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ANEXO |

UNIVERSIDAD TECNOLOGICA NACIONAL
FACULTAD REGIONAL ROSARIO

DEPARTAMENTO DE INGENIERIA QUIMICA

PROGRAMA ANALITICO DE LA ASIGNATURA: Analisis Numeérico y Calculo
Avanzado

PLAN DE ESTUDIOS 1995
NIVEL DE IMPLEMENTACION: 3™
HORAS SEMANALES: 2 hs. DICTADO: cuatrimestral

AREA DE CONOCIMIENTO: Informatica Aplicada a la Ingenieria Quimica
MODALIDAD: Presencial

CORRELATIVIDADES:

Materias aprobadas: Analisis Matematico |, Algebra y Geometria Analitica
Materia regularizada: Analisis Matematico '

PROFESOR: Dr. en Tecnologia Quimica. Alejandro § M. Santa Cruz
DIRECTOR DE DEPARTAMENTO: Ing. Héctor S. Gafibaldi

OBJETIVOS GENERALES DE LA ASIGNATURA: Que el alumno domine
integralmente la resolucién de sistemas de ecuaciones, tanto algebraicas como
diferenciales. Asimismo, debera contemplarse técnicas de optimizacién de
funciones, tanto lineales como no - lineales, con o sin restricciones, resueltos en
forma numérica. Se debera poner énfasis en técnicas matriciales y en particular las
apropiadas para su implementacion en algoritmos com‘putacionales, especificamente
destinados a la simulacién de procesos quimicos que en general se caracterizan por
matrices ralas en banda. Para el caso de sistemas de ecuaciones diferenciales, es
importante que el alumno comprenda el concepto de stiffnes de un sistema a través
de ejemplos concretos de simulacién dinamica de \procesos caracterizados por
distintas constantes de tiempo. Por uitimo se pretende que el alumno sea capaz de
implementar los algoritmos numéricos en algln lenguaje computacional, por ejemplo
FORTRAN, BASIC 6 C, o bien en programas especificos de calculo que utilizan
lenguajes de alto nivel como MATLAB, a partir de los cpnocimientos ya adquiridos en
Utilitarios de Computacién. i
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FUNCION DE LA AéIGNATURA EN EL PLAN DE ESTUDIOS: La presente
asignatura constituye el soporte matematico destinado a la implementacién numérica

por computadora de problemas tipicos que se plantefan en ingenieria de procesos
quimicos, cuyos fundamentos se presentan en la asignatura Integracién IV:
Modelizacién, Simulacion y Optimizacién de Procesos Quimicos, correspondiente al

cuarto ano de la Carrera en Ingenieria Quimica.
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CONTENIDOS SINTETICOS:

e Ecuaciones lineales y no lineales. Busqueda de raices. Diversas técnicas
numericas. Sus aplicaciones a problemas especificos en Ingenieria Quimica.

» Sistemas de ecuaciones lineales y no lineales. Procedimientos numeéricos. Sus
aplicaciones a problemas especificos en Ingenieria Quimica. Simulacién de
procesos.

¢ Optimizacién de funciones mono y multivariables. Optimizaciéon de funciones no
lineales. Optimizacién de funciones con restricciones de diverso tipo. Sus
aplicaciones a problemas especificos en Ingenieria Quimica. Aplicaciones a la
simulacion y optimizacion simultanea de procesos quimicos.

» Resolucién numérica de ecuaciones diferenciales. Métodos explicitos. Métodos
implicitos. Sistemas stiff. Sus aplicaciones a problemas especificos de simulacion
dinamica.

» Breves nociones de optimizacién dinamica. Calculo de variaciones. Soluciones
numericas. Sus aplicaciones a problemas especificos en Ingenieria Quimica.

PROGRAMA ANALITICO

Tema 1: Introduccién: ¢Qué son los métodos numéricos? Series de Taylor. Los
numeros en las computadoras. Bases de representacion de los nimeros. Rango de
las constantes numéricas. Numeros en el hardware de la computadora. Errores
numericos: Errores de redondeo y errores de truncamiento. Overflow, underflow y
problemas mal acondicionados. Introduccién al uso de MATLAB.
l
Tema 2: Sistemas de ecuaciones lineales: Existencia y unicidad de la solucién.
Métodos directos de resolucion: a) Método de Eliminacién de Gauss. b) Método de
Gauss - Jordan. c) Método de Thomas para la resolucion de matrices tridiagonales.
Estrategias de pivoteo: pivoteo parcial y pivoteo cgmpleto. Descomposicion LU y
PLU. Analisis de la condicion del sistema: Nimeros de condicién, normas y errores.
Métodos iterativos de resolucién: a) Método de Jacobl b) Método de Gauss - Seidel.
c) Método de sobrerrelajacion.

Tema 3: Regresion lineal. Ecuaciones normales. Factorizacion QR. Matrices
degeneradas. Descomposicion en valores singulares.

Tema 4: Probabilidades y estadistica. Propagacion de errores. Propagacion de
errores en funciones de varias variables. La matriz de covariancia. Propagacién de
errores en la regresion lineal. Andlisis y error de regresion. Undersampling y
bootstrap. ,

Tema 5: Determinacion de las raices de ecuaciones no - lineales de una variable.
Métodos basicos. Discusién de la convergencia. Orden de convergencia del método.
Métodos iterativos: a) Método de sustitucion directa o de aproximaciones sucesivas.

b) Aceleradores de la convergencia: Método de Wégstem c) Método de Newton -




Newton - R
secante. h)

Raphson. d)

Método de Newton Raphson de 2do. Orden. e) Método modificado de
aphson. f) Método de Von Mises o de la cuerda paralela. g) Método de la
Método de division del intervalo o biseccion. i) Regula Falsi y meétodos

relacionados.

Tema 6: Optimizacion unidimensional. Optimizacion multidimensio

nal. Optimizacion

con restricciones.

Tema 7:
Cuadratura
Carlo.

Tema 8:

implicitos de integracion. Métodos de in
paso adaptativo y shooting me

Métodos m

Cuadratura numerica. Cuadratura Gaussiana. Estimacion del error.
adaptativa. Cuadratura multidimensional y mapping. Integracion Monte

Ecuaciones diferenciales ordinarias. Estabilidad numeérica. Métodos

tegracion de orden superior. Algoritmos de
thods para resolver EDO’s con condiciones de borde.
atriciales para resolver EDO’s lineales. Problemas con condiciones de

borde tipo Sturm - Liouville.

TRABAJOS PRACTICOS:

Practico N°. 1: Manipulacién de matrices con MATLAB.

Practico N°. 2: Errores numericos.

Practico N°. 3: Overflow y underflow.

Practico N°. 4: Sistemas de ecuaciones lineales: extraccion liquido — liquido.
Practico N°. 5: Regresion lineal. ‘

Practico N°. 7: Descomposicién PLU.

Practico N°. 8: Norma de vectores y de matrices.

Practico N°. 9: Factorizacion QR: Aplicacién a problemas de regresion lineal.
Practico N°. 10: Probabilidades y estadistica. Distribucion de Poisson.

Practico N°. 11: Probabilidades Y estadistica: Calculo del valor medio y de la
desviacion estandar. 1

Practico N°. 12: Determinacion del error de regresion y de predicciones basadas en
regresiones. i

Practico N°. 13: Determinacién del error en una regresion lineal ponderada.

Practico N° de Newton y de la secante

en la determinacion de |
Practico N°. 15: Analisis del compo
raices dobles de funciones.

Practico N°

Newton: Aplicacién a redes de

Practico N°
minimos.
Practico

. 14: Aplicacion de los métodos de biseccién,
a raiz de una funcion. i

rtamiento de alg?ritmos en la determinacion de
|

" 16: Resolucion de sistemas de ecuacionges no lineales por el método de

tuberias. g

" 17: Problema combinado de regresion lineal y no lineal por cuadrados

N°. 18: Optimizacion restringida: Determinacl‘;ién del minimo de una funcion

de dos variables independientes.

Practico N°
Practico N°
Practico N°
Practico N°
Practico N°
Practico N°
Practico N°
EDO'’s stiff.

. 19: Optimizacion restringida con funcion de penalizacion.
_20: Estimacion del error en la cuadratura Gaussiana.

. 21: Aplicacién de la regla de Richardson.
22- Determinacién del momento de inercia de
. 23: Integracién Monte Carlo.

. 24: Aplicacion de métodos explicitos de resolucion de EDO'’s.

_25: |nestabilidad de los métodos explicitos aplicados a la resolucion de

un esferoide alargado.




Practico N°. 26: Algoritmos de paso adaptativo.
Practico N°. 27: Problema de valores de contorno (shooting methods).
Practico N°. 28: Métodos matriciales para \a resolucién de EDO’s.
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