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Resumen

El acceso y la disponibilidad de agua superficial y subterranea han disminuido en las
ultimas décadas, mientras que el desarrollo de las industrias modernas ha incrementado la
extraccion y la demanda de agua dulce a nivel mundial. Esto ha motivado el uso de
tecnologias y enfoques sisteméticos para orientar el disefio de sistemas industriales que
reduzcan el consumo y aumenten la eficiencia en el uso de agua. Una de estas tecnologias
consiste en el desarrollo y solucién de modelos matematicos de programacion no lineal
(PNL) para la sintesis de redes de operaciones usuarias de agua.

En este trabajo se desarrolla y resuelve un modelo de PNL para la sintesis dptima de
redes de uso de agua con operaciones multi-contaminantes para determinar la conectividad
entre las operaciones (estructura) y las condiciones Optimas de operacion. ElI modelo se
desarrolla con base en una superestructura general de red que considera multiples fuentes
de agua y todas las opciones de distribucién, uso y retso de agua entre las operaciones
usuarias.

El modelo de PNL desarrollado considera la minimizaciéon de una funcion objetivo de
costos de operacion relacionados con el flujo total de agua que ingresa al sistema, sujeta a
restricciones lineales y no lineales asociados a balances de masa de agua y de
contaminantes, respectivamente, en cada elemento de la superestructura de red
(mezcladores, divisores y operaciones usuarias de agua), asi como restricciones de disefio
asociadas a cada una de las operaciones y cotas inferiores y superiores para todas las
variables de decision. Las restricciones no lineales contienen términos bilineales que
generan no convexidades en el modelo y que pueden dar lugar a la existencia de multiples
soluciones Optimas locales, en donde los resolvedores convencionales pueden quedar
atrapados o dificilmente obtener una solucién 6ptima global.

Para resolver el modelo se utilizé un enfoque determinista y un enfoque estocastico de
solucion. Los resultados muestran que el enfoque determinista resolvié a optimalidad
global cuatro de ocho casos de estudio de la literatura. Para los casos de estudio restantes,
se determinaron soluciones Optimas potencialmente globales dentro de un tiempo maximo
de solucion establecido. Por otra parte, el enfoque estocastico determind las mismas
soluciones obtenidas mediante el enfoque determinista, y ademas, permitié detectar para
cada caso de estudio un conjunto de soluciones Optimas locales, en donde resultan
diferentes disefios de red con el mismo consumo total de agua. La metodologia utilizada
mostrd ser una herramienta efectiva para disefiar 6ptimamente redes usuarias de agua con
maltiples contaminantes.






Abstract

Access and availability of surface and groundwater have declined in recent decades,
while the development of modern industries has increased the extraction and demand of
freshwater worldwide. This has motivated the use of systematic technologies and
approaches to guide the design of industrial systems that reduce consumption and increase
water-use efficiency. One of these technologies consists in the development and solution of
mathematical models of non-linear programming (NLP) for the synthesis of networks of
water-using operations.

In this work, a NLP model is developed and solved for the optimal synthesis of water
use networks with multi-contaminants operations to determine the connectivity among the
operations (structure) and the optimal operating conditions. The model is developed based
on a general network superstructure that considers multiple water sources and all water
distribution, use and reuse options among operations.

The NLP model developed considers the minimization of an objective function of
operating costs related to the total water flow entering the system, subject to linear and non-
linear restrictions associated with water and contaminant mass balances, respectively, in
each element of the network superstructure (mixers, splitters and water-using operations),
as well as design restrictions associated with each of the operations and lower and upper
bounds for all decision variables. Nonlinear constraints contain bilinear terms that generate
non-convexities in the model and that can lead to the existence of multiple local optimal
solutions, where conventional solvers can get trapped or hardly find a global optimal
solution.

A deterministic and a stochastic solution approach were used to solve the model. The
results show that the deterministic approach solved to global optimality four of the eight
case studies from the literature. For the remaining case studies, potentially global optimal
solutions were determined within a maximum established solution time. On the other hand,
the stochastic approach determined the same solutions obtained through the deterministic
approach and also allowed to detect for each case study a set of local optimal solutions,
where different network designs result with the same total water consumption. The
methodology used proved to be an effective tool to optimally design of water-using
networks with multiple contaminants.
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Capitulo 1. Introduccion

1.1. Uso del agua en la industria

La extraccion y la demanda de agua dulce se han incrementado en el sector industrial. Al
mismo tiempo, la disponibilidad de agua dulce (aguas superficiales y subterraneas) y el
acceso a la misma ha disminuido con el desarrollo industrial y el crecimiento de la
poblacion a nivel mundial. EI sector industrial representa el 19% de las extracciones de
agua dulce en todo el mundo (WWAP, 2019), en donde las industrias que destacan con los
porcentajes méas altos de extraccion de agua dulce son la industria quimica, la industria
metaldrgica, la industria papelera, la industria de bebidas y la industria alimenticia
(WWAP, 2014; WWAP, 2015). Debido a ello, el costo del agua esta aumentado a tal nivel
que se puede comparar con el costo de cualquier otro insumo o materia prima utilizada en
la industria.

En la industria de procesos, que incluye productos quimicos, petroquimicos, refinacién
de petrdleo, productos farmacéuticos, pulpa y papel, metales y minerales, generacion de
energia eléctrica a partir de vapor y productos alimenticios y de consumo (Mann y Liu,
1999), el agua es utilizada como materia prima, reactivo, agente de separacion, medio de
transporte de calor, en la generacién de vapor, como agente de limpieza, disolvente inerte y
medio de transporte de materiales (Huang y col., 1999; WWAP, 2014; Ranade y Bhandari,
2014). Por ejemplo, en la industria quimica y petroquimica, el agua se utiliza en procesos
de extraccion con vapor, extraccion liquido-liquido y operaciones de lavado. En las
refinerias, el agua se utiliza como vapor en el fraccionamiento de crudo, en la coquizacion,
hidrocraqueo, craqueo catalitico fluidizado e hidrotratamiento. En la industria alimenticia,
el agua se utiliza en operaciones de lavado y en la generacion de vapor (Bagajewicz, 2000).

Entre las industrias con mayor uso y consumo de agua se encuentra la industria del
papel, fertilizantes quimicos, refinacion de petrdleo y la industria azucarera. En la Fig. 1.1
se muestran los rangos de consumo de agua en litros por tonelada de producto para las
industrias referidas. Cabe mencionar que, la generacion de aguas residuales en el sector
industrial es proporcional al consumo de agua dulce.
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Fig. 1.1. Principales industrias con alto consumo de agua (Ranade y Bhandari, 2014).

La industria de procesos es uno de los mayores generadores de aguas residuales y se
estima que se duplique la cantidad de aguas residuales para el afio 2025 (WWAP, 2017).
Las industrias que descargan efluentes en los sistemas municipales o en aguas superficiales
deben cumplir con ciertas regulaciones de descarga en los niveles de contaminantes
emitidos para evitar multas. Sin embargo, en la industria existen pocos incentivos y algunos
obstaculos con respecto al cumplimiento de las regulaciones de las descargas de aguas
residuales; los obstaculos pueden incluir su aplicacion, costos que no superen los
beneficios, periodos prolongados de recuperacion, mantenimiento y aumento en el consumo
de energia (WWAP, 2017). Por lo tanto, a las industrias les resulta mas econémico pagar
multas que invertir en el tratamiento de las aguas residuales para cumplir con las
regulaciones ambientales (WWAP, 2015).

Aunque los procesos industriales son capaces de utilizar agua de diferente calidad,
algunos procesos requieren agua con algun tipo de tratamiento previo para poder utilizarla.
Sin embargo, el tratamiento de aguas residuales requiere de una cierta cantidad de energia y
las etapas de tratamiento necesario aumentan a medida que disminuye la calidad del agua
(Fig. 1.2). De acuerdo con la Fig. 1.2, se requiere aproximadamente el doble de energia
para tratar aguas residuales en comparacion con la energia necesaria para tratar el agua de
un rio o lago. Esto implica que las opciones mas econémicas y, por ende, con un menor
consumo de energia sean, la extraccion de agua de una fuente externa sin tratar o tratar las
aguas residuales hasta los estdndares minimos para su descarga, en lugar de tratarlas
completamente para su reutilizacion como agua de proceso.



Lagos o rios: 0.37 KWh/m?
Agua subterranea: 0.48 KWh/m?3
Tratamiento de aguas residuales: 0.62 - 0.87 KWh/m?

Reutilizacion de aguas residuales: 1.0 - 2.5 KWh/m?

.

Agua de mar: 2.58 - 8.5 KWh/m?

Nota: Este diagrama no incorpora elementos criticos como la
distancia a la que se transporta el agua o el nivel de eficiencia,
que varia mucho de un sitio a otro.

Fig. 1.2. Cantidad aproximada de energia requerida para tratar 1m? de diversas fuentes de agua para consumo
humano (WWAP, 2014).

Se estima que para el 2030 el mundo enfrentard un déficit global de agua del 40%. Esto
obliga a las industrias a buscar fuentes alternativas de suministro de agua. La seguridad
sostenible del agua no se lograra a través de enfoques convencionales en la gestién de los
recursos hidricos (WWAP, 2018). Por lo tanto, el empleo de tecnologias y enfoques
sistematicos de disefio de los sistemas que usan agua en las industrias de proceso para
incrementar el uso eficiente del agua son importantes, no solo para reducir costos de
extraccion, suministro, distribucion y uso de agua dulce asociada a las plantas de proceso,
sino también, para reducir costos y emisiones ambientales asociadas con el uso y descarga
de aguas residuales.

