 0.48000 0.00000
5 0.12296 0.00000 0.13064 0.48000 0.00000 0.00000
6 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000
de nivel universitario. En la simulacion de
procesos de ingenieria el DifSolver fue capaz de
3. RESULTADOS resolver los sistemas de ecuaciones diferenciales
El complemento desarrollado es Ilamado planteados.

DifSolver, capaz de resolver numéricamente
sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias.
Dicho programa utiliza como plataforma hojas de
calculo de MS-Excel® para el planteamiento del
problema diferencial.

En Ia resolucion de los problemas diferenciales
planteados se observd mejores resultados
numéricos frente a otros métodos numéricos,
dando para los casos en los cuales se conocia la
respuesta exacta un coeficiente de determinacion
(r”) igual a 1.00. Ademas, para problemas de
naturaleza oscilatoria se presentdé un mejor
acercamiento a la respuesta real al disminuir
significativamente el tamafio de paso maximo.

El complemento desarrollado fue capaz de
resolver problemas rigidos. Para sistemas que
presentan problemas de caracter numérico por su
propia naturaleza, las pruebas mostraron que
pueden ser solucionados disminuyendo el tamafio
de paso maximo.

El complemento no fue capaz de resolver la
ecuacion de Legendre. En general se necesita un
tipo de software especializado en resolver
problemas de este tipo

El complemento permite una interaccion con
otros complementos de MS-Excel® lo que
posibilita resolver problemas que no pueden ser
resueltos facilmente en otras plataformas como
POLYMATH.

El DifSolver mostré6 poder resolver una gran
variedad de sistema de ecuaciones diferenciales
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Para los problemas que contienen funciones no
“suaves”, por ejemplo una funcién por
segmentos, debe manejarse cada segmento suave
como un problema aparte. Esto es debido a que
para estos casos el DifSolver se encuentra
calculando el tamafio de paso adecuado para el
punto de red, disminuye el tamafio de paso hasta
rebasar el tamafio de paso minimo permitido para
el problema, cuando se encuentra alrededor del
punto donde la funcién cambia drasticamente.

En cuanto a la versatilidad observada del paquete
frente a otro software de resolucion de ecuaciones
diferenciales, en este caso POLYMATH, la
plataforma de MS-Excel® fue mas llamativa. De
la experiencia dada por la resolucion de los casos
de estudio elegidos para ser resueltos también por
POLYMATH 5.1, cabe destacar que MS-Excel®
permite una mayor organizacion de los datos o
parametros necesarios del problema, debido a su
gama de herramientas para el manejo de datos,
haciendo mas didactico su uso, incluyendo el
manejo de datos de tipo matricial. Ademas, la
exportacion de datos de algiin problema que se
desea plantear en la hoja de calculo de MS-
Excel® resulta sencilla con las opciones de
“Copiar” y “Pegar”, disminuyendo el riesgo del
error debido al paso uno por uno de los datos.

Ademas, POLYMATH 5.1 no cuenta con un
modulo capaz de resolver problemas de valor en
la frontera.

Otro punto del manejo del DifSolver comparando
con POLYMATH, es que el DifSolver maneja
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ecuaciones diferenciales que dentro de su
planteamiento,  incluyen  varias  términos
diferenciales en una sola ecuacién, contrario al
POLYMATH que no permite este tipo de manejo.

3.1. Resultados de la simulacion de la
produccion de Anhidrido Maléico a
partir de de Benceno

El presente caso se clasifica como un problema de
ecuaciones diferenciales de valor inicial no lineal

de primer orden, no-rigido, autonomo, de siete
ecuaciones diferenciales. La diferencia de los
resultados obtenidos por los dos métodos por los
cuales se resolvio el sistema se encuentra en la
Tabla 6.

El tiempo que el programa durd ejecutandose
para hallar la respuesta fue 6.499 s.

Tabla 6. Comparacion de los resultados de la simulacion de la produccion de Anhidrido Maléico a partir
de Benceno entre el método de segmentos finitos con 100 segmentos y el complemento DifSolver

F, F, F; F, Fs Fs P
Coeficiente de determinacion (r) ~ 1.000 1.000 1.000 1.000 1.000 1.000 1.000
% Error maximo 0 471 039 205 064 1.85 1.11x10°
% Error minimo 0 002 002 004 035 013 4.49x10°
% Error promedio 0 1.17 0.29 1.06 050 0098 5.20x10™
ecuaciones diferenciales que dentro de su
planteamiento,  incluyen  varias  términos

4. CONCLUSIONES

Se desarrolldé un complemento de MS-Excel®
para la resolucion numérica (aproximada) de
sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias.
Dicho programa utiliza como plataforma hojas de
calculo de MS-Excel® para el planteamiento del
problema diferencial. El algoritmo base usado
para los calculos en problemas de valor inicial fue
Runge—Kutta—Fehlberg 45. El algoritmo base
usado para los calculos en problemas de valor en
la frontera fue el método del disparo (shooting).
El complemento fue llamado DifSolver.

El complemento desarrolld todos los problemas
con los cuales fue probado, en total 37,
exceptuando la ecuacion de Legendre. Resolvio
correctamente problemas diferenciales rigidos.

De la experiencia comparativa entre el manejo del
DifSolver y POLYMATH cabe destacar que la
plataforma de MS-Excel® permite una mayor
organizacion de los datos o parametros necesarios
del problema, debido a su gama de herramientas
para el manejo de datos. Ademas, POLYMATH
5.1 no cuenta con un modulo capaz de resolver
problemas de valor en la frontera.

Otro punto del manejo del DifSolver comparando
con POLYMATH, es que el DifSolver maneja
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diferenciales en una sola ecuacidn, contrario al
POLYMATH que no permite este tipo de manejo.
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