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RESUMEN

La presente investigacion muestra un proceso mediante el cual es posible obtener Etanolaminas,
compuestos quimicos muy utilizados en la industria, principalmente en la produccion de
tensoactivos, pesticidas, medicamentos y poliuretanos. Dicho proceso fue simulado en un
software especializado DWSIM, empleando un reactor continuo, dos columnas de destilacion
para la zona de recuperacion de agua y amoniaco y dos torres de destilacion para la separacion de
los productos; al establecer todas las condiciones operativas correspondientes, se obtuvieron
porcentajes del 15%, 13% y 70% para monoetanolamina (MEA), dietanolamina (DEA) y
trietanolamina (TEA) respectivamente, al final de la zona de recuperacion; sin embargo, en la
zona de separacion se alcanzé una pureza del 99% para cada etanolamina. Se cred una base de
120 datos, a partir de un andlisis de sensibilidad para parametros como volumen del reactor,
fraccién molar de amoniaco y fraccion molar de 6xido de etileno (EO), y de esta manera se
consider6 como entrada para el disefio, una Red Neuronal Artificial (RNA) en MATLAB; las
salidas correspondientes obtenidas de la simulacion fueron los flujos masicos de los productos de
interés (MEA, DEA y TEA), se realizaron pruebas cambiando el algoritmo y el nimero de
neuronas al momento de entrenar la red, hasta que se obtuvo el error cuadratico medio (MSE)
mas bajo, de esta manera se realizo la validacion de la simulacién. Se recomienda proponer nuevas

pruebas para reducir el MSE.

Palabras clave: <DESTILACION> <REACTOR> <ETANOLAMINAS> <DWSIM
(SOFTWARE)>, <MATLAB (SOFTWARE)> <REDES NEURONALES ARTIFICIALES
(RNA)>.
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ABSTRACT

The present investigation shows a process through which it is possible to obtain Ethanolamines,
chemical compounds very much in use in industry, mainly in the surfactants production,
pesticides, medicines and polyurethanes. Such a process was simulated in a specialized software
DWSIM, using a continuous reactor, two distillation columns for the recovery zone of water and
ammonia, and two distillation towers for the product separation; upon stablishing all the
corresponding operating conditions, percentages of 15%, 13% and 70% were obtained for
monoethanolamine (MEA), diethanolamine (DEA) and triethanolamine (TEA) respectively, at
the end of the recovery zone; however at the recovery zone a 99% purity was reached for each
ethanolamine. A 120 data base was created, from a sensitivity analysis for parameters such as
reactor volume, mole fraction of ammonia and mole fraction of ethylene oxide (EO), this way, an
Artificial Neural Network (ANN) in MATLAB was considered as an input for the design; the
corresponding output from simulations were the mass flows of the interest products (MEA, DEA
y TEA). Tests were carried out changing the algorithm and the number of neurons at the moment
of the network testing up to obtaining the lowest quadratic mean error (MSE). This way the

simulation validation was carried out. It is recommended to propose new tests to reduce the MSE.
Key words: <DISTILLATION>, <REACTOR>, < ETHANOLAMINS >, <DWSIM

(SOFTWARE)>, <MATLAB (SOFTWARE)>, < ARTIFICIAL NEURAL NETWORKS
(ANN)>.
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CAPITULO I

1. INTRODUCCION

1.1. Antecedentes

La monoetanolamina (MEA), dietanolamina (DEA) y trietanolamina (TEA), son conocidas como
el grupo de las etanolaminas, es un grupo de compuestos organicos que poseen en su estructura
dos grupos funcionales que son el hidroxilo y amino, es decir se forman a partir de la reaccion
entre amoniaco (NHs;) y 6xido de etileno (EO) por lo tanto, poseen las caracteristicas respectivas
de los dos grupos funcionales mencionados (Liu et al., 2020, p.3).

La produccion de etanolaminas, para su empleo en la industria se ha intensificado a lo largo del
tiempo, los principales usos de estos compuestos son en la produccién de tensoactivos (31%),
pesticidas y medicamentos (26%), poliuretanos (12%), purificacién de gases (7%), produccion de
aditivos para caucho (5%), aplicaciones en la industria textil (5%) y en la limpieza de metales
(4%) (China Chemical Reporte, 2010, p.1).

Existen varios métodos para la produccién de etanolaminas, sin embargo, siempre se introducen
innovaciones a la industria, con el objetivo de minimizar la energia empleada en la obtencion de
estos compuestos y consecuentemente reducir costos, una de las técnicas empleadas comprende
la adicion de amoniaco, éxido de etileno y agua en un reactor, para después pasar a eliminar el
amoniaco resultante en el producto en un absorbedor y finalmente separar los productos (MEA,
DEAy TEA) en una columna de destilacion, de tal manera que poseen una coloracion (debajo de
10) que indica una mayor calidad de los compuestos (Fassler, 2014, p.2).

De manera similar, la mayoria de los métodos de obtencidén de etanolaminas se desarrollan a
través de un reactor de flujo pistén, aunque varian condiciones como la relacién de alimentacion
EO/NHs e inclusive el catalizador utilizado que aunque por lo general es agua, también es
empleado un catalizador de arcilla modificada (Tsuneki y Moriya, 2008, p.3).

Este dltimo catalizador, es empleado por Tsuneki & Moriya (2008, p.2), debido a la selectividad
que le proporciond en el proceso que desarrolld, un reactor adiabatico en el cual obtener MEA,
sin embargo al ser una reaccién exdtermica, aumentaba de manera considerable la temperatura
del reactor, por lo cual adopté un modelo de vaporizacién parcial de amoniaco.

Otro proceso para la obtencion de etanolaminas, que aseguraba un ahorro en los equipos, es la
destilacién reactiva desarrollada por Garg, Shah, & Drayton, (2002, p.10), reducia la utilizacion
de un reactor y una columna de destilacion en secuencia por una solo columna de destilacién

reactiva con la cual aumentaron la selectividad de MEA.



Varios de los procesos descritos, han sido mejorados, mediante cambios en las condiciones hechos
en primer lugar en un software, como es Aspen Hysys, Aspen Plus, etc., uno de los programas
para simular procesos quimicos es DWSIM que proporciona una utilidad muy similar a la de
Aspen.

Mediante simulacion en Aspen Hysys, se produjo una mejora de la Patente de Garg, en la cual se
establecen cambios en la presidn, en la tasa de alimentacion de agua, relacién de alimentacién
molar de NH3 a EO, en la proporcion de ebullicion y la ubicacion de la alimentacion de EO,
obteniendo asi mayor selectividad de MEA (Liu et al., 2020, p.11-18).

Una manera de validar los resultados que arrojan programas de simulacion es mediante el uso de
redes neuronales, las cuales son posible crearlas mediante el programa de cémputo numérico
MATLAB.

1.2. Planteamiento del problema

A lo largo de las ultimas décadas, se ha investigado la produccion de las etanolaminas, que
incluyen en especial la monoetanolamina (MEA), dietanolamina (DEA) y trietanolamina (TEA),
por lo general la reaccién de obtencidn de estos compuestos organicos se da entre 6xido de etileno
y amoniaco, sin embargo, la simplicidad del proceso da como resultado una variedad de
impurezas de coproductos como los etilen glicoles (Liu et al., 2020), razon por la cual el desarrollar
procesos que aseguren una mayor selectividad de TEA sobre todo, debido a que su demanda es
mayor que de las demas etanolaminas, se han venido dando a través de los afios. Se destacan
investigaciones que relacionan las condiciones de reaccion, catalizadores y tecnologia de
reactores, el proceso convencional utilizando un reactor continuo de flujo en pistdn, que por lo
general proporciona conversion méaxima del 70%, sin embargo, es necesario considerar también
la relacion amoniaco/EOQ, el proceso en mencidn consta de un reactor, en el que se desarrolla la
reaccion entre 0xido de etileno y amoniaco utilizando en el presente caso agua como catalizador
(Liu et al., 2020). Al ser las etanolaminas compuestos cuya demanda aumenta cada vez mas, debido
a los usos variados en los que se emplean como en la produccion de tensoactivos (31%), pesticidas
y medicamentos (26%), poliuretanos (12%), purificacion de gases (7%), produccion de aditivos
para caucho (5%), aplicaciones en la industria textil (5%) y en la limpieza de metales (4%) (China
Chemical Reporte, 2010, p. 1), es necesario entonces un enfoque en el proceso, debido a que de esta

manera se asegurarian optimizacion a corto y largo plazo.

1.3. Justificacion del proyecto

La obtencidén de etanolaminas es un tema que se venido desarrollando durante el transcurso de los

altimos afios, debido a lo que cual los métodos de produccion también han cambiado y mejorado,
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uno de los procesos convencionales pero méas seguro por ser mas conocido es la mezcla de
amoniaco con 6xido de etileno en un reactor, en el cual se introduce agua como catalizador, esto
altimo es lo que hace del proceso algo prometedor puesto que el agua al ser un recurso de facil
acceso y ademéas econémico, disminuye costos, comparando con catalizadores de arcilla
modificada que se han dado en otro tipo de estudios, consecutivamente se utilizan columnas de
destilacién que van a proporcionar la funcion de separar y purificar las etanolaminas
correspondientes, el estudio de este tipo de operaciones unitarias resulta beneficioso puesto que
es aqui donde se pueden cambiar condiciones de presién o temperatura que ayuden a ahorrar
energia 0 demas a una planta de produccidn, de tal manera se ha optado por simular y validar un
proceso para la produccion de etanolaminas en el software DWSIM que permita corroborar la
eficiencia del sistema convencional y comparar los resultados con los valores calculados en
articulos de relevancia e impacto, de esta manera, la simulacion desarrollada, podra ser utilizada
como referencia para que otros estudiantes tengan en consideracion de lo eficiente que resulta

realizar una simulacion antes de construirlo como idea inicial para corroborar objetivos.

1.4. Objetivos

1.4.1. Obijetivo General

Simular y validar un proceso para la obtencién de etanolaminas.

1.4.2. Obijetivos Especificos

» Simular el proceso para la produccion de etanolaminas, determinando el porcentaje obtenido
de productos (MEA, DEAy TEA) en la seccion de separacion.

» Determinar el error entre los resultados de la simulacién del proceso para la produccion de
etanolaminas y los resultados dados en articulos cientificos de alto impacto.

» Validar el proceso de simulacién de la obtencién de etanolaminas, mediante el uso del
software DWSIM y RNA.

1.5. Alcance

En el presente trabajo se simula y valida un proceso para la obtencion de etanolaminas, de manera
convencional mediante el uso de un reactor, seguidos de columnas de destilacion que rectifican
los productos del primer equipo, en el cual se ingresan corrientes de amoniaco y 6xido de etileno,

Cuya reaccion ocurre gracias a la intervencion de un catalizador, que en este caso es agua, de tal



manera la selectividad de la monoetanolamina (MEA) que es el compuesto de mayor demanda de
la familia de las etanolaminas, llega a tener una selectividad de hasta el 70%.

La simulacion se realiza en el programa DWSIM, con el software auxiliar de Chemsep para las
columnas de destilacion, de esta manera al obtener los resultados se establece, una red neuronal
en MATLAB para corroborar datos de fracciones molares y presiones, sin necesidades de ingresar

varios valores en el simulador inicial.



CAPITULO II

2. MARCO TEORICO

2.1. Estado del Arte

2.1.1. Etanolaminas

Las etanolaminas son productos quimicos que se obtienen a partir de una reaccion altamente
exotérmica que se da entre 6xido de etileno y amoniaco, dando como resultado tres compuestos
quimicos: monoetanolamina (MEA), dietanolamina (DEA) vy trietanolamina (TEA). La
composicion de los productos puede cambiar las diferentes concentraciones de amoniaco y 6xido
de etileno, es asi que mientras mayor sea el exceso de amoniaco, la cantidad de monoetanolamina
obtenida sera proporcional al mismo (Weissermel y Arpe, 1981, p.150).

Son productos industriales que sirven principalmente para la obtencion de detergentes, mediante
una reaccion con diferentes acidos grasos, también se utilizan como bases débiles en la
purificacion industrial de gases, por separacion de gases acidos como SH2 y el CO,, la fabricacién
de cosmeéticos resulta ser ademas otro campo en el que se usen etanolaminas, actuando como
constituyentes de jabones y cremas, y por Gltimo otro uso importante de estos compuestos es para
la sintesis organica de heterociclos (Weissermel y Arpe, 1981, p.150).

Este tipo de compuestos organicos, son liquidos higroscépicos, incoloros y viscosos a temperatura
ambiente (Zahedi, Amraei y Biglari 2009, p.1), las cuales son caracteristicas que le brindan las
propiedades que intervienen en las subsiguientes operaciones gue en las que se emplean, asi que
en resumen, la produccion de etanolaminas, se ha intensificado en los Gltimos afios de acuerdo a
China Chemical Reporte (2010, p.1), los principales usos de estos compuestos son en la
produccién de tensoactivos (31%), pesticidas y medicamentos (26%), poliuretanos (12%),
purificacion de gases (7%), produccion de aditivos para caucho (5%), aplicaciones en la industria
textil (5%) y en la limpieza de metales (4%).

Las etanolaminas, se empezaron a producir industrialmente en 1930y a partir de 1945 se empez0
con su produccion a gran escala, incrementando su importancia comercial a partir de 1970, de la

mano de la obtencién a nivel industrial de 6xido de etileno (EO) (Zahedi, Amraei y Biglari, 2009, p.1)

2.1.2. Produccion de etanolaminas

La fabricacion de las etanolaminas, ha tenido varias modificaciones y mejoras desde su invencion,

uno de los procesos utilizados para su obtencion describe un proceso continuo, que implica la



reaccion de oOxido de etileno y amoniaco, que brinda rendimientos del 90% al 95% de las
monohidroxiletilaminas, la reaccién se da entre al menos 30 partes en peso de amoniaco con 1
parte de 6xido de etileno en fase liquida, entonces se emplean soluciones acuosas de amoniaco
relativamente diluidas, y ademas el vapor generado durante la concentracién de la mezcla, se
reutiliza para calentar mezclas de productos posteriores, llevando asi a un ahorro energético, en
si, si el objetivo es tener un mayor porcentaje de monoetanolamina, el proceso en cuestion debe
realizarse con un exceso de amoniaco, sin embargo el catalizador empleado también tiene
relevancia en la obtencién de etanolaminas (Gibson y Winters, 1981, p.5).

Por otro lado Domke et al. (2010, p.5) mencionan que el amoniaco utilizado en la presente
reaccion puede ser recién afiadido, reciclado o en su defecto una combinacidn de ambas opciones,
de tal manera que el amoniaco recién afladié puede incluirse en un reactor directamente o en algln
otro sitio del proceso, como por ejemplo en una unidad de recuperacion de amoniaco, ademas
recalcan que el amoniaco utilizado pude ser anhidro o en una solucién con agua, y de todas formas
seria adecuado para la reaccidon, por otro lado se especifica que la cantidad de agua que se incluya
en el proceso poder tener un efecto catalitico ventajoso, por lo general se puede incluir el anhidro
a aproximadamente 3% a 5% en peso de agua basado en el peso de la mezcla, para que de esta
manera, se induzca el proceso catalitico que cumple el agua en la reaccion.

De lamisma manera, Feng y Zhongneng (2011, p.5), utilizan como materia prima 0xido de etileno
y amoniaco, sin embargo el sistema reaccionante que establecen, adopta como catalizador un
tamiz molecular de zeolita de silicio-aluminio, cuya relacion molar de silicio a aluminio del tamiz
molecular de zeolita es de 10-1000 y el tamafio de particula es de 0.2 a 8 micrdmetros.

Otro catalizador utilizado en la produccion de etanolaminas es el nitrato de lantano en solucién
acuosa, para implementar este catalizador en el proceso se agitaron durante 12 horas y
posteriormente precipitaron para favorecer el intercambio idnico de lantano, entonces afiadieron
un agente formador de poros como lo es la celulosa, como segunda opcidn consideran una resina
de intercambio i6nico fuertemente &cida, en cuanto al equipo empleado, dos bombas dosificadoras
realizan el trabajo de aumentar la presion de los reactivos antes de ingresar al reactor, para
entonces la solucion es precalentada, y como es comun en la mayoria de los procesos de obtencién
de etanolaminas a nivel industrial el exceso de amoniaco se elimind mediante una columna de

destilacién y se reciclo al reactor (Tsunekiy Moriya, 2008, p.2).

2.1.3. Redes Neuronales Artificiales aplicadas a procesos reactivos

Dentro del desarrollo de diferentes tipos de investigaciones con enfoques por lo general
tecnoldgicos, se encuentran procesos complejos, que no pueden ser interpretados de manera
correcta mediante las técnicas analiticas comunes o los calculos matematicos simples, pues

arrojan margenes de error inaceptables, es asi que una alternativa con resultados muy favorables
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aplicable a estos procesos complejos, es la simulacion del funcionamiento del conjunto de
neuronas en el cerebro humano, lo cual es conocido como redes neuronales artificiales, ANN, por
sus siglas en inglés (artificial neural networks) o también RNA en espafiol.

La técnica mencionada, ya ha sido utilizada para el reconocimiento de patrones, decision,
fabricacién, sistemas de control, procesamiento de informacion, simbolico, matematicas, vision
artificial y robdtica (Romero et al., 2014, p.2). En definitiva, las ANN poseen un campo de aplicacion
amplio, sin embargo, juegan un papel importante en las ciencias térmicas, pues permiten estudiar
los sistemas térmicos poco convencionales, incluso sin tener un conocimiento detallado de los
fendmenos fisicos en el andlisis.

A pesar de que existen varios tipos de ANN, la que destaca en el &mbito ingenieril es la totalmente
conectada, denominada red de alimentacion de reenvio o también perceptron multicapa, de
acuerdo a Romero et al. (2014, p.2-3). “una red neuronal esta totalmente conectada cuando cada
nodo de una capa esta conectado a todos los nodos de las capas adyacentes”.

Los modelos mas utilizados en el modelado de reactores quimicos mediante redes neuronales son
de tipo hibrido es decir “redes neuronales-modelos de conocimiento”, por lo general cuando se
trata de reactores la RNA usada posee una estructura de 3 capas: la capa de entrada, capa de salida
y por ultimo la capa oculta intermedia, las cuales son de tipo feed-forward, para la configuracion
de los pardmetros de entrada y salida, implementaron una topologia simple, en la cual la
alimentacioén de la red era solamente las sefiales del control del reactor , estas redes neuronales
artificiales toman el nombre de Finite Impulse Response (NNFIR), sus predicciones son muy
estables (Sorrosal et al., 2013, p.2,3).

Fernandes y Lona (2002, p.8) emplearon una red neuronal para la obtencion de las condiciones
de operacion de un reactor de lecho fluidizado para la produccion de polimeros, entonces
establecen que un modelo matematico puede predecir facilmente las propiedades de un polimero
a partir de los pardmetros de entrada al reactor, dichos parametros son las velocidades de
alimentacion de gas (mondmero, comonomero e inerte), la velocidad de alimentacion del
catalizador, velocidad superficial del gas, porosidad, presion y temperatura, para la optimizacion
de este proceso la red neuronal entrenad es capaz de predecir condiciones de operacion del reactor
mucho mas rapido que otros enfoque como por ejemplo el de Levenberg-Marquardt.

Para Kashani y Shahhosseini (2010, p.2,3), utilizar una red neuronal dinamica resulto muy util
puesto que la necesidad a cubrir era la modelacion de reactores discontinuos, pusieron en marcha
una red autorregresiva no lineal con entrada exdgenas (NARX), la cual es una red dinamica
recurrente con conexiones de retroalimentacion, su caracteristica de retropropagacion estatica es
atil para su entrenamiento, un aspecto primordial al modelar redes neuronales artificiales es la
seleccion correcta de capas y neuronas en la red, de tal manera el modelo que construyeron tenia
una capa oculta, usando una técnica de validacion cruzada para encontrar el numero 6ptimo de

neuronas ocultas.



2.2. Bases tedricas

2.2.1. Reaccion para la obtencion de etanolaminas

Para la obtencion de etanolaminas basicamente existen dos modos de sintesis: el método del
amoniaco y el del amoniaco en estado liquido, clasificAndose en catalisis homogénea clasica y

catalisis heterogénea (Feng y Zhongneng 2011, p.1-3).

2.2.1.1. Método del amoniaco (catalisis homogénea clasica)

El presente método, relaciona la reaccién en fase liquida del amoniaco con éxido de etileno (EO),
Feng Ruming, Wang De Ju Liu Zhongneng (2011, p.1-3), menciona que debido a la capacidad de
enlace de hidrogeno y la naturaleza polar del agua, se da una apertura del anillo entre el EO y el
amoniaco, debido a lo cual la reactividad y selectividad de etanolaminas (EA) es alta.

La reaccidn en cuestion es continua, tal como se muestra en la Figura 1-2, y cada paso para formar
MEA, DEA y TEA es altamente exotérmica:

,*'D\
MH:'I- & .-""D"-. — HENEHECHEDH —
HN{CH2CHz0H); N(CH,CH,0H)4

Figura 1-2. Reaccion de obtencion de etanolaminas
Fuente: (Feng Ruming, Wang De Ju Liu Zhongneng, 2011).

2.2.1.2. Cinética de la reaccion

La reaccion en cuestién, entre amoniaco y 6xido de etileno, es considerada altamente exotérmica,
de segundo orden consecutiva competitiva irreversible, y ademas necesita de un catalizador, el
maés utilizado por ser el méas disponible comercialmente es el agua que ademas no tiene ningun

efecto sobre la calidad de los productos y se puede separar facilmente de la mezcla reactiva (Liu
etal., 2020, p.7).
El modelo cinético proporcionado por Park, Park, & Lee, (1985, p.5) son los mismos que se

consideran en este trabajo de simulacion:



Tabla 1-2. Parametros cinéticos de la reaccion

Reaccion k (L.mol?t. min®?) Ea.(J.mol?)
1 k;=7845exp(-11500/RT) 48185
2 k2=(8.151-1.051Cy) X kg 48185
3 k3=(14.181-0.196Cw) X k1 48185

Fuente: (Liu et al. 2020).
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Donde:
Cw : concentracion molar del agua

E. : Energia de activacion (el Ea de la reaccidn asociada en tres pasos es el mismo)

2.2.2. Proceso convencional para la obtencion de etanolaminas

Comunmente el proceso empleado para la produccion de EA es el propuesto por el Instituto de
Investigacion de Stanford, conocido como SRI, sin embargo, el modelo mencionado no es
aplicado en su totalidad en la industria, pues difieren en el tipo de equipos usados y la estructura

de la planta, no obstante, la reaccion es idéntica (Zahedi, Amraei y Biglari, 2009, p.1,2).

NH; — Water Water  MEA DEA TEA

Ammonia

Ammonia
absorber

Aqueous
ammonia v
hold tank iabatic or
isothermal TEA‘
Ethylene oxide tubular reactor Evaporation Vacuum (low purity)
(heat recovery Ammonia Dehydrator distillation
possible) stripper train

Figura 2-2. Diagrama de flujo de una planta de produccion de EA
Fuente: (Zahedi, Amraei y Biglari, 2009)

El diagrama de flujo para la obtencion de EA, por lo general consta de dos secciones principales:
el reactor y la separacion de productos, en si una vez obtenidos los productos del reactor, el cual
puede ser continuo o de flujo piston, la mezcla pasa a una etapa de evaporizacion, conformado
por dos columnas de destilacion en las que se elimina amoniaco y agua respectivamente, y en
secuencia son reciclados a la alimentacion del reactor, posteriormente, esta la seccion de

separacion que de la misma manera esta conformada por columnas de destilacion al vacio, en las
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que se obtienen MEA con un 99% de pureza, DEA con un 98,5% de purezay TEA al 99% de
pureza, como se menciond anteriormente una planta de produccion de EA es muy flexible, los
parametros operativos pueden adaptarse para optimizar el sistema y obtener mayor cantidad de

un producto deseable (Zahedi, Amraei y Biglari, 2009, p.1,2).

2.2.3. Factores que afectan la distribucion de los productos de reaccion entre el amoniaco y
el EO

2.2.3.1. Temperatura

Esta es una variable operativa muy importante que afecta mas que nada la calidad del producto,
puesto que una cantidad de temperatura mayor a la requerida cambia el color del producto (EA)
y consecuentemente reduce su calidad (zahedi, Amraei y Biglari, 2009, p.2).

Cuando la temperatura de reaccidn se encuentra en un rango de entre 10 y 30 °C la distribucién
del producto no se ve afectada, debido a que la constante de equilibrio de la reaccion no presenta
un cambio significativo (Feng y Zhongneng 2011, p. 5), lo cual es aplicable en el presente trabajo.

Sin embargo, si el producto deseable es MEA, aumentar la temperatura de reaccion a 100 y 160
°C, beneficiara a este producto, o alternativamente cuando el sistema esta entre los 160 y 190 °C,

pasa a un estado supercritico que produce MEA con alta selectividad (Feng y Zhongneng 2011, p.5).

2.2.3.2. Tasa de alimentacion de agua

La reaccion entre amoniaco y EO ocurre muy lentamente, por lo cual es catalizada con agua,
debido a la facilidad de obtencion de la misma y su bajo costo, teniendo en consideracién la
cinética de la reaccidn se concluye que la cantidad de agua si tiene un efecto significativo en la
selectividad de las EA, de tal manera que una alta concentracion de agua conduce a una alta
selectividad de MEA, sin embargo, esto afectara a la temperatura y consecuentemente a la calidad
del producto, ademas de que perturbaria al consumo de energia y economia ya que en las torres
de evaporizacion se deberia eliminar mas cantidad de agua (Liu et al., 2020, p.14).

Ademas, que una cantidad significativa de agua interfiere con las reacciones de interés,

favoreciendo a reacciones secundarias del agua con EO que puede producir etilenglicol (zahedi,
Amraei y Biglari, 2009, p.2).

2.2.3.3. Relacion NHs/EO

Esta relacion determina la proporcion final de las EA, y a pesar de que es importante, dependera
mucho del producto que deseemos que tenga mayor selectividad, puesto que si se aumenta la

relacion NH3/EO la selectividad de MEA asciende a la par, pero si por el contrario se desea mayor
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selectividad de TEA se debe disminuir la relacién NH3/EO, ademas la selectividad de DEA
muestra un punto maximo mediante el cambio de la relacion mencionada (Feng y Zhongneng 2011,

p.4).
Si MEA es el producto objetivo es necesario tener cuidado al aumentar la relacion NH3/EO,

puesto que el exceso de NH3 causa un desperdicio inevitable, en contraste si la selectividad de
TEA es el objetivo entonces el contenido de EO que tenga el sistema sera alto lo que conlleva a
la formacion de otro tipo de compuestos, por otro lado, aumentar el rendimiento de DEA es un

proceso que por lo general no es deseable en la industria (Feng y Zhongneng 2011, p.4).

2.2.4. Redes neuronales artificiales

Las redes neuronales artificiales han sido definidas como un “sistema de procesamiento de
informacion que consta de un numero de procesadores simples y muy interconectados, Ilamados
neuronas, que son analogas a las neuronas bioldgicas del cerebro” (Pino, Gémez y De Abajo Martinez,
2001, p.28).

Consecuentemente es necesario, entender las bases del funcionamiento de las redes neuronales
artificiales, que al igual que en la red neuronal propia del ser humano tiene una unidad
fundamental conocida como nodo, del mismo rango de importancia, que una neurona bioldgica,
entonces al poner en perspectiva lo dicho se considera que, esta célula humana consta de un axén,
que es protuberancia que transporta la sefial procedente de una neurona a otra, las neuronas en las
capas posteriores junto con las dendritas proporcionan un area lo suficientemente satisfactoria
para facilitar la conexién con neuronas de capas anteriores, ademas las dendritas se dividen de tal
manera que forman densos arboles dendriticos, de manera analoga las redes neuronales artificiales
constan de nodos 0 neuronas artificiales, cuya funcion es realizar operaciones de mapeo entre
entradas y salidas. La neurona artificial es tratada como un nodo conectado a los demés a través
de enlaces correspondientes a conexiones axon-sinapsis-dendrita. Cada enlace esta asociado a un
peso; como en el caso de una sinapsis, este peso determina la naturaleza y la intensidad de la

influencia de un nodo a otro (Romero et al. 2014, p.2-3).

2.2.4.1. Elementos basicos de un sistema neuronal artificial

Neuronas artificiales: Una red neuronal estd constituida por un conjunto de procesadores
elementales conocidos como neuronas artificiales, las cuales se conectan entre si, o en su defecto

a entradas externas, con una salida que propaga las sefiales (Florez y Fernandez, 2008, p.16).
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Capa o nivel: cuando una coleccion de neuronas cuyas entradas provienen de una misma fuente

y las salidas se propagan al mismo destino conforman lo que se conocen como capa o nivel (Flérez
y Fernandez, 2008, p.16).

E v
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Figura 3-2. Estructura jerarquica de una red neuronal
Fuente: (Flérez y Fernandez, 2008).

2.2.5. Arquitectura de las redes neuronales artificiales

La topologia de las RNA, tiene que ver con la organizacion y la disposicion de las neuronas en la
red, la manera en la que conforman capas procesadoras interconectadas a través de sinapsis

unidireccionales, basicamente la estructura de la RNA depende de cuatro parametros:

1.- EI nimero de capas del sistema
2.-El nimero de neuronas por capa
3.- El grado de conectividad entre las neuronas

4 - el tipo de conexiones neuronales (Florez y Fernandez, 2008, p.29).
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2.25.1. Clasificacién

Las clasificaciones mas importantes de la arquitectura de las RNA se describen a continuacion:

De acuerdo a su estructura en capas:

Redes monocapa: en este tipo de redes se establecen conexiones entre las neuronas que forman
parte de la Unica capa de la que consta la red, son usadas por lo general en tareas que tiene que
ver con autoasociacion, es decir que regenera informacion de entrada incompleta (Matich, 2001,
p.27).

Redes multicapa: esta RNA posee una coleccidon de neuronas agrupadas en varias capas (de
entrada, oculta y de salida), para distinguir el nivel al que pertenece una neurona es necesario
prestar atencién a la proveniencia de su sefial de entrada y hacia dénde va la sefial de salida (Matich,

2001, p.27).

Segun el flujo de datos en la red:

Redes unidireccionales o de propagacion hacia delante (feedforward): “la informacion circula en

un unico sentido, desde las neuronas de entrada hacia las neuronas de salida” (Flérez y Fernandez,
2008, p.29).
Redes de propagacion hacia atras (feedback): en las que las salidas de las neuronas pueden servir

de entradas a unidades del mismo nivel, es decir dandose a lugar conexiones laterales o en su

defecto de niveles precios, son conocidas también como sistemas recurrentes (Flérez y Fernandez,
2008, p.29).

2.2.5.2. Métodos de aprendizaje

De acuerdo con Travassos, Avila y Ida (2018, p.4), existen algunos métodos de aprendizaje al
momento de realizar el ajuste de los valores en las conexiones para que una red aprenda, como el
aprendizaje supervisado y el aprendizaje no supervisado; el primero se caracteriza por realizar el
proceso mediante un entrenamiento controlado por un agente externo (supervisor) quien
determina la respuesta que deberia generar la red, si esta no coincide con la deseada, se procede
a modificar los pesos de la conexiones hasta obtener el resultado.

Ademas, Nunes et al. (2019, p.5), afiade que en este tipo de entrenamiento cuando se produce un
error, este valor se realimenta nuevamente en la red con el fin de modificar de acuerdo con un
algoritmo gue tiende a minimiza dicho error. Existen tres formas de llevara cabo, entre ellos estan

el aprendizaje por correccion de error, por refiero, y el estocastico.
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El segundo caso es el entrenamiento no supervisado o autosupervisado no requieren influencia
externa, estas redes deben encontrar las caracteristicas que se puedan establecer entre los datos
que se presenta a su entrada, la interpretacion de la salida depende de su estructura y del algoritmo
de aprendizaje empleado, en este caso también se consideran dos tipos de aprendizajes el primero

hebbiano y el segundo es el competitivo y comparativo (Xu et al., 2019, p.6).

2.2.6. DWSIM

Es un software que posee una amplia interfaz grafica de usuario en donde es posible simular
diferentes tipos de procesos quimicos, muchos de los cuales son aplicados a la Industria. DWSIM
es un programa el cual es de gran ayuda tanto para estudiantes como a profesionales de la carrera
de ingenieria quimica y afines al &rea, dado que es un software libre y de cddigo abierto (DwsIm
2020). Mediante el software sera posible reproducir virtualmente un proceso para la produccion
de etanolaminas, que son estudios nuevos para su implementacién y reduccion de costos de
operacion con lo cual se podréa obtener los datos necesarios para la validacion del proceso y la

determinacion de su eficiencia.

2.2.6.1. Caracteristicas

Entre las mas importantes tenemos:

Tabla 2-2. Caracteristicas de DWSIM
= Se ejecuta en Windows XP de 32/64 bits, Linux de 64 bits, macOS y Raspberry Pi 2

0 Mas reciente.

» Interfaz de usuario (IU) de aspecto y sensacion nativa en todas las plataformas

compatibles.

= Motor de calculo paralelo de CPU y GPU multintcleo.

= Admite operaciones de unidad CAPE-OPEN y paquetes de propiedades Thermo
1.0/1.1.
= Proporciona paquetes de Equilibrio termodinadmico vy el calculador de propiedades.

» Incluye la operacion Python Script CAPE-OPEN Unit.

= Admite la base de datos de componentes y el modelo de columna de ChemSep.

= Interfaz de diagrama de flujo (PFD).

= Modelos rigurosos de columna de destilacion/absorcion.

= Soporte para reacciones quimicas y reactores.

Fuente: (DWSIM, 2020)
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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2.2.6.2. Herramientas
El software con el que se va a trabajar presenta las siguientes caracteristicas, como lo son los
modelos termodinamicos, operaciones dela unidad, operaciones unitarias, utilidades,

herramientas, andlisis y optimizacion de procesos:

Tabla 3-2. Herramientas que presenta DWSIM

= Peng — Robinson

= Peng — Robinson — Stryjek — Vera 2
= Soave — Redlich — Kwong

= Lee— Kesler

= Lee— Kesler — Plocker

= UNIFAC (-LL)

= UNIFAC modificado (Dortmund)
= UNIQUAC

= NRTL

= COSMO -SAC

= Chao — Seader

Modelos

termodinamicos
= Grayson — Streed

* LIQUAC

= Extended UNIQUAC

= Raoult's Law

= JAPWS — 97 Steam Tables
= JAPWS - 08 Seawater

= Black - Oil
= Sour Water
= GERG-2008
= PC-SAFT

Mezclador, divisor, separador, bomba, compresor, expansor,

calentador, enfriador, valvula, segmento de tuberia, columna

de acceso directo, intercambiador de calor, reactores
Operaciones de la (conversion, PFR, CSTR, equilibrio y Gibbs), columna de
unidad destilacion, Absorbentes simples, refluidos y rebobinados,

separador de componentes, placa de orificio, separador de s6lidos,
filtro de torta continuo; Operaciones de la Unidad, Excel, Script y

Flowsheet.
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Operaciones

Mezclador, divisor, separador, bomba, compresor, expansor,
calentador, enfriador, valvula, PFR, CSTR, intercambiador de

calor, hoja de calculo y secuencia de comandos Python.

unitarias
(dinédmica)
Envolvente de fase, hidratos de gas natural, propiedades de
componentes puros, punto critico verdadero, dimensionamiento
Utilidades de PSV, dimensionamiento de vasos, hoja de célculo y

propiedades de flujo frio de petrdleo.

Herramientas

Ajuste del controlador PID, Regresion de datos binarios, Creador
de compuestos, C7 + a granel y Curvas de destilacion Gerente de

caracterizacion y reacciones del petréleo.

Analisis y
optimizacion  de

Procesos

Utilidad de andlisis de sensibilidad, optimizador

multivariante con restricciones limitadas.

Extras

Regresion de datos binarios VLE / LLE / SLE, soporte para scripts
de tiempo de ejecucion, complementos y objetos de monitoreo de
hoja de flujo CAPE-OPEN.

Fuente: (DWSIM, 2020)

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

2.2.7. Chemsep

ChemSep es un simulador de columna para operaciones de destilacion, absorcion y extraccion.

Combina el modelo clasico de columna de etapa de equilibrio con un modelo de columna de no

equilibrio (basado en tasas) en una interfaz facil e intuitiva. Es compatible con CAPE-OPEN

(Chemsep, 2020).

16




2.3. Marco Legal

2.3.1. Licencia del simulador DWSIM

De acuerdo a la pagina web oficial de DWSIM (2020) se menciona que:

DWSIM es un simulador de procesos quimicos multiplataforma, compatible con CAPE-OPEN
para Windows, Linux, Android, macOS e iOS, el cual posee la General Public License v3 del
Sistema Operativo GNU.

La Licencia Publica General del GNU esta destinada a garantizar la libertad para compartir y
cambiar todas las versiones de un programa, asegurandose de que siga siendo un software libre

para todos sus usuarios (GNU, 2007).
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CAPITULO 1l

3. METODOLOGIA

3.1. Etapas de la metodologia

INICIO

Revision bibliogréafica del proceso
a simular

Establecimiento de los parametros
de funcionamiento

Simulacién en DWSIM, mediante
un reactor y dos columnas de
destilacion

Validacion de los resultados de
la simulacion

Procesamiento de datos ]

Disefio de la red neuronal
artificial en MATLAB

Entrenamiento de datos

\. J

Validacion de los resultados de
la RNA

Analisis Estadistico

FIN

Gréfico 1-3. Metodologia del trabajo de titulacion

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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La presente propuesta tecnoldgica implica la simulacion de un proceso para la obtencién de
etanolaminas (EA), mediante el método convencional, empleando un reactor continuo, seguido
de dos columnas de recuperacion de amonio y agua, y por Ultimo la seccion de recuperacién de
los productos, de esta manera se obtienen datos para el modelado de una red neuronal artificial
(RNA), de esta manera se complementa la simulacion en DWSIM puesto que otorga datos
numéricos, con el modelado de la RNA, ya que asi se podra realizar el entrenamiento y

aprendizaje de la misma.

Ademas, se realiza un analisis estadistico para corroborar la validez de los resultados obtenidos

en el simulador y los predichos por la RNA.

La recopilacién de la informacién empleada en el presente trabajo es proveniente de:

= Articulos cientificos relevantes, de grado Q1 y Q2 publicadas en revistas cientificas
indexadas en Science Direct.
= Libros digitales referentes al tema.

= Pé&ginas web de los softwares utilizados en el desarrollo de la investigacion.

3.2. Establecimiento de los parametros de funcionamiento

La informacion base para llevar a cabo la simulacion en DWSIM proviene de los articulos
cientificos: Simulation and optimization of ethanol amine production plant propuesto por
Gholamreza Zahedi, Saeideh Amraei, y Mazda Biglar (2009) del Process Systems Engineering
Centre (PROSPECT) y del articulo Simulation and energy consumption evaluation of reactive
distillation process for ethanolamine production (2020) propuesto por Dan Liu, Zixin Lin,
Weizhong An, Ran Any Haiyan Bie del Department of Chemical Engineering, Ocean University
of China.

3.2.1. Generalidades del proceso

Tabla 1-3. Condiciones operativas iniciales

PARAMETRO CANTIDAD UNIDAD
Presion 1 bar
Temperatura 303 K
Relacion de alimentacion NH3/EO | 1:3 -

Fuente: (Zahedi, Amraei y Biglari, 2009, p.6)
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Tabla 2-3. Condiciones operativas del reactor

PARAMETRO CANTIDAD UNIDAD
Volumen 0.003 m?3
Fraccion molar de MEA ala | 11 %

salida

Fraccion molar de DEAala | 10 %

salida

Fraccion molar de TEA ala | 42 %

salida

Fraccién molar de H.O 15 %
Fraccion molar de NH3 11 %

Fuente: (Liu et al., 2020, p.32).
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

3.2.2.

Parametros de las columnas de destilacion de NH3 y H,O

La etapa de vaporizacion, consta de una columna en la que se recupera el amoniaco y otra en la

gue se recupera agua, estos compuestos son reciclados a la corriente NH3-H20:

Tabla 3-3. Condiciones operativas de la columna de recuperacion de Amoniaco (CA)

PARAMETRO CANTIDAD UNIDAD
Presion 3 bar
Numero de platos 16 -
Plato de alimentacion 7 -
Reflux ratio 0.1 -
Calor del rebolier 1680.8 kw
Calor del condensador -1965.4 kw
Flujo mésico de entrada 643 Kg/h
Flujo mésico del destilado 90 Kag/h
Flujo masico del fondo 550 Kg/h
Cantidad de MEA 11.7 %
Cantidad de DEA 10.1 %
Cantidad de TEA 64 %

Fuente: (Liu et al., 2020, p.32).
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Tabla 4-3. Condiciones operativas de la columna de recuperacion de Agua (C H20)

PARAMETRO CANTIDAD UNIDAD
Presion 1 bar
Numero de platos 16 -
Plato de alimentacion 7 -
Reflux ratio 1.3 -
Calor del rebolier 182.3 kw
Calor del condensador -186.7 kw
Flujo mésico del destilado 10 Kg/h
Flujo masico del fondo 539 Kg/h
Cantidad de MEA 15 %
Cantidad de DEA 11 %
Cantidad de TEA 70 %

Fuente: (Liu et al., 2020, p.32).
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

3.3. Especificaciones de la zona de recuperacion de los productos EA

La seccidn de recuperacion consta de dos columnas complejas, con las que se obtienen las EA

con un 99% de pureza:

Tabla 5-3. Especificaciones de las columnas de recuperacion de EA

PARAMETRO CANTIDAD UNIDAD
Presion 1 bar

Tipo de columna Compleja (complex colum) -
Condensador Total (producto liquido) -
Rebolier Total (producto liquido) -

Fuente: (Zahedi, Amraei y Biglari, 2009, p.6).
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Tabla 6-3. Valores de recuperacion de etanolaminas en C MEA y C(DEA/TEA)

PARAMETRO CANTIDAD UNIDAD
Flujo maésico de MEA 40 Kg/h
Flujo mésico de DEA 60 Kag/h
Flujo mésico de TEA 430 Kg/h
Fraccion molar MEA 0.9999 -
Fraccion molar DEA 0.9999 -
Fraccion molar TEA 0.9999 -

Fuente: (Zahedi, Amraei y Biglari, 2009, p.6).
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

3.4. Simulaciéon en DWSIM

Para la simulacién del proceso en el software se utilizaron los datos propuestos en las Tablas 1-
3, 2-3, 3-3, 4-3:

(i DWSIM - [Simulacién final (E\Ariana =D\TESIS\Intentos tesis\Simulacion final.dwxmz)] - x
(hi File Edit Inset Tools Dynamics Utiities Optimization Results Plugins  Spreadsheet Windows View Help Download Additional Components - & X
EERAEEB0E @@ 0| [ |%sedngs ») ) Solve Flowsheet (F5) = AbwnSu\vEr(PausE"BrEak] - Dynamics & ®j5 li, | Flowsheet States - X
Material Streams Spreadsheet Charts Flowsheet Dynamics Manager Script Manager -
Control Panel Mode | Search AVEBRIQ » @ H & EBE&G ME& ST
tal
o 4
o
P D
Streams  Pressure Changers  Separators/Tanks  Mixers/Spltters  Exchangers Reactors Columns  Soids  CAPEOPEN  UserModels Logical Ops Indicators  Contrallers  Other
=) 2
Material Stream  Eneray Stream o
v 3 WatchPanel s e - - -1
Date Type Message Info Lo |~ - ]
@ 39 17/01/2021 155753 Message  Soipt Data updated sucessfuly. + I Object Property Vabe
@ 38 17/01/202115:5253  Message  Scipt Data updated sucessfuly. +lnfo

Figura 1-3. Flowsheet de la simulacion en DWSIM

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Para la simulacion de las columnas de destilacion se usé el equipo que proporciona DWSIM

denominado “Chemsep column”.
El paquete termodinamico que rige la simulacién es UNIQUAC. Para las columnas de

destilacién se emplearon los siguientes modelos termodinamicos:
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Tabla 7-3. Modelos termodindmicos de las Chemsep Columns

K-value DECHEMA
Activity coefficient UNIQUAC
Vapour pressure Antoine
Enthalpy None

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Ademas, se insertaron 3 reacciones cinéticas, que van actuar sobre el reactor de manera

consecutiva.

Settings

Compounds  Themodynamics Reactions Mass and Energy Balances  System of Units  Floating Tables and Property Lists ~ Miscelansous

Components / Compounds
Search |
Added + MName Tag CAS Number Formula Database CP

Water 7732-185 HOH ChemSep
Ethylene oxide 75218 CH20CH2 ChemSep
Ammonia T664-41-7 NH3 ChemSep
Monoethanolamine 141-43-5 HOCH2CH2NH2 ChemSep O
Diethanclamine 111422 (HOCH2CHZ)2NH ChemSep |
Triethanolamine 102716 {(HOCH2CHZ)3N ChemSep |
O |ar 132259-10-0 (N2)0.781 (02)0.209 (&)... |ChemSep |
O |Amgon T440-37-1 A ChemSep
O | Bromine 7726956 Brfr ChemSep O
[0  |Camontetrachlonide 56235 coi ChemSep O
O Carbon monoxide 630-08-0 co ChemSep
[0 |Carbon dioxide 124389 coz ChemSep
[0 |Carbon disuffide 75150 sCS ChemSep O
[0 |Phosgene 75-44-5 cociz ChemSep O

|® View Selected Compound | | @ Import from Online Sources | |

Import from JSON File

Petroleum Fractions

Order Compounds By | Default (As Added)

| Start Bulk C7+ Petroleum Ct

ion Litility |

| Start Distillation Curves Petroleum Ct

ion Litility |

Open Assay Manager

Figura 2-3. Seleccion de los compuestos que intervienen en la simulacion.

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Settings

Compounds  Thermodyniamics  Reactions  Mass and Energy Balances  System of Units

Floating Tables and Property Lists  Miscelaneous

Units
Systemof Units | SI_11 v

Property Lnit Property Lnit ~

K ~ | Pressure bar ~

Mass Flow Rate ka/s ~ | Molar Flow Rate mol/s w
Volumetric flow rate m3/s ~ | Specific Enthalpy lelikg ~
Specific Entropy tel/Tkg K] ~ | Molecular Weight tea/lemol ~
Density ka/m3 ~ | Surface Tension N/m ~
Heat Capacity tel/Tkg K] ~ | Thermal Conductivity W/ m.K] ~
Kinematic Viscosity mis ~ | Dynamic Viscosity Pas w
Delta-T ~ | Delta-P Pa ~
Length/Head m ~ | Energy Flow KW ~
Time: s ~ | Volume: m3 w
Molar Volume: ‘m3/kmal ~ | Area m2 ~
Diameter/Thickness mm ~ | Force: N ~
Acceleration m/s2 ~ | Heat Transfer Coefficient W/m2.K] ~
Malar Conc. mol/m3 ~ | Mass Conc. ka/m3 ~
Reaction Rate mol/[m3.g] ~ | Specific Volume mkg ~
Maolar Enthalpy tedkemol ~ | Molar Entropy ted/Temol K] ~
Velocity ms ~ | Fouling Factor Km2MW w "
Tasks

| CreateNew.. || ConeSelected || RemoveSclected | | Loadfomfle | | Saveto File

Figura 3-3. Seleccion del sistema de unidades
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
Settings *
Compounds  Themmodynamics  Reactions Mass and Energy Balances  System of Units  Floating Tables and Property Lists  Miscelansous

Awvailable Property Packages Added Property Packages

Name Description A Name (click to edit) Type

Modified UNIFAC (NIST)
NRTL

Peng-Robinson (PR}

Peng-Robinson 1578 (FR78)

Raoult’s Law
Soave-Redlich-Kwong (SRK)

Steam Tables (IAPWS-IFS7)
UNIFAC

Peng-Robinson / Lee-Kesler (PR/LK)

PC-SAFT (with Association Support) (NET Code)

Peng-Robinson 1578 (PR78) Advanced
Peng-Robinson-Stryjek-Vera 2 (PRSV2Z-M)
Peng-Robinson-Stryjek-Vera 2 (PRSV2Z-VL)

Soave-Redlich-Kwong (SRK) Advanced

MNew modified UNIFAC property pr
In this Property Package, the NR
The Perturbed Chain SAFT model
Property Package that uses the P
In this Property Package, Enthalp
Based on the Peng—Robinson EQ
Peng-Robinson 1578 EOQS with T,
PRSW2 EOS with three pure comy
PRSW2 EOS with three pure comy
Reference Property Package (lde
Property Package that uses the S
Soave-Redlich-Kwong EQS with ©
Property Package for Water using
Property Package that uses the L

LIMIFAC-LL Property Package that uses the L

UNIQUAC In this Property Package, the LINI v

£ >

| O Add || #Model | | Fesh | [ pAdvanced | | (1Copy | | X Dete |
Options

[ Skip equilibrium calculations in well-defined Material Streams

Figura 4-3. Seleccion del paquete termodindmico

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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3.4.1. Especificaciones en Chemsep de la columna de recuperacidn de amoniaco y agua

4. ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - CA - [m] X
File Edit Check Analysis Databanks Tools Help
B[ |2 | [lx ||| 7| e || = |ED|BIE| © ||
-+ CAPE-OPEN " Themadynamics l( Physical prnperties] v Heactions]
o Tie Select Thermodynamic Models
- Components Enthalpy / Exergy
- Operation [~ Henny's law components
B+ Properties K-value DECHEMA A Reference state  |Wapour | |298.1 (K]
::JF'hysic:aI properi |deal gas law Heat of formation | Excluded -
- Reactions
o Feeds Activity coefficient  |UMIQUAC Q' - Surroundings T 298150 (K]
B+ Specifications - . -
o Bnalysis apour pressure Antoine - Heat Capacity IG | T comelation +
o Pressures . -
.~ Heaters/Coolers Enthalpy Mone - Heat Capacity L Male fraction a+ +
- Efficiencies
olumn specs elect Thermodynamic Model parameters (when require
+ Col Select Thermod i Model [why ired)
Bl Results uNigUAC o' |
- Tablez
- Graphs Urits |d/mal | [~ EIP estimation  BIP T est. [K] 30000 T dependence [Nore |
- McCabe-Thisle
-~ Rating Reset -
FUG
- Units . & Load
- Solve options
- Paths Cave
Auto-Load Ethvlene oxide *
Ethylene oxide - tonoeth. *
Ethylene owide - Diethanal{ *
Ethylene owide - Triethanol * * b4
< * |l Estimated |
Saved Converged 2 iterations C:AUzers\WICOLA™1\AppD atatLocalhTemphCS_1_6~1.5EP

Figura 5-3. Seleccion de los modelos termodindmicos para las columnas de recuperacion
de NHz y H20

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

A ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - CA — O *
File Edit Check Analysis Databanks Tools Help
B0 [£]¢ [ |l x|t]\T|Ic ] 5[ E FEl|ES| © | [
o QPE'DPEN + Analysis] + F'ressures] + Heaters/CooIers] " Efficiencies " Column specs l
5 Ezl:wponents Column Product S pecifications
-~ Operation Top product name Top Condenzer duty name | [condenser
B+ Properties
o Themadynamic:| | Top specification | Refiu ratio _~| = |0.100000 [
o Physical properti
-+ Reactions
nf Feeds
B+ Specifications
g Analyziz
- Pressures Bottom product name Bottarm Fieboiler duty name Qreboiler
- Heaters/Coolers
- Efficiencies Bottom specification |MOIe fraction of & component j = |D.DBSDDDD 8]
B Results ‘water -
- Tables
- Graphs
- McCabe-Thiele
- Rating Product Gueszes [optional]
- FUG - Fieset
Urits [ Use guesses for initalization
- Solve options
- Paths
Add wariable to monitar j
< >
Saved Converged 2 iterations C:AUzershHICOLA~1\AppD atahLocalhTemphCS_1_6~1.5EP

Figura 6-3. Especificaciones de la columna de recuperacién de NH3
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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A ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - CH20 O X
File Edit Check Analysis Databanks Tools Help
B0 |2/¢ [ |1x|st]17| e ||| | E| BB S| © | | e
o @PE'DPEN o Analysis] s Pressures] s Heaters.-"[loolers] " Efficiencies ¢ Column specs l
j Eglriponents Colurnn Product S pecifications
-+ Operation Top product name Top Condenser duty name  |Qcondenser
B+ Properties
-+ Thermadynaric: Top specification |MOIe fraction of a component j = |D.S?DDDD [
o Physical properti
- Reactions wiater -
o Feeds
B+ Specifications
o Binalysis
- Pressures Biottom product name Bottam Fieboiler duty name Greboiler
- Heaters/Coolers
- Efficiencies Bottom specification |Boilup ratio j = |1.SDDDD [
B+ Results
- Tables
- Graphz
- McCabe-Thiele
- Fating Product Guesses [optional)
-G [~ Use guesses for initalization Reset
- Units
- Solve options
- Pathsg
Add variable to monitor j
£ >
Saved Converged 1 iterations C:AUzers\MICOLA™T \WAppD atatLocalkTemphCS_2_6~1.5EF

Figura 7-3. Especificaciones de la columna de recuperacion de H;O
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

3.4.2.

<

Saved

>

[}

X

Interconnections
Extra condensers

Extra reboilers

Especificaciones de las columnas complejas de la zona de recuperacion de productos
A ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - C MEA
P
File Edit Check Analysis Databanks Tools Help
B0 | | ix |t T|I |7| | EEBIES| © [ ~|w|
ol @PE'DPEN b Operation l
j Eltle ; Select Type of Simulation
omponents
" Flash
-+ Properties * Equilibrium column
o Themodynamic: r
o Physical properti
-~ Feactions
o Feeds Configuration
Sewf” Specificat
e {.}eglnlzasliosns Operation: | Complex Column hd
o Pressures —
f Heaters/Coolers Condenser: | Total [Liguid product] hd
j E::E::Z;zcs Fieboiler: Total [Liquid product] -
e Result
= J TZSbL:ez Mumber of stages [e.g. 10] 20
- Graphs
. McCabe-Thicle Feed stagels] [e.g. 5.7] 10
Euattling Sidestream stage(z] [e.g. 2.9] Fesd!
ggltse options Purnparound(s] [e.g. Bx8, 9>1]
- Pathz

Converged 2 iterations

C:AUsers\WICOLA~ 1 AppD atatLocalhTemphCS_3 6~1.5EF

Figura 8-3. Especificaciones de las Complex Column

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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3.4.3. Parametros de la reaccion

Settings X
Compounds  Themmodynamics FReactions  Mass and Energy Balances  System of Units  Floating Tables and Property Lists  Miscelansous

Reaction Sets Chemical Reactions

Qlasl@@O | ©sm OO0

Mame Description Mame Type Equation
i i Reaccidn 1 Kinetic CH20CHZ2 + NH3 <> HOCHZCHZ...

Reaccidn 2 i CH20CHZ + HOCH2CH2NHZ <= (...

Figura 9-3. Reacciones que intervienen en el sistema

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Edit Kinetic Reaction n
|dentification
Name Reaccion 1 |

Descriptio

Components, Stoichiometry and Reaction Orders

Name Molar Weight AHE foddeg) Include  BC Stoich. Coeff. DO RO »~
_ 18,0153 134227 O O o 0 |o
Ethylene oxide 440526 113471 =] M| 1 |0
Ammoania 17,0305 265504 =] O |4 1|0
Monoethanolamine 61,0831 -3208.74 ] O 1 0o |0

Diethanolamine 105,136 -3547.8 O O |o oo |,

Stoichiometry  [OK | | Balance | Heatof Reaction klkmol_BC) [97472 |

Equation |[CH20CH2Z + NH3 <= HOCH2CH2NH2 |

Kinetic Reaction Parameters

soaConpar

Basis |MnliCnnou'lrﬂims V| Trmin (K}
rse [Lna o e

Kinetics Specification (@ Simple () Advanced Python Script | V| | & Help |

Velocity Constants for Direct and Reverse Reactons (k and k)
Direct Reaction (@ Amhenius A |D-2 | E |0 | |'|"""nl v|
() User-Defined: f{T), Tin K

Reverse Feaction (@) Amhenius A'|D | E" |0 | |.IJ’|||n| V|
() User-Defined: f(T). Tin K
Amourt Units | kemol/m3 ~ | Velocity Urits |kmol/jm.s] v
| Camesdl || ok |

Figura 10-3. Estequiometria de la reaccion entre NH; y EO

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Edit Kinetic Reaction n

Identification
MName Reaccién 2

Descriptio

Components, Stoichiometry and Reaction Orders

Mame Molar Weight AHF el a) Include BC Stoich. Coeff DO RO A
18.0153 -13422.7 O o

O o |0
Ethylene cxdde 44,0526 -1154,71 -1 1 1]
Ammonia 17.0305 -2695,04 O O 0 0 |0
Monoethanolamine 61,0831 -3208.74 O -1 1 o
Disthanolamine 105.136 -3547.3 0O o o o |,
Stoichiometry Balance Heat of Reaction {k.J/kmal_BC) |-1 24370 |

Equation |CHZOCH2 + HOCH2CHZNHZ <—> (HOCHZCH2)2NH

Basis Molar Concentrations ~ Tmin (K}
Phase | Liquid v Tmaio

Kinetics Specfication (@ Simple () Advanced Python

Kinetic Reaction Parameters

Base Conporert

~ & Help

Welocity Constants for Direct and Reverse Reactons (k and k)

Direct Reaction (@) Amhenius A |02 | E [o | | dsmol v
() User-Defined: f{T). Tin K

Reverse Reaction (@ Arhenius AT |D | E" |ﬂ | J/mol e
() User-Defined: f{T). Tin K

Amourt Units | kmal/m3 ~ | Velocity Units | kmol/[m3.5] o

Cancel QK

Figura 11-3. Estequiometria de la reaccion entre MEA y EO

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Edit Kinetic Reaction n
Identification

MName Reaccion 3

Descriptio

Components, Stoichiometry and Reaction Orders
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Figura 12-3. Estequiometria de la reaccion entre DEA y EO

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Figura 13-3. Especificaciones del reactor continuo

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

3.5. Validacién de datos

Una vez que converge la simulacion en el software DWSIM, lo que resta es comparar, los
resultados obtenidos con los establecidos en literatura, para facilitar dicha tarea el programa
brinda la facilidad de insertar una tabla de propiedades que sera visible en la interfaz inicial de la

simulacién, en este caso son consideradas importantes las fracciones molares de las corrientes de

salida, correspondientes a cada una de la etanolaminas (MEA, DEAy TEA).
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Figura 14-3. Panel de configuracion de la tabla de propiedades en DWSIM

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

De esta manera se guarda una tabla maestra con todas las propiedades seleccionadas y de interés

para el usuario, entonces la interfaz de DWSIM se muestra como en la Figura 15-3:

Figura 15-3. Interfaz de la simulacion con tablas de resultados en DWSIM

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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3.6. Analisis de sensibilidad

Es importante realizar un anélisis de sensibilidad para con esto comprender cuales son las

limitaciones o alcances de la simulacidn presentada, para lo cual se han tomado en consideracién

3 variables de salida que resultan de vital importancia en el sistema: los flujos masicos de MEA,

DEA y TEA, consecuentemente el analisis de sensibilidad determinard las variables de

entrada que proporcionaran un rango de alcance de la simulacién, tal y como se muestra

en la Tabla 8-3:
Tabla 8-3. Parametros y rangos del analisis de sensibilidad
Entradas Salidas
) Flujo masico de | Flujo masico de | Flujo masico de
Variable Rango
MEA (kg/s) DEA (kg/s) TEA (kg/s)
Volumen del 0.00298- 0.004595- 0.04589-
0.001-0.1
reactor (mq) 0.01981 0.027627 0.15477
Fraccién molar 0.6.1 6.024E-05 - 7.255E-06 - 7.4172E-06 -
de EO ' 0.00298 0.004595 0.04589
Fraccion molar 0.6.09 0.001297- 0.002083- 0.02147-
de NHs/ H,0 o 0.00298 0.004595 0.04589
Presion
0.00298- 0.004595- 0.04589-
columna CA 1-3
0.00299 0.004595 0.04591
(bar)
Presion
0.004595- 0.04589-
columna CH,O 1-3 0.00298-0.003
0.004596 0.04595

(bar)

Realizado por: Pino, Ariana, 20

21.

= Para realizar este analisis no se considerd la recirculacion del sistema, puesto que se toman

valores en la alimentacién del proceso, que cambian y afectan de manera significativa las

respuestas del modelo.
= Al cambiar la presion de CMEA y C(DEA/TEA) que son las columnas de recuperacién de

las etanolaminas (EA), el rango en el que cambian los flujos mésicos de las etanolaminas no

es significativo por lo cual, Unicamente seran considerados los primeros tres parametros:

VVolumen del reactor, Fraccién molar de EO y NHj3 en la alimentacion, dado que la variacion

de estos pardmetros representa un cambio importante en las respuestas de la simulacion.
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3.7. Procesamiento de datos

Se disefié una red neuronal en la que se introducen los datos obtenidos de la simulacion del
proceso en DWSIM, tomandose como datos de entrada para la red neuronal, valores aleatorios
entre los establecidos en el andlisis de sensibilidad, y como pardmetros de salida de la RNA el

resultado de la ejecucion de la simulacion cuando son reemplazados dichos valores, asi, fueron

120 veces en total que convergié la simulacion.

Tabla 9-3. Parametros de entrada de la RNA

ENTRADAS
Parametro Detalles Identificacion
Volumen del reactor m3 \V

5 En la corriente de
Fraccion molar de EO ) . NH3-H,0
alimentacién del proceso

B En la corriente de
Fraccion molar de NHs/ H,O ) . EO-H.O
alimentacién del proceso

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tabla 10-3. Parametros de salida de la RNA

SALIDAS
Ubicacion Flujos masicos (kg/h)
C MEA Destilado MEA
Destilado DEA
C(DEA/TEA)
Fondo TEA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Detalles considerados:

= La temperatura del reactor se mantuvo siempre en 373.15 K, controlada con el Cooler 1y
Cooler 2, debido a la caracteristica altamente exotérmica de la reaccion.

= Unicamente la presion de la primera columna de destilacion (CA) encargada de la
recuperacion del amoniaco (NHs), es de 3 bar, el resto de columnas consecuentes mantienen
su presion a 1 bar.

= Lavariacién de la composicion en las corrientes de entrada del proceso, es complementada
con agua, que en el presente caso actla como catalizador, sin afectar los flujos masicos de

cada corriente.
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Tabla 11-3. Restricciones para las entradas de RNA
RESTRICCIONES

Parametro Detalles Rango
Volumen del reactor m?3 0.001-0.01
N En la corriente de
Fraccion molar de EO 0.6-1

alimentacion del proceso

En la corriente de

Fraccion molar de NH3s/ H,O ] y 0.6-0.9
alimentacion del proceso

Nota: Fuera de los limites establecidos, la simulacién no converge

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Se obtuvieron 120 valores aleatorios, entre los rangos establecidos para la ejecucion del programa,
consecuentemente se complet6 la base de datos con los 120 resultados de la simulacién. De este
conjunto de datos los 100 primeros seran tomados para el entrenamiento de la red, mientras que
los 20 restantes, que se encuentran resaltados, seran empleados en la validacion de la red neuronal

artificial.
La base de datos generada de 120 valores para la RNA, se encuentra plasmada en el Anexo A.

3.8. Disefio de la red neuronal artificial

La RNA fue disefiada a partir de 3 entradas: VVolumen del reactor, Fraccion molar de EO y
Fraccion molar de NHs/ H,O y 3 salidas: Flujos méasicos de MEA, DEA y TEA, tal y como se
especifica en las tablas 9-3 y 10-3.

Los valores destinados para la salida de la red neuronal inicialmente se obtuvieron en kg/s, sin
embargo, para un mejor entrenamiento y posterior funcionamiento de la red, fueron
transformados a kg/h y a la vez normalizados, esto ultimo se aplico también para el volumen del
reactor. Esta transformacién numérica es posible de realizar en MATLAB o0 a su vez en Excel

con la ecuacion que se describe a continuacion:

ZN = ZZmin_ (Ec 1-3)

Zmax—Zmin

Donde:
ZN = valor normalizado
z = valor que se desea normalizar

Zmax = Valor maximo
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Zmin = Valor minimo
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Figura 16-3. Datos finales en Excel
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

3.9. Entrenamiento de datos

El entrenamiento de la red neuronal se realiz6 a través del mddulo Neuronal Net Fitting en el

software matematico MATLAB, ofrece 3 tipos de algoritmo con los cuales entrenar una RNA:

Levenberg-Marquardt, Bayesian Regularization y Scaled Conjugate Gradient.

Para seleccionar el algoritmo que menor error cuadratico medio (MSE) proporcione se realizaron

entrenamientos prueba, que implicaron la misma base de datos, con una variante en el nimero de

neuronas entre los modelos Levenberg-Marquardt y Bayesian Regularization.

Tabla 12-3. Comparacion de algoritmos en MATLAB

NUmero de neuronas

Tipo de algoritmo

MSE

R"2

5

Levenberg-Marquardt

3,94E-03

0,986135

Regularizacion Bayesiana

8,58E-04

0,996995

Levenberg-Marquardt

1,48E-02

0,938351

Regularizacion Bayesiana

4,94E-02

0,88284

Levenberg-Marquardt

1,74E-02

0,908288

Regularizacion Bayesiana

2,37E-03

0,992065

Levenberg-Marquardt

3,64E-03

0,986115
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Regularizacion Bayesiana 8,08E-02 0,737326

9 Levenberg-Marquardt 7,77E-03 0,969131

Regularizacion Bayesiana 2,14E-04 0,99736

10 Levenberg-Marquardt 1,23E-02 0,944163
Regularizacion Bayesiana 3,95E-04 0,998355

15 Levenberg-Marquardt 1,35E-02 0,933213
Regularizacion Bayesiana 9,82E-03 0,955036

20 Levenberg-Marquardt 7,44E-03 0,97278
Regularizacion Bayesiana 1,53E-02 0,93005

25 Levenberg-Marquardt 6,67E-03 0,9657
Regularizacion Bayesiana 1,48E-02 0,933465

30 Levenberg-Marquardt 3,04E-02 0,860949
Regularizacion Bayesiana 1,20E-02 0,94201

40 Levenberg-Marquardt 3,13E-02 0,9153
Regularizacion Bayesiana 1,70E-01 0,53269

50 Levenberg-Marquardt 1,36E-02 0,938387
Regularizacion Bayesiana 6,51E-01 0,170282

60 Levenberg-Marquardt 4,43E-02 0,827847
Regularizacion Bayesiana 2,06E-02 0,915774

70 Levenberg-Marquardt 1,33E-01 0,600072
Regularizacion Bayesiana 1,73E-02 0,9177

80 Levenberg-Marquardt 8,96E-02 0,743669
Regularizacion Bayesiana 2,43E-02 0,896042

90 Levenberg-Marquardt 9,07E-02 0,763298
Regularizacion Bayesiana 1,99E-02 0,903372

100 Levenberg-Marquardt 1,06E-01 0,779999
Regularizacion Bayesiana 1,43E-02 0,935591

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

El algoritmo de Regularizacion Bayesiana con 9 neuronas, es el seleccionado para el

entrenamiento de la red debido a que arroja el MSE mas bajo.

La regularizacion es un método que pretende evitar el sobre-entrenamiento de una red, este

fendmeno trae como consecuencia que el error de test o verificacion de la red sea mucho mayor

que el de entrenamiento lo cual es indeseable, esto se da cuando la base de datos con la que se

entrena la red esta contaminada con ruido (Rodriguez, Garzén y J, 2009, p.3).
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Entonces la Regularizacién Bayesiana es un algoritmo eficaz en dichos casos puesto que trabaja
con un error regularizado de tal forma que el algoritmo encuentra los valores adecuados para los
parametros regularizantes (Rodriguez, Garzon y J, 2009, p.3), ademas la regularizacion bayesiana
toma los datos iniciales como una distribucion de probabilidad y extrae la informacién necesaria
para generar un conjunto de parametros, que toman el nombre de hiperparametros que representen
la distribucion de los datos de entrada, los cuales explican la varianza del error que se expresa
como la diferencia entre la salida esperada y la salida estimada de RNA (Ceballos, Luis y Moreno,
2011, p.2,3).

Adicionalmente Romero (2017, p.34), menciona que la regularizacion bayesiana funciona mejor
cuando los pardmetros de entrada y salida se encuentran en el rango de [-1,1], por lo cual se

corrobora la normalizacién realizada.

4\ Neural Fitting (nftool) - m} X

A/'; Select Data

\’ What inputs and targets define your fitting problem?

Get Data from Workspace Summary
Input data to present to the network. Inputs ‘Entradas’ is a 3x100 matrix, representing static data: 100 samples of 3
W Inputs: Entradas - elements.
jao=Ecataldeinmg esi=dietva EolipuE Targets 'Salidas’ is a 3x100 matrix, representing static data: 100 samples of 3
@ Targets: elements,

Samples are: ® [} Matrix columns (@] [E] Matrix rows

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

Load Example Data Set

$ To continue, click [Next].

¢ Meural Metwork Start 144 Welcome @ Back B MNext @ Cancel

Figura 17-3. Seleccién de las entradas y salidas de la RNA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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4\ Neural Fitting (nftocl)
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MNumber of Hidden Neurons: 9

Restore Defaults

Neural Network
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$ Change settings if desired, then dick [Next] to continue.

& Neural Network Start K Welcome @ Back &) Next @ Cancel

Figura 18-3. Seleccion del nimero de neuronas.
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Figura 19-3. Seleccion del algoritmo "Bayesian-Regularization".

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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El algoritmo de entrenamiento de regularizacion bayesiano (BR) muestra un mejor desempefio
que el algoritmo Levenberg-Marquardt (LM) en términos de capacidad predictiva. La ventaja de
una RNA bayesiana es su capacidad para revelar relaciones potencialmente complejas, 1o que
significa que puede usarse en estudios cuantitativos para proporcionar un modelo robusto (Kayri,
2016, p.1)

A\ Neural Network Training (nntraintool) — O x

Output
Output
3
3
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Hidden
Input
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9

Algorithms
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Gradient o782 [ 850606 | 1.00e-07
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Effective # Param: 66.0 [ 62.8 | 0.00
Sum Squared Param: 118 | 253 | 0.00
Validation Checks: 0 | i | 0
Plots
Performance | (plotperform)
Training State (plottrainstate)
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v ‘Maximum MU reached.’
| QStDpTraining | @ cancel

Figura 20-3. Entrenamiento de la RNA
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Figura 21-3. Estructura final de la Red Neuronal
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

3.10. Validacion de resultados de la RNA

Para verificar que la red neuronal artificial disefiada este correctamente entrenada, y los objetivos
que arroje sean confiables, se considera el error cuadratico medio MSE (por sus siglas en inglés)
y R que es un coeficiente de correlacion de la regresion, dichos valores se presentan al entrenar
la RNA en MATLAB.

Cabe destacar que:

= EIMSE, al ser “el promedio de los cuadrados de las diferencias entre los valores pronosticados
y los observados” (Heizer y Render, 2004, p.114) debe ser lo més cercano a cero, puesto gue indica
que el error es minimo.

= El coeficiente de correlacion R, “mide la fortaleza relativa de una relacion lineal entre dos
variables numéricas” (Berenson, Levine y Krehbiel, 2006, p 105), es un valor adimensional estadistico
muy utilizado, que requiere que las variables estudiadas cumplan el criterio de normalidad, y
que varia entre [-1,1], entonces mientras mas cercano sea este valor a 1 significa que la
asociacién es fuerte o perfecta, por ende, un valor de R cercano a 0, indica la inexistencia de

correlacién (Martinez et al., 2020, p.281).
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Para el entrenamiento de la red se us6 el modelo Bayesiano, el mismo que emple6 70% de los
datos ingresados en MATLAB para dicho fin, para la comprobacion 15% de los datos y el
porcentaje restante de 15% en la validacion

La BRRNA en su fase de entrenamiento procede a ajustar sus pardmetros de forma gradual hasta
que el vector de salida predicho sea lo méas aproximado al vector de salida deseado (Garcia et al.,
2017, p.2).

La red neuronal artificial regularizada bayesiana, se valida o perfecciona mediante la introduccion
de un conjunto nuevo de datos, que nos permitiran determinar si la red aprendié a generalizar
realmente entradas nuevas o solamente memorizo el conjunto de datos iniciales (este fenémeno
es conocido como sobreajuste), por lo tanto 20 datos adicionales fueron cargados en MATLAB,
para verificar la confiabilidad de la BRRNA, mediante la comparacion de las respuestas predichas
(RNA) con las originales (DWSIM), este andlisis sera profundizado en el siguiente capitulo,

mediante el uso de programas estadisticos como Statgraphics y Excel.

3.11. Analisis Estadistico

Para determinar la validez del presente trabajo, se proceder a realizar una comparacion entre los
valores obtenidos por medio de la simulacion en DWSIM de los flujos mésicos de las
etanolaminas y los valores predichos por la RNA en MATLAB, dicho analisis estadistico se
desarrollé mediante el uso del software Statgraphics, mediante la interpretacion de las pruebas

gue se describen a continuacion:

= Analisis de Varianza (ANOVA): este procedimiento describe estadisticamente, cuando se
tienen varias muestras o una sola, si las medias, varianzas y/o medianas de los grupos son
significativamente diferentes entre si 0 no (StatPoint, 2006, p.12).
Permite descomponer la variabilidad de un experimento en variables independientes que
pueden asignarse a causas distintas, entonces es posible determinar si la media de la variable

respuesta varia en diferentes niveles de cada factor experimental (Statgraphics, 2021, p.1).

= Caja de Bigotes: este es un grafico que se tilica como una representacion de variables
cuantitativas, de esta manera resulta mas sencillo resumir, describir y analizar aspectos
generales y particulares del indicador, entonces es posible también realizar comparaciones

entre subgrupos (Ballesteros, 2015, p.5).
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Figura 22-3. Gréafico estadistico caja de bigotes
Fuente: (Ballesteros, 2015, p.5).
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CAPITULO IV

4. GESTION DE PROYECTO

4.1. Presupuesto

Tabla 1-4. Matriz de presupuesto del proyecto de titulacion

PRESUPUESTO
FUENTE DE FINANCIAMIENTO
ACTIVIDAD MONTO
INTERNA EXTERNA
Investigacion
Jectony $30 X
aprendizaje (internet)
Impresion del
. $5 X
documento final
Copias e impresiones
- $5 X
adicionales
Empastados $30 X
TOTAL $70

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

4.2. Recursosy Materiales

Los siguientes softwares son usados en el presente trabajo de integracidn curricular:
= Software DWSIM: Para la simulacion y validacion de un proceso para la produccion de
etanolaminas.
= Software CAPE-OPEN / ChemSep: complementos de DWSIM.
= MATLAB (version R2017a): para el disefio la red neuronal artificial (RNA).
= Statgraphics: anlisis estadistico.
Ademas, para el uso de estas herramientas tecnoldgicas, se emple6 un ordenador cuyo sistema,
tiene las siguientes caracteristicas:
Procesador: Intel(R) Core™2 Quad CPU Q660 @ 2.40GHz 2.39 GHz
Memoria (RAM): 4,00 GB
Tipo de sistema: Sistema operativo de 64 bits, procesador x64
Edicién de Windows: Windows 10 Pro 2015
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4.3. Cronograma

Tabla 2-4. Cronograma del proyecto de titulacion

MESES

NOVIEMBRE DICIEMBRE ENERO FEBRERO

SEMANAS
ACTIVIDAD

172 (314|123 4 |1|2|3|4] 1| 2| 3

Revision bibliogréafica

Elaboracion del anteproyecto

Determinacion de variables

Simulacion de un proceso para la obtencion de etanolaminas.

Obtencion de datos experimentales

Validacion del método y determinacion de eficiencia

Estudio técnico y econdémico

Redaccion del trabajo final

Analisis de costos

Revisiéon del documento final

Defensa de los resultados

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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4.4, Discusion y Andlisis de resultados

4.4.1. Informe de resultados de la simulacion en DWSIM

Se obtuvieron los siguientes resultados, mediante la simulacion de un proceso para la obtencién

de etanolaminas en DWSIM:

Tabla 3-4. Resultados del Reactor en DWSIM

Reactor

Obiject Salida del reactor Unidades
Presion 6.01 bar
Temperatura 373.15 K
Flujo mésico 0.1826 Kals
Flujo molar 2.161 mol/s
Fraccion molar de H.O 0.15246 -
Fraccion molar de EO 0.18429 -
Fraccion molar de NH3 0.10668 -
Fraccion molar de MEA 0.08943 -
Fraccion molar de DEA 0.07508 -
Fraccion molar de TEA 0.3920 -

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tabla 4-4. Resultados de la columna de recuperacion de amoniaco (CA) en DWSIM

CA

Object Producto CA Fondo CA Unidades
Presion 3 3 bar
Temperatura 289.69 513.526 K
Flujo masico 0.02529 0.1573 Kals
Flujo molar 0.8408 1.3202 mol/s
Fraccion molar de | 0.2521 0.089 -
H.0

Fraccion molar de | 0.4736 6.0109E-09 -

EO

Fraccion molar de | 0.2742 6.5020E-13 -
NH3
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Fraccion molar de | 1.5808E-05 0.14638 -
MEA
Fraccion molar de | 2.5743E-18 0.1228 -
DEA
Fraccion molar de | 1.1225E-23 0.6417 -

TEA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tabla 5-4. Resultados de la columna de recuperacion de agua (CH2.0) en DWSIM

CH:0

Object Producto CH:0 Fondo CH,O Unidades
Presion 1.01325 1.01325 bar
Temperatura 373.832 517.885 K
Flujo masico 0.002338 0.155038 Kgls
Flujo molar 0.121136 1.19911 mol/s
Fraccion molar de | 0.97 1.827992E-10 -
H.0

Fraccion molar de | 6.55125E-08 1.55289E-22 -

EO

Fraccion molar de | 7.08647E-12 1.90035E-24 -
NH3

Fraccion molar de | 0.029999 0.158139 -
MEA

Fraccion molar de | 6.076081E-13 0.135310 -
DEA

Fraccion molar de | 2.512436E-20 0.706549 -

TEA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tabla 6-4. Resultados de la columna de recuperacion de MEA en DWSIM

CMEA

Object Monoetanolamina | Producto 1 Unidades
Presion 1.01325 1.01325 bar
Temperatura 443.437 588.735 K

Flujo masico 0.0116023 0.143436 Kgls
Flujo molar 0.189806 1.0093 mol/s
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Fraccion molar de | 1.15484E-09 3.885106E-20 -
H>O

Fraccion molarde | 0 0 -
EO

Fraccion molarde |0 0 -
NHs

Fraccion molar de | 0.9999 1E-05 -
MEA

Fraccion molar de | 0.00099 0.16056883 -
DEA

Fraccion molar de | 9.4245E-13 0.83942117 -
TEA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tabla 7-4. Resultados de la columna de recuperacion de DEA 'y TEA en DWSIM

C(DEA/TEA)

Object Dietanolamina Trietanolamina Unidades
Presion 1.01325 1.01325 bar
Temperatura 541.243 609.174 K
Flujo masico 0.0170529 0.126383 Kgls
Flujo molar 0.16214 0.847163 mol/s
Fraccion molar de | 2.399108E-19 0 -
H.0

Fraccion molarde | 0 0 -

EO

Fraccion molarde | 0 0 -
NH;

Fraccion molar de | 6.22488E-05 5.81416E-17 -
MEA

Fraccion molar de | 0.9999 0.0001 -
DEA

Fraccion molar de | 0.0009375 0.9999 -
TEA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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4.5. Validacion de los resultados obtenidos en DWSIM
Se realiza una comparacion con bibliografia de los resultados provenientes de DWSIM, ademas
del calculo de un porcentaje de error que sera el indicativo de la proximidad de los valores

obtenidos, mediante la siguiente formula:

%E =27 (Ec 1-4)
D

Donde:

%E: Es el porcentaje de error

Vp: Es el valor deseado, establecido en literatura.
VE: Es el valor experimental, obtenido en DWSIM.

Tabla 8-4. Comparacién de los resultados de la salida del reactor obtenidos en DWSIM

Reactor
Salida del reactor Deseado DWSIM %E
Flujo mésico 643 657,36 2,23328149
Fraccion molar de H.O 0,15 0,15246 1,64
Fraccién molar de EO 0,10 0,18429 84,29
Fraccion molar de NHs; 0,11 0,10668 3,01818182
Fraccion molar de MEA 0,11 0,08943 18,7
Fraccion molar de DEA >0,1 0,07508 0
Fraccion molar de TEA 0,42 0,392 6,66666667

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

De acuerdo a la Tabla 8-4, existe un error significativo Unicamente para EO, pues existe mayor
cantidad de este compuesto a la salida del reactor, es decir al ser uno de los reactivos, su
aprovechamiento no es bueno, dado que el valor deseado era de 0.1 y el obtenido de 0.18429, sin
embargo, eso no afecta en mayor proporcion a las fracciones molares de MEA, DEA y TEA, en
especial de esta Ultima etanolamina, que es el producto de interés del presente trabajo de

titulacion, entonces los porcentajes de error en general no son significativos.

Tabla 9-4. Comparacién de los resultados de las columnas CA y CH,0 obtenidos en DWSIM

Columnas CA CH:0O
Corriente Fondo CA Fondo CH-0
deseado 550 539
Flujo masico experimental 566,28 540
%E 2,96 0,18552876
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deseado 0,117 0,15
Fraccion molar de MEA | experimental 0,14638 0,158139

%E 25,1111111 5,426

deseado 0,101 0,11
Fraccion molar de DEA | experimental 0,1228 0,1353

%E 21,5841584 23

deseado 0,64 0,7
Fraccién molar de TEA | experimental 0,6417 0,7065

%E 0,265625 0,92857143

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tabla 10-4. Comparacion de los resultados de las columnas CMEA y C(DEA/TEA) obtenidos

en DWSIM
Columnas CMEA C(DEA/TEA)
Corriente Monoetanolamina | Dietanolamina | Trietanolamina
deseado 40 60 430
Flujo maésico experimental | 39,6 61,2 432
%E 1 2 0,465116279
) deseado 0,9999 0 0
Fraccion molar de i
experimental | 0,9999 6,22E-05 5,81E-17
MEA
%E 0 - -
deseado 0 0,9999 0
Fraccion molar de i
experimental | 0,00099 0,9999 0,0001
DEA
%E - 0 -
deseado 0 0 0,9999
Fraccion molar de i
experimental | 9,42E-13 0,0009375 0,9999
TEA
%E - - 0

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Al ser los productos de interés las etanolaminas, se realiz la comparacion de las fracciones

molares de estos compuestos, en las siguientes columnas, asi en la Tabla 9-4 y Tabla 10-4, se

observa que todos los porcentajes de error tiene un valor significativamente pequefio que no

demuestra una falencia en la comparacion, al final las cantidades de MEA, DEA y TEA, son

practicamente iguales y su pureza es exacta.
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4.6. Balance de masa

Para comprobar los resultados obtenidos en DWSIM, se realizé un balance de masa, de una
manera generalizada, Gnicamente en las columnas de recuperacion de amoniaco y agua, debido a

gue son puntos clave en el proceso, no se realizé el balance en el reactor debido a la complejidad
de las reacciones.

4.6.1. Balance de masa en columna de recuperacion de amoniaco (CA)

B
0.3 MPa
gl
D2j=
-1965.4 kW
A C
J 7 —
643 keib!
XNHI 0.11 ENEZ 0052
xmo 0.15 Xmo  0.089
Enves 0.11 15 EIvEA 0117
EDEA 0.1 . EDEA 0.101
XTEA 0.41 X'EA: 0-64
171. 7=
CA 16808 kW

Figura 23-4. Columna de recuperacion de amoniaco CA
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

En la corriente B las fracciones molares de MEA, DEA y TEA son nulas, debido a que todo el

flujo de etanolaminas fluye por el fondo de la torre.

Balance General

49



Balance por componente (MEA)

Axp_mea = Bxp_mea + CXc_MmEA
kg
643 ?(01) = B(O) + CXC—MEA

kg
643 — = C(0.117)

Reemplazando en el B.G.
kg
= 549.6 —
C =549.6 n
kg
B = (643 — 549.6) n

kg
B =934—
934

Balance por componente (EO)

AXp_go = Bxp_go + CXc_go

kg kg
643 r(Ol) = 93'4TXB—EO + C(O)
XB—EO — 0.6

Balance por componente (NH3)

Axp-NH, = BXp-nH, T CXc-NH,

kg kg kg
643 ?(0.1) = 93.4?XB_NH3 + 549.6r (0.052)
XB—NH3 = 03

XB-H,0 = 1 — XB_E0 — XB-NHj,
Xp-m,0 = 1 — 0.6 — 0.3
Xg-H,0 = 0.1

Donde:
A: Flujo masico de alimentacion a CA en kg/h
B: Flujo mésico del destilado de CA en kg/h
C: Flujo masico del fondo de CA en kg/h
Xa-mea: Fraccion molar de MEA en el flujo de alimentacion (A)
Xe-mea: Fraccion molar de MEA en el flujo del destilado de CA (B)
Xc-mea: Fraccion molar de MEA en el flujo del fondo de CA (C)
Xa-eo: Fraccién molar de EO en el flujo de alimentacion (A)
Xg-go: Fraccion molar de EO en el flujo del destilado de CA (B)
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Xc-eo: Fraccion molar de EO en el flujo del fondo de CA (C)
Xa-nns: Fraccion molar de NH; en el flujo de alimentacion (A)
Xg-nh3: Fraccion molar de NHsen el flujo del destilado de CA (B)
Xec-nns: Fraccion molar de NHs en el flujo del fondo de CA (C)
Xe-H20: Fraccion molar de H20 en el flujo del destilado de CA (B)

4.6.2. Balance de masa en la columna de recuperacion de Agua (CH;O)

X 0.974
D
92 5=
186.7 kW
C
.
NG 0.052
o 0.089 539  koh!
EvEs 0117 |15 XMEA (.15
=pEa 0.101 ‘“— XpEA. 0.11
x1Es 0-64 xtEA: 0.7
> E
1753;=
C H20 1823 kW

Figura 24-4. Columna de recuperacion de agua (CH20)
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Balance General

C= D+E
kg kg
549.6 — = 539 — +E
h n T

kg
E=106 —
h

Donde:
D: Flujo masico del destilado de C H,O en kg/h
E: Flujo masico del fondo de C H,O en kg/h

Como préacticamente la totalidad del flujo de destilado es agua, no se consideran el célculo de las

demas fracciones molares.
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4.7. Reporte de los resultados de la Red Neuronal Artificial

La Red Neuronal Artificial, fue disefiada en el software MATLAB, con un total de 9 neuronas
ocultas, fue entrenada mediante el algoritmo Regularizacién Bayesiana, después de realizar un
conjunto de pruebas se determinaron estos parametros como los dptimos, para el correcto
funcionamiento de la RNA, con 3 entradas y 3 salidas, el tiempo en el que se ejecuta es de

aproximadamente 1 minuto.

4\ Function Fitting Meural Network (view) — O X

Hidden Output

LIy

g 3

Figura 25-4. Red Neuronal Artificial en MATLAB

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

4.7.1. MSE (Error cuadratico medio)

Tabla 11-4. MSE en cada fase del disefio de la RNA

FASE MSE
trainPerformance 2.1470E-04
testPerformance 5.1E-03
valPerformance NaN

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

De acuerdo a lo establecido en la Tabla 11-4, se puede concluir que el modelo de RNA, es muy
bueno, puesto que los valores de MSE, mientras mas bajos sean, mejor sera la prediccion, en este
caso 2.1470E-04 y 5.1E-03, son bastante cercanos al cero. Por otro lado, el MSE de la validacion
no tiene un valor, debido a que el algoritmo de Regularizacidn Bayesiana al ser un modelo robusto
no destina valores a este campo, por la misma razon se realizd una validacion externa con 20

datos adicionales y cuyos resultados serdn presentados en las siguientes secciones.
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4.7.2. Gréficos sobre el comportamiento de la RNA

Training: R=0.99933 Test: R=0.91305
o r~ '
= O Data 3 © Data ﬁ
=] Fit o Fit
Sos| |7 o 2o08f | o ;@@
: B ®
g 06 506 o 08
= = ¢
S 2 &°
* 04 g 04 e
',' ',' %
502 5 0.2
2 3 @ 0
S = o
o 0 (o] 0 m o]

0 02 04 06 08 1 0 02 04 06 08
Target Target
All: R=0.98222
O Data

Output ~= 0.98*Target + 0.014

1] 02 04 06 08 1
Target

Gréfico 1-4. Regresiones de cada fase de la RNA (Plotregression)
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Como se menciond en la seccién 3-10 Validacién de resultados de la RNA, el coeficiente de
correlacion R, debe ser cercano a 1, para que la correlacion sea considerada fuerte o perfecta, en
este caso los valores estan por encima de 0.9, lo que significa que los datos de salida de la Red y

los predichos (objetivos) son bastante cercanos.
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1 Best Training Performance is 0.0002147 at epoch 183
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Gréfico 2-4. Plotperform de la RNA en MATLAB
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Segun el Plotperform del entrenamiento de la RNA, el valor de MSE final es de 0.0002147, de
esta forma se corrobora que mientras mas cercano al cero sea este valor, habra menos errores en
la prediccion de los valores por parte de la Red, asi mismo sera, mientras mas se acerquen las

lineas de Train y Test.

4.7.3. Cobdigo para el disefio de la RNA en MATLAB

El codigo empleado en Matlab para el disefio de la Red Neuronal, se encuentra plasmado en la
parte de Anexos del presente proyecto, especificamente como Anexo B.

Para el disefio de una Red Neuronal Artificial basicamente se utilizaron comandos para:

= Extraer los valores plasmados en una hoja de Excel en Matlab

= Creacion de matrices de Entrada y Salida para la RNA

= Entrenamiento de la Red mediante el modulo Neural Net Fitting

= Determinacion del nimero de neuronas y el algoritmo de entrenamiento

= Validacion externa de la red
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4.7.4. Comparacién de salidas deseadas (DWSIM) y predichas (RNA)

A continuacidn, en la Tabla 12-4 y Tabla 13-4, se ponen en comparacion los datos de los flujos

maésicos de las etanolaminas (MEA, DEA y TEA), obtenidos mediante la simulacion en DWSIM

y los predichos por la RNA, ademas del error porcentual que existe entre cada uno de ellos, se

consideran base de datos de 100 valores que se emplearon en un inicio para el disefio de la red.

Nota: los valores de error, que se encuentran resaltados, no se consideraron dentro del célculo del

error promedio, debido a su naturaleza atipica.

Tabla 12-4. Comparacion del flujo masico de MEA en la columna CMEA

Datos MEA deseado MEA predicho %E
1 0,77199803 0,79659702 3,18640551
2 0,75884064 0,77546942 2,19134075
3 0,20451982 0,110283 46,0771103
4 0,95869785 0,96503852 0,66138347
5 0,68977518 0,72231621 4,71762876
6 0,67556519 0,70113273 3,78461512
7 0,5944239 0,614648 3,4023028
8 0,84485379 0,84610987 0,14867422
9 0,56163422 0,64021297 13,9910906
10 0,27565473 0,26871092 2,51902765
11 0,90076186 0,90565309 0,54301108
12 0,75617536 0,71818481 5,02403931
13 0,664653 0,6878998 3,49758387
14 0,93982846 0,9387692 0,11270763
15 0,82618236 0,84033746 1,71331438
16 0,89806278 0,87878771 2,14629426
17 0,43695812 0,4406145 0,83678079
18 0,65605362 0,67318483 2,61125163
19 0,6752948 0,67053671 0,70459422
20 0,9283948 0,92941272 0,10964288
21 0,94179362 0,94180068 0,00075024
22 0,86311963 0,89560654 3,76389324
23 0,74729593 0,72020187 3,62561298
24 0,92653587 0,93134515 0,51906098
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25 0,86469369 0,85601498 1,00367447
26 0,85255509 0,86733542 1,73365135
27 0,87531618 0,87516132 0,0176912
28 0,91275561 0,91488362 0,23314221
29 0,58072089 0,59975465 3,27760828
30 0,00105971 0,00550739 419,70553
31 0,9227842 0,91724581 0,60018184
32 0,31371461 0,31288577 0,26420319
33 0,88055499 0,88681948 0,71142515
34 0,93971257 0,93745639 0,24009329
35 0,18017212 0,17688575 1,82401713
36 0,86362662 0,78603294 8,98463227
37 0,60169547 0,62133054 3,26329108
38 0,79664703 0,79697753 0,04148643
39 0,71540916 0,70111677 1,99779275
40 0,93738046 0,93906863 0,18009538
41 0,78037048 0,79237481 1,53828537
42 0,86288787 0,89865466 4,14501016
43 0,85926174 0,8364028 2,66029958
44 0,94533283 0,96822737 2,42184904
45 0,89545544 0,8849669 1,17130823
46 0,84787637 0,85699338 1,07527578
47 0,42066275 0,41702725 0,86423097
48 0,92298216 0,93955597 1,7956806
49 0,53608715 0,54753811 2,13602605
50 0,78686468 0,76146849 3,22751742
51 0,95004053 0,94718755 0,30030063
52 0,21908807 0,22554319 2,94635487
53 0,06649657 0,05193916 21,8919752
54 0,63229788 0,63871555 1,01497517
95 0,68856325 0,70129513 1,84905093
56 0,89879187 0,92160674 2,53839302
57 0,52010031 0,52957078 1,82089462
58 0,82577677 0,81236536 1,62409658
59 0,93831717 0,94051293 0,23401089
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60 0 -0,02503292 -

61 0,78548859 0,74759296 4,82446587
62 0,65711104 0,6980624 6,23203088
63 0,71606583 0,71895105 0,40292731
64 0,72944533 0,72629033 0,43251967
65 0,39540972 0,35483332 10,2618638
66 0,65416089 0,67495811 3,17922161
67 0,16835268 0,19125262 13,6023642
68 0,65833262 0,66529866 1,05813259
69 0,96175423 0,90999546 5,38170423
70 0,80821588 0,80694187 0,15763206
71 0,85561147 0,85589443 0,03307112
72 0,78201214 0,7811591 0,10908206
73 0,00277722 0,02629537 846,823563
74 0,8836838 0,88244994 0,13962655
75 0,44370581 0,43480166 2,00676883
76 0,71594029 0,70160928 2,00170388
77 0,84398468 0,86165987 2,09425534
78 0,40547839 0,4104821 1,23402679
79 0,93812403 0,93419585 0,41872734
80 0,16456479 0,15534355 5,60341255
81 0,84875997 0,86272553 1,6454077
82 0,87854638 0,8797107 0,13252769
83 0,92294836 0,91465148 0,89895435
84 0,73787089 0,73236371 0,74636054
85 0,89546993 0,90336976 0,88219984
86 0,59184553 0,60657206 2,48823933
87 0,1885972 0,17720564 6,04015521
88 0,76778284 0,755964 1,53934634
89 0,92330084 0,93096099 0,82964868
90 0,87817942 0,87179622 0,726867
91 0,70945574 0,70976493 0,04358035
92 0,87470297 0,87300921 0,1936381
93 1 0,97458269 2,54173077
94 0,87321582 0,8774847 0,48886799
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95 0,93471518 0,93948153 0,50992613

96 0,78509749 0,76774978 2,2096247

97 0,95236299 0,94610903 0,65667776

98 0,73442824 0,72710362 0,99732248

99 0,38603007 0,3865695 0,13973743

100 0,95579598 0,96858051 1,3375796

%Error promedio 2,780809963

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Gréfico 3-4. Comparacién gréafica entre MEA deseada y MEA predicho.

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Gréfico 4-4. Histograma de los porcentajes de error de la comparacion de MEA deseada y

predicha.

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

La prediccion realizada por la RNA, de acuerdo a los valores de error, es considerada acertada,

debido a que el error promedio global es de 2.78%, lo cual se constata en la Grafica 3-4, ademas

en la Gréfica 4-4, se denota que la mayoria de los porcentajes de error se encuentran cercanos a

0.

Tabla 13-4. Comparacion de los flujos mésicos de DEA y TEA en la columna C(DEA/TEA)

Datos | DEA deseado PEA %E TEA TEA %E
predicho deseado predicho
1 0,80509828 0,82531254 | 2,51078183 | 0,17328335 | 0,1763862 | 1,79061735
2 0,7752764 0,79424984 | 2,44731287 | 0,14707851 | 0,13881648 | 5,61743284
3 0,22830665 0,11406004 | 50,0408622 | 0,06277482 | -0,01117224 | 117,797327
4 0,94756902 0,96168787 | 1,49000807 | 0,16158682 | 0,17134511 | 6,03903734
5 0,72844028 0,74833747 | 2,73147844 | 0,18549704 | 0,2558209 | 37,9110368
6 0,73090369 0,75082351 | 2,72536824 | 0,18760778 | 0,19277363 | 2,7535373
7 0,62773618 0,64661734 | 3,00781713 | 0,14688825 | 0,15255692 | 3,8591726
8 0,85792244 0,85454759 | 0,39337425 | 0,18002036 | 0,16535151 | 8,14843492
9 0,62311903 0,69797598 | 12,0132665 | 0,20763108 | 0,19612685 | 5,54070702
10 0,30273959 0,29995194 | 0,9208072 | 0,08974135 | 0,08875364 | 1,10060899
11 0,91108409 0,90646899 | 0,50655069 | 0,19068132 | 0,17145915 | 10,0807832
12 0,80367521 0,76516393 | 4,79189524 | 0,20024413 | 0,19277847 | 3,72827771
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13 0,70174637 0,71352192 | 1,67803503 | 0,17409547 | 0,18162784 | 4,32657236
14 0,93215878 0,93530969 | 0,33802255 | 0,16440369 | 0,1761909 | 7,16967715
15 0,85044522 0,85121195 | 0,09015635 | 0,19337178 | 0,17973106 | 7,05414096
16 0,90301538 0,89733833 | 0,62867695 | 0,16273349 | 0,18395296 | 13,0394016
17 0,46539811 0,46608812 | 0,14826304 | 0,10541126 | 0,10524887 | 0,15405529
18 0,68535842 0,70273979 | 2,53609823 | 0,15993577 | 0,18748793 | 17,2270165
19 0,68900483 0,70127055 | 1,78020863 | 0,1330299 | 0,14527436 | 9,20429346
20 0,90547531 0,92716688 | 2,39560071 | 0,14367298 | 0,1750658 | 21,8501906
21 0,94611463 0,93797115 | 0,86072819 | 0,19163134 | 0,17645892 | 7,91750623
22 0,8867179 0,90765169 | 2,36081751 | 0,18983728 | 0,17664003 | 6,95187188
23 0,78628172 0,75890715 | 3,48152158 | 0,19190077 | 0,18954162 | 1,22935736
24 0,90985935 0,92883423 | 2,08547412 | 0,15012012 | 0,17544661 | 16,8708137
25 0,88095254 0,86415061 | 1,9072465 | 0,18069201 | 0,1654825 | 8,41736653
26 0,84319068 0,8730536 | 3,54165631 | 0,14336269 | 0,16857609 | 17,5871412
27 0,86713239 0,87987783 | 1,46983813 | 0,14832095 | 0,16941181 | 14,2197403
28 0,90270571 0,91449484 | 1,30597702 | 0,15453697 | 0,17368248 | 12,3889475
29 0,61664388 0,63001 2,16756 | 0,14758289 | 0,11058948 | 25,0661965
30 0,00015335 0,00105177 | 585,848585 0 0,00038305 -

31 0,92272962 0,92896793 | 0,67607112 | 0,16323914 | 0,18228154 | 11,6653363
32 0,34385106 0,34477564 | 0,26889027 | 0,11010264 | 0,10938432 | 0,65241342
33 0,88863157 0,89003496 | 0,15792761 | 0,17972284 | 0,17064472 | 5,05117614
34 0,94172363 0,93418677 | 0,80032691 | 0,18375022 | 0,1760025 | 4,21644533
35 0,20857258 0,2139103 | 2,55916868 | 0,08564104 | 0,08273252 | 3,39618322
36 0,87884751 0,80567722 | 8,3257096 | 0,17816372 | 0,1542362 13,430078
37 0,63513686 0,65295292 | 2,80507477 | 0,14903219 | 0,1559057 | 4,61209493
38 0,81658376 0,81021396 | 0,7800545 | 0,18229837 | 0,1961623 | 7,60507385
39 0,7323372 0,72806417 | 0,58347825 | 0,14735177 | 0,14956565 | 1,50244583
40 0,94530045 0,93578114 | 1,00701429 | 0,19550678 | 0,175266 10,352978
41 0,80399183 0,82030093 | 2,02851546 | 0,1596574 | 0,17211289 | 7,80138411
42 0,8784613 0,90740248 | 3,29453121 | 0,17120326 | 0,17058031 | 0,36386871
43 0,85943945 0,84633734 | 1,52449522 | 0,15202528 | 0,16398497 | 7,86690529
44 0,92817488 0,96116296 | 3,55408031 | 0,15270843 | 0,17584966 | 15,1538682
45 0,90389567 0,88855265 | 1,69743207 | 0,17784322 | 0,17024515 | 4,27234143
46 0,86145402 0,86354724 | 0,2429865 | 0,18429802 | 0,14043366 | 23,8007743
47 0,45221121 0,46388347 | 2,58115196 | 0,11511402 | 0,62144034 | 439,847648
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48 0,93394719 0,93724493 | 0,35309732 | 0,19446481 | 0,17309337 | 10,9898774
49 0,57358986 0,56153727 | 2,10125479 | 0,13302862 | 0,13480706 | 1,33688307
50 0,79563085 0,78071561 | 1,87464362 | 0,14774762 | 0,15344052 | 3,85312666
51 0,95063784 0,94283518 | 0,82078161 | 0,17953385 | 0,17553739 | 2,22601969
52 0,24220788 0,24516613 | 1,22137038 | 0,06798693 | 0,0708152 | 4,16001626
53 0,07870142 0,0839059 | 6,61294219 | 0,03016115 | 0,02848845 | 5,54585829
54 0,68711204 0,69436299 | 1,05527906 | 0,18630533 | 0,19726008 | 5,87999656
55 0,74092434 0,74947509 | 1,15406437 | 0,20376075 | 0,1882092 | 7,63226184
56 0,9113868 0,93174857 | 2,23415201 | 0,17490121 | 0,18067578 | 3,30162293
57 0,5554483 0,55661983 | 0,2109156 | 0,15277994 | 0,15502031 | 1,46640722
58 0,82133313 0,82515791 | 0,46567941 | 0,1414652 | 0,16242611 | 14,8170077
59 0,94230817 0,93683535 | 0,58078871 | 0,19043487 | 0,17639353 | 7,37330482
60 0 -0,01411758 - 4,4604E-06 | 0,02628864 | 589283,091
61 0,80209556 0,77529803 | 3,34094075 | 0,15293317 | 0,15425643 | 0,86525329
62 0,71728882 0,7485442 | 4,35743233 | 0,20966393 | 0,193862 7,53678854
63 0,76469208 0,76505819 | 0,04787674 | 0,18494669 | 0,19024302 | 2,86370412
64 0,77256247 0,77087859 | 0,21795999 | 0,17618323 | 0,18906354 | 7,31075046
65 0,42704127 0,36938548 | 13,5012224 | 0,10282231 | 0,03714816 | 63,8714971
66 0,68991295 0,70179655 | 1,72247796 | 0,16842725 | 0,17083388 | 1,42888632
67 0,19457915 0,21470111 | 10,341271 | 0,07318244 | 0,08418314 | 15,0318737
68 0,71143648 0,71705939 | 0,79036044 | 0,19254561 | 0,18884417 | 1,92237075
69 0,95339352 0,9125458 | 4,28445537 | 0,16736996 | 0,16789254 | 0,31222626
70 0,83200443 0,82088655 | 1,33627718 | 0,18531572 | 0,16138857 | 12,9115614
71 0,86040324 0,86308619 | 0,31182429 | 0,16337961 | 0,16732763 | 2,41647043
72 0,80083602 0,79764109 | 0,39894941 | 0,17569034 | 0,16192537 | 7,83478969
73 0,00054418 0,02893332 | 5216,9004 | 1,168E-05 | -0,02427641 | 207949,118
74 0,87821078 0,88623067 | 0,91320802 | 0,15345032 | 0,1701996 | 10,9151147
75 0,4791365 0,48036741 | 0,25690243 | 0,86191573 | 0,85660896 | 0,61569484
76 0,73325924 0,72846068 | 0,65441501 | 0,147671 0,1490633 | 0,94284106
77 0,87191656 0,88188285 | 1,14303234 | 0,18746477 | 0,18193592 | 2,94927585
78 0,44970952 0,44974846 | 0,00865739 1 0,99568359 | 0,43164144
79 0,93858522 0,93135471 | 0,77036242 | 0,17772319 | 0,17559053 | 1,19998697
80 0,18758348 0,16727751 | 10,8250314 | 0,0609805 | 0,0523072 | 14,2230708
81 0,84768606 0,87107967 | 2,75970246 | 0,14665969 | 0,16078217 | 9,62942776
82 0,87228885 0,88384077 | 1,32432294 | 0,15156176 | 0,16990803 | 12,1048149
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83 0,92455978 | 0,91451713 | 1,08620964 | 0,17143183 | 0,17266704 | 0,72052668
84 0,78140361 | 0,77322106 | 1,04716056 | 0,19960056 | 0,18272193 | 8,45620705
85 0,89733701 0,9044536 | 0,79307952 | 0,16941558 | 0,17247373 | 1,80511473
86 0,63773596 | 0,63705419 | 0,10690561 | 0,16995572 | 0,17581075 | 3,44503546
87 0,21157042 | 0,19100662 | 9,71959968 | 0,06321536 | 0,0597982 | 5,40558059
88 0,78851897 | 0,77590927 | 1,5991629 | 0,16825487 | 0,15547651 | 7,59464379
89 0,92120913 | 0,92931703 | 0,8801366 | 0,16410489 | 0,17128315 | 4,37418849
90 0,88513825 | 0,87695936 | 0,92402458 | 0,17159527 | 0,16903307 | 1,49316894
91 0,75380854 | 0,75207068 | 0,2305441 | 0,18137261 | 0,18098402 | 0,21424913
92 0,86544836 | 0,87800457 | 1,45083231 | 0,14677972 | 0,16917329 | 15,2565889
93 1 0,97557182 | 2,44281768 | 0,19674411 | 0,18029689 | 8,35970208
94 0,88045847 | 0,88190003 | 0,16372829 | 0,17461262 | 0,16966771 | 2,83193591
95 0,93848432 | 0,93592789 | 0,27240025 | 0,18922563 | 0,17632096 | 6,81972933
96 0,79265945 | 0,78627312 | 0,80568323 | 0,14930035 | 0,15750189 | 5,4933222
97 0,94278833 0,9417657 | 0,10846893 | 0,16349197 | 0,17602404 | 7,66524647
98 0,7622739 0,74956316 | 1,66747644 | 0,16258281 | 0,11376107 | 30,0288474
99 0,42695777 | 0,41489668 | 2,82489094 | 0,13160869 | 0,13675847 | 3,91294658
100 0,93908625 | 0,96150867 | 2,38768403 | 0,15487918 | 0,1750652 | 13,0333932
%Error promedio 2,59530689 %Error promedio 9,26661957
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Grafico 5-4. Comparacion gréfica entre DEA deseada y DEA predicho.
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

-0 DEA predicho

62




80F — " T T
60 - -
© | ﬁ
S I |
o
S 40 .
(&) - i
e | ]
20 - —
o_l T T T T ]
-3 7 17 27 37 47 57

DEA
Gréfico 6-4. Histograma de los porcentajes de error de la comparacion de DEA deseada

y predicha.

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Gréfico 7-4. Comparacién gréfica entre TEA deseada y TEA predicho.
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

63



40

30

20

frecuencia

10

[

[ —

-10

20 50

TEA

80

110 140

Gréfico 8-4. Histograma de los porcentajes de error de la comparacion de TEA deseada

y predicha.

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tal como se muestra en los Graficos 4-4 y 5-4, los valores de la prediccion y los obtenidos por

DWSIM, para los flujos masicos de DEA y TEA, arrojan un porcentaje de error promedio de

2.59% y 9.27%, respectivamente, por lo cual se asume su confiabilidad.

Esto es demostrable también a través de los histogramas del porcentaje de error plasmados en los

Gréficos 6-4 y 8-4, en los cuales es notable que la mayoria de los porcentajes de error son cercanos

a cero.

4.7.5. Comparacion de los datos de la validacion de la RNA

Se realiza el mismo analisis que para la base interna de datos.

Tabla 14-4. Comparacion entre MEA deseado y MEA predicho, en la validacion de la RNA

Datos MEA deseado MEA predicho %E
1 0,382482161 0,44735536 16,9611042
2 0,69982791 0,70911267 1,32672055
3 0,737127315 0,76211008 3,38920626
4 0,694405615 0,70487936 1,50830315
5 0,724921115 0,72808306 0,43617759
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6 0,746030888 0,75310427 0,94813577
7 0,838716891 0,8446061 0,70216837
8 0,940151958 0,9435514 0,36158478
9 0,002284423 0,06519333 2753,82031
10 0,872626758 0,82971072 4,91802873
11 0,673744883 0,67953105 0,85880714
12 0,998744616 0,99610981 0,26381202
13 0,890221454 0,89828004 0,90523423
14 0,096034321 0,07302791 23,9564421
15 0,771070981 0,77448755 0,44309377
16 0,931253214 0,90344837 2,9857451
17 0,948620975 0,95286565 0,44745764
18 0,715703696 0,69453048 2,95837688
19 0,806921865 0,80311206 0,47214075
20 0,957843223 0,94177912 1,67711194
%Error promedio 3,44840268
Realizado por: Pino, Ariana, 2021,
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Gréfico 9-4. Comparacion grafica de los valores de MEA deseado y MEA predicho en la

validacion de la RNA
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Tabla 15-4. Comparacion entre (DEA 'y TEA) deseado y (DEA y TEA) predicho, en la
validacion de la RNA

Datos | DEA deseado DEA %E TEA TEA %E
predicho deseado predicho

1 0,42476575 | 0,47458766 | 11,729267 | 0,12705619 | 0,11026261 | 13,2174376
2 0,74832849 | 0,7584976 | 1,35890922 | 0,20184027 | 0,19785373 | 1,97509895
3 0,75883974 | 0,77485445 | 2,11042114 | 0,15747771 | 0,15312222 | 2,76577807
4 0,72556978 | 0,73715143 | 1,59621501 | 0,17597254 | 0,1789367 | 1,68444797
5 0,75015517 | 0,7489248 | 0,16401602 | 0,15714571 | 0,1542272 | 1,85720129
6 0,7646886 | 0,76383692 | 0,11137615 | 0,1593586 | 0,15172756 | 4,78859704
7 0,8495371 | 0,85573503 | 0,72956577 | 0,15884528 | 0,15916303 | 0,20003673
8 0,94364774 | 0,94911775 | 0,57966712 | 0,18939929 | 0,19305743 | 1,93144252
9 0,1205206 | 0,07492196 | 37,8347286 | 0,25353616 | 0,03001333 | 88,1621122
10 0,87155122 | 0,84011665 | 3,60673857 0,150802 | 0,15119726 | 0,26210602
11 0,68891784 | 0,69731825 | 1,21936293 | 0,13388926 | 0,14239109 | 6,34989427
12 0,99759226 | 0,99669554 | 0,08988883 | 0,19019098 | 0,18982967 | 0,1899735
13 0,89861047 | 0,9037154 | 0,56809189 | 0,17944064 | 0,17907895 | 0,20156123
14 0,11101316 | 0,08723232 | 21,4216366 | 0,04210809 | 0,04476594 | 6,31197311
15 0,78968109 | 0,78767708 | 0,25377419 | 0,17046904 | 0,16249469 4,6778876
16 0,93884966 | 0,91602519 | 2,43110937 | 0,18032809 | 0,18231658 | 1,10270745
17 0,94480638 | 0,94692105 | 0,22382118 | 0,17298328 | 0,17383947 | 0,49495585
18 0,75700262 | 0,73319198 | 3,14538411 | 0,18057581 | 0,17518607 | 2,98475299
19 0,82122527 | 0,81842222 | 0,34132598 | 0,15381552 | 0,15310561 | 0,46152972
20 0,95623619 | 0,94268565 | 1,41706967 | 0,17967431 | 0,1827537 | 1,71387426
%Error promedio | 4,54661847 %Error promedio | 7,06666841

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Grafico 10-4. Comparacion grafica de los valores de DEA deseado y DEA predicho en la

validacion de la RNA
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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Gréfico 11-4. Comparacion gréfica de los valores de DEA deseado y TEA predicho en la

validacion de la RNA.
Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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De acuerdo a los Gréficos 6-4, 7-4 y 8-4, al comparar los valores de la prediccion que realizo la
RNA, una vez validada, con los valores deseados, se comprueba la factibilidad y confianza de la

misma, puesto que los porcentajes de error no superan el 7%.

4.8. Discusion de resultados

El proceso para la obtencion de etanolaminas, fue realizado mediante el simulador DWSIM, en
el mismo se emplearon principalmente un reactor y columnas de destilacion, definiéndose como
un proceso tradicional, este se puede comparar con procesos alternativos que utilizan otro tipo de
catalizador o en su defecto una columna reactiva en lugar de un reactor. Debido a que la
alimentacién de NHs/EO es de 1:3, se beneficid la produccién de Trietanolamina, tal como
menciona Feng y Zhongneng (2011, p. 4), al disminuir esta relacién la selectividad de TEA aumenta,
sin embargo en la industria en ocasiones es mas utilizada la monoetanolamina, para beneficiar a
este compuesto, es posible aplicar una destilacién reactiva, con agua como catalizador (Liu etal.,
2020, p. 3), por otro lado Tsuneki y Moriya, (2008, p. 2-4), emplea un catalizador de arcilla
modificado con elementos de tierras raras, para la produccion de etanolaminas, mediante un
reactor adiabatico, con el cual obtiene mayor selectividad de DEA. En si al haber simulado el
proceso convencional para la obtencion de etanolaminas con inclinacién a la selectividad de TEA,
se constato la veracidad de las condiciones de operacion establecidas por Liu et al. (2020, p. 9-
20) y Zahedi, Amraei y Biglari, (2009, p. 2-4), dichos resultados estan plasmados en la Tablas 9-
4y 10-4, en donde el porcentaje de error es significativamente bajo, sin embargo, para darle mayor
validez al presente trabajo de titulacion se realiz6 una Red Neuronal Artificial empleando el
algoritmo de Regularizacion Bayesiana, este tipo de andlisis son muy empleados en el area de la
Ingenieria Quimica, puesto que proporcionan soluciones a problemas con sistemas muy
complejos (Romero, 2017, p. 2), la comparacion de los valores obtenidos en la simulacion en DWSIM
y los predichos por la RNA en MATLAB se encuentran plasmados en la seccién 4.7, mediante
calculos de errores y graficos, de la misma manera los porcentajes de error son totalmente

aceptables.

4.9. Resultados del analisis estadistico en Statgraphics

El analisis estadistico del presente proyecto de titulacion, se basara en la Tabla ANOVA vy el
grafico de caja de bigotes, que se obtuvieron en el programa Statgraphics. Se realizd una
comparacién entre los valores de los flujos masicos de MEA, DEA y TEA, obtenidos en DWSIM

y los predichos por la Red Neuronal Artificial.
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4.9.1. Analisis de Varianza

Se debe considerar que ANOVA trabaja en base a dos hipétesis:
Hipdtesis nula: los grupos tienen igual media.

Hipdtesis alternativa: algunos grupos tendran diferentes medias (Batanero y Diaz, 2008, p. 241).

Tabla 16-4. Tabla ANOVA de Statgraphics

Fuente Suma de Gl |Cuadrado Medio Razon-F Valor-P
Cuadrados
Flujo mésico de MEA
Entre grupos |0,000144948 1 ]0,000144948 0,0021 0,9638
Intra grupos  |2,6379 38 (0,0694184
Total (Corr.) |2,63804 39
Flujo mésico de DEA
Entre grupos |0,0000726577 1 {0,0000726577 0,0011 0,9732
Intra grupos  |2,40851 38 |0,0633818
Total (Corr.) |2,40858 39
Flujo mésico de TEA
Entre grupos |0,00155733 1 ]0,00155733 0,88 0,3549
Intra grupos {0,0674642 38 10,00177537
Total (Corr.) |0,0690216 39

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

En base a la Tabla 16-4 se analiza principalmente la Razén-F y el Valor-P, de esta manera se
deduce que para los tres grupos (MEA, DEA y TEA), como el valor de F es bajo, significa que
las medias de los grupos (Real y RNA) son cercanas, por lo tanto, existe poca variabilidad, en
contraste con la variabilidad que hay dentro de cada grupo, es decir las muestras estdn mas
dispersas en relacion con la media de su propio grupo, lo cual es evidente debido a que los valores
de cada columna fueron obtenidos mediante el reemplazo de 3 diferentes valores aleatorios,
entonces se rechaza la hipétesis aleatoria y se acepta la nula. De igual forma con respecto al valor
de P, tomando en consideracion un nivel de significancia de 0.05, se concluye que los valores
(Valor-P) de los 3 grupos en cuestion al ser mayores ratifican el rechazo de la hip6tesis nula, por
lo tanto, no existe una diferencia estadisticamente apreciable entre los valores obtenidos mediante
el software DWSIM vy los predichos por la RNA en MATLAB.
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4.9.2. Caja de bigotes

Una de las ventajas que ofrece el Grafico Caja y Bigotes es la determinacion de valores atipicos

gue se ubican a una distancia considerable de la media del resto de datos.

T T T T T T T
. . | .
MEA Real | o
MEA RNA - - —{
1 n n n 1 n n n 1 n n n 1 n n n 1 n n n 1
0 0,2 0,4 06 08 1
respuesta

Graéfico 12-4. Caja de bigotes del andlisis estadistico entre MEA real y MEA
RNA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Como se observa en el Grafico 9-4, tanto la caja de MEA Real y MEA RNA presentan dos valores
atipicos, pero la distribucién de la caja es practicamente igual, con una coincidencia casi exacta

de las medianas. Su distribucion es asimétrica positiva.

DEA Real - . - -
DEA RNA - A —
(IJ“‘O,lZ“‘Oi4“‘0i6“‘0j8“‘]1.
respuesta
Grafico 13-4. Caja de bigotes del andlisis estadistico entre DEA Real y DEA
RNA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
De manera similar en el Grafico 10-4, se da la distribucion para DEA, las medianas coinciden y

tanto la Real como la de RNA presentan valores atipicos, sin embargo, para DEA RNA el limite

inferior difiere del de DEA Real, es decir el rango es mayor. Su distribucion es asimétrica positiva.
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El Grafico 11-4 tiene una distribucién casi igual, con la diferencia de que TEA RNA tiene un
rango mayor que TEA Real, ambos parametros poseen valores atipicos sin embargo TEA RNA
solo tiene estos datos por debajo de la mediana mientras que TEA Real presenta uno antes y
después de la mediana, sus medianas no coinciden para TEA Real la mediana se acerca mas al
limite superior mientras que la de TEA RNA se acerca mas al limite inferior, ademas existe un
cambio de asimetria negativa a positiva, es decir el valor de la media aumento con respecto a la

mediana.

TEA Real

TEA RNA

Gréfico 14-4. Caja de bigotes del analisis estadistico entre TEA Real y TEA

RNA

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.

Tabla 17-4. Comparacion de las medianas Real y RNA

1 1 1 1 1 1 1
0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25 0,3
respuesta

Mediana Real Mediana RNA
MEA 0,75855093 0,76829881
DEA 0,77718484 0,78126577
TEA 0,17172616 0,16082886

Realizado por: Pino, Ariana, 2021.
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CONCLUSIONES

= Serealiz6 la simulacién un proceso para la obtencidn de etanolaminas, que utiliza un reactor
y varias columnas de destilacion por cual es catalogado como convencional, en el programa
de licencia gratuita DWSIM vy la validacion se desarrollé mediante el disefio de una Red
Neuronal Artificial en el software MATLAB, que constata la confiablidad de la base de datos
obtenida para el presente estudio.

= Lasimulacion realizada, dio como resultado 15% de MEA, 13% de DEA Yy 70% de TEA, en
la zona de recuperacion, mientras que en la zona de separacion todas las etanolaminas se
obtuvieron todas con un 99% de pureza, corroborando la selectividad de TEA.

= EIl porcentaje de error fue calculado entre los datos preestablecidos (valor deseado) y los
experimentales (DWSIM), en la salida del reactor, y en las corrientes de destilado y fondo
de las columnas de recuperacion y separacion, dando como resultado valores
significativamente bajos, que constatan la similitud de los valores, en especial en la zona de
separacion al comparar las purezas de MEA, DEA'y TEA, el error es 0.

= Sedisefio una Red Neuronal Artificial, que se entrend con una base de datos de 100 valores,
tanto para las entradas como para las salidas, posteriormente la validacién de la RNA, se
realiz6 con 20 datos externos, los valores de la salida, fueron préacticamente iguales a los
obtenidos en DWSIM, al compararlos, el porcentaje de error mas alto es el de TEA con un

9%, por lo cual se considera un sistema confiable.
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RECOMENDACIONES

Para el disefio de la RNA, es importante realizar una comparacion entre los valores de MSE

gue nos arroja el programa una vez que se entrena la red, tomando en consideracion diferentes

naimeros de neuronas ocultas o algoritmos utilizados-.

= Cuando se emplea el algoritmo de Regularizacion Bayesiana es indispensable realizar una
validacion externa, debido a que este tipo de red, no destina datos para la validacion de los
datos.

= Para conseguir mejores resultados en la RNA, se puede normalizar los datos de entradas y

salida.
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GLOSARIO

Etanolaminas: son productos quimicos que se obtienen a partir de una reaccién altamente
exotérmica que se da entre Oxido de etileno y amoniaco, dando como resultado tres compuestos

quimicos: monoetanolamina (MEA), dietanolamina (DEA) y trietanolamina (TEA).

Redes Neuronales Artificiales: sistema de procesamiento de informacion que consta de un
namero de procesadores simpes y muy interconectados llamados neuronas que son analogas a las

neuronas bioldgicas del cerebro.

DWSIM: software de amplia interfaz grafica de usuario donde es posible simular diferentes tipos

de procesos quimicos, muchos de los cuales son aplicados en la industria.

Andlisis de Varianza: procedimiento estadistico que se utiliza cuando se tiene varias muestras o
una sola, y define si las medias, varianzas y/o medianas de los grupos son significativamente

diferentes entre si 0 no.

Caja de bigotes: grafico estadistico que se utiliza como una representacion de variables
cuantitativas, y de esta manera resulta sencillo resumir, describir y analizar aspectos generales y

particulares del indicador, también permite realizar comparaciones entre grupos.
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ANEXOS

ANEXO A. Base de datos generada para la RNA

NH3-HO | EO-H,O | V(m3) | Fm(MEA) (kg/s) | Fm(DEA) (kg/s) | Fm(TEA) (kg/s)
0,9 1 0,001 0,00298 0,004595 0,045899
0,63 0,74 0,007 0,0160248 0,0231449 0,135711
0,62 0,6 0,006 0,0157523 0,0222878 0,115189
0,64 0,72 0,003 0,00427188 0,00656754 0,0491676
0,68 0,7 0,008 0,0198915 0,0272396 0,126551
0,69 0,96 0,004 0,0143219 0,0209417 0,145276
0,62 0,79 0,01 0,0140276 0,0210125 0,146929
0,77 0,75 0,004 0,0123471 0,0180474 0,11504
0,87 0,89 0,006 0,0175337 0,0246631 0,140987
0,61 1 0,006 0,011668 0,0179147 0,16261
0,88 0,84 0,002 0,00574514 0,00870679 0,0702861
0,85 0,96 0,007 0,0186916 0,026191 0,149336
0,67 0,92 0,01 0,0156971 0,023104 0,156825
0,72 0,89 0,004 0,0138016 0,0201745 0,136347
0,85 0,73 0,01 0,0195007 0,0267967 0,128757
0,74 1 0,005 0,017147 0,0244482 0,151443
0,66 0,68 0,01 0,0186357 0,0259591 0,127449
0,74 0,62 0,004 0,00908586 0,0133817 0,0825578
0,83 0,83 0,004 0,0136235 0,0197035 0,125258
0,86 0,63 0,005 0,014022 0,0198083 0,104187
0,8 0,6 0,01 0,0192639 0,0260298 0,112522
0,88 0,95 0,009 0,0195414 0,0271978 0,15008
0,69 0,9 0,007 0,017912 0,0254907 0,148675
0,65 0,93 0,005 0,0155132 0,0226041 0,150291
0,84 0,64 0,01 0,0192254 0,0261558 0,117571
0,73 0,86 0,006 0,0179446 0,025325 0,141513
0,9 0,62 0,008 0,0176932 0,0242397 0,112279
0,83 0,64 0,008 0,0181646 0,0249278 0,116162
0,83 0,67 0,009 0,01894 0,0259502 0,12103
0,74 0,75 0,004 0,0120633 0,0177286 0,115584




0,89 0,68 0,001 5,80612E-05 1,02683E-05 6,26609E-06
0,67 0,69 0,01 0,0191477 0,0265257 0,127845
0,87 0,95 0,002 0,00653339 0,00988836 0,0862318
0,88 0,87 0,007 0,0182731 0,0255457 0,140754
0,86 0,88 0,009 0,0194983 0,0270716 0,143908
0,63 1 0,002 0,00376762 0,00600037 0,067075
0,67 0,84 0,005 0,0179225 0,0252645 0,139533
0,77 0,76 0,004 0,0124977 0,0182601 0,116719
0,86 0,94 0,005 0,0165353 0,023475 0,142771
0,86 0,7 0,005 0,0148528 0,0210537 0,115403
0,83 0,99 0,008 0,01945 0,0271744 0,153115
0,61 0,65 0,007 0,0161982 0,0231131 0,12504
0,66 0,75 0,007 0,0179072 0,0252534 0,134082
0,72 0,65 0,007 0,0178321 0,0247067 0,119063
0,78 0,75 0,01 0,0196147 0,0266822 0,119598
0,79 0,84 0,007 0,0185817 0,0259844 0,139282
0,89 0,93 0,006 0,0175963 0,0247646 0,144337
0,85 0,75 0,003 0,00874837 0,0130027 0,0901564
0,77 0,98 0,007 0,0191518 0,0268481 0,152299
0,61 0,6 0,005 0,0111389 0,0164912 0,104186
0,76 0,65 0,006 0,0163327 0,0228728 0,115713

0,8 0,84 0,009 0,0197122 0,0273278 0,140606
0,83 0,78 0,002 0,0045736 0,00696707 0,0532494
0,62 1 0,001 0,00141331 0,00226779 0,0236266

0,6 0,82 0,006 0,0131315 0,0197539 0,145909
0,65 0,97 0,007 0,0142968 0,0213005 0,159579
0,68 0,77 0,009 0,0186508 0,0261997 0,136978
0,84 0,93 0,003 0,0108078 0,0159698 0,119654
0,81 0,61 0,007 0,0171386 0,0236115 0,110793
0,89 0,94 0,009 0,0194694 0,0270884 0,149143

0,6 0,77 0,001 3,61137E-05 5,86082E-06 9,75917E-06

0,6 0,62 0,006 0,0163042 0,0230586 0,119774
0,65 0,97 0,01 0,0136454 0,0206212 0,164202
0,63 0,79 0,009 0,0148664 0,0219836 0,144845
0,62 0,73 0,009 0,0151435 0,0222098 0,137982




0,69 0,63 0,004 0,00822536 0,0122793 0,0805303
0,74 0,86 0,004 0,0135843 0,0198344 0,131908
0,64 0,93 0,002 0,00352283 0,00559819 0,0573182
0,62 0,88 0,006 0,0136707 0,020453 0,150796
0,69 0,75 0,007 0,0199548 0,027407 0,13108
0,75 0,93 0,005 0,0167749 0,0239182 0,145134
0,88 0,75 0,007 0,0177565 0,0247344 0,127955
0,88 0,89 0,005 0,0162322 0,0230224 0,137596
0,65 0,73 0,002 9,36321E-05 2,15008E-05 0,000015413
0,83 0,67 0,008 0,0183379 0,0252462 0,120179
0,82 0,81 0,003 0,00922561 0,01377655 0,675005
0,85 0,7 0,005 0,0148638 0,0210802 0,115653
0,68 0,86 0,008 0,0175157 0,0250653 0,146817
0,68 0,95 0,003 0,00843389 0,0129308 0,783144
0,84 0,83 0,009 0,0194654 0,0269814 0,139188
0,68 0,85 0,002 0,00344438 0,00539713 0,0477624
0,65 0,6 0,007 0,0176146 0,0243689 0,114861
0,84 0,66 0,008 0,0182315 0,025076 0,1187
0,77 0,78 0,008 0,0191511 0,0265783 0,134261
0,66 0,97 0,006 0,015318 0,0224639 0,156321
0,88 0,78 0,008 0,018582 0,0257959 0,132682
0,65 0,84 0,004 0,0122937 0,0183348 0,133105
0,75 0,81 0,002 0,00394211 0,00608653 0,0495126
0,82 0,82 0,005 0,0159375 0,0226684 0,131773
0,72 0,72 0,008 0,0191584 0,026482 0,128523
0,83 0,8 0,007 0,0182239 0,0254453 0,134389
0,62 0,8 0,006 0,0147295 0,0216708 0,142046
0,82 0,63 0,008 0,0181519 0,0248794 0,114955
0,75 0,99 0,009 0,0207469 0,0287465 0,154084
0,88 0,83 0,007 0,0181211 0,0253108 0,136752

0,9 0,93 0,009 0,0193948 0,0269785 0,148196
0,87 0,68 0,006 0,0162961 0,0227874 0,116929

0,8 0,72 0,01 0,0197603 0,0271022 0,128043
0,69 0,74 0,005 0,0152467 0,0219141 0,127331
0,71 0,86 0,003 0,0080311 0,0122769 0,103074




0,75 0,66 0,01 0,0198314 0,0269958 0,121298
0,62 0,7 0,004 0,00795762 0,0122139 0,09950876
0,65 0,98 0,006 0,0145301 0,0215133 0,158075
0,78 0,74 0,005 0,0153026 0,0218154 0,123333
0,79 0,93 0,004 0,0144178 0,0208592 0,137817
0,72 0,72 0,005 0,0150498 0,0215658 0,123073
0,86 0,77 0,005 0,015487 0,0219835 0,124806
0,63 0,67 0,006 0,0174066 0,0244221 0,124404
0,88 0,93 0,009 0,0195074 0,0271269 0,148332
0,86 0,87 0,001 8,34259E-05 0,0034697 0,19856
0,63 0,61 0,008 0,0181089 0,0250548 0,118105
0,83 0,63 0,005 0,0139899 0,0198058 0,10486
0,74 0,92 0,01 0,0207209 0,0286773 0,148952
0,83 0,86 0,007 0,0184733 0,0258325 0,140533
0,73 0,99 0,001 0,00202506 0,00319645 0,0329827
0,88 0,85 0,005 0,0160056 0,0227018 0,133507

0,7 0,83 0,008 0,0193231 0,026989 0,141228
0,85 0,79 0,01 0,0196828 0,0271602 0,135476
0,62 0,82 0,005 0,0148589 0,0217626 0,141422
0,61 0,62 0,007 0,0167481 0,0236084 0,120465
0,84 0,84 0,01 0,0198738 0,0274887 0,140716

Realizado por: Pino, Ariana, 2021




ANEXO B. Script del disefio y validacién de la RNA

Extraer=readtable('Datos matlab.xlsx’,'sheet’,'Hojal");
Matriz=table2array(Extraer);

Entradas=Matriz(1:3,:);

Salidas=Matriz(4:6,:);

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

% Created 30-Jan-2021 11:54:24

%

% This script assumes these variables are defined:

%

% Entradas - input data.

% Salidas - target data.

X = Entradas;
t = Salidas;

% Choose a Training Function

% For a list of all training functions type: help nntrain

% 'trainlm' is usually fastest.

% 'trainbr' takes longer but may be better for challenging problems.
% 'trainscg' uses less memory. Suitable in low memory situations.

trainFcn = 'trainbr'; % Bayesian Regularization backpropagation.

% Create a Fitting Network
hiddenLayerSize = 9;

net = fitnet(hiddenLayerSize,trainFcn);

% Choose Input and Output Pre/Post-Processing Functions
% For a list of all processing functions type: help nnprocess
net.input.processkcns = {'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 = 0/100;
net.divideParam.testRatio = 20/100;

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

net.performFcn = 'mse’; % Mean Squared Error

% Choose Plot Functions
% For a list of all plot functions type: help nnplot
net.plotFcns = {'plotperform’,'plottrainstate’,'ploterrhist’, ...

‘plotregression’, 'plotfit'};

% Train the Network

[net,tr] = train(net,xt);

% Test the Network

y = net(x);

e = gsubtract(t,y);

performance = perform(net.t,y)

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

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

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

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

testPerformance = perform(net,testTargets,y)

% View the Network

view(net)

% Plots

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

%figure, plottrainstate(tr)

%figure, ploterrhist(e)

%figure, plotregression(t,y)



%figure, plotfit(net,x,t)

% Deployment
% Change the (false) values to (true) to enable the following code blocks.
% See the help for each generation function for more information.
if (false)
% Generate MATLAB function for neural network for application
% deployment in MATLAB scripts or with MATLAB Compiler and Builder
% tools, or simply to examine the calculations your trained neural
% network performs.
genFunction(net,'myNeuralNetworkFunction');
y = myNeuralNetworkFunction(x);
end
if (false)
% Generate a matrix-only MATLAB function for neural network code
% generation with MATLAB Coder tools.
genFunction(net,'myNeuralNetworkFunction','MatrixOnly','yes');
y = myNeuralNetworkFunction(x);
end
if (false)
% Generate a Simulink diagram for simulation or deployment with.
% Simulink Coder tools.
gensim(net);
end
Extraer=readtable("Validacion.xlsx','sheet’,'Hojal");

Entradas_validacion=table2array(Extraer);

Extraer=readtable('Salidas validacion.xlsx','sheet’,'Hojal");

Salidas_validacion=table2array(Extraer);

predichas_validacion=net(Entradas_validacion)

validacionPerformance = perform(net,Salidas_validacion,predichas_validacion)
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