1.2.  Redes de uso de agua en los procesos industriales

Las redes de uso de agua en las industrias se refieren a los sistemas en donde se
distribuye agua dulce desde una o varias fuentes disponibles de agua, y ésta se usa en las
operaciones o unidades que conforman el sistema. En las redes de agua también se
contemplan los factores que disminuyen la calidad del agua en cada uno de los procesos en
donde es utilizada, como son los mdltiples contaminantes que se descargan o transfieren al
agua en las operaciones. Estas redes se representan mediante un esquema topologico que
incluye informacion acerca de las corrientes de agua, las concentraciones de los
contaminantes presentes en las corrientes de agua que ingresan y salen en cada operacion y
la carga masica de los multiples contaminantes que transfieren en cada operacion.



1.2.1. Redes de uso de agua sin redso

Las redes de uso de agua en donde no se aplica el retso (Fig. 1.3), se refieren a los
sistemas en donde las operaciones son abastecidas Unicamente con agua dulce; esto implica
una alta demanda de agua por parte de los procesos e inherentemente tiene como
consecuencia la generacion de grandes volumenes de efluentes (Sieniutycz y Jezowski,
2018). El disefio de estos sistemas esta determinado por el nUmero de operaciones usuarias
de agua, sus caracteristicas de operacion y el consumo de agua dulce en cada una de ellas.

» B >
Agua > P _ . Agua
Dulce g " " Residual
> P >

Fig. 1.3. Esquema de un sistema tradicional de uso de agua en la industria, en donde las operaciones son
abastecidas Unicamente con agua dulce y no hay redso de agua entre las operaciones (Bagajewicz, 2000;
Sieniutycz y Jezowski, 2018).

En la actualidad, ain existen industrias que operan bajo este sistema de uso de agua
(Sieniutycz y Jezowski, 2018). La reduccion en el consumo total de agua en la red se puede
lograr mediante el uso planificado del agua de proceso dentro del sistema, es decir,
reutilizar y reciclar la mayor cantidad posible de agua de proceso 0 mezclar parcialmente
las corrientes de agua para diluir y obtener un nivel aceptable de las concentraciones de los
contaminantes antes de utilizarse en otra operacion, siempre y cuando la operacion lo
permita.

1.2.2. Redes de uso de agua con relso

Los sistemas con reuso de agua (Fig. 1.4) buscan la oportunidad de reutilizar
directamente las aguas residuales sin tratar que salen de una operacién para satisfacer la
demanda de otra, siempre y cuando, la calidad de las aguas residuales sea suficiente para el
proposito previsto (WWAP, 2017) y no interfiera con las condiciones limite de la operacion
en donde el agua se reutilizard (Wang y Smith, 1994). También existe la posibilidad de
reutilizar las aguas residuales en la misma operacion en la que se generaron, a esto se le
conoce como reciclo local.

En estos sistemas es posible reducir el consumo total de agua, considerando todas las
posibilidades de integracion, distribucion, uso y redso de agua entre las operaciones. Sin
embargo, disefar este tipo de sistemas no es una tarea sencilla, no solo basta contar con las
concentraciones limites admisibles y las cargas masicas de los contaminantes en cada



operacion, sino que es necesario especificar una topologia que permita consumir la menor
cantidad de agua en la red e integre a todos los procesos usuarios de agua.
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Fig. 1.4. Esquema de un sistema de uso de agua en plantas de proceso en donde las aguas residuales de una
operacidn se reutilizan en otra para reducir el consumo total de agua dulce en el sistema (Bagajewicz, 2000).

La escasez y el aumento en el consumo de agua dulce en las industrias de proceso esta
impulsando el uso de metodologias sistematicas para el disefio de las redes de agua (ver
Bagajewicz (2000), Jezowski (2010) y Khor y col. (2014)). Estas metodologias sistematicas
buscan resolver el problema de integrar en una misma red a las operaciones que utilizan
agua, considerando simultaneamente la interaccién entre ellas, reduciendo el consumo total
de agua dulce para eventualmente, reducir los costos de capital y operacion asociados a la
red. A este problema se le conoce como problema de asignacion de agua (“Water
Allocation Problem”, WAP) o sintesis de redes usuarias de agua (“Water-Using Network
Synthesis”, WUNS). Un buen disefio de una red puede facilitar al mismo tiempo, la
distribucion déptima de los recursos hidricos (fuentes de agua dulce o parcialmente
contaminada) para satisfacer las demandas de los procesos usuarios de agua, reducir la
generacion de aguas residuales y mejorar la eficiencia relacionada con el uso de agua en las
operaciones y en toda la red.

Se pueden lograr efectos significativos de reduccidon y uso de agua en los procesos
mediante la optimizacion de las redes de agua en las industrias de proceso, todo ello bajo el
enfoque de reducir el consumo de agua en los procesos e identificando oportunidades de
reutilizacion de agua.

1.3. Problema de sintesis y disefio de redes usuarias de agua con multiples
contaminantes

El problema de sintesis y disefio de redes usuarias de agua con maltiples contaminantes
consiste en obtener un disefio o topologia de red que integre y considere en su conjunto a
las operaciones individuales que usan agua, de tal forma que, a cada operacion se le asigne
la cantidad y la calidad 6ptima de agua para maximizar la reutilizacion de agua entre las
operaciones, minimizar el consumo total de agua en la red y minimizar la descarga de aguas
residuales. El estudio de las operaciones usuarias de agua se realiza de forma conceptual,
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esto permite una descripcion simplificada (Dhole y col, 1996) para enfocarse Unicamente
en las corrientes de agua, en las cargas méasicas de los contaminantes que se descargan o
transfieren hacia las corrientes de agua a través de las operaciones y, en las restricciones de
concentraciones limites de contaminantes en la entrada y salida en cada operacion usuaria
de agua.

En el disefio de la red deben de considerarse todas las posibilidades de uso de agua
fresca en cada operacion, de retso de agua entre las operaciones y la posibilidad de mezclar
las corrientes de agua con las corrientes de retiso de agua de otros procesos. El disefio de
estos sistemas es un problema complejo, ya que pueden existir una variedad de disefios que
cumplen con las caracteristicas deseadas. Sin embargo, no se puede tener la certeza de que
sean buenos disefios o de que el disefio reduzca lo méas posible el consumo total de agua
dulce.

1.3.1. Planteamiento formal del problema de sintesis de redes usuarias de agua con
multiples contaminantes
A continuacién, se describe formalmente el problema de sintesis de redes usuarias de
agua con multiples contaminantes que se aborda en éste trabajo.

Dada la siguiente informacion:

e Un conjunto de contaminantes.
e Un conjunto de operaciones usuarias de agua, que se especifican por:
o la carga masica (kg/h) de cada contaminante que se transfiere a la
corriente de agua en cada operacion,
o las concentraciones limites de los contaminantes (ppm) en la entrada y
salida de cada operacion
e Un conjunto de fuentes de agua, que se especifican por:
o sus concentraciones de contaminantes (ppm),
o el flujo méximo de agua que puede suministrar (t/h) cada fuente.

Con base en la informacion de los contaminantes, las operaciones usuarias de agua y las
fuentes de agua, el problema de sintesis de redes usuarias de agua con mdltiples
contaminantes consiste en:

Determinar una configuracion o topologia éptima de red, asi como el valor de los flujos
maésicos de agua (t/h) y las concentraciones de los contaminantes (ppm) en puntos
intermedios de la red, los cuales cumplen con las restricciones en cada operacion y
permiten reducir al minimo el consumo total de agua dulce en la red.

Para abordar este problema se consideran las siguientes suposiciones de trabajo:



¢ No hay pérdidas de agua a través de las operaciones y en el sistema.

e Las cargas maésicas de los contaminantes que se transfieren en las operaciones
son constantes.

e Lared opera en estado estacionario, isobarico e isotérmico.

Las suposiciones antes enlistadas se utilizan para reducir la complejidad del problema
abordado. En la literatura generalmente se asume que no hay pérdidas de agua en las
operaciones. Sin embargo, existen dos enfoques de modelado conceptual para una
operacion usuaria de agua: el primer enfoque se centra en las operaciones en donde se
transfiere una carga masica fija de contaminantes desde una corriente de proceso ficticia
hacia una corriente de agua; a estas operaciones se les denomina operaciones de carga
masica fija (“Fixed Load”, FL) y el segundo enfoque se centra en las operaciones en donde
se consideran las concentraciones de los contaminantes de salida fijas y no se considera
explicitamente la transferencia de una carga masica, pero puede haber pérdida o ganancia
de agua a traves de la operacion; a estas operaciones se les denomina operaciones de flujo
fijo (“Fixed Flowrate”, FF). Los enfoques se aplican dependiendo de cual describa mejor
una operacién o proceso. Por ejemplo, en una operacion de desalado de crudo se considera
que existe una transferencia de una carga masica fija de sales, mientras que una torre de
enfriamiento se considera como una operacion de flujo fijo porque directamente no hay una
transferencia de una carga maésica fija de contaminantes, hay pérdidas de agua por
evaporacion y la concentracion de salida se puede fijar.

Algunos de los autores que consideran operaciones usuarias con pérdidas o ganancia de
agua, por mencionar algunos: Wang y Smith, (1995); Huang y col., (1999); Ahmetovi¢ y
Grossmann, (2011); Fan y col., (2012); y Sieniutycz y Jezowski, (2018).

1.4. Metodologias para el disefio de redes usuarias de agua

Existen dos enfoques generales para abordar el problema de sintesis y disefio de redes
usuarias de agua. Por una parte, estan los métodos conceptuales o heuristicos, y por la otra
los métodos de programacion matematica.

1.4.1. Metodos de disefio conceptuales o heuristicos

Los meétodos de disefio conceptuales estan basados en la jerarquizacion de los sistemas
de proceso (Douglas, 1988). Se comienza por el disefio de los equipos criticos como el
reactor o el sistema de reactores y se continua con el disefio del sistema de separacion,
después el disefio de la red de intercambiadores de calor, el disefio de los sistemas
auxiliares y, por ultimo, el disefio de la estructura o el sistema de control. EI método



conceptual mas representativo para el disefio de redes usuarias de agua es el método de
punto de pliegue para agua o “Water Pinch”, presentado por Wang y Smith (1994).

En la metodologia de punto de pliegue para el disefio de redes de uso de agua que
involucran un solo contaminante se determina la meta del flujo total minimo de agua
requerido para el disefio de una red mediante un enfoque gréafico. Este enfoque grafico
consiste en jerarquizar de menor a mayor las operaciones con base en sus perfiles de
concentracion para un solo contaminante (Fig. 1.5a), para construir una curva compuesta de
concentraciones (El-Halwagi y Manousiouthakis, 1989) que esta en funcion de la carga
masica que se transfiere en cada unidad usuaria (Fig. 1.5b) y una linea de suministro de
agua dulce. El punto en donde se toca la curva compuesta con la linea de suministro se
denomina punto de pliegue (Fig. 1.6). El punto de pliegue identifica el “cuello de botella”
en donde las fuerzas motrices de transferencia de masa de estrechan en el sistema y permite
calcular la pendiente de la linea de suministro de agua dulce que representa o determina el
flujo minimo de agua que se requiere para disefiar la red. Una vez que se determina el flujo
minimo de agua dulce requerida, la tarea siguiente consiste en realizar el disefio de la red
para el flujo minimo de agua calculado.

Wang y Smith (1994) propusieron dos métodos de disefio usando un diagrama de malla.
El primer método consiste en maximizar la diferencia de concentraciones entre la curva
compuesta y la linea de suministro de agua, en donde el disefio se realiza por intervalos
verticales de carga masica; este método se conoce como método de maximas fuerzas
motrices (“maximum driving forces”). El segundo método de disefio consiste en reducir el
namero de divisiones de una fuente de agua, es decir, solo se divide una fuente de agua
cuando lo requiera una operacion usuaria para cubrir su demanda de agua, y el disefio se
realiza por intervalos horizontales de concentracion; este método se conoce como método
del nimero minimo de fuentes de agua (“minimum number of water sources”).
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Fig. 1.5. Esquema de la construccion de una curva compuesta en la metodologia de Punto de Pliegue para
agua (“Water Pinch”).
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Fig. 1.6. Determinacion y ubicacion del punto de pliegue (“Water Pinch”).

La metodologia de Punto de Pliegue estd bien definida para problemas que involucran
un solo contaminante; sin embargo, la extension de esta metodologia para abordar el
problema de mdaltiples contaminantes (Wang y Smith, 1994) no ha brindado resultados
satisfactorios, especialmente porque su implementacion resulta impractica a medida que
aumenta el nimero de contaminantes y operaciones (Doyle y Smith, 1997), ademas de que
no garantiza obtener un disefio de red éptimo (Bagajewicz, 2000) de forma rigurosa.

1.4.2. Meétodos de disefio con programacién matematica

Los métodos de disefio con programacion matematica estan basados en el uso de
teoremas, algoritmos, métodos y técnicas propios del area de la optimizacion. Para el
disefio de las redes usuarias de agua se utilizan modelos de optimizacion que permiten
describir el problema de disefio con base en una funcién objetivo que mide el
costo/beneficio de la decisidn o en este caso, del disefio que se obtiene. En un modelo la
funcién objetivo esta sujeta a un conjunto de restricciones de igualdad y desigualdad que
describen la naturaleza o las caracteristicas de los elementos que forman o van a formar la
red.

En la Tabla 1.1 se enlistan algunas de las caracteristicas de los modelos matematicos de
programacion no lineal (PNL) o programacion no lineal entera-mixta (PNL-EM) que se han
desarrollado para el disefio dptimo de redes de agua. Estos modelos permiten abordar
problemas méas complejos que la metodologia de punto de pliegue no garantiza resolver
optimamente. Los modelos se desarrollan con base en una representacion generalizada que
contiene diferentes topologias o disefios de red, y a esta representacion esquematica se le



conoce como superestructura de red. La solucion del modelo permite determinar una
topologia Optima de entre todas las topologias o disefios contenidos en la superestructura.
Ademaés, los modelos matematicos permiten incorporar restricciones adicionales de disefio,
costos de capital y operacion (Khor y col. 2014) que no se consideran en la metodologia de
Punto de Pliegue.

Tabla 1.1. Caracteristicas de modelos de PNL de la literatura que se han desarrollado para el problema de
disefio de redes usuarias de agua con maltiples contaminantes.

Autores y modelo

Superestructura

Variables del modelo

Ecuaciones en donde
aparecen términos
bilineales

Doyle y Smith, (1997).
Modelo de PNL

Teles y col., (2008).
Modelo de PNL

Li y Chang, (2011).
Modelo de PNL y PNL-
EM

Sub-sistema de uso de
agua de la
Superestructura de
Takama y col., (1980)
Superestructura de
Doyle y Smith, (1997),
con maltiples fuentes de
agua y operaciones de
flujo fijo

Superestructura con
multiples fuentes y
multiples sumideros de
agua

Flujos de agua 'y
concentraciones de
contaminantes

Flujos de agua 'y
concentraciones de
contaminantes

Flujos de agua,
concentraciones de
contaminantes (PNL) y
variables binarias
asociadas a los flujos de
agua (PNL-EM)

Balances de materia en
mezcladores y
operaciones usuarias de
agua
Balances de materia en
mezcladores,
operaciones usuarias de
aguay en los
mezcladores de las
operaciones de flujo fijo
Balances de materia en
mezcladores,
operaciones usuarias de
aguay en los
mezcladores de los
sumideros de agua

Un problema inherente a los métodos de programacion matematica para el disefio de
redes usuarias de agua es qu, dan lugar a problemas de PNL no convexa que pueden
conducir a maltiples soluciones dptimas locales. La no linealidad y la no convexidad se da
por la presencia de términos bilineales que aparecen en los balances de materia para los
contaminantes (Tabla 1.1). Debido a esta problematica se han propuesto diversas
alternativas para enfrentar las dificultades en la determinacion de una buena solucién
optima local o global. Estas alternativas se pueden clasificar a grandes rasgos en (Jezowski,
2010): 1) linealizacion directa, ii) generacion de “buenos” puntos de arranque, iii)
procedimientos de solucidn secuencial, iv) enfoques de optimizacion meta-heuristica y v)
optimizacion global determinista; en donde las Ultimas dos son las mas representativas.

Existen dos vertientes dentro de la programacion matematica para la solucién de estos
modelos. La primera se refiere a los algoritmos de optimizacién global determinista, que
generalmente usan técnicas de ramificacion y acotamiento (“Branch and Bound”, BB) para
explorar el espacio de solucion y determinar una solucién optima global. La segunda se
refiere a los algoritmos de optimizacion estocastica o meta-heuristica, en donde el
procedimiento de busqueda se realiza de forma local y global; algunas de las técnicas
metaheuristicas de blsqueda se basan en el comportamiento de enjambres (“Particle
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Swarm Algorithms”, PSA), en la seleccion natural (“Genetic Algorithms”, GA) o en los
procesos de evolucion (“Evolution Algorithms”, EA). Sin embargo, las metodologias
metaheuristicas no aseguran determinar una solucién 6ptima global.

1.5. Estado del arte

En esta seccion se realiza una revision del estado del arte en la sintesis y disefio de redes
usuarias de agua, donde se describiran los principales aportes y las diferencias respecto a
los enfoques de modelado y solucion que se han utilizado en la literatura.

Takama y col. (1980) fueron los pioneros en abordar mediante un enfoque de
optimizacion el problema de la asignacién 6ptima de agua en una refineria de petroleo. Para
este problema, ellos propusieron una superestructura de red que integra un sistema de
operaciones usuarias de agua Yy un sistema de operaciones de tratamiento de aguas
residuales. Con base en la superestructura, desarrollaron un modelo no convexo de PNL.
Sin embargo, debido a la complejidad del problema, para su solucién proponen
descomponerlo en una serie de problemas sin restricciones e introducen una funcion de
penalizacion para reducir la complejidad de la estructura del sistema mediante un proceso
iterativo de solucidn utilizando el método “Complex”, desarrollado por Box (1965).

El-Halwagi y Manousiouthakis (1989) abordan conceptualmente el problema de sintesis
de redes de intercambio de masa (“Mass-Exchange Networks Synthesis”, MENS), en donde
en cada intercambiador de masa se transfiere, por contacto directo, una carga masica de
contaminantes desde una corriente de proceso rica hacia una corriente de proceso pobre 0
hacia una agente de separacion de masa (“Mass-Separating Agent”, MSA). Para abordar el
disefio de las redes de intercambio de masa, se define una curva compuesta para la corriente
de proceso rica y otra curva compuesta para la corriente de proceso pobre, ambas curvas
representan el intercambio de masa de las especies en una operacién. Estos autores
adaptaron las curvas compuestas de la metodologia de Punto de Pliegue para la sintesis de
redes de intercambio de calor (“Heat Exchanger Network Synthesis”, HENS), desarrollada
por Linnhoff y Hindmarsh, (1983).

Wang y Smith (1994) abordan el problema de la minimizacion de aguas residuales, que
equivale a la minimizacion del uso de agua dulce en un sistema de operaciones usuarias de
agua. Para reducir la generacion de aguas residuales proponen 3 cambios esenciales en el
sistema: i) la reutilizacién directa de las aguas residuales generadas (“re-use”), ii) la
reutilizacion de aguas residuales que han sido tratadas parcialmente (“regeneration re-use”)
y iii) el reciclo de agua que se ha regenerado, es decir, el retiso de agua residual a la cual se
le han removido parcialmente los contaminantes acumulados (“regeneration recycling”).
Los autores desarrollan un enfoque heuristico para determinar el flujo minimo de agua
requerido para el disefio de una red, mediante la construccién de un diagrama de una curva
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compuesta de concentraciones. Una vez que se determina el flujo minimo de agua, se
realiza el disefio de red, ya sea por un método de méaximas fuerzas motrices o un método
basado en la seleccion del menor nimero de fuentes de agua, usando un diagrama de malla.
Este enfoque es efectivo para problemas que involucran un solo contaminante, sin embargo,
su aplicacién para problemas con mdaltiples contaminantes resulta impractico. Este enfoque
de disefio se conoce como “Water Pinch”. Mas tarde, Wang y Smith (1995) extendieron la
aplicacion de esta metodologia para abordar operaciones usuarias en donde se consideran
pérdidas o ganancia de agua e introducen el concepto de reciclo local, el cual puede ser
usado para mantener los requerimientos de flujo o ajustar las concentraciones de los
contaminantes en una operacion.

Doyle y Smith (1997) presentan un enfoque secuencial para el disefio de una red usuaria
de agua, basado en la solucién de un modelo de PNL asociado a una superestructura que
contempla el retso y reciclo de agua entre los procesos. El enfoque secuencial consiste en
resolver un modelo de programacion lineal (PL), que se obtiene de fijar en el modelo de
PNL las variables de concentracion de contaminantes en el limite admisible a la salida de
las operaciones usuarias de agua. EI modelo de PL se resuelve y la solucién Optima se
utiliza como punto de inicio para resolver el modelo de PNL original y obtener un disefio
final de red.

Huang y col. (1999) desarrollaron un modelo de PNL con base en una superestructura
que integra un sistema de operaciones usuarias de agua y un sistema de tratamiento de
aguas residuales. La superestructura incorpora tres nuevas caracteristicas: i) multiples
fuentes de agua, ii) multiples sumideros de agua, y iii) consideran la pérdida de agua a
través de las operaciones usuarias. En su modelo utilizan dos funciones objetivo, la primera
considera el costo de operacidon en la red utilizando factores de peso para reflejar los costos
relativos al uso de agua y al tratamiento de aguas residuales, respectivamente. La segunda
funcion objetivo contempla, desde el punto de vista de la conservacion de agua, el disefio
de una red que utilice la menor cantidad de agua dulce. Para resolver su modelo de PNL
propuesto, utilizan la metodologia de Punto de Pliegue para agua, con la finalidad de
generar una solucion factible como punto de inicio; por lo tanto, si el disefio de red
obtenido con la metodologia de Punto de Pliegue no es un disefio competitivo, esta
metodologia no asegura obtener una buena solucion éptima local.

Savelski y Bagajewicz (2000) establecieron condiciones analiticas para determinar que
una solucion asociada a un disefio de red es dptima, en particular para el problema que
considera un solo contaminante y la reutilizacion de aguas residuales. Una de las
condiciones analiticas consiste en que el contaminante alcanza su concentracion limite de
salida en todas las operaciones que Unicamente utilizan agua dulce. Sin embargo, pueden
existir soluciones éptimas no deseables, que se denominan soluciones degeneradas, en
donde el flujo de agua a través de una operacion es mayor, lo que le impide al contaminante
alcanzar a su concentracion limite de salida, esto se puede presentar en méas de una
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operacion usuaria de agua en la red. A esta condicion se le conoce como condicidn
necesaria de concentraciones méximas de salida (“necessary condition of maximum outlet
concentration”). Otra condicion es que la concentracion de salida en cada proceso usuario
de agua no puede ser menor que la concentracion de las aguas residuales mezcladas que
provienen de todos los precursores (todas las operaciones que envian aguas residuales a un
proceso en particular). A esta condicion se le conoce como condicion necesaria de
monotonicidad de la concentracion (“necessary condition of concentration monotonicity”).
Posteriormente, Savelski y Bagajewicz (2003) extendieron las condiciones analiticas para
determinar que una solucién asociada a un disefio de red es 6ptima cuando en el problema
se consideran multiples contaminantes. Para aplicar estas condiciones se debe identificar el
o los contaminantes clave en cada operacion. Un contaminante clave se define como aquel
que alcanza primero su concentracion maxima de salida en los procesos que solo utilizan
agua dulce. La condicidén necesaria de concentracion maxima de salida y la condicién
necesaria de monotonicidad de la concentracion se aplican solo al contaminante clave. Sin
embargo, el contaminante clave puede variar de proceso a proceso Yy esto complica su
identificacion en los procesos que no utilizan agua dulce. En este contexto también pueden
existir soluciones 6ptimas degeneradas, en donde un mayor flujo de agua a través de una
operacion impide alcanzar la concentracién limite de salida del contaminante clave.

Feng y Seider (2001) propusieron una nueva estructura de red que contempla reservorios
de agua internos (“internal water mains”) con la finalidad de simplificar la topologia de los
disefios de redes de agua. Los reservorios internos reciben aguas residuales de operaciones
que estan aguas arriba y proporcionan agua para las operaciones aguas abajo, aunque se
puede reusar el agua aguas arriba cuando sea conveniente. Un reservorio de agua interno
debe tener una concentracion de contaminante menor o igual a la que necesitan las
operaciones aguas abajo y al menos una operacion usuaria de agua debe alimentarlo. La
metodologia de disefio propuesta tiene un enfoque heuristico que permite reducir el
consumo agua a medida que se agregan estos reservorios. Sin embargo, agregar reservorios
adicionales aumenta la complejidad de la red (no se recomienda usar mas de 2 0 3) y el
enfoque propuesto estd limitado a un solo contaminante. Una caracteristica importante de
esta metodologia es la determinacion de la concentracion del reservorio interno de agua que
generalmente se ubica en o cerca del punto de pliegue, donde las fuerzas motrices de
transferencia de masa se reducen y generalmente los flujos de agua se maximizan.

Wang y col. (2003) presentaron una metodologia que es una extension del método de
disefio de Feng y Seider (2001) para el disefio de redes usuarias de agua con multiples
contaminantes. EI método se basa en utilizar solo un reservorio de agua interno (“single
internal water main”) e introducen el concepto de factor de ahorro de agua (“water-saving
factor”). Este factor permite cuantificar la cantidad de agua que se ahorra por utilizar agua
del reservorio de agua interno en un proceso, entre mayor sea el valor de este factor, mayor
es el ahorro de agua. En el proceso de disefio es necesario determinar el consumo minimo
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de agua dulce en la red, y para calcular este valor es necesario auxiliarse, ya sea del método
de Punto de Pliegue para agua o de un modelo de PNL asociado a una superestructura. Esta
metodologia de disefio no garantiza obtener una solucion optima.

Hernandez-Suarez y col. (2004) propusieron un enfoque heuristico de optimizacion
paramétrica basada en la descomposicion de una superestructura de red para la sintesis de
redes de tratamiento distribuido de aguas residuales, que no incluye corrientes de reciclo o
recirculacion. Estos autores proponen la descomposicion de una superestructura de red que
genera un conjunto de superestructuras de red bésicas, para posteriormente optimizarlas
individualmente. Cada superestructura de red basica tiene asociado un modelo de PNL que
se obtiene de fijar las variables de las corrientes de aguas residuales que permiten capturar
cada superestructura de red béasica en el modelo de PNL original asociado a la
superestructura de red. A partir de cada modelo de PNL asociado a una superestructura de
red bésica, se genera un conjunto de modelos de PL que se obtienen de un proceso
secuencial que consiste en fijar las variables clave de las fracciones de corriente que
aparecen en las ecuaciones que contienen términos bilineales, resolver, e incrementar el
valor de la fraccién de corriente mediante la adicion de un tamarfio de paso preestablecido.
Esta metodologia presenta una alternativa para explorar de manera sistematica el espacio de
solucion, sin embargo, a medida que se explora, se excluyen algunas regiones del espacio
de solucion y tiene el inconveniente de que el nimero de problemas de PL y PNL a resolver
incrementan con el nimero de unidades de tratamiento.

Prakash y Shenoy (2005) propusieron un método heuristico para determinar metas de
disefio para redes usuarias de agua con un solo contaminante; este enfoque permite abordar
operaciones de carga masica fija de contaminantes (FL) y operaciones de flujo fijo (FF). El
método es completamente una analogia de las curvas compuestas usadas en la metodologia
de Punto de Pliegue para la integracion de calor. Para la construccion de las curvas
compuestas, consideran a las operaciones como operaciones que suministran agua y
operaciones que demandan agua. A partir de ésta distincion, generan una tabla para
contabilizar la carga mésica acumulada del contaminante en funcion del flujo masico de
agua; de esta forma construyen una curva compuesta de demanda y una curva compuesta de
suministro de agua. Al desplazar una curva respecto de la otra de forma horizontal, el punto
donde se tocan las curvas corresponde al punto de pliegue. La distancia horizontal entre las
curvas de demanda y suministro representa la meta del flujo minimo de agua dulce que se
requiere para disefiar la red. Ademas, estos autores proponen un algoritmo para el disefio de
redes de agua que Ilaman algoritmo de vecinos cercanos (“Nearest Neighbors Algorithm”,
NNA), cuyo principio basico es el siguiente: para satisfacer una demanda particular de
agua, se seleccionan las corrientes de suministro de agua cuya concentracién de
contaminante esté mas proxima a la concentracion limite de contaminante en la entrada de
la operacion de agua que la demanda. Esta metodologia no asegura obtener una solucidn
Optima.
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Teles y col. (2008) desarrollaron una estrategia de solucién para un modelo de
programacion no lineal (PNL) para el disefio 6ptimo de redes usuarias de agua con
maltiples contaminantes. La estrategia de solucion consiste en resolver una sucesion de
modelos de programacion lineal (PL), cuya finalidad es proporcionar multiples puntos de
inicio para resolver el modelo de PNL. Cada punto de inicio se genera de establecer una
secuencia predefinida de las operaciones involucradas y fijando las variables de
concentracion en su valor limite de contaminantes o eliminando conexiones innecesarias
con base en una secuencia predefinida entre las operaciones, con el objetivo de generar un
modelo de PL. La secuencia predefinida de las operaciones se establece con base en las
posibles permutaciones que pueden existir entre las operaciones involucradas y para cada
permutacion se genera un modelo de PL. Este esquema de inicializacién multiple permite
obtener buenas soluciones déptimas locales y otras muy cercanas a la solucién dptima
global. Sin embargo, la principal limitacion de esta metodologia es que sélo puede ser
aplicada en problemas con hasta seis o siete operaciones usuarias de agua, debido a que
para un nimero mayor de operaciones se requiere un tiempo de CPU considerable.

Ahmetovi¢ y Grossmann (2011) propusieron una superestructura general de red que
integra un sistema de operaciones usuarias de agua de carga masica fija, un sistema de
operaciones usuarias de agua de flujo fijo y un sistema de operaciones de tratamiento de
aguas residuales. El enfoque conceptual que utilizan los autores para modelar una
operacion de flujo fijo consiste en dividirla en una operacion que demanda agua (sumidero)
y en una operacién que suministra agua (fuente), ambas operaciones no consideran la
transferencia de una carga masica de contaminantes, de esta forma se integran directamente
en la superestructura. Con base en la superestructura propuesta, estos autores desarrollaron
un modelo de programacion no lineal entero-mixto (PNL-EM), el cual permite determinar
el disefio de una red integrada, asi como de cada subsistema por separado, costos de
inversion y operacion en la red y manipular las conexiones entre los procesos para reducir
la complejidad topoldgica de la red. Su estrategia de solucién consiste en generar cotas
ajustadas para todas las variables involucradas, que se obtienen por inspeccion fisica de la
superestructura y el uso de especificaciones logicas, asi como el uso del resolvedor
BARON, el cual utiliza una técnica de optimizacion global determinista basada en un
algoritmo de ramificacion y acotamiento (BB). Sin embargo, no garantizan obtener una
solucion optima global en problemas de mayor complejidad, ya que en algunos de los
problemas que presentaron, a medida que aumenta el tamafio del problema, también tiende
a incrementar el tiempo de CPU para obtener una solucion y demostrar optimalidad global.

Su y col. (2012) desarrollaron un método heuristico de disefio para redes usuarias de
agua con multiples contaminantes que incluyen un reservorio de agua interno. Para el
disefio de una red se utilizan dos conceptos del método de potencial de concentracion
(“Concentration Potential Concepts”, CPC) propuesto por Liu y col. (2009): el primer
concepto permite medir la posibilidad o capacidad que tiene una operacion de demanda de
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reutilizar una corriente de agua residual proveniente de una operacion de suministro, esto se
conoce como potencial de concentracion de la demanda (“Concentration Potential of the
Demands”, CPD). Cuanto menor sea la magnitud del valor de CPD en una operacion de
demanda, menor es la posibilidad de reutilizacion de agua. El segundo concepto permite
medir la capacidad de reutilizar una corriente de agua residual proveniente de una
operacion de suministro en una operacion de demanda, esto se conoce como potencial de
concentracion del suministro (“Concentration Potential of the Sources”, CPS). Cuanto
menor sea la magnitud del valor de CPS en una operacion de suministro, mayor es la
posibilidad de reutilizacion del agua, para méas detalles ver Liu y col. (2009). Con base en
estos conceptos, se obtiene un disefio de una red de agua convencional, es decir, sin
reservorio de agua interno. Una vez que se obtiene el disefio de red convencional, se realiza
un proceso iterativo que consiste en determinar cuales seran las operaciones de suministro
que alimentaran al reservorio de agua interno, con base en los valores de menor magnitud
de CPS, y cudl sera el flujo y las concentraciones de los contaminantes en el reservorio de
agua interno en el disefio convencional de red. Posteriormente, se estima el flujo de agua
que va a suministrar el reservorio a las operaciones de demanda y se verifica si este valor
coincide con el calculado anteriormente; si no es el caso, este valor se ajusta hasta que la
diferencia entre estos valores sea menor o igual a una tolerancia establecida. Cuando se
cumple esta condicion se obtiene el disefio de red final. Esta metodologia permite obtener
buenos disefios de redes, pero no asegura obtener soluciones Optimas, sino solo
aproximadas a las reportadas en la literatura.

Wang y col. (2012) proponen un método hibrido (heuristico y programacion
matematica) para el disefio de redes usuarias de agua con multiples contaminantes. En la
parte heuristica del disefio, los autores utilizan el método de potencial de concentracién de
Liu y col. (2009) para determinar la secuencia de las operaciones usuarias de agua, con
base en el valor de CPD, de menor a mayor, en donde las operaciones con un valor bajo de
CPD usualmente utilizan agua dulce y el flujo de salida de estas operaciones puede ser
usado como fuentes de agua disponibles. Después, estos autores realizan un proceso
iterativo con base en la secuencia establecida de las operaciones usuarias y calculan
factores de ponderacion para cada una de las fuentes de agua disponibles actualmente, este
proceso se realiza utilizando los valores de CPS y se formula una funcién objetivo en donde
se utilizan estos factores. Para una fuente u operacién de suministro con menor
concentracion de contaminantes, el valor de ponderacion sera mayor. Esto da preferencia
para utilizar las corrientes de agua disponibles con mayor concentracién de contaminantes
para reducir el consumo total de agua dulce en la red. Posteriormente se formula un modelo
de PL y se resuelve para determinar los flujos de las fuentes de agua dulce u operaciones de
suministro que seran asignados a la operacion de demanda de agua actual. Este proceso se
repite hasta terminar con la secuencia establecida de las operaciones usuarias de agua. El
método desarrollado por estos autores no requiere de valores iniciales, pero el modelo de
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PL solo puede obtener soluciones dptimas para la secuencia heuristicamente predefinida de
operaciones usuarias de agua.

Fan y col. (2012) proponen un método heuristico de disefio para redes de uso de agua
con multiples contaminantes que considera operaciones usuarias de agua de carga masica
fija (FL) y operaciones de flujo fijo (FF). En este método se redefinen los conceptos de
CPD y CPS propuestos por Liu y col. (2009) introduciendo un parametro que mide la
cantidad méxima de cuasi-asignacion (Rij), el cual estd en funcion de un contaminante
clave de retuso (“Reuse Key Component”, RKC). Este pardmetro se introduce para
considerar el reciclo (i=j) en las operaciones de tipo FF y también para determinar la
cantidad maxima de agua que se puede reutilizar. Para considerar el reciclo de agua en una
operacion usuaria de tipo FF, por ejemplo, en la operacion j, se toma en cuenta el valor de
Rij, si Rjj es el mas grande de los Rij, entonces se utilizara el reciclo. Estos autores
demuestran que considerar el reciclo de agua en una operacion usuaria de tipo FL (cuando
el problema considera un solo contaminante), no reduce el consumo total de las fuentes de
agua externas en la red. Por otra parte, en el procedimiento de disefio se aborda primero a
las operaciones de tipo FL, en donde el flujo de salida puede ser tratado como una fuente de
agua interna. El orden de las operaciones usuarias de agua se determina con base en el valor
de CPD en orden ascendente, considerando las fuentes de agua internas disponibles y
procurando utilizar primero las que tienen un valor de CPD bajo; si hay otras opciones, se
da prioridad a las operaciones con el valor mas bajo de CPS, de esta manera se puede
reducir el consumo total de agua en la red. Cuando una operacion usuaria se ha satisfecho,
su flujo de salida se considera como una fuente de agua interna disponible y se recalculan
los valores de CPD; este proceso se repite hasta que todas las operaciones de tipo FL estén
cubiertas. Un procedimiento similar se utiliza para las operaciones de tipo FF. Este método
es capaz de obtener soluciones cercanas a las metodologias basadas en modelos de
programacion lineal entera mixta (PL-EM) o PL, pero no garantiza obtener soluciones
Optimas.

Zhao y col. (2014) proponen un método heuristico de disefio para redes usuarias de agua
con multiples contaminantes, en donde el disefio final de red se construye con dos
reservorios de agua internos (“two internal water mains”). Los reservorios de agua se
introducen con la finalidad de reducir la complejidad topologica de las redes de agua
convencionales. En el primer paso del método de disefio se desarrolla una red de agua
convencional, utilizando el método de potencial de concentracion de Liu y col. (2009). El
disefio de red de agua convencional desarrollado se emplea para clasificar a los procesos en
tres grupos por orden ascendente de su valor de CPS. EIl primer grupo se refiere a las
operaciones que solo usan agua dulce. El tercer grupo comprende a las operaciones que no
utilizan agua dulce en la red convencional y que tienen valores de CPS grandes. Los
procesos que no pertenecen ni al primer ni tercer grupo conformaran el segundo grupo.
Después, los autores calculan el flujo de agua y las concentraciones de los contaminantes
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para el primer reservorio de agua, en funcion de los flujos de salida de las operaciones
usuarias del grupo uno y de la cantidad de agua que requieren las operaciones del grupo
dos. Este proceso se lleva a cabo hasta que la diferencia del flujo de agua del primer
reservorio y el flujo total de agua que demandan las operaciones del grupo dos esté dentro
de una tolerancia minima establecida. Para determinar el flujo de agua y las
concentraciones de los contaminantes en el segundo reservorio interno de agua, se realiza
un procedimiento similar al del primer reservorio. Esta metodologia no asegura obtener una
solucion Optima, pero proporciona una herramienta util para reducir la complejidad
topoldgica de las redes y puede obtener resultados similares a los reportados en la literatura.

Khor y col. (2014) realizaron una revision del estado del arte en el area de sintesis y
disefio de redes usuarias de agua, centrandose en las metodologias de programacion
matematica. Estos autores mencionan los retos y futuras direcciones en esta area. Los
principales retos y desafios en el modelado y la programacién matematica, corresponden a:
la no convexidad, no linealidad y la incertidumbre. Para abordar la no convexidad y no
linealidad generada por la presencia de términos bilineales en las ecuaciones de los
balances de contaminantes, se han empleado técnicas de optimizacion global para
garantizar soluciones confiables; algunas técnicas de optimizacién global recientes que se
ha desarrollado son las siguientes: a) relajaciones afines por segmentos (ver por ejemplo
Karrupiah y Grossmann, 2006), que a grandes rasgos consiste en particionar los intervalos
en donde se mueven los términos no convexos y en cada particion aplicar una relajacion
para resolver el modelo, con la finalidad de obtener en cada iteracion una cota inferior (LB)
y superior (UB) del problema, hasta que UB — LB < tolerancia, en donde la solucion sera
igual a la UB; b) la aplicacion de restricciones de reduccién al modelo no convexo original,
que consiste en restricciones lineales redundantes; y c) la propagacion de restricciones, que
se origina a partir del paradigma de programacion restringida. Por otra parte, las futuras
direcciones consisten en: a) hacer posible una solucién numérica mas rapida en la
resolucion de problemas no lineales no convexos de casos de estudio mas realistas a nivel
industrial; b) desarrollar formulaciones con un enfoque méas detallado o significativo que
permita describir de mejor manera los procesos o tecnologias utilizadas en las redes
usuarias de agua y c) desarrollar métodos de optimizacion bajo incertidumbre, en donde la
incertidumbre se refiere a la fluctuacion en el valor y manejo de los datos y parametros
empleados en los problemas.

Calixto y col. (2015) proponen un método heuristico de descomposicion por bloques
para el disefio de redes usuarias de agua con multiples contaminantes. EI nimero de
bloques esta relacionado con el nimero de operaciones usuarias que usan agua dulce,
Ilamadas operaciones principales (H). En cada bloque se determina el contaminante clave o
de referencia de acuerdo con Savelski y Bagajewicz (2003) y se aplica la metodologia
heuristica de disefio del diagrama de fuentes de agua (“Water Sources Diagram”, WSD)
propuesta por Gomes y col., (2007). Esta metodologia genera un conjunto de diagramas de
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flujo, en cada diagrama de flujo se considera la posibilidad de realizar combinaciones entre
todas las operaciones usuarias que no son H, llamadas operaciones intermedias (1), en
donde el numero de posibles combinaciones en cada bloque estd definido por una
combinacion matematica en funcion del ndmero total de operaciones y el nimero de
bloques generados. Los diagramas de flujo generados en cada bloque usando la
metodologia WSD se organizan en términos de menor consumo de agua dulce, puesto que
estos pueden ser candidatos a estar en el disefio final de la red de agua. Posteriormente, los
autores analizan en conjunto los diagramas de flujo candidatos para definir estructuras de
acuerdo con las especificaciones de las operaciones que presenten las mejores
caracteristicas para reducir el consumo total de agua dulce en la red. Esta estrategia permite
obtener soluciones cercanas a las obtenidas con el uso de programacién matematica, pero es
necesario evaluar todas las posibles combinaciones para determinar los diagramas de flujo a
considerar en el disefio final de red.

Silori y Khanam (2018) realizaron un estudio sobre el rendimiento de diferentes
resolvedores para modelos de programacion lineal (PL) y modelos de programacion lineal
entera mixta (PL-EM) aplicados al problema de redes de agua. El trabajo de estos autores
se divide en dos partes. En la primera parte resuelven un modelo de PL propuesto por
Bagajewicz y Savelski (2001) utilizando los siguientes resolvedores: CPLEX, CONOPT y
MINQOS. Cuando en el modelo de PL se incorporan costos de tuberia se convierte en un
modelo de PL-EM. Para resolver el modelo de PL-EM se utilizaron los siguientes
resolvedores: BDMLP, CBC (“Coin-or Branch and Cut”) y SCIP (“Solving Constraint
Integer Problems”). Para medir el rendimiento de los resolvedores consideran tres aspectos:
i) numero de flujos no deseados que sean < 2 t/h (si es el caso, fijan el valor de la variable
correspondiente en cero y resuelven nuevamente); ii) namero total de iteraciones para
obtener la solucion final y, por dltimo, iii) el valor de la funcion objetivo. Con base en sus
resultados concluyen que el resolvedor MINOS presenta un mejor desempefio que los otros
solucionadores para los problemas de PL asociados al disefio de redes de agua, mientras
que el resolvedor CBC es el mejor de los otros solucionadores utilizados para los
problemas de PL-EM asociados al disefio de redes de agua, incluyendo costos de tuberia.
Las soluciones obtenidas mediante el modelo de PL-EM muestran ser en la practica, mas
confiables que los disefios obtenidos con el modelo de PL, ya que los modelos de PL-EM
incluyen restricciones de costos.

Sieniutycz y Jezowski (2018) realizan una revision de los principales enfoques para el
disefio de redes de agua y presentan un modelo de PNL-EM asociado a una superestructura
qgue integra un sistema de uso de agua con operaciones de carga masica fija de
contaminantes que consideran la pérdida y ganancia de agua a través de las operaciones,
también consideran multiples fuentes de agua, sumideros internos de agua, asi como
operaciones usuarias en donde no hay transferencia de masa y un sistema de tratamiento, en
donde las unidades de tratamiento se pueden modelar de dos formas. La primera consiste en
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fijar la concentracion de salida de alguno o de todos los contaminantes y la segunda
consiste en incluir una tasa de remocion de contaminantes constante. ElI modelo
desarrollado por estos autores también se puede utilizar para abordar el sistema integrado,
asi como los subsistemas separados. Este modelo incluye variables binarias para poder
controlar la complejidad de la red, asi como para considerar el costo de tuberias y bombeo
en cada conexion habilitada. Para resolver su modelo, utilizan un método de solucion
propuesto por Poplewski y col. (2002). Este metodo consiste de un algoritmo de
optimizacion estocéstico de busqueda aleatoria y también de utilizar restricciones logicas
para el manejo de las variables binarias para generar puntos factibles de inicio en el proceso
de busqueda de soluciones.

1.6. Objetivos del proyecto

El proposito de este proyecto consiste en desarrollar una metodologia sistematica para el
problema de la sintesis 6ptima de redes de uso de agua con operaciones de carga masica fija
de maltiples contaminantes bajo el enfoque de optimizacion de una superestructura de red.
Se desea minimizar el consumo total de agua en este tipo de sistemas y, ademas, determinar
disefios de red que cuenten con las caracteristicas Optimas de operacién (flujos masicos de
agua y concentraciones de contaminantes) en puntos intermedios de la red. A continuacion,
se describen los objetivos generales y particulares de este proyecto.

1.6.1. Obijetivos generales
1. Desarrollar un modelo matemético de optimizacion para abordar el problema de
sintesis dptima de redes de uso de agua con operaciones de carga masica fija de
maultiples contaminantes. EI modelo debe permitir la toma de decisiones de disefio
gue minimicen el consumo total de agua dulce, la generacion de efluentes y el costo
total anual de operacion asociado al consumo total de agua en las redes.

2. Establecer una metodologia sistematica de solucion para el modelo matematico
propuesto, con la finalidad de facilitar la bdsqueda de soluciones 6ptimas locales
para el problema.

1.6.2. Objetivos particulares
1. Desarrollar un modelo matematico de PNL con base en el planteamiento o seleccion
de una superestructura de red de la literatura, que represente adecuadamente el
problema de sintesis y disefio de redes de agua con operaciones de carga masica fija
de multiples contaminantes.

20



2. Comparar un enfoque deterministico contra un enfoque estocéstico en la solucion
del modelo matemético de PNL desarrollado.

3. Validar el modelo matematico de PNL abordando un conjunto de casos de estudio
(“benchmark problems”) de la literatura y comparando los resultados obtenidos con
lo ya disponibles.

4. Definir los alcances y limitaciones del modelo matematico y la metodologia de
solucién desarrollada, con base en los resultados obtenidos.

1.7.  Organizacion de la tesis

En el Capitulo 2 se presentan ejemplos comunes de operaciones usuarias de agua en la
industria y como se modelan en el contexto de sintesis de redes de operaciones usuarias de
agua con multiples contaminantes. Posteriormente, el estudio se centra en las operaciones
usuarias de agua de carga masica fija y se muestran las ecuaciones que describen
formalmente a este tipo de operaciones bajo ciertas suposiciones de trabajo, en donde el
interés se centra en las corrientes de agua a través de las operaciones usuarias y las
concentraciones de los contaminantes en la entrada y en la salida de cada operacion.
Finalmente, en el Capitulo 2, se muestra una representacion esquematica de las posibles
interacciones que puede tener una operacién usuaria de agua con todas las demas y como se
pueden representar todas las interacciones entre las operaciones usuarias en un esquema de
una superestructura de red.

En el Capitulo 3 se presenta la notacion utilizada en el desarrollo de un modelo
matematico de programacion no lineal (PNL) para la sintesis de redes de uso de agua con
operaciones de carga masica fija de multiples contaminantes. Se presenta formalmente el
modelo de PNL desarrollado, conformado por una funcién objetivo y un conjunto de
restricciones. La funcidn objetivo estd enfocada en la minimizacion del costo total de
operacion anual por concepto del consumo total de agua de las fuentes. Las restricciones
del modelo, consisten en los balances de flujo masico de agua y los balances de los
contaminantes en cada elemento que conforma la superestructura de red utilizada. También
se muestran las cotas para todas las variables de decision. Finalmente se describen de forma
breve los enfoques de solucion utilizados para resolver el modelo matematico de PNL
propuesto.

En el Capitulo 4 se muestra la aplicacion del modelo de PNL desarrollado y los
resultados obtenidos de su aplicacion y solucion particular asociados a cada caso de estudio
abordado. En cada caso de estudio se presenta la mejor solucion reportada en la literatura,
la solucion obtenida mediante el enfoque de solucidén determinista y la mejor solucion
obtenida mediante el enfoque de solucidén estocastico. También se realiz6 una breve
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discusién de los resultados particulares de cada caso de estudio. Al final de Capitulo 4 se
discuten los resultados obtenidos con ambos enfoques de solucion.

En el Capitulo 5 se presentan las contribuciones del proyecto de tesis y las conclusiones
generales y particulares de los resultados obtenidos en este trabajo. Finalmente se presentan
algunas sugerencias para trabajos futuros.
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Capitulo 2. Operaciones usuarias de agua

2.1.  Introduccion

Una operacion usuaria de agua es una operacion unitaria que requiere en la entrada una
corriente de agua con un cierto grado de pureza, y en la salida de la operacion se obtiene
una corriente de agua con una pureza generalmente mas baja (mayor contaminacién)
(Klemes, 2013), debido a la transferencia de manera simultanea de una carga masica de
varios contaminantes.

Las operaciones usuarias de agua pueden clasificarse conceptualmente en operaciones
con transferencia de masa y operaciones sin transferencia de masa (Dhole y col., 1996;
Hallale, 2002; Prakash y Shenoy, 2005; Teles y col., 2008; Fan y col., 2012). Las
operaciones usuarias de agua con transferencia de masa fija (“Fixed Load”, FL) (Doyle y
Smith, 1997; Bagajewicz, 2000; Prakash y Shenoy, 2005; Fan y col., 2012) estan enfocadas
en remover 0 acarrear una carga masica de contaminantes constante de una corriente de
proceso gue entra en contacto directo con una corriente de agua. La corriente de agua actla
como agente de separacion de masa (Huang y col., 1999; Manan y col., 2004; Klemes,
2013). En una operacion usuaria de agua de carga masica fija se imponen restricciones de
concentraciones limite de contaminantes en la entrada y en la salida de la operacion, en
donde la fuerza motriz de transferencia de masa depende de la concentracion de los
contaminantes en la corriente de agua. De acuerdo con Wang y Smith (1995), las
concentraciones limite de los contaminantes en la entrada y en la salida, se pueden
establecer considerando: la solubilidad méaxima de los contaminantes en el agua, las
limitaciones de corrosion, el ensuciamiento, etc. Cabe destacar que la corriente de agua en
la entrada y en la salida en una operacion usuaria de tipo FL, son iguales. La aplicacion de
este tipo de operacion se considera en procesos de separacion, tales como: extraccion,
absorcion, destilacion con vapor, lixiviacion, remocién de sales y procesos u operaciones
de lavado. (Huang y col., 1999; Sieniutycz y Jezowski, 2018). Por ejemplo, en el lavado de
un tanque (Fig. 2.1.a), el agua acarrea los contaminantes solubles en ella. Otro ejemplo de
una operacion usuaria de agua de carga masica fija de contaminantes puede ser un proceso
de absorcion (Fig. 2.1.b). En el proceso de absorcion el gas amargo se convierte en gas
endulzado mediante la absorcion de H>S y SO en agua (Manan y col., 2004; Klemes,
2013). En estos procesos estd involucrada la transferencia simultanea de uno o varios
contaminantes que son solubles o que se absorben en el agua. Otro ejemplo de este tipo de
operacion se encuentra en la desalinizadora de una refineria de petroleo, en donde el
petrdleo crudo se mezcla con agua para reducir el contenido de sales; el agua y el aceite se
dejan asentar con la ayuda de un campo eléctrico y se separan en dos fases (Wang y Smith,
1994).
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Fig. 2.1. Ejemplos de operaciones usuarias de agua de carga masica fija: a) lavado de un tanque y, b) columna
de absorcién (Manan y col. 2004; Klemes 2013).

Generalmente, estas operaciones se modelan como intercambiadores de masa a
contracorriente (Dhole y col., 1996; Doyle y Smith, 1997; Teles y col., 2008; Ahmetovi¢ y
Grossmann, 2011; Sieniutycz y Jezowski, 2018). Sin embargo, el andlisis conceptual sélo
se centra en la carga masica de contaminantes que se transfieren a la corriente de agua, las
restricciones de concentraciones limite de contaminantes en la entrada y en la salida vy, el
flujo mésico de agua que se utiliza en la operacién.

Por otra parte, existen operaciones usuarias de agua en donde no se considera relevante
la transferencia de masa de los contaminantes y se le da prioridad al flujo masico de agua
que entra y que sale de la operacién. A estas operaciones usuarias de agua se les clasifica
como operaciones de flujo fijo (“Fixed Flowrate”, FF). En estas operaciones el flujo
masico de agua puede ser suministrado como insumo o puede extraerse como producto o
subproducto de una reaccion quimica (Manan y col., 2004; Klemes, 2013). Por lo tanto, en
este tipo de operaciones se puede considerar la pérdida o ganancia de agua a traves de la
operacion. La funcién principal de este tipo de operaciones estd centrada en satisfacer un
flujo masico de entrada y un flujo masico de salida de agua, necesarios para el
funcionamiento normal de la operacion. Solo en la entrada de la operacion usuaria se
imponen restricciones de concentraciones limite para los contaminantes, mientras que, en la
salida de la operacidn se fijan las concentraciones de los contaminantes en sus valores
limite. Esto implica que las concentraciones de salida de los contaminantes sean
independientes de las concentraciones de entrada (Teles y col., 2008; Fan y col., 2012).
Cabe destacar que los flujos masicos de agua de entrada y salida en una operacion usuaria
de agua del tipo FF, pueden ser diferentes. Entre las operaciones que caen dentro de esta
clasificacion se consideran los reactores en donde el agua se utiliza para reacciones en fase
acuosa 0 como reactivo y parte del agua se integra a la corriente de proceso o en reactores
en donde el agua se obtiene como un producto o subproducto de una reaccion quimica (Fig.
2.2.a); en generadores de vapor o torres de enfriamiento, en donde existen pérdidas por
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evaporacion o perdidas por purgas (Huang y col., 1999). Por ejemplo, en un reactor se lleva
a cabo una reaccion en donde se produce acrilonitrilo (AN) y agua a partir de la oxidacion
de amoniaco (NHs) y propileno (CsHs) por medio de catalizadores sélidos (Fig. 2.2.a)
(Manan y col., 2004; Klemes, 2013). Otro ejemplo de una operacion de flujo fijo puede ser
una torre de enfriamiento (Fig. 2.2.b). En la torre de enfriamiento una parte del flujo de
agua se pierde por evaporacion, pero los contaminantes en el agua permanecen en solucion
0 suspension y con el transcurso del tiempo aumenta la concentracion de estos
contaminantes. Esta acumulacion se controla mediante una purga; el agua de reposicion se
introduce para compensar estas pérdidas manteniendo asi la concentracion total de todos los
contaminantes bajo control (Hill y col. 2013).

Evaporacion
de agua

0. ah Agua
NH; AN+H,0 Agug de < caliente
/—> reposicion )
CsHs Torre de
» /‘// l enfriamiento Agua de
N | | _ regreso al

"~ proceso
Reactor P
Purga de

) b) contaminantes

Fig. 2.2. Ejemplos de operaciones usuarias de agua de flujo fijo: a) Reactor que produce AN y agua (Manan y
col., 2004; Klemes, 2013) y b) torre de enfriamiento (Hill y col. 2013).

Las operaciones de tipo FF generalmente son modeladas como fuentes o sumideros de
agua (Sieniutycz y Jezowski, 2018). Dado que estas operaciones se consideran como
operaciones sin transferencia de masa, no se consideran balances de materia para los
contaminantes. Sin embargo, este enfoque no es consistente con el tipo de operaciones que
representan. Un enfoque mas general, que contempla ambas operaciones, FL y FF, se
presenta en el trabajo de Sieniutycz y Jezowski, 2018.

2.2. Operacion usuaria de agua de carga masica fija

El presente trabajo se centra en la sintesis éptima de redes de uso de agua, en donde so6lo
se consideran operaciones usuarias de agua de carga masica fija de multiples contaminantes
para efectos de comparacion directa con los trabajos presentados en la literatura. Por lo
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tanto, los alcances de este trabajo se limitan al andlisis de estas operaciones. A
continuacion, se describe formalmente una operacién usuaria de agua de carga masica fija.

Para modelar conceptualmente una operacion usuaria de agua de carga masica fija se
consideran las siguientes suposiciones de trabajo: i) la carga maésica fija de los
contaminantes se considera como constante y la transferencia de masa se da por contacto
directo; ii) las concentraciones limite de entrada y salida para todos los contaminantes son
conocidas; iii) el flujo masico de agua que entra y que sale en una operacion son iguales;
iv) se asume estado estacionario, isobarico e isotérmico; v) no existen cambios de fase en el
agua ni en los contaminantes; vi) no hay pérdida o ganancia de agua a través de una
operacion; y vii) no se consideran reacciones quimicas en la operacion

Con base en estas suposiciones, una operacion usuaria de agua de carga masica fija se
puede modelar como un intercambiador de masa a contracorriente. En una operacion
usuaria entra una corriente de proceso que intercambia de manera simultanea una carga
masica constante de uno o varios contaminantes, por contacto directo, con la corriente de
agua que ingresa en la operacion. Ademas, en una operacion usuaria de agua se imponen
restricciones de concentraciones limite para los contaminantes en la entrada y en la salida
de la operacidn, las cuales no deben excederse.

Definicion de una operacion usuaria de agua de carga masica fija

En una operacion usuaria de agua ueU de carga masica fija, que se modela como un
intercambiador de masa a contracorriente, se transfiere de manera simultanea una carga
masica MUy; del o los contaminantes jeJ a la corriente de agua en la operacion u (fuy)
desde una corriente de proceso ficticia. Durante el proceso de transferencia de masa por
contacto directo entre la corriente de proceso y la corriente de agua; el agua remueve o
acarrea una cierta cantidad de contaminantes (Fan y col. 2012). Se asume que la cantidad
de contaminantes acarreados o removidos por la corriente de agua es constante. El flujo
masico de agua necesario para transferir la carga masica de contaminantes, esta relacionado
con las concentraciones limite de contaminantes permitidas a la entrada y a la salida en la
operacion usuaria de agua u de carga masica fija. Por lo tanto, se requiere que el flujo
masico de agua suministrada en la entrada de la operacidn usuaria tenga una concentracion
cufj} j por debajo de un valor limite CUl‘JJ"}” para cada contaminante (Wang y Smith, 1994).
De la misma manera, a la salida de la operacion usuaria de agua, la concentracion de los
contaminantes cuS}‘jt no debe exceder un cierto valor limite CULLJJ,’JQUt para cada

contaminante.
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En la Fig. 2.3 se muestra una representacion esquematica de una operacion usuaria de
agua de carga maésica fija, que se establece con base en las suposiciones de trabajo y la
descripcion de una operacién usuaria de agua de carga masica fija.

Corriente de proceso
rica en contaminante j

4 _—e— —— — ———
Corriente de agua pobre MU,
en contaminante j fuy u.J fu, -
in u,in out U,out
cu, : <CU; cu, ; <CU;
) uJ Operacion usuaria u.J u.J
de agua u

Fig. 2.3. Representacién esquematica de una operacion usuaria de agua de carga masica fija (Dhole y col.,
1996; Mann y Liu, 1999; Sieniutycz y Jezowski, 2018).

Ecuaciones que describen una operacién usuaria de agua de carga masica fija

En una operacion usuaria de agua ueU , el flujo masico de agua fu, a traves de la

operacion no cambia, por lo tanto no se requiere de un balance de materia para el agua. Sin
embargo, es necesario cuantificar los cambios en las concentraciones de los contaminantes
en la corriente de agua, a la entrada y a la salida de una operacién, entonces, el balance de
materia para cada contaminante en una operacion usuaria de agua de carga masica fija esta
dado por (2.1):

Balance de materia para cada contaminante jeJ en una operacion usuaria de agua ueU
de carga masica fija:

out
u,]

fu, -cuf'; +10%-MU, j = fu, -cu jedueu (2.1)

En donde las unidades del flujo mésico de agua fu, son (t/h), las unidades de las cargas
masicas de los contaminantes MU, ; estan dadas en (kg/h) y las unidades de las

concentraciones de entrada cul'f j y desalida Cuf},“jt son (ppm).

Concentracion limite para cada contaminante jeJ en la corriente de agua a la entrada de
una operacion usuaria de agua u €U :

0<culj <CU jedueU (2.2)

u,]
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Concentracion limite para cada contaminante jeJ en la corriente de agua a la salida de
una operacion usuaria de agua u €U :

0<cugf <CUy M jed,ueU (2.3)

u,]

2.3.  Superestructura general de red con operaciones usuarias de agua de
carga masica fija

El enfoque conceptual de las operaciones usuarias de agua bajo el cual éstas se modelan
proporciona una comprension fundamental del flujo masico de agua en una operacion
usuaria, dentro de un sistema o proceso de fabricacion. La aplicacion de este enfoque
conceptual desde un punto de vista holistico puede permitir identificar oportunidades de
reduccion, distribucién y reutilizacion de agua entre un conjunto de operaciones
pertenecientes a un sistema o proceso de fabricacion. Para ello es necesario visualizar como
estas operaciones pueden interactuar con otras. En la Fig. 2.4 se muestra una representacion
esquematica de una operacion usuaria de agua de carga masica fija, como se modela
conceptualmente y cudles son las posibles corrientes de agua que pueden entrar y salir de
ella.

De otras

operaciones - uLu fuu, q  Aotras
odesi Corriente de ) operaciones
; cylut ) cut oasimisma
misma ul, j proceso rica en u,j
contaminante j
-+ ———— —— — — «——
MU
Mezcladora ¥ fu, ¢ u.J fuy Divisor a la
—> __________
la entrada . : salida
4 oul; <cuy; cug | <CURY
Operacion ususaria de
agua u
De las fwuy, fut, A descarga
fuentes de —————— L—> 0
agua CWy Cugujt tratamiento

Fig. 2.4. Representacién esquematica de una operacion usuaria de agua u de carga masica fija con las posibles
conexiones entre las fuentes de agua y otras operaciones usuarias de agua (Mann y Liu, 1999).

De acuerdo con la Fig. 2.4, el flujo mésico fu, de la corriente de agua que ingresa a la
operacion usuaria u, con ueU, puede ser suministrado simultdneamente por el flujo masico
fwu,,, que proviene de una fuente de agua w, con weW, con una concentracion de

contaminantes CWW,J- conocida, con jeJ y por el flujo masico de agua de reiso fuuy,
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con una concentracion cufjftj desconocida que proviene de la operacién ul, con uleU. Una

vez que se ha transferido de manera simultanea la carga masica MU, ; de los

contaminantes en la operacion usuaria de agua, el flujo masico de agua fu, en la salida se

puede dividir para ser reutilizado en otra operacion ul o enviado a la descarga o
tratamiento mediante el flujo mésico de agua fut, .

En la Fig. 2.5 se muestra una representacion topologica particular de una red de uso de
agua que muestra todas las posibilidades de interacciones o conexion entre dos fuentes de
agua (wl y w2) y dos operaciones usuarias de agua de carga masica fija (ul y u2). A la
representacion topoldgica de mas de una opcién para el disefio de una red de operaciones
usuarias de agua, se le conoce como superestructura de red (Klemes, 2013).

A descarga o

Fuentes de agua tratamiento

Operaciones usuarias de agua

»
'

| |
| |
! |
fwt, | fuuy |
| |
i | MU | i
le fWUlll : R ful R L 1 R futl : R
CW. - L in — out  / | 4
1,] | Culyj Cul‘j |
fwuy , ! fuuy , :
I \ |
fwu | fuu !
o MUy, | * |
[w2] fwy 4 Wiz | fu, |y w2 AR
CWy, | | cuy cuz |
| |
l fuu, , l
fwt, | l
weW I ueU I

Fig. 2.5. Superestructura de red particular que representa todas las conexiones posibles entre dos fuentes de
agua (w1l y w2) y dos operaciones usuarias de agua (ul y u2) (sub-sistema de uso de agua de la
superestructura de red de Takamay col., (1980).

A medida que se abordan problemas de disefio de redes con operaciones usuarias de
agua de carga masica fija con méas fuentes de agua y operaciones usuarias, la representacion
de estas redes se vuelve compleja y dificil de visualizar con claridad. Una forma compacta
de representar la superestructura de la Fig. 2.5 se puede lograr mediante el uso de indices y
conjuntos, lo que permite visualizar un problema complejo con una representacion
compacta, como se muestra en la Fig. 2.6.
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fut,,

\4

fuuu,ul

Y MU, ;

fuuul’u
fw, fwu,, g V/ LU

fu,
CWiy, | cul| cug}

fut,

\4

weW

Fig. 2.6. Superestructura de red general para el disefio de redes de agua con W fuentes de aguay U
operaciones usuarias de agua de carga masica fija (esquema compacto) (sub-sistema de uso de agua de
Ahmetovi¢ y Grossmann, 2011; sub-sistema de uso de agua de Sienutycz y Jezowski, 2018).

En la Fig. 2.6 se presenta la superestructura de red general utilizada en este trabajo para
abordar el problema de sintesis dptima de redes de agua con operaciones de carga masica
fija de multiples contaminantes. Para la sintesis de un disefio Optimo de red, la
superestructura se traduce en un modelo matematico de optimizacion. EI modelo de
optimizacion se obtiene de establecer balances de materia para el agua y balances de
materia para los contaminantes en cada componente de la superestructura de red general:
divisores de las fuentes de agua, mezcladores en la entrada de las operaciones usuarias, en
las operaciones usuarias de agua, en los divisores a la salida de las operaciones usuarias de
agua y en toda la superestructura.
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Capitulo 3. Modelo de programacion matematica para la sintesis
de redes de operaciones usuarias de agua con multiples
contaminantes

3.1. Introduccion

El uso eficiente del agua es muy importante en las industrias de proceso, no solo para
reducir el costo asociado al suministro y distribucion de agua dulce, sino también, para
minimizar las emisiones ambientales asociadas al uso y descarga de aguas residuales
(Klemes, 2013). Por lo tanto, el problema de sintesis de redes de operaciones usuarias de
agua con multiples contaminantes esta enfocado, por una parte, en reducir el consumo total
de agua dulce en estos sistemas y, por la otra, en sintetizar un disefio 6ptimo de red que
permita alcanzar este objetivo, considerando restricciones de concentraciones limite de los
contaminantes en la entrada y en la salida de cada una de las operaciones usuarias de agua.
Sintetizar un disefio éptimo de red, que cumpla con las restricciones de concentraciones
limite de los contaminantes y reduzca al minimo el consumo total de agua dulce en la red,
cuando se consideran maltiples fuentes de agua, operaciones usuarias y contaminantes, no
es una tarea sencilla. Esto ha motivado el desarrollo de tecnologias y métodos sistematicos
que permitan la toma de decisiones en la sintesis y el disefio de estos sistemas.

Como se menciona en las Secciones 1.4 y 1.5, se han desarrollado diferentes
metodologias sistematicas para la sintesis de redes de agua con mdultiples contaminantes.
Algunas de estas metodologias estan basadas en formulaciones de modelos de PNL que
representan matematicamente una superestructura de red, como la que se describe en la
Seccion 2.3. También se han propuesto modelos de programacion no lineal entera mixta
(PNL-EM), similares a los modelos de PNL, en donde se introducen variables binarias para
tomar en cuenta los costos de operacion y la inversién de capital requerida en la
construccién de la red, por ejemplo, cuando se consideran tuberias y equipos de bombeo o
cuando se desea imponer restricciones topologicas en el proceso de sintesis o disefio de una
red. Los modelos de PNL-EM y PNL asociados a la sintesis o disefio de las redes usuarias
de agua, respectivamente, son dificiles de resolver, particularmente cