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Capitulo 0. Antecedentes

0.1 Antecedentes

Los quimicos modernos son conscientes de que ciertas reacciones quimicas pueden
oscilar en el tiempo o en el espacio. Aproximadamente, antes de 1920, la mayoria de
los quimicos creian que las oscilaciones en sistemas homogéneos cerrados eran
imposibles. La evidencia cientifica mas antigua de que tales reacciones pueden oscilar
fue recibida con cierto escepticismo.

De estas reacciones oscilantes, la mas famosa es la reaccion Belousov-Zhabotinsky
(BZ). Esta es también la primera reaccién quimica que se encuentra que exhibe
oscilaciones espaciales y temporales.

Los modelos tedricos oscilantes han sido estudiados por quimicos, fisicos y
matematicos. La mas simple puede ser el Modelo de Lotka-Volterra. Otros modelos
son el Brusselator y el Oregonator. Este Ultimo fue disefiado para simular la famosa
reaccion BZ.
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Capitulo 1. Introduccién y objetivos

1.1 Introduccion

La Ilamada reaccion de Belousov-Zhabotinsky fue inicialmente descubierta por
Boris Belousov en algin momento entre 1951 y 1958 (la fecha exacta varia
dependiendo de las fuentes). Un hecho singular que caracteriza la reaccidon de BZ y que
la hace extremadamente relevante es el hecho de que la concentracion de algunas
especies que participan en la misma sufren una serie de oscilaciones durante un
periodo de tiempo relativamente prolongado. Ha de destacarse que durante dichas
oscilaciones el sistema no pasa por el punto de equilibrio, lo que implicaria una
violacion de la segunda ley de la termodinamica. Como consecuencia en la reaccién de
BZ se observan macroscopicamente oscilaciones y patrones espaciales, que son
estructuras tipicas de sistemas fuera del equilibrio.

Esta reaccidn no sélo posee gran importancia desde el punto de vista fisico,
quimico (su estudio dio lugar a conceptos nuevos como el de oscilador quimico no
lineal) y matematico (las ecuaciones que la modelan poseen interés en si mismas) sino
que ademas es extremadamente sugerente desde un punto de vista bioldgico. Al ser
un ejemplo clasico de termodindmica fuera del equilibrio no fue inicialmente bien
acogida por la comunidad cientifica de la época, al considerarse que precisamente
violaba las leyes de la termodindamica.

La reaccién de BZ surgié como consecuencia del trabajo de su descubridor al
intentar encontrar un analogo inorganico del ciclo de Krebs. Concretamente en la
receta original se hacia reaccionar una disolucion de bromato y acido citrico en acido
sulfurico con iones de cerio (Ce**). Lo que Belousov pretendia ver era la conversién
del color amarillo del Ce™ en el incoloro Ce*3. Su sorpresa fue observar que tras
volver incolora la disolucién volvia al color amarillo, y de nuevo incolora de forma
repetida. Es mds, observé que cuando la solucién no era agitada se formaban en ella
ondas de color amarillo que se propagaban por el medio.

Intentd publicar su descubrimiento en varias revistas de la Europa del Este,
pero le fue rechazada su publicacién al ser considerado “imposible” su existencia, su
Unica publicacidn sobre la reaccion aparece en el libro de resumenes sin referenciar de
una conferencia sobre biologia y radiacion. Frustrado por este hecho, Belousov decidié
abandonar la ciencia para siempre a pesar de los esfuerzos del bioquimico E. E. Schnoll
para convencerle de que prosiguiese su trabajo, pero Belousov se limité a transmitirle
a Schnoll su receta.
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Fue asi como bajo la direccion de Schnoll el joven estudiante de doctorado A.
M. Zhabotinsky continué el trabajo en esta reaccién, motivo por el cual la reaccién
recibe el nombre de Belousov y Zhabotinsky. En su trabajo Zhabotinsky hizo los
primeros estudios en los que se describe el mecanismo de la reaccién al tiempo que
estudié la distribucién espacial de los patrones que en ella aparecen. Aun asi, el
trabajo de Zhabotinsky no se dio a conocer en el resto del mundo hasta una
conferencia en Praga en 1968. En 1980 Belousov (fallecido en 1970), A. M.
Zhabotinsky, V. I. Krinsky y G. R. lvanitsky recibieron el premio Lenin (maxima
distincidn cientifica en la antigua Unidn Soviética) por su trabajo con la reaccién.

Ya en sus trabajos originales Belousov habia usado la ferroina (un indicador
redox que es de color rojo en forma reducida y azul en su forma oxidada) en algunos
experimentos para aumentar el contraste de los cambios de color durante las
oscilaciones. Zaikin y Zhabotinsky descubrieron que la ferroina por si sola podia
catalizar la reaccidon de BZ sin la necesidad del cerio. De esta forma quedd fijada
definitivamente la receta clasica.
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1.2 Objetivos

El objetivo global de este trabajo es el estudio del comportamiento del modelo de
un Lotka-Volterra. Este objetivo global debera ser el resultado de la consecucion de los
siguientes objetivos especificos:

e Revisidn bibliografica del problema de Lotka-Volterra.

e Estudio del método de simulacién por redes.

e Elaboracién del modelo e implementacién en CODENET.

e Simulacién del modelo. Representacion grafica de resultados.
e Estudio del problema de Lotka-Volterra.

e Establecimiento de conclusiones y elaboracion de la Memoria del trabajo
realizado
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Capitulo 2. Fundamentos teoricos

2.1 Introduccion

Este capitulo se desarrollard de la siguiente manera: en un primer lugar hablaremos
de la reaccidon oscilante mas estudiada, la reaccién de Belousov-Zhabotinsky. A
continuacién, se describird la importancia de desarrollar modelos que describan las
reacciones quimicas oscilantes, y seguido de esto, tres de los modelos mas
importantes: el Oregonator, que describe la reaccién de Belousov-Zhabotinsky; el
Brusselator, creado en la Universidad de Bruselas; y en ultimo lugar el modelo objeto
de estudio de este trabajo, el Lotka-Volterra.

2.2 Reaccion de Belousov-Zhabotinsky
El mecanismo de la reaccidn BZ es muy complejo, se puede simplificar separandolo
en tres etapas.

Primera etapa

La primera etapa se caracteriza por la reduccién del BrO=3 a Br? que
reacciona con el acido maldnico actuando como agente bromante.

Esta primera etapa sucede en varios pasos.
BrO; + Br~ — HBr0O, + HOBr
HBrO, + Br—+ H* —» 2HOBr
HOBr + Br~+ H* - Br,+ H,0
El bromo creado reacciona con el acido maldnico.
Br, + CH,(COOH), — BrCH(COOH), + Br~+ H*

Como se observa en las reacciones el par redox Ce3* /C** ni interviene en esta
primera etapa, se necesita un exceso de bromuro.

La reaccion global vista como la suma de las cuatro reacciones citadas antes es
la siguiente:

BrO; + 2Br~ + 3CH,(COOH), + 3H* — BrCH(COOH), + 3H,0

11
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Segunda etapa

En una segunda etapa HBr0, actla como agente reductor del ion BrO~3, el
HOBr sustituye al Br, ya que broma el dcido maldnico. A medida que el bromuro se
reduce por debajo de un valor critico, esta segunda etapa se realiza mas rapidamente.

El par redox interviene en la reaccién Ce3* se reduce a Ce**, en presencia del
indicador se observa el viraje de la ferroina de rojo a azul.

La segunda parte del mecanismo consta de las reacciones:
HOBr + HBrO,+ H* - Br, + H,0
Br0, + Ce3* + H* - HBr0, + Ce**
2HBr0O, —» BrO; + HBrO + H*
HOBr + CH,(COOH), — BrCH(COOH), + H,0
La reaccidn global es la siguiente:

BrO3 + 4Ce3* + CH,(COOH), + 5H* — BrCH(COOH), + 4Ce** + 3H,0

Tercera etapa

Y una Ultima etapa del proceso que consiste en la reduccién del Ce*t por
accion del 4cido bromomalénico dando Ce3*.

