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RESUMEN

La presente investigacion tiene como finalidad la simulacién y validacion de un sistema de
destilacion con variacion de presion para separar una mezcla de Diisopropileter (DIPE) -
Isopropanol (IPA) — Agua, en la industria quimica con el fin de ejecutar una base de datos para
disefiar una red neuronal artificial (RNA) capaz de predecir las principales fracciones molares en
las columnas de destilacion y en la recirculacion. El desarrollo de la RNA se ejecut6 con una base
de datos obtenida del simulador de procesos quimicos Ademas, se obtendran cinco salidas: el
flujo molar en el fondo, fracciéon molar de IPA en el fondo y fracciéon molar de DIPE en el tope
de la columna de destilacion C1; la fraccion molar de DIPE en el fondo y fraccion molar de DIPE
en el tope de la columna de destilacion C3. La red se disefi6 utilizando lenguaje de programacion

Phyton en el entorno informatico de Jupyter Notebook.
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Simulation And Validation Of A Distillation System To Separate
Diisopropileter’s Azeotropes — Isopropanol — Water In Improved
Processes For Chemical Industry

ABSTRACT

The present research is about the simulation and validation of a distillation system with pressure
variation to separate a mixture of diisopropylether (dipe) -isopropanol (ipa) - water, in the
chemical industry in order to run a database for design an artificial neural network (rna) capable
to predict the main mole fractions in the distillation columns and in the recirculation. The
development of the ann was carried out with a database obtained from the chemical process
simulator. In addition, five outputs will be obtained: the molar flow at the bottom, the mole ipa
fraction at the bottom, and the dipe mole fraction at the top of the column distillation c1; the dipe
mole fraction at the bottom and dipe mole fraction at the top of the distillation column c3. The
network was designed using the python programming language at jupyter notebook computing

environment.
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INTRODUCCION

Los Objetivos de Desarrollo Sostenible (2015), fueron aprobados en el 2015 por la Organizacion
de Naciones Unidas, los objetivos son 17 y buscan transformar el mundo y mejorar la vida. Los
objetivos abarcan desde la eliminacion de la pobreza hasta la lucha contra el cambio climético.
Al enfocarse en el objetivo 12, Produccion y Consumo Responsable, nos exhorta a hacer mas con
menos. La industria quimica genera aproximadamente un tercio de la energia total utilizada en el
sector industrial; ademds, la necesidad de mejorar la sostenibilidad en la produccion de
combustibles y productos quimicos impulsan investigaciones significativas para repensar su uso
(Kiss et al., 2020: p. 117788).

Inicialmente, la hidratacion de propileno produce un efluente industrial rico en IPA y un
subproducto de DIPE, juntos forman un azeotropo binario; los productos por separado son muy
importantes en la industria quimica (Jun et al., 2020, p. 20736). IPA es ampliamente utilizado
como aditivo para combustibles de petroleo y combustibles de aviacion (Tsai et al., 2014, p. 196)
y DIPE posee un potencial como mezcla de aceite debido a su alto octanaje y resistencia a
explosiones (Jun et al., 2020, p. 20736).

El método mas importante en la industria de procesos quimicos es la destilacion, pese a que el
consumo de energia es muy alto. (Yildirim et al., 2011, p. 405). La separacion de azeotropos
binarios se caracteriza por el hecho de que es imposible realizarla mediante destilacion simple y
la manera mas comn para resolver este problema es agregar un tercer componente, que permita
la separacion de la mezcla (Luyben, 2013, p. 2). Yildirim et al., (2011, p. 406) considera que la
separacion de mezclas que contienen tres 0 mas componentes requiere un alto costo de capital y
de energia.

De acuerdo con Mulia (2011, p. 1533), la Destilacion por Cambio de Presion (PSD) es una técnica
eficaz exclusivamente para mezclas cuyas composiciones azeotropicas cambian con la presion
para que los componentes de la alimentacion puedan ser recuperados facilmente. Ademas, Luyben
(2013, p. 2), considera que la pureza del producto y la economia del proceso en la PSD es mejor

que en la destilacion extractiva.
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Una solucion economicamente rentable requiere el uso de Softwares Open Source, mismos que
son capaces de crear entornos de operacion que generen resultados muy cercanos a los reales. Sin
embargo, una limitacion muy clara es la cantidad de datos e informacidn necesaria para poder
simular y obtener resultados fehacientes, misma que no siempre esta disponible. Por otro lado,
trabajar en un Software Open Source conlleva el riesgo de que el mismo no cuente con la robustez
necesaria para simular el sistema y no se puedan obtener resultados confiables.

OBJETIVOS

Objetivo general

Simular y validar un sistema de destilacion para la separacion de azeotropos de Diisopropileter -

Isopropanol - Agua en procesos mejorados para la Industria Quimica.

Objetivos especificos

o Simular el sistema mediante la multiplataforma de procesos quimicos de codigos abierto
DWSIM y comparar su eficiencia frente al sistema convencional.

o Validar el proceso de destilacion para separar azedtropos Diisopropileter - Isopropanol —
Agua mediante la comparacion de los resultados obtenidos en el simulador con los valores
provistos en bibliografia.

. Cuantificar la cantidad de diisopropileter e isopropanol recuperados y la cantidad de agua
removida por el sistema de destilacion para separar el azeotropo diisopropileter —
isopropanol — agua.

. Disefiar una Red Neuronal Artificial que permita predecir la fraccion molar de los
principales componentes extraidos en el sistema de destilacion propuesto a partir de las
condiciones de funcionamiento: presion y temperatura.

METODOLOGIA

La propuesta tecnologica en este trabajo de titulacion presenta la simulacion de un sistema de

destilacion para separar un azedtropo de DIPE-IPA-Agua y posteriormente, el modelado de una

RNA capaz de predecir las composiciones de IPA y DIPE en los fondos de las columnas y en la

recirculacion del proceso. El enfoque del trabajo es cuantitativo, puesto que, se utilizan los datos

que se obtuvieron en la simulacion en DWSIM para la alimentacion de la RNA.
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Finalmente, la realizacion de un analisis estadistico es fundamental para determinar la
confiabilidad y el grado de error que existe entre los valores extraidos de la simulacion y los
valores que predice la RNA.

Toda la informacion recopilada para el desarrollo del presente proyecto proviene de:

Fuente Primaria.

Conocimientos teéricos y experimentales obtenidos por el autor a partir de su formacion
académica, conocimiento tecnologico enfocado en simulacion de procesos utilizando DWSIM,
procesamiento de datos empleando Excel y JASP. Finalmente, lenguaje de programacion Python
y desarrollo en Jupyter Notebook.

Fuente Secundaria:

o Articulos cientificos academicamente relevantes, principalmente de grado QI y Q2
publicados en revistas cientificas indexadas en ScienceDirect y Scopus.

o Libros digitales relacionados al tema.

o Bibliotecas digitales asociadas a la ESPOCH.

o Sitios web oficiales de los softwares utilizados en la investigacion.

RESULTADOS

Informe de resultados de la simulacion en DWSIM

La simulacion completa de un sistema de destilacion para la separacion de azedtropos de DIPE-

IPA-Agua realizada en el Simulador de codigo abierto DWSIM, mismo que se presenta en la

Figura 1-4.

Un punto descable es que la simulacion no presenta modificaciones con relacion al modelo de

refencia. Ademas, los resultados obtenidos de la simulacidn se presentan como objetos de interés

en el estudio, mismos que se presentan en la Figura 2-4 y en la Tabla 3-4, respectivamente.

pag. 7097



i DA - [P - e la b E% ani skl pavrm ] - (-] k.
B P R e Gk Ui Cpbesdes  Geedies  Besati g Weskw Wes b - & x
EEHe e AT ea0 B gwj&'ﬂ--mmm _-mmwmtfﬁ-

Figura Simulacion completa del sistema de destilacion para la separacion de azedtropos de

DIPE-IPA-Agua en DWSIM

Realizado por: Lascano, Rebeca,
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Figura. Resultados en DWSIM

Realizado por: Lascano, Rebeca,
Los resultados obtenidos de las columnas en la simulacion se pueden visualizar en las Tabla 3-4,

3-5y 3-6.
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Tabla. Resultados de la columna C1 en DWSIM

Column 1
Object Top_1 Bottom_1
Temperature 338902 JEE214 | K
Pressure 101325 101325 | Pa
Molar Flow 622134 24255 | kmaol/h
Muolar Fraction (Mixture) / lsopropanol 0164872 0.9655921
Molar Fraction (Owerall Liquid Phase) / lsopropanol 00145503 0,855921
Muolar Fraction (Mixture) / Diisopropyl ether 056620 00340693
Muolar Fraction (Owverall Liquid Phase) / Diisopropyl ether] 195705E-05 00340693
Molar Fraction (Mixture) / Water 0248408 | 955875E-06
Molar Fraction (Overall Liquid Phase) / Water 0985448 | QEEEVEE-06
Realizado por: Lascano, Rebeca
Tabla. Resultados de la columna C2 en DWSIM
Column 2
Ohject Top_2 Bottom_2
Temperature Imzdiz 403,427 | K
Pressure EDG525 E05525 | Pa
Maolar Flow 476,258 145575 | kmolfh
Maolar Fraction (Mixture) / lsopropancl 2191589 007Fo134
Maolar Fraction (Owerall Liquid Phase) / Isopropanol MaM 00770342
Maolar Fraction (Mixture) / Diisopropyl ether 0483088 0921735
Maolar Fraction (Owerall Liquid Phase) / Diisopropyl ether MNak 0921715
Molar Fraction (Mixture) / Water 0324413 | 0000650441
Maolar Fraction (Owerall Liquid Phase) / Water MaM | 0000650862
Realizado por: Lascano, Rebeca
Tabla. Resultados de la columna C3 en DWSIM
Column 3
Dhject Top_3 Bottom_3
Temperature 351,264 ITze3s | K
Pressure 101325 101325 | Pa
Molar Flow 444 524 31,5845 | kmol/h
Malar Fraction (Mixture) / lsopropanaol 0205199 | 875313607
Malar Fraction (Owerall Liquid Phase) / Isopropanol MaM ]| BF1614E-07
Malar Fraction (Mixture) / Diisopropyl ether 0518342 | 68TO06E-O7
Malar Fraction (Owverall Liquid Phase) / Diisopropyl ether MaM | 77E041E-09
Molar Fraction (Mixture) / Water 0275459 0290008
Molar Fraction (Owerall Liquid Phase) / Water Mak 0990000

Realizado por: Lascano, Rebeca




Validacion de los resultados provenientes de DWSIM

Es indispensable realizar una validacion de los datos obtenidos en la simulacidn con los resultados
existentes en bibliografia para comprobar la veracidad de los mismos. El trabajo expuesto por
Guang (2019, p. 11), se utilizara para ejecutar la validacion del trabajo.

La comparacion realizada entre los datos obtenidos en la simulacion de DWSIM vy los valores
referentes dejan en evidencia ciertos valores anormales en el porcentaje del error. Esto se puede
explicar dado que los valores tanto en la referencia como en la simulacién son muy pequefios; por
lo tanto, tienen una significancia menor y se pueden considerar despreciables.

El error porcentual emplea la siguiente formula:

E(%) — Vdeseado_vexperimental

(Ec 1-4)

Vdeseado

Tabla. Comparacion de las fracciones molares obtenidas en la simulacion y en los valores

referentes

Columna 1 Columna 2 Columna 3
Resultados

Destilado | Fondo Destilado | Fondo | Destilado | Fondo
IPA DWSIM 0.164 0.965 0.191 0.0077 | 0.205 8 x10’
IPA (deseado) 0.125 0.998 0.163 0.00195 | 0.1746 11x10°
Error (%) 0.312 0.0331 0.1718 2.9487 | 0.1741 71.7273
DIPE DWSIM 0.586 0.034 0.483 0.921 0.518 6x 10’
DIPE (deseado) 0.674 0.00157 0.574 0.998 0.6147 Trace
Error (%) 0.1306 20.6561 0.1585 0.0772 | 0.1573 -
AGUA DWSIM 0.248 0.0000095 | 0.324 0.00065 | 0.276 0.999
AGUA (deseado) 0.201 0.00043 0.263 0.00005 | 0.2107 1.00
Error (%) 0.2338 0.9779 0.2319 12.0000 | 0.3099 0.0010

Realizado por: Lascano, Rebeca

La existencia de porcentajes muy grandes en la Tabla 6-4 se justifica dado que, los valores se

encuentran en trazas en el proceso; por lo tanto, pueden ser despreciables. Ademas, las fracciones
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molares (sefialadas con color) mismas que son las variables de interés, presentan un porcentaje de
error muy bajo; por lo tanto, la diferencia no es significativa.

Tabla. Comparacion de las temperaturas obtenidas en la simulacion y en los valores referente

Columna 1 Columna 2 Columna 3
Resultados

Destilado | Fondo | Destilado | Fondo | Destilado | Fondo
Temperatura K

338.90 355.21 | 39243 403.42 | 351.26 372.93
DWSIM
Temperatura K

334.84 360.38 | 385.72 401.59 | 335.01 375.02
(deseada)
Error (%) 0.0121 0.0143 | 0.0174 0.0046 | 0.0485 0.0056

Realizado por: Lascano, Rebeca

El porcentaje de error en la temperatura es muy bajo, lo que implica que la diferencia no es
significativa. La variacion de la temperatura en el disefio si es representativa, por lo tanto, que el
porcentaje de error sea muy bajo le favorece al proceso.

La simulacion del sistema de destilacion para la separacion de azedtropos de diisopropiléter-
isopropanol-agua presentan condiciones de operacion validos, comparados con el disefio original,
lo que implica que es posible la realizacidén de una base de datos para alimentar la RNA con una
confianza alta.

Reporte de resultados de la RNA

La red neuronal artificial que se presenta en este trabajo posee 6 entradas, 7 salidas y seis capas
ocultas distribuidas con 128-64-32-16-4 nodos respectivamente, lo que corresponde a 244 nodos.

La red se encuentra completamente conectada (Grafico 2-3.).
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Error cuadrdtico medio (MSE)

Tabla. Error cuadratico medio de cada fase de disefio de la RNA

Fase MSE

Entrenamiento 0.006891
Prueba 0.006667
Validacion 0.008051

Realizado por: Lascano, Rebeca

Los valores de MSE para la fase de entrenamiento, prueba y validaciéon son muy bajos, lo cual es
deseable puesto que mientras mas cerca al cero estén los valores significa que el error disminuye.
Por lo tanto, los datos que se presentan en la Tabla 8-4 son aceptables para el funcionamieto
correcto de la RNA.

Grdficos sobre el comportamiento de la RNA

En el Figura 1-4 se puede observar un resumen del entrenamiento, mismo que detalla el numero

de capas, los nodos y los parametros. El nimero total de parametros entrenados es de 11.957.

Resumen del Entrenamiento

In 03]
v, pumsATY | |

Bedaly "EliModelal™

Layms (Lype) “Orabput Bhagpe Taras &
lapuh 1 (dnpetayer)  [(beew, &, 01 8
Tiattes |Flatteny (®anm, B} [

demge |Dense)  (None, 128)  BA&
denpe 1 |Densa) |Mone, GA) B2SE
denss_l |Dexma} \Mans, 32§ FTT T
denmn_1 |Demes) iManm, 14) aza
;;nu__l | Damee | (Mane, W) 134

denpe_5 |Demse) [Hone, 4 ET]

dense § | Dessa) |!..:u||=. 5} a5

.................................................................
Total pacams: 15, 587

Trainable parass: L1, 8587

Bon-trainable parssa: 0

Figura. Resumen del entrenamiento

Realizado por: Lascano, Rebeca
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Curva de Aprendizaje

loss
— wval_loss
014 =w=best model

0.08 4

MSE

0.06
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0.00
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Epochs

Figura 4-4. Rendimiento del entrenamiento de la RNA

Realizado por: Lascano, Rebeca

La evolucion del error cuadratico medio final en la fase de entrenamiento es de 0.006891 (Figura

2-4). La curva de entrenamiento (amarilla) y la curva de prueba (verde) son muy cercanas entre

si, lo que implica que la capacidad de prediccion en la red es alta.

Codigo de la RNA en Jupyter Notebook

El cédigo desarrollado en el lenguaje de programacion python en el entorno informatico Jupyter

Notebook para el entrenamiento, prueba y validacion de la RNA asi como las librerias y las

variables utilizadas se presentan en los ANEXOS B, C, D e incluye:

o Librerias

o Extraer, filtrar y mostrar base de datos

o Normalizar los datos de entrada y salida

o Configurar la cantidad de datos utilizada para entrenamiento, prueba y validacion
o Creacion del modelo
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) Disefio de la RNA

o Resumen total del entrenamiento

o Grafico del aprendizaje

. Extraccion de los pesos previamente entrenados

o Predicciones de las salidas segun las entradas

. Exportar los valores predichos a una hoja en excel (sin normalizar)
. Graficos de comparacion

Grdficos de comparacion entre las salidas predichas y las reales

El anélisis de datos se ejecuta de la siguiente manera: Un conjunto de 130 valores con seis entradas
y cinco salidas se utilizan para el entrenamiento, un conjunto de 22 valores con seis entradas y
cinco salidas para la prueba y con 23 valores con seis entradas y cinco salidas para la validacion.
El entrenamiento y prueba se realiza para obtener los pesos sinapticos requeridos para la etapa de

validacion; ademas, es necesario recalcar que los valores son tomados de forma aleatoria (Figura

2-4).

Mostrar valores que se consideran para Entrenamiento

In [10]:

print {"nA®mero de datos para entrenamiento = " + str(x train.shape[0]))
print ("nASmerc de datos para prueba = " + str(x_test.shape[0]))

print ("nA%merc de datos para validacili3n = " + str(y_valid.shape[0]})

print('")
print ("x_train shape:
print ("x test shape:

+ str(x_train.shape))
+ str(x test.shape))

print ("x _valid shape: " + str(x_wvalid.shape))
print('")

print ("y_train shape: " + str(y_train.shape))
print ("y_test shape: " + str(y_test.shape))

print ("y _valid shape: " + str(y valid.shape))
nA%mero de datos para entrenamiento = 105
ni®merc de datos para prueba = 22

nA%mero de datos para validaciBAin = 23
®_train shape: (105, 6, 1)

¥_test shape: (22, 6, 1)

% valid shape: (23, 6, 1)

y_train shape: (105, 5)

y¥_test shape: (22, 5)
y_valid shape: (23, 5)

Figura . Valores considerados para el entrenamiento, prueba y validacion.

Realizado por: Lascano, Rebeca
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Andlisis de la base de datos empleada durante el disefio, entrenamiento y validacion de la RNA
Se detalla a continuacion los valores reales obtenidos del software DSWIM, los valores predichos
por la RNA y el error porcentual asociado a ellos de cada una de las salidas.

Los datos correspondientes al tope de Clpara fraccion molar de DIPE se encuentran en el ANEXO
E, se presenta un error porcentual promedio 0,0463. Ademas, se presenta la grafica comparativa

entre los valores predichos y los valores reales.

Fraccion Molar del destilado DIPE C-1

— Real
09 Prediction

0.8 1
0.7 - ‘
06 11 | Al |

|I| ' | (] |

4 1

Fraccion molar DIPE-D1 (%)

0 20 4 60 B0 100 120 140
Expenmentaciones

Figura. Fraccion molar del tope de DIPE real vs el predicho por la RNA en la C1

Realizado por: Lascano, Rebeca

Los datos que corresponde al fondo de C1 para el flujo molar y fraccion molar de IPA se
encuentran en el ANEXO F y tienen como error porcentual promedio 0.0297 y 0.0353
respectivamente. Ademas, en el Figura 4-4, se presenta la comparacion grafica entre los valores

predichos y los valores reales.
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Flujo Molar del fondo C-1

—— Real
- Prediction

|

5
=1

FH-B1 (kmoifh)
& &
=1 =

T T T
0 20 40 B0 80 100 120 140
Experimentaciones

Figura. Fraccion molar del fondo de Flujo Molar real vs el predicho por la RNA en la C1

Realizado por: Lascano, Rebeca

Fraccion Molar del fondo IPA C-1

=
=
L

=]
o
i

0.8 1

0.7 4

0.6 -

Fraccion molar IPA-BI (%)

=]
7]

=
=

0 20 4 e 80 100 120 140
Expermentaciones

Figura. Fraccion molar del fondo de IPA real vs el predicho por la RNA en la C1

Realizado por: Lascano, Rebeca

En el ANEXO G se presentan los datos correspondientes al fondo de C2 para la fraccion molar de

DIPE, como error porcentual promedio 0,0854. Ademas, en el Figura 6-4 se visualiza la

comparacion grafica entre los valores predichos y los reales.
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Fraccion Molar del fondo DIPE C-2

140 4 I
3 it
éna- f
W
&
EDE. h.
g
B oaf
E
— Real
0.2 1 — Prediction
0 220 4 & 8 100 120 140

Experimentaciones
Figura 9-4. Fraccion molar del fondo de DIPE real vs el predicho por la RNA en la C2
Realizado por: Lascano, Rebeca
Finalmente, en el ANEXO H se presentan los valores que corresponden al tope de C3 para la
fraccion molar de DIPE, mismos que presentan un error porcentual promedio 0,0562. Ademas, se

observa la comparacion grafica entre los valores predichos y reales.

Fraccion Molar del destilade DIPE C-3

=
=

— Real
Prediction

=]
(%]
L

=
=]

L=
e |

Fraccion molar DIPE-D3 (%)

T T T T L] T T T
0 20 49 B0 80 100 120 144
Expenmentaciones

Figura 10-4. Fraccion molar del fondo de DIPE real vs el predicho por la RNA en la C3
Realizado por: Lascano, Rebeca
El grado de compatibilidad reflejado en las graficas de dispersion entre los valores reales (azul) y

los predichos (naranja) son muy altos. Ademas, existen ligeros desfases muy notables al
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sobreponer las curvas, principalmente en la fraccion molar del fondo de DIPE en la C3, debido al
ruido que presentan los datos por ser muy pequefios. Finalmente, el MSE para el entrenamiento
es 0,006891, prueba es 0,006667 y validacion es 0.008051; los valores al ser muy cercanos al cero
ponen en evidencia la viabilidad de los procesos.

DISCUSION

Los resultados que presenta de la RNA son satisfactorios; sin embargo, es necesario realizar un
analisis estadistico comparativo con el fin de determinar el nivel de confiabilidad entre los datos
predichos y los reales. El estudio se ejecuto en el software estadistico libre y de codigo abierto
JASP, en el cudl, se analizaron los métodos ANOVA, correlacion de Pearson y prueba t para dos
muestras pareadas.

El analisis ANOVA de DFM en C1 presenta un valor de F de 0.191, el valor de p es 0.662 y un
nivel de confianza es de 95%. Al comparar el nivel de confianza con el valor de p, este ultimo es
mayor. Por lo tanto, se acepta la hipétesis nula lo que implica que no existen diferencias
significativas entre los valores evaluados. Mientras tanto, en la correlacion de Pearson de DFM
en Cl1 el valor de r es 0.942, siendo un valor muy cercano a 1. Por lo tanto, la correlacion es
positiva e implica que no existen diferencias significativas entre los valores evaluados. Ademas,
en la prueba t para dos muestras pareadas de DFM en Cl1 el valor de p es 0.081 y el nivel de
confianza es 95%. El valor p es mayor que el nivel de confianza. Por lo tanto, se acepta la hipotesis
nula dado que los valores evaluados no difieren significativamente. Finalmente, posterior a los
tres métodos que entregan resultados similares, se concluye que los valores evaluados son
significativamente similares.

El analisis ANOVA de IPA en C1 presenta un valor de F de 0.074, el valor de p es 0.785 y un
nivel de confianza es de 95%. Al comparar el nivel de confianza con el valor de p, este Gltimo es
mayor. Por lo tanto, se rechaza la hipotesis alterntativa puesto que no existen diferencias
significativas entre los valores evaluados. Mientras tanto, en la correlacion de Pearson de IPA en
Cl1 el valor de r es 0.942, siendo un valor muy cercano a 1. Por lo tanto, la correlacion es positiva
e implica que no existen diferencias significativas entre los valores evaluados. Ademas, en la

prueba t para dos muestras pareadas de IPA en C1 el valor de p es 0.294 y el nivel de confianza
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es 95%. El valor p es mayor que el nivel de confianza. Por lo tanto, se rechaza la hipotesis
alternativa dado que los valores evaluados no difieren significativamente. Finalmente, posterior
a los tres métodos que entregan resultados similares, se concluye que los valores evaluados son
significativamente similares.

El analisis ANOVA de DIPE en C1 presenta un valor de F de 0.002, el valor de p es 0.969 y un
nivel de confianza es de 95%. Al comparar el nivel de confianza con el valor de p, este Gltimo es
mayor. Por lo tanto, se rechaza la hipotesis alterntativa puesto que no existen diferencias
significativas entre los valores evaluados. Mientras tanto, en la correlacion de Pearson de DIPE
en C1 el valor de r es 0.835, siendo un valor muy cercano a 1. Por lo tanto, la correlacion es
positiva e implica que no existen diferencias significativas entre los valores evaluados. Ademas,
en la prueba t para dos muestras pareadas de DIPE en C1 el valor de p es 0.986 y el nivel de
confianza es 95%. El valor p es mayor que el nivel de confianza. Por lo tanto, se rechaza la
hipétesis alternativa dado que los valores evaluados no difieren significativamente. Finalmente,
posterior a los tres métodos que entregan resultados similares, se concluye que los valores
evaluados son significativamente similares.

El analisis ANOVA de DIPE en C2 presenta un valor de F de 0.002, el valor de p es 0.967 y un
nivel de confianza es de 95%. Al comparar el nivel de confianza con el valor de p, este ultimo es
mayor. Por lo tanto, se rechaza la hipoétesis alterntativa puesto que no existen diferencias
significativas entre los valores evaluados. Mientras tanto, en la correlacion de Pearson de DIPE
en C2 el valor de r es 0.860, siendo un valor muy cercano a 1. Por lo tanto, la correlacion es
positiva e implica que no existen diferencias significativas entre los valores evaluados. Ademas,
en la prueba t para dos muestras pareadas de DIPE en C2 el valor de p es 0.987 y el nivel de
confianza es 95%. El valor p es mayor que el nivel de confianza. Por lo tanto, se rechaza la
hipotesis alternativa dado que los valores evaluados no difieren significativamente. Finalmente,
posterior a los tres métodos que entregan resultados similares, se concluye que los valores
evaluados son significativamente similares.

El analisis ANOVA de DIPE en C3 presenta un valor de F de 0.139, el valor de p es 0.709 y un

nivel de confianza es de 95%. Al comparar el nivel de confianza con el valor de p, este ultimo es

pag. 7109



mayor. Por lo tanto, se rechaza la hipotesis alterntativa puesto que no existen diferencias

significativas entre los valores evaluados. Mientras tanto, en la correlacion de Pearson de DIPE

en C3 el valor de r es 0.762, siendo un valor cercano a 1. Por lo tanto, la correlacion es positiva e

implica que no existen diferencias significativas entre los valores evaluados. Ademas, en la prueba

t para dos muestras pareadas de DIPE en C3 el valor de p es 0.350 y el nivel de confianza es 95%.

El valor p es mayor que el nivel de confianza. Por lo tanto, se rechaza la hipotesis alternativa dado

que los valores evaluados no difieren significativamente. Finalmente, posterior a los tres métodos

que entregan resultados similares, se concluye que los valores evaluados son significativamente
similares.

CONCLUSIONES

o Se simuld un sistema de destilacion para la separacion del azedtropo diisipropiléter —
isopropanol — agua en procesos mejorados para la Industria Quimica utilizando el
simulador de procesos quimicos de codigo abierto DWSIM. El sistema fue propuesto por
Guang C, et all, (2019) y publicado en la revista Chemical Engineering Research and
Design; mismo que se us6 como referente para establecer las bases de disefio, condiciones
de operacion y evaluacion del funcionamiento. Ademas, el sistema fu¢ validado mediante
el desarrollo de una red neuronal artificial.

o Se valido los resultados que se receptan de la red neuronal artificial (RNA) mediante un
analisis estadistico comparativo entre los valores predichos por DWSIM y los reales por la
red, con un valore de confiabilidad general del 95% y se compueba que no existen
diferencias significativas en los datos que se analizaron.

o Se cuantifico la cantidad de diisopropiléter de la C2 e isopropanol de la C1 removidos,
siendo 97.70% y 99.60% respectivamente, datos obtenidos posterior a ejecutar variaciones
en los parametros de entrada. Ademas, de casi el 100% de agua en la C3.

o Se disefd una red neuronal artificial utilizando el lenguaje de programacion Python en el
entorno informatico de Jupyter Notebook, utilizando una base de datos extraida de varias
experimentaciones en la simulacion en DWSIM. La red neuronal artificial (RNA) es capaz

de predecir las fracciones molares de isopropiléter, diisopropiléter y flujo molar
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seleccionadas como salidas. La RNA consta de seis entradas, 6 capas ocultas dispuestas de
244 nodos, cinco salidas, utiliza el algoritmo de optimizacion Estimacién Adaptativa de
Momentos (Adam) y como funcidn de activacion se utilizo funcion tanh y funcién lineal.
Obteniendose un MSE de validacion de 0.008051.

o Se disefio la RNA con cinco variables de entradas: temperatura (T-in), fraccion molar IPA
de entrada de flujo (IPA-in), fracciéon molar DIPE de entrada de flujo (DIPE-in), presion
de la columna 1 (P-C1), presion de la columna 2 (P-C2), presion de la columna 3 (P-C3);
y es capaz de predecir variables de salida como: flujo molar del fondo de la columna 1
(DFM-B1), fraccion molar IPA del fondo de la columna 1 (IPA-B1), fracciéon molar DIPE
del tope de la columna 1 (DIPE-D1), fraccion molar DIPE del fondo de la columna 2
(DIPE-B2), fraccién molar DIPE del fondo de la columna 3 (DIPE-D3).

o Se comprueban resultados muy similares entre los datos que arroja la simulacion ejecutada
en DWSIM vy el referente. Ademads, cabe recalcar que al optar por una simulacion en un
software open source la robustez y precision del mismo es significativamente diferente a
un software de pago como lo es ASPEN PLUS. Lo que se explica las pequefias variaciones
en los resultados.
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