Esto ocurre cuando la concentracién del Ce** es elevada, en este paso se
produce un aumento de la concentracion de bromuro lo que favorece la primera
etapa. Esta etapa explica la existencia de un largo periodo de induccién. La
concentracion de acido bromomaldnico debe aumentar de forma que se dé la reacciéon
[10] produciendo un exceso de bromuro.

Durante el largo periodo de induccidon hasta la apariciéon de las primeras
oscilaciones la concentracién de bromuro es muy baja. En presencia del indicador
ferroina el color de la disolucién vira de azul a rojo.

La tercera parte del mecanismo consta de dos reacciones:
6Ce** + CH,(COOH), + 2H,0 - 6Ce3* + HCOOH + 2C0, + 6H™

4Ce** + BrCH(COOH), + 2H,0 - Br~ + 4Ce3* + HCOOH + 2C0, + 5H*

12
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A continuacion, se presentan las fotos en las que se muestra el proceso
oscilatorio:

[9] Figura 1: Transicion de un color a otro. Durante ese corto intervalo, las concentraciones de Ce (1) y Ce (IV) son
semejantes

[9] Figura 2

13
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[9] Figura 3: En la mezcla reactiva predomina el Ce (1l1), lo cual hace que la concentracién de((Ph),)Fe?* sea
elevada también y se observe un color rojo

[9] Figura 4

14
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[9] Figura 5: En la mezcla reactiva predomina el Ce (IV), lo cual hace que la concentracién de (Ph),Fe3* sea
elevada también y se observe un color azul palido

[9] Figura 6
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[9] Figura 7

2.3 Modelos para Reacciones Quimicas Oscilantes

¢Por qué construir modelos tedricos para las reacciones quimicas oscilantes?

Un modelo para una reaccién quimica consta de las siguientes partes:

Un mecanismo: esto es un conjunto de reacciones quimicas elementares que
describen como los reactivos forman productos intermedios, éstos se
combinan con otros productos intermedios y otros reactivos, y en ultimo lugar
se producen los productos.

Un conjunto de ecuaciones de velocidad: son ecuaciones diferenciales
correspondientes al mecanismo de reaccion y dan la velocidad de cambio de
todos los reactivos, productos intermedios y productos finales.

Un conjunto de ecuaciones de velocidad integrados: muestran las
concentraciones en funcion del tiempo para reactivos, productos intermedios y
productos. Son obtenidos por integracién de las ecuaciones diferenciales de
velocidad.

El criterio para que un modelo tedrico sea aceptable es que éste describa las

observaciones experimentales de medida variando las concentraciones en el tiempo.

Algunos modelos que describen reacciones quimicas oscilantes son el Oregonator,

el Brusselator, y el que va a ser objeto de estudio, el Lotka-Volterra.

16
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2.4 Oregonator para Reacciones Quimicas Oscilantes

Las reacciones oscilantes se describen a través de mecanismos muy complejos,
para que estas sean posibles, es necesario que la reaccidon se encuentre lejos del
equilibrio. De esa forma en ningln momento la concentracién de las especies que
intervengan sera constante, logrando asi que sean oscilantes con el tiempo. También
es necesaria la existencia de una o mas etapas cataliticas, uno de los productos es el
reactivo de esa misma reaccion.

Generalmente cualquier reaccién quimica tiende a su posicidon de equilibrio mds o
menos rapida dependiendo del tipo de cinética que describa la reaccién. La reaccién
no puede ir mas a alld del punto de equilibrio ya que incumpliria el segundo principio
de la Termodinamica.

Es por ello que para que sea posible las reacciones oscilatorias debemos tener un
proceso donde todas las etapas sean irreversibles unidireccionales y se dé en sistemas
abiertos de flujo continuo (autocatalisis). El mecanismo exacto no se llegd a conocer
hasta que en 1972 Noyes, Field y Kords explicaron el origen de las oscilaciones de las

3+ 4+
, Ce

concentraciones Ce y del ion Br~ mediante un mecanismo de reaccién muy

complejo conocido con el nombre de FKN.

Se trata de un mecanismo genérico donde A y B son reactivos, X, Y e Z son especies
intermedias de la reaccién, y P son los productos.

17
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Paso Reaccion Velocidad de los pasos
M - i)
1 A+Y > X %=—k1[A][Y]
W
B o
2 X+Y-P %=—2[X][Y]
A~ o)
2 —kslsin
3 B+X-2X+Z %=k3[B][X]
W - k11
e
4 2X - Q % e
% = —ks[Z]
5 Z5Y % e

Tabla 1: Reacciones en el modelo de Oregonator
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El Oregonator describe un mecanismo que consta de 18 etapas elementales y 21
especies quimicas distintas, y nos permite explicar los aspectos mdas destacados del
mecanismo BZ.

Las especies del Oregonator se corresponden con las especies en la reaccion de BZ
siguientes.

X = HBro, Y = Br~ Z =Ce*"

A =Br0O3 P = HBrO

19
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2.5 Modelo de Brusselator para Reacciones Quimicas
Oscilantes

El mecanismo de reaccién a estudiar, comUnmente llamado Brusselator, es un
ejemplo de una reaccién quimica oscilante autocatalitica. Una reaccidn autocatalitica
es una en la que actla una especie para incrementar la velocidad de la reaccién
producida. En muchos sistemas dinamicos complejos autocataliticos son vistos,
incluyendo multiples estados estables y orbitas periddicas.

La dindmica y la quimica de las reacciones oscilantes han sido solamente objeto de
estudio desde los ultimos 50 afios, empezando con el trabajo de Belousov.

El modelo de Brusselator fue propuesto por Pregogine y sus colaboradores de la
universidad de Bruselas. Las reacciones del mecanismo y sus correspondientes

velocidades son:

Pasos Reaccién molecular Velocidades de los pasos
A e
dt !
1 A-X
d[X] _
i ki[A]
d[X] _ 2
= e [X]*[Y]
2 2X+Y - 3X
d[y] _ 2
= ko[X]%[Y]
A kslsIn)
% = —k3[B][X]
3 B+X->Y+D %ﬂcs[B][X]
d[C]
g = lslBlIX]
diX] _
—ap = halXl
4 X->F
d[D] _
Tl k4[X]

Tabla 2: Reacciones en el modelo de Brusselator

20
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2.6 Modelo de Lotka-Volterra para Reacciones Quimicas
Oscilantes

El sistema de ecuaciones diferenciales Lotka-Volterra tiene un interés especial en el
campo del Pensamiento Sistémico debido a que redne dos caracteristicas clave: adn
tratandose de un modelo no lineal es sencilla de modelar con medios informaticos y
hace tangible los conceptos a veces abstractos de interdependencia y acoplamiento,
esenciales desde la perspectiva sistémica pues estas son “caracteristicas isomorfas” a
todos los sistemas.

El modelo Lotka-Volterra en su forma mas simple trata de dos tipos de especies
diferentes pero unidas por un fuerte vinculo enmarcado en el mas puro darwinismo:
una especia presa y otra especie predadora comparten un mismo ecosistema. Las
premisas de partida son igualmente simples: la especie presa se desenvuelve en un
medio sin escasez de alimentos y que la especie presa no tiene otro predador adicional
al declarado en el modelo. Por otro lado, la especie predadora Unicamente consume la
especie presa declarada en el modelo y ninguna otra, incluida la propia especie
predadora. Esto ultimo bien es cierto que atenta contra la teoria de la evolucién,
puesto que la especie predadora deberia estar capacitada para buscar otra especie
para cazar cuando desaparece la poblacidon de la especie presa, como tampoco es
posible la migracién para presas o predadores y aunque es posible la existencia de
otras especies, no afectan con la interaccién a estudiar. Esto significa que el modelo
parte de la hipétesis de trabajo de ser un sistema cerrado.

El modelo Lotka-Volterra muestra claramente la interdependencia entre las
especies del sistema presa-predador y refleja lo que podemos intuir en el
comportamiento cualitativo del modelo sin llegar a visualizarlo numéricamente o
graficamente, esto es, si hay muchos predadores y cazan todas las presas, podemos
intuir lo que les pasard a la especie predadora al cabo de pocos periodos (curva
logistica exponencialmente negativa), mientras que si no hay predadores podemos
intuir lo que les pasara a la especie presa al cabo de pocos periodos (curva logistica
exponencialmente positiva). Lo que ya resulta algo mas complejo es que nuestra
intuicion nos anticipe lo que sucederd en un estadio de cuasi-equilibrio. Es lo que
vamos a visualizar ahora, las oscilaciones del sistema y la emergencia de un cierto
patrdén oscilatorio comun en muchos sistemas.

Vamos pues a interpretar el modelo de Lotka-Volterra.

dx _
dy
i —y(y — 6x)
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Donde,

e xesel nimero de presas;

e yeselniumero de predadores;

e dx/dty dy/dt representa el crecimiento de las dos poblaciones en el tiempo;

e trepresenta el tiempo, y a, B, Yy 6 son parametros que representan las tasas
de crecimiento/decrecimiento y de interaccidn entre las dos especies, es decir,
o representa la tasa de crecimiento de las presas, B representa la tasa de
eliminacion de las presas por parte de los predadores, Y representa la tasa de
eliminacion natural de los predadores y 6 representa la tasa de crecimiento de
los predadores como resultado del consumo de presas.

Como se puede observar intuitivamente, la velocidad con que varia la poblacion de
presas (x) es proporcional a la poblacion existente en el momento (t) y proporcional al
numero de interacciones con los predadores (y), es decir, proporcional tanto a la
poblacién de presas (x) como de predadores (y) en el momento (t). Combinando
ambos efectos la velocidad de variacion de la poblacion de presas sera:

Y la velocidad con que varia la poblacién de predadores (y) es proporcional a la
poblacién existente en el momento (t) y proporcional al nimero de encuentros presa
(x) predador (y), es decir, proporcional tanto a la poblacion de presas (x) como de
predadores (y) en el momento (t). Combinando ambos efectos la velocidad de
variacion de la poblacién de predadores sera:

dy_6
dr Xy —vy

Por otro lado, como he anticipado antes, existen dos interpretaciones intuitivas
facilmente deducibles en el modelo, donde en ausencia de predadores (y), la poblacién
de presas (x) crece en forma exponencial positiva hasta saturar la capacidad de carga
del ecosistema.
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[10] Figura 8: Crecimiento exponencial de presas en ausencia de depredadores

Y, obviamente su contrario, esto es, en ausencia de presas (x), los predadores
(y) se extinguen en forma exponencial negativa hasta su extincion.

Yo |\

[10] Figura 9: Decrecimiento exponencial de depredadores en ausencia de presas

Pero, lo importante ocurre con el comportamiento anti-intuitivo del modelo
Lotka-Volterra se encuentra cuando los parametros de interaccién B y 6 son distintos a
cero, es entonces cuando nos encontramos con un sistema de dos ecuaciones
acopladas, donde existe retroalimentacion porque la variacion de uno de los
componentes del sistema afecta al segundo componente que a su vez afectara al
primero. Es en este punto donde se encuentra lo mas destacable del modelo, pues nos
descubre sutilmente la emergencia de una propiedad sistémica de importancia para
ambas especies: su interdependencia. Pues de algin modo, las presas “dependen” de
los predadores para evitar la maldicion Malthusiana que supondria una superpoblacién
gue superase la capacidad de carga del ecosistema, a la vez que los predadores
“dependen” de las presas para sobrevivir, reproducirse y evitar su desaparicién. Aqui
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es donde comienza lo interesante desde el punto de vista cualitativo y donde Volterra
descubrio algunas propiedades dignas de mencionar.

La primera propiedad se denomina con el tiempo Ley de la periodicidad de
Volterra que viene a decir que el cambio de los tamafios poblacionales de ambas
especies (presa y depredadora) son periddicas, en efecto:

o0
B0
70
60
50
a0 J ] I I Presas
’ l ] I Predadaores
= Ty Ry | [\
N l‘\/ WILDFINWEILY.
. J |
:I_
— O m O~ wunm s Mmed o o T B~ WD W MmN O O
= NN M s oM~ 0N oo o MMM S owmwo - Noomo;
= o~ o~ = o = o =

[10] Figura 10: Ley de la periodicidad de Volterra

Otra propiedad interesante y anti-intuitiva es la Ley de la Conservacion de los
promedios. Segun ésta ley los promedios de los tamafos poblacionales de la especie
presa (x) y de la depredadora (y) son independientes de su tamaiio inicial y, calculados
en un periodo son a/B y Y/6.

Y, tal vez la propiedad mas anti-intuitiva es la Ley de la perturbacion de los
promedios, mas conocida como el “Principio de Volterra”, que viene a decir que si las
poblaciones de ambas especies son destruidas a una razdn proporcional a su tamafio
poblacional, el promedio de las presas aumenta, mientras que el de los predadores
disminuye.

Por ultimo pero no menos importante es contemplar la Ley de la periodicidad
de Volterra con el prisma del concepto del atractor de ciclo limite. Esto se consigue al
graficar las soluciones x (t) e y (t) en forma paramétrica en el espacio de fases (x, y),
obtenemos la superposicion de dos funciones oscilatorias que podemos graficar
mediante un tipico diagrama de dispersion. En efecto, si observamos el ciclo
poblacional de las presas en funcién del ciclo poblacional de los predadores
comprobaremos un patrén grafico tipico en el comportamiento de muchos sistemas.
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[10] Figura 11: Ciclo de presas en funcién de predadores

Igualmente, observamos el mismo fendmeno en el ciclo poblacional de los predadores

en funcién del ciclo poblacional de las presas.
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[10] Figura 12: Ciclo de predadores en funcion de presas
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Volviendo a las reacciones quimicas oscilantes, el modelo de Lotka-Volterra fue
el primero en describir que las reacciones quimicas podian oscilar.

Las ecuaciones que lo describen son las siguientes:

Pasos Reaccidon molecular Velocidad de la reaccién
d[A]
T —k, [A][X]
1 A+ X - 2X
d[X]
= k. [A][X]
d[X]
Tk —k, [X][Y]
2 X+Y->2Y
d[Y]
Tk 2[X][Y]
d[Y]
Tl —k3[Y]
3 Y->B
d[B]
TRl k3[Y]

Tabla 3: Reacciones en el modelo de Lotka-Volterra

Las leyes eficaces de velocidad para el reactivo A, el producto B, y los
intermedios X e Y se encuentran sumando las contribuciones de cada paso:

d[A]

- —k, [A][X]

7 = ks[Y]

El paso 1 se llama autocatalitico porque X acelera su propia produccién. Del
mismo modo, el paso 2 también es autocatalitico. Problema: Dado el mecanismo que
se requiere para resolver [A], [X], [Y] y [B] en funcion del tiempo. Lotka obtiene
concentraciones oscilantes para ambos productos intermedios [X] e [Y]. Como la
concentracion de reactante [A] es constante (como, por ejemplo, A se sustituye de
forma continua desde una fuente externa, ya que se consume en la reaccion). El
mecanismo de Lotka puede ser re-interpretado como un modelo para hacer oscilar las
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poblaciones de depredadores y presas como lo hizo Volterra. En esto, [A] representa el
ecosistema en el que se aprovechan [X] e [Y] depredador-presa. El paso 1 representa la
procreacién, la poblacién de presas duplica en k1 la tasa [A] (crecimiento exponencial
tipica). Entonces [Y] es la poblacion de depredadores que consumen la presa con el fin
de sostener (y ampliar) su poblacién. El paso 2 representa esta inclinacién de los
depredadores para reproducir en proporcion a la disponibilidad de presas. Y,
finalmente (paso 3), los depredadores mueren a una cierta tasa natural (también
exponencial) de modo que se eliminan del ecosistema.

2.7 Método de simulacion por redes

1. Introduccion

El método de simulacién por redes (MESIR) es una herramienta que permite
estudiar cualquier proceso que pueda definirse mediante un modelo matematico. El
procedimiento consta de dos fases: en primer lugar la elaboracion de un modelo en
red o circuito eléctrico equivalente del proceso y posteriormente, la simulacién del
proceso obteniendo la solucidon del modelo en red mediante el programa adecuado de
resolucién de circuitos eléctricos.

El MESIR ha sido aplicado con éxito en los campos de transporte a través de
membranas, transferencia en masa en soluciones electroliticas y no electroliticas,
transporte de calor en fluidos, vibraciones mecanicas, elasticidad, problemas inversos,
etc.

2. El modelo en red

Un modelo en red se considera equivalente a un determinado proceso cuando las
ecuaciones del modelo matematico discretizado y las ecuaciones del modelo en red
para un elemento del volumen correspondientes a variables andlogas coinciden.

La técnica consiste en reticular el espacio en elementos de volumen o celdas
elementales. Al aplicar a estas celdas de tamafio finito las ecuaciones diferenciales, se
obtienen un conjunto de ecuaciones diferenciales en diferencias finitas. Una vez que se
ha establecido la correspondencia entre variables dependientes del problema vy
variables eléctricas, los resultados de la simulacién pueden interpretarse en términos
del proceso que se modela. La asociacion de celdas segun la geometria del problema
configura el modelo en red correspondiente a todo medio finito. El modelo serd mas
preciso cuanto mayor sea el nimero de celdas.
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3. Componentes del modelo en red

A la red se le asocia un conjunto de flujos que obedecen a una ley de balance local
y un conjunto de fuerzas que satisfacen la condicidn de unicidad. Las leyes de Kirchhoff
establecen relaciones entre flujos y fuerzas por separado, pero no expresan ningun
tipo de relacién de flujos y fuerzas entre si. Las relaciones entre el par conjugado flujo-
fuerza se conocen como ecuaciones constitutivas y definen los elementos del circuito
que expresan caracteristicas de cada proceso. Las relaciones constitutivas se pueden
establecer entre las variables de un par flujo-fuerza, se denominan monopuertas.

3.1. Monopuertas pasivas

Los elementos pasivos no generan potencia (o bien disipan en una transformada
energética o bien la almacenan y/o la entregan a la red), constituyen las monopuertas
pasivas. En funcion de la relacién existente entre las variables que obedecen a la ley de
corrientes de Kirchhoff LCK y a la ley de voltajes de Kirchhoff LVK, existen las siguientes
monopuertas pasivas:

- Monopuertas resistiva: es un elemento de circuito asociado a una relacién
entre las derivadas temporales de las variables flujo y fuerza de una misma
rama mediante una funcion independiente del tiempo que es la resistencia R.

dX(t) RdJ(t)
dt  dt

Una monopuerta resistiva es lineal si también lo es la relacidn entre las
variables X (t) y J (t), en este caso R es una constante. Su accidn es instantanea y
carecen de memoria. Las monopuertas resistivas no lineales se definen a través de
las funciones:

J(&) = Fr™1(X)

X(@t) =Fr()

A —?Jr_,.; +—
. 1e
a) Lineal b) No lmeal j(t)=Fa(Vag)

Figura 13: Representacion simbdlica de monopuertas resistivas
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- Monopuerta capacitiva: es un elemento de circuito asociado a una relacion
entre la variable flujo y la derivada temporal de la variable fuerza en una misma
rama mediante una funcién independiente del tiempo que es la capacidad C.

X(t)
dt

d
J®)=¢

En las monopuertas capacitivas se produce algun tipo de almacenamiento sin
perdidas. Su estado tiene en cuenta todas las operaciones hechas con anterioridad,
de manera que tiene memoria.

Figura 14: Representacion simbélica de una monopuerta capacitiva

- Monopuerta inductiva: es un elemento de circuito asociado a una relacion
entre la variable fuerza y la derivada temporal de la variable flujo de una misma
rama mediante una funcién independiente del tiempo que es la inductancia L.

dj(t)
X(t)=L——
(®) It
Al igual que en la monopuerta capacitiva, se produce un almacenamiento de
energia sin pérdidas y su estado tiene memoria.

L

_ Y Y Y L

Figura 15: Representacion simbdlica de una monopuerta inductiva o inercial

3.2. Monopuertas activas
Las fuentes de tensidn y corriente son elementos activos que generan potencia

segun una determinada ley, son las monopuertas activas. En ellas se produce una
aportacién o extracciéon de energia del sistema. Hay tres tipos de monopuertas activas:

- Fuentes constantes: se definen con las expresiones F;(J) = 0y Fx(X) =0 en
fuentes de flujo y fuerza respectivamente. Tienen asignado un sentido que
indica por donde fluye la energia. Corresponden a pilas o generadores de
corriente constante.
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- Fuentes dependientes del tiempo: la relacidon constitutiva entre las variables
tiene la forma X = X(t) yJ = J(t) segun se trate de fuentes de fuerza o flujo.
También tiene asignado un sentido que indica la direccion en que fluye la

energia.

- Fuentes controladas: son monopuertas especiales asociadas a relaciones
constitutivas entre variables (conjugadas o no) expresadas mediante cualquier
funcién que no contiene explicitamente el tiempo. Se trata de elementos de
entradas multiples con una Unica salida que corresponde a un flujo o una
fuerza que depende de otros flujos o fuerzas de distintas ramas y nudos, del
mismo o diferente circuito. Estas fuentes permiten especificar acoplos
energéticos de distinto tipo.

AT Al
a) lhl"" e \‘T‘_l] ]
B .
+
i_: ) X [:_:,IT HEN i_:; E(t) = za 2enl)
o~ F o .,
f{‘_"/_r] i l:_'hT iy = j wsga) fl‘-?: t I(t) pulso

_r\.

Figura 16: a) Representacion simbdlica de fuentes constantes y b) Representacion simbdlica de fuentes
dependientes del tiempo

4. El MESIR como método numérico

En el MESIR, el punto de partida es un conjunto de ecuaciones en derivadas
parciales (EDP) espacio-temporales. La Unica transformacién que se hace en las
ecuaciones es la discretizacién de la variable espacial que permite establecer la red
eléctrica equivalente.

El modelo en red es la forma que se le da al modelo matematico para poder
introducirlo en el software de resolucion de circuitos PSPICE, que resuelve las
ecuaciones de la red y proporciona la solucion numérica del modelo matematico.

La elaboracién del modelo en red implica la reticulacidn espacial, pero no
temporal. Se parte de un sistema de EDP cuya reticulacién espacial las convierte en
ecuaciones diferenciales ordinarias en el tiempo, que son las correspondientes al
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circuito de una celda elemental. La diferencia esencial es que en los métodos
numéricos ordinarios se realiza una reticulacion simultdnea de las dos variables
independientes espacio y tiempo, mientras que en el MESIR la reticulacién espacial
gue da como resultado el modelo en red y en segundo lugar, una reticulacion temporal
que realiza el software PSPICE durante el proceso de simulacién.

5. Simulacion mediante el programa PSPICE

Una vez se ha traducido el modelo a un lenguaje que PSPICE puede interpretar, el
programa simula el proceso y arroja los resultados. La simulacion esta estructurada en
cinco subprogramas principales (entrada, organizacion, andlisis, salida y utilidades) que
interaccionan entre ellos a través de una estructura de datos. El subprograma de
entrada lee el archivo, construye una estructura de datos y chequea el circuito. El de
organizacién construye las estructuras adicionales de datos que seran requeridas en el
programa de andlisis. El subprograma de salida genera y organiza en la memoria
central los resultados solicitados por el usuario en forma tabulada o grafica.

El subprograma analisis es la parte mdas importante del programa de simulacién.
Ejecuta los andlisis del circuito requerido segun las indicaciones del archivo de entrada.
La informacion resultante se almacena en la memoria central para su posterior
procesamiento en los archivos de salida.

En el proceso de simulacion se obtiene la solucion numérica de la representacion
matemadtica del modelo en red, esta representacidn contiene: las ecuaciones
matematicas de los diferentes tipos de monopuertas, solucidon de ecuaciones lineales,
solucién de ecuaciones no lineales e interpretacion numérica.
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Figura 17: Diagrama de bloques del programa de simulacién de circuitos Spice

El uso cada vez mas extendido de SPICE demuestra su capacidad para el

tratamiento de una extensa variedad de problemas en simulacidon de circuitos,

resolviendo respuesta en corriente continua, respuesta transitoria en el tiempo vy

anadlisis de Fourier en el dominio de la frecuencia y andlisis de pequefia sefial en

corriente alternay distorsion.
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Capitulo 3: El programa
CODENET 15

33



Universidad Politécnica de Cartagena Adrian Gonzélez Ortega

Capitulo 3: El programa
CODENET_15

3.1 Introduccion

Este software facilita tanto la tarea de introduccién de datos y creacién de
modelos como la de procesamiento de los archivos generados por los programas
Ngspice y, sobretodo, Matlab, que es una herramienta potente en el post-procesado
de datos y representacion grafica. El nombre CODENET es un acrénimo de “Coupled
Ordinary Differential Equations by Network Method”.

La elaboracion de los archivos de texto de los modelos siguen reglas muy
intuitivas; esta organizado en los mismos bloques, con independencia del problema, y
permite acceder facilmente a las soluciones a través de una numeracion estandar de
componentes y nudos del modelo.

A continuacién se explicaran las diferentes ventanas de acceso al usuario
(entrada de datos, opciones de simulacidn, acceso a la representacién de las
soluciones...) y se presentan aplicaciones a ejemplos ilustrativos.

El funcionamiento bdsico de CODENET_15 se muestra en el diagrama de la
figura 18.
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Figura 18: Diagrama de flujo del funcionamiento del programa CODENET_15.

3.2. Interface de introduccion de datos

3.2.1 Pantalla inicial

El programa CODENET_15 estd caracterizado por ser una aplicacién de facil

manejo, teniendo nociones basicas de ecuaciones diferenciales ordinarias y sistemas

de estas. Asi, una vez que abrimos el ejecutable, la primera pantalla, figura 19, nos

permite introducir el nombre que le vamos a asignar al modelo y si deseamos que esté

compuesto por una sola ecuacion o por un sistema de ecuaciones diferenciales.
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File Help

Problem name:

Untitle

Definition of the problem:

Number lines: W

1 line

2lines
3 lines
4 lines
5 lines
§ lines
7 lines
8 lines

Problem type

Adrian Gonzélez Ortega

Y

() Ordinary differential eguation () System of coupled, ordinary differential equations

Figura 19: Pantalla de inicio del programa CODENET_15

Next

En esta primera pantalla, podemos definir para el problema el nimero de

lineas...., para mas tarde poder pasar a la descripcion de cada una de las ecuaciones en

la siguiente pantalla mediante el botén “Next”.

Ademas, en la pantalla inicial, tenemos una barra de herramientas, figura 20

donde al pulsar “File” se presenta un desplegable con las opciones cldsicas siguientes:

i) Generar el modelo de un nuevo problema, ‘New’,

ii) Cerrar la aplicacion, “Close”

También, tenemos un menu de ayuda, “Help”.

File | Help

Mew Ctrl+M
Close Ctrl+W

Figura 20: Barra de herramientas de la pantalla inicial
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3.2.2 Pantalla de generacion de una ecuacion diferencial ordinaria

Si elegimos, para el modelo, la generacion de una ecuacion diferencial
ordinaria, “Ordinary Differential Equation”, la siguiente pantalla de introduccién de
datos es la mostrada en la figura 21. En esta, podemos elegir que la ecuacién sea hasta
del cuarto orden de magnitud, teniendo asi cubierta la practica totalidad de los
problemas mecdnicos a los que nos podamos enfrentar.

Ordinary differential equation = =

File

Equation:

Order of the equation v

Order: 1 (y) * (d_)) + ,”d;:y) + 4y . (ﬂ) + =0
Order: 2 dt \dt? dt? de*

Order: 3

Order: &

Cancel

Figura 21: Pantalla para la generacion de una ecuacion diferencial ordinaria

Mas tarde, el programa nos pide la introduccién de los valores de los
coeficientes de cada término y el exponente al que estard elevado cada derivada, con
excepcion de uno, que sera el de la derivada mayor, que puede ser simplificado, como
puede verse en la figura 22. También se ha de introducir el término independiente y el
tiempo maximo que queremos elegir para nuestra simulacién. Se ha incluido una
casilla que, para facilitar la introduccion de datos, se puede marcar y se despliega la
nomenclatura que se ha de utilizar para algunas funciones u operaciones matematicas.
En esta pantalla disponemos de una barra de herramientas, figura 23, donde tenemos
un menu desplegable en el botén “File” con las siguientes opciones:

i) Generar el modelo de un nuevo problema, “New”,
ii) Cargar un modelo ya guardado, “Open”,

iii) Grabar el modelo que se esta generando, “Save” (estd opcion aparecera una
vez hayamos rellenado datos),

iv) Cerrar el modelo actual y pasar a la pantalla inicial, “Close”.
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File
Equation:
Order: 4 v
Coefficients and exponents: y} *
Coefficients: Exp
— First terr
0 [ delete term
0 (y)
— Second ter
dy 0 [ delete term
0 (_)
dt
— Third t
dzy' o [ delete term
! )
dt?
— Fourth tarr
‘d3y' 0 [ delete term
- ()
de?
— Fifth terr -
delete term
d4
0 Ly
dt*

Ordinary differential equation

@) () +
dt

\dt?

INDEPENDENT TERM :

O

Show egquation (take care with parenthesis)

Functions and symbols nomenclature:

Adrian Gonzélez Ortega

Y |

WAX. SIMULATION
TIME (s) :

Cancel

Figura 22: Introduccion de datos para una ecuacion diferencial ordinaria

File | Help

Mew Ctrl+M

itions:

Open Ctrl+0
Close Ctrl+W

Figura 23: Barra de herramientas de la pantalla de generacion de ecuaciones

Una vez que hayamos rellenado todo esta informaciéon debemos pulsar el
boton “SHOW EQUATION” y, entonces, aparece en la pantalla la ecuacién generada de

nuestro modelo. En ese momento, se muestra otro botén que debemos pulsar para la

agregar las condiciones iniciales y los parametros que puedan tener nuestras

ecuaciones, figura 24.
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Parameters and initial conditions = =
File
Number of parameters: ~ Other parameters: Initial conditions (t=0):
PRINT_STEP 1 y =
RESULTS_DELAY v 7=
STEP_CELNG ~ tmax/ | 50 L

RELTOL

Save

Figura 24: Introduccion de condiciones iniciales y de contorno

Agui tenemos otra barra de herramientas con un desplegable en el botén “File”
con las opciones:

i) Borrar los datos introducidos, “Clear”,
ii) Cerrar esta ventana, “Close”.

En esta pantalla de introduccién de datos se podra dar valor de hasta diez
parametros que puedan existir en la ecuacion, también de las condiciones iniciales
para la incognita y sus derivadas y el valor de otros pardmetros especiales como:

i) “PRINT STEP”,
ii) “RESULTS DELAY”,

iii) STEP CEILING”

iv) “RELTOL”, (relative tolerance), referida a pardmetros internos del programa
SPICE, establece un compromiso entre la precision de los resultados y el tiempo de
computacion.

Una vez introducidos estos datos se procede a grabarlos pulsando “SAVE”, para
gue el programa CODENET_15 los compute dentro del modelo que se esta generando,
desapareciendo, entonces, esta pantalla y volviendo a la de generacién de la ecuacién
del modelo, figura 22. Alli, ya sélo quedara pulsar el boton “CREATE TEXT FILE”, para
que el programa genere un archivo de texto “.txt”, figura 25, que serd el “.cir” y éste
podrd ser post-procesado por las herramientas gréficas de MATLAB o PSPICE,
apareciendo en pantalla mediante el editor de texto “bloc de notas” de cualquier
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computador con Windows, con la tipica barra de herramientas de este editor de texto,
figura 26, y que nos facilitara el tratamiento, edicién y guardado de este archivo donde
se precise.

£ archivodif: Bloc de notas - b
Archivo Edicién Formato Ver Ayuda

F* paracaidista ** 2
* esto es la prueba del
**PARAMETROS™*

.PARAM m=1

.PARAM k=1

.PARAM q=2

.PARAM g=4

.PARAM relatole = @.060081
.PARAM print_step = ©.018000
.PARAM results_delay = 1.000000
.PARAM step_ceiling = Nal
.PARAM y_ini = ©.000000

.PARAM dly ini = ©.800000
.PARAM tmax = 10.000000

=*CIRCUITO PRINCIPAL*

B2 N1_p @ I=((-m))*(V(N1_H2))

B_1 Nl p @ I=((-k))=*((V(NI_H1))"((a)))
BB Nl_p 8 I=(@)*((V(N1_E1))"(@))

B i Nl p @ I=((m*g))

R_inf p N1 _p © 1E18

sk

*CIRCUITO AUXILIARES*

Figura 25: Archivo “.cir” de un modelo de prueba: Skydiverequation

E| archivodif: Bloc de notas = =
Archivo | Edicion Formato  Ver Ayuda
Nuevo Ctrl+N ~
Abrir... Ctrl+A
Guardar Ctrl+G

Guardar como...

Configurar pagina...

Imprimir... Ctrl+P

Salir

Figura 26: Barra de herramientas del editor de texto bloc de notas

Tras guardar el archivo de texto del modelo volveremos a la pantalla de
generacion de la ecuacidn, donde hay otro botén con la leyenda “SIMULATION”, para
la simulacién grafica del modelo hasta ahora construido. Al pulsar este se abrira otra
ventana, figura 27, con las opciones que pueden interesar para la representacion
grafica, que nos permite representar la variable dependiente frente a Ia
independiente, cualquiera de sus derivadas o incluso todas las graficas a la vez.
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Bl  Graphics ordinary differential equation - =
show wit) show y=fldy(twdt)
show dy(tydt show all graphs
show d2y(thdt2
show dIy(tidia
show déy(tydi4
Close

Figura 27: Ventana de opciones para la simulacion

3.2.3 Pantalla de generacion de un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias y
acopladas

Si esta vez elegimos en la pantalla inicial del programa CODENET_15 para el
modelo que queremos estudiar, un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias y
acopladas, “system of coupled, ordinary differential equations”, la pantalla que
muestra el programa se muestra en la figura 28, donde tenemos un desplegable que
nos ofrece opciones acerca del niumero de ecuaciones que contiene el modelo.
También, como sucedia al tratar en el punto anterior de una sola ecuacién diferencial,
tenemos una barra de herramientas con las opciones “File” y “Help”, como se muestra
en la figura 23. El nimero de ecuaciones que se pueden elegir para el modelo es ocho,
guedando asi cubierta la practica totalidad de los problemas mecdénicos que podamos
someter a estudio.

En la siguiente figura se muestra la opcion del mayor nimero de ecuaciones
permitidas por la aplicacién para un sistema de ecuaciones diferenciales, figura 29,y a
través de esta pantalla, se puede ir eligiendo una a una la ecuacién que se quiere
construir, haciendo click en cada una, para posteriormente pasar a otra pantalla de
captura de datos muy similar a la que ya se ha visto en la generacién de una ecuacién
diferencial del apartado anterior.
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)] System of coupled, ordinary differential equations = =

File Help

Number of equations: v

Number of equations:

Cancel

Figura 28: Pantalla para la generacion de un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias y acopladas

)] System of coupled, ordinary differential equations = =
File Help
£..
Mumber of parameters Other parameters:
(Write in this form: m=3, g =8 elcof=0.2..)
Number of parameters:
PRINT_STEP 1 STEP_cELmG  tMax/ | 50
RESULTS_DELAY 0
MAX, SIMULATION
TIME (s)
RELTOL !
First equation Second eguation Third equation Fourth equation Fifth equation Sixth equation Seventh equation Eighth equation
Save Cancel

Figura 29: Nimero maximo de ecuaciones permitidas para un sistema en CODENET_15

Se hace notar que, cuando se trate de un sistema de ecuaciones diferenciales,
los parametros especiales que aparecen en la figura 30, aparecen en la pantalla
original del sistema, y no en la de introduccién de datos de cada una de las ecuaciones,
como, también, ocurria cuando se trataba de una sola ecuacion.
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Other parameters:

PRINT_STEF 1 STEP CELNG  tmax/ | 50
RESULTS_DELAY 0
MAX. SIMULATION 0
TIME (s) :
RELTOL !

Figura 30: Detalle de los parametros especiales en un sistema de ecuaciones

Una vez que vayamos introduciendo los datos de cada una de las ecuaciones
del sistema, las iremos grabando pulsando “SAVE” e iremos volviendo, cada vez, a la
pantalla de la figura 29 correspondiente a la del sistema de ecuaciones, para proceder
con la siguiente ecuacion hasta completar todas las que conformen nuestro modelo.
Aparecera al lado de cada ecuacién generada una casilla, como se muestra en la figura
31, que podra ser marcada y desmarcada para incluir las condiciones iniciales de todas
las ecuaciones.

First equation Second equation |:| Third eguation

y1 = 0

Figura 31: Detalle de las condiciones iniciales

Una vez la informacidn referente a todas las ecuaciones del modelo y sus
condiciones de contorno este rellenada, junto con los parametros que puedan
contener, se pulsard sobre el botén “SAVE” de la pantalla original del sistema y se
generard un archivo de texto, “.txt”, similar al de la figura 32, que podra ser guardado
con facilidad, pues es abierto con el editor de textos, bloc de notas, como ocurria en el
apartado anterior cuando se hablé la generacidon de un modelo con una sola ecuacion.
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3 archivoacopladadif: Bloc de notas = =
Archivo Edicion Formato  Ver Ayuda

f* Untitle ** ~
**PARAMETROS**

.PARAM tmax = 11.0000800

.PARAM relatole = 11

.PARAM print_step = 2.000008
.PARAM results_delay = 11.080800
.PARAM step ceiling = 8.220000
.PARAM y1 ini =1

LPARAM y2_ini = 2

LPARAM dly2 ini = 2

*CIRCUITO PRINCIPAL 19ECUACION*

B 1yl Nl p yl @ I=2%(V(N1_H1_y1))

B 8 yl N1_p yl @ I=1*((V(N1_E1_y1))"3)
BiylNlpylelI=2

R_inf_p w1 N1_p w1 @ 1E1@

*CIRCUITO AUXILIARES 12ECUACTON®
B 1 ylV N1 E1 vyl @ V=V(N1 p y1)
C_El_yl N1_E1_y1 N1_aux_E1 yl 1 Ic=1
V_NULA_E1_y1 @ N1_aux_E1_yl DC @
R_inf_a_El_y1 N1_El_yl @ 1E10

Figura 32: Ejemplo de archivo de texto, “.txt”, generado para un sistema de ecuaciones

Después de cerrar o guardar dicho archivo de texto se puede visualizar en la
pantalla la apariciéon de un nuevo botdn en el margen inferior derecho con la leyenda
“SIMULATION”. Una vez pulsado emerge la ventana de opciones para la
representacion grafica del modelo, como muestra el ejemplo de la figura 33.

)| Show simulation results = =
— First eguation — Second eguation— — Third eguation
i) Y2(t) Y3(t) D
A1 (tydt dY2(tpdt dvatydt
d2Y2{t\dt2 A2 3{tNdt2
Button Group.

4333

() X axe Y axe

() Show several graphs (HOLD)

Show graphic Close

Figura 33: Opciones de simulacion

En ésta se puede elegir que variable o cualquiera de sus derivadas queremos
representar y en que eje, figura 34, pudiéndose colocar en cualquier eje a la variable
independiente, el tiempo. Incluso hay una opcion que permite hacer varias
representaciones a la vez seleccionando “SHOW SEVERAL GRAPHS (HOLD)"”. Por ultimo
pulsando sobre “SHOW GRAPHIC” se mostraran las graficas que interesen del modelo
creado.
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O fime
dy 3(tydt
A2 3(tpdt2
— Button Group
A3 3(tpdt3
()X axe (@) Y axe
D3Y3 Y3

Figura 34: Detalle de la seleccion de ejes para las variables

3.3. Creacion del modelo

Una vez implementada la ecuacién en el software, el botén “Create a text file”, figura

35, permite crear un archivo .cir que se ejecutara en la consola de NgSpice.

B Crdinary differential equation

= e
File
Equation:
Order: 1 >
rder: 2
dy *
Coefficients and exponents: 2 (v} *+ 4 E) 5 =0
Coefficients: Exp:
— First ter
2 7]  delete term
2 (v)
WAX. SIMULATION
INDEPENDENT TERM s THE () 20
— Second
dy ] delete term
1 (_)
dat )
Show equation (take Gate kI pareninsce ) Parameters and initial conditions

Fl Functions and symbols nomenclature:

Figura 35: Ecuacion implementada en CODENET_15

Creste e

Como se ha indicado en el apartado 3.2, el archivo que se genera estd
programado en cddigo Spice. Para la presentacién del archivo, el software utiliza los
recursos propios de Windows, mostrando el circuito que representa la ecuacién

implementada con el bloc de notas, evitando que el usuario tenga que instalar otro

software para su visionado, Figura 36.
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M:| archivadif.txt: Bloc de notas

Archive Edicion  Formato  Ver Ayuda
#¥% Eruacion #*

ww

#EPARAMETROS®®

. PARAM 5

.PARAM tmax = 20.000000

.PARAM relatole = 1.000000
.PARAM print_step = 1.000000
.PARAM results_delay = 0.000000
.PARAM step_ceiling = 0.400000
.PARAM y_ini = 1.000000
*CIRCUITO PRINCIPAL®

B_1 N1_p O I=(1)*(V(N1_H1))

B_O N1_p 0 I=(2)*(C(v(N1_EL1))A(2))
B_i N1_p 0 I=(5)

R_inf_p nl_p 0 1E10

¥CIRCUITO AUXILIARES®

B_1v N1_E1 0 v=v(Nl_p)

C_E1 N1_E1 N1_aux_E1l 1 IC=1.000000
V_NULA_E1 O N1_aux_E1 DC O
R_inf_a_E1 N1_E1 O 1E10

H_1 0 N1_HL W_NULA_E1 1
R_aux_H1 N1_H1 O 1

V_time N1_t O DC PWL(0s,0s5,20.000000s,20.0000005)
R_time N1_T O 1

o

.TRAN 1.000000s 20.000000s 0.000000s 0.400000s UIC
.OPTIONS NOPAGE RELTOL=1.000000

.OPTIONS NUMDGT=5

“Listado de variables a imprimir en el archivo ouT

.control

Fun

display

wrdata tmpiresl v(Nl_p)
wrdgta tmphres2 V{N1_H1)
. endc

Figura 36: Ecuacion implementada en formato de circuito

3.4. Simulacion y resultados
Una vez se ha creado el circuito, el software presenta el botdn “Simulation” que
permite la simulacién de la ecuacién implementada en CODENTE_15.

Tras su ejecucion, el software presenta una nueva ventana que da acceso a la
representacién de las variables de la ecuacién, Figura 37.
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u Graphics ordinary differential equation (= [ ||
‘ show ywit) ‘ ‘ show y=f(dy(tydt) ‘
| ‘ showe dyitidt ‘ ‘ show all graphs ‘
Close

Figura 37: Ventana de representacion de resultados

Para el ejemplo implementado, cada uno de los botones permite la
representacion de temporal de la variable seleccionada, Figura 38.
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-100

-150
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TIME(s)

Figura 38: Representacion grafica de una variable
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Capitulo 4: Analisis de
resultados
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Capitulo 4. Analisis de resultados

4.1 Introduccion

En este capitulo abordaremos el andlisis del modelo de Lotka-Volterra para
reacciones quimicas, demostrando su funcionamiento, y variaremos los parametros
para ver su comportamiento. Ademas haremos una representacion grafica de la
variaciéon de los parametros.

4.2 Calculo de los puntos estables y adimensionalizacion de las
ecuaciones

Para el cdlculo de los puntos estables del sistema, hacemos las derivadas de los
productos [X] e [Y] cero.

dx Ak,

_=O_>k1AX_k2XY=O_>k1A=k2Y_)Yest=_
dt K,
dy ks

—=0—>k2XY—k3Y=O—>k2X=k3Y—>Xest=—
dt K,

Resumiendo los puntos estables son:

Ak,

est kz
ks

Xose = —
est k2

Y mediante andlisis dimensional obtenemos los siguientes parametros
caracteristicos:

t _ 1 (—klA _kaO)
T a P\, Tka
Y = —ks _ (—k1A _kaO)
° k, ks ' kA

Que son los valores que nos encargaremos de buscar en el siguiente apartado.
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4.3 Representacion grafica

En primer lugar demostraremos que el sistema muere para los puntos estables,
en este caso todos los valores seran igual a 1, y nuestros puntos iniciales seran los
mismos que los puntos estables, para ello cogeremos los puntos iniciales x, =y, =
Xest = Vest =kl =k2=k3 =A=1.

1.6 b

1.2 b

0.8 _

0.6 b

0.21 b

\
1 1.2 14 16 18 2
X

Figura 39: Representacion del estado muerto

Podemos apreciar que cuando los puntos iniciales son iguales a los estables el
sistema muere.

Ahora vamos a mostrar que nuestro trabajo se encuentra en el cuadrante 2,
para ello, a la hora de representar el diagrama de fases utilizaremos el tiempo
caracteristico del caso base, es decir, to = 1.596. Podemos verlo en la figura 40:

Figura 40: Representacion del segundo cuadrante donde se va a realizar nuestro estudio
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Posteriormente vamos a poner una tabla resumen de los casos a estudiar, en
los que buscaremos que la composicidn caracteristica o el tiempo caracteristico varien,
y para ello jugaremos con el resto de los parametros.

Caso xest yest A k1 k2 k3 xi yo yi X0 to
1 1 1 1 1 1 1 1 1 2 0.6 1.596
2 0.5 0.5 1 0.5 1 0.5 0.5 0.5 1 0.3 3.196
3 2 2 1 1 0.5 1 2 2 4 1.2 1.596
4 1 1 1 2 2 2 1 1 2 0.6 0.796
5 0.5 0.5 1 2 4 2 0.5 0.5 1 0.3 0.796
6 2 2 1 2 1 2 2 2 4 1.2 0.796
7 0.25 0.25 1 0.25 1 0.25 0.25 0.25 0.5 0.15 6.496
8 4 4 1 4 1 4 4 4 9 2.4 0.441
9 2 2 1 0.5 0.25 2 2 2 4 1.2 3.196
10 0.5 0.5 1 4 8 0.5 0.5 0.5 1 0.3 0.441

Tabla 4: Casos a estudiar

El caso 1 es el de partida, y en los demds iremos buscando la variacién de los
parametros caracteristicos. En este caso tenemos:

Xy =06,y =1,%pss =1, Vot = Lk1 =1,k2=1,k3 =14 = 1.

A continuacion realizaremos la representaciéon de variables y el diagrama de
fases para el caso base.

Figura 41: Diagrama de fases Caso 1
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| | | | | | | | |
| | | | | | | | |
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| | | | | | | | |
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| | | | | | | | |
| | | | | | | | |
0 | | | | | | | | |
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

Figura 42: Representacion de variables

Ademads en la figura 42 podemos apreciar los cuatro tiempos caracteristicos. El

primero (linea azul) va desde el inicio hasta el minimo, el segundo se encuentra desde

dicho minimo hasta volver al punto estable, el tercero desde el punto estable hasta el

maximo, y por ultimo, el cuarto que se encuentra desde dicho maximo hasta el punto

estable otra vez.

Y a continuacién se representaran los demas casos, para ello al principio de

cada uno colocaremos los parametros que vamos a cambiar, y analizaremos que

vamos a obtener a través del diagrama de fases y la representacién de variables
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Composicion caracteristica la mitad (x.), tiempo caracteristico el
doble (to)

Los pardmetros que obtenemos son:
x; =05,y = 1,%ps; = 0.5, Y5 = 0.5,k1 = 0.5,k2 = 1,k3 = 0.5,4 = 1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
reduce a la mitad, y el tiempo caracteristico se hace el doble respecto al caso base
como se observa en la figura 44.

Figura 43: Diagrama de fases. Caso 2
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Figura 44: Representacion de variables. Caso 2
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Composicion caracteristica (x,) doble, tiempo caracteristico (t.)
igual
Los parametros que obtenemos son:

X =29 =4 Xost =2, Vosr = 2,k1 =1,k2=05,k3 =14 = 1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicién caracteristica se
hace el doble, y el tiempo caracteristico se queda igual respecto al caso base como se

observa en la figura 46.

L e R I A -

Figura 45: Diagrama de fases. Caso 3
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Figura 46: Representacion de variables. Caso 3
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Composicion caracteristica (xo) igual, tiempo caracteristico (to)

mitad
Los parametros que obtenemos son:

X =1,y =2%ps =1, Yosy = Lk1 =2,k2 =2,k3=2,A = 1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
queda igual, y el tiempo caracteristico se reduce a la mitad respecto al caso base como
se observa en la figura 48.

Figura 47: Diagrama de fases. Caso 4
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Figura 48: Representacion de variables. Caso 4
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Composicion caracteristica (xo) mitad, tiempo caracteristico (t.)

mitad
Los parametros que obtenemos son:

X; =05,y =1, Xpse = 0.5, Yosr = 0.5, k1 = 2,k2 = 4,k3 = 2,4 = 1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
reduce a la mitad, y el tiempo caracteristico se reduce también a la mitad respecto al
caso base como se observa en la figura 50.

Figura 49: Diagrama de fases. Caso 5
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Figura 50: Representacion de variables. Caso 5
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Composicion caracteristica (xo) doble, tiempo caracteristico (t.)

mitad
Los parametros que obtenemos son:

X =2,V =4 o =2, Vost =2, k1 =2,k2=1,k3 =24 =1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
hace el doble, y el tiempo caracteristico se reduce a la mitad respecto al caso base

como se observa en la figura 52.

Figura 51: Diagrama de fases. Caso 6
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Figura 52: Representacion de variables. Caso 6
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Composicion caracteristica (xo) cuatro veces menor, tiempo

caracteristico (t,) cuatro veces mayor
Los parametros que obtenemos son:

x; = 0.25,7; = 0.5, Xpse = 0.25, yps = 0.25,k1 = 0.25,k2 = 1,k3 = 0.25,4 = 1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
hace cuatro veces menor, y el tiempo caracteristico se hace cuatro veces mayor
respecto al caso base como se observa en la figura 54.
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Figura 53: Diagrama de fases. Caso 7
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Figura 54: Representacion de variables. Caso 7
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Composicion caracteristica (xo) cuatro veces mayor, tiempo

caracteristico (t,) cuatro veces menor
Los parametros que obtenemos son:

X =47 =8 %oy =4 Yosr =4kl =4k2=1k3=4A=1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
hace cuatro veces mayor, y el tiempo caracteristico se hace cuatro veces menor
respecto al caso base como se observa en la figura 56.
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Figura 55: Diagrama de fases. Caso 8
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Figura 56: Representacion de variables. Caso 8
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Composicion caracteristica (xo) doble, tiempo caracteristico (t.)
doble

Los pardmetros que obtenemos son:
X =2,7; =4 Xosp = 2 Vose = 2,k1 = 0.5,k2 = 0.25,k3 = 0.5,4 = 1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
hace el doble, y el tiempo caracteristico se hace el doble también respecto al caso base
como se observa en la figura 58.

Figura 57: Diagrama de fases. Caso 9
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Figura 58: Representacion de variables. Caso 9
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Composicion caracteristica (xo) mitad, tiempo caracteristico (t.)

cuatro veces menor
Los parametros que obtenemos son:

x; =05,y =1, Xpse = 0.5, Yoy = 0.5, k1 = 4,k2 = 8,k3 = 4,4 = 1.

Con estos pardmetros podemos apreciar que la composicidon caracteristica se
reduce a la mitad, y el tiempo caracteristico se hace cuatro veces menor respecto al
caso base como se observa en la figura 60.

Figura 59: Diagrama de fases. Caso 10
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Figura 60: Representacion de variables. Caso 10
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Capitulo 5. Conclusiones

Valoracion sobre el software utilizado. Se ha realizado un estudio
detallado sobre la utilizacion de una parte del programa, el de
resolucion de ecuaciones acopladas, que trabajando con ella se han
podido estudiar y analizar perfectamente todos los casos que
aparecen en nuestro trabajo, por lo que es un software muy preciso
y de gran utilidad para el estudio de este tipo de casos, arrojando
rapidamente resultados y conclusiones de la que de otra forma
seria mucho mas dificil obtener.

Una de las partes mas importantes es la puesta en practica por
parte del alumno para trabajar con un software de analisis de
ecuaciones diferenciales, pudiendo el mismo, ser capaz de obtener
conclusiones dando a entender por tanto que el trabajo ha sido
cumplido con gran éxito, ya que se ha analizado un modelo
matematico real y el alumno ha adquirido los conocimientos y ha
sido capaz de aplicarlo para un caso practico.

Mediante andlisis dimensional hemos obtenido la solucién de este
sistema de ecuaciones diferenciales acopladas, pudiendo demostrar
su veracidad al variar las constantes y poder predecir su resultado.

Se comprueba la utilidad de esta metodologia para la resoluciéon de
problemas fisico-quimicos.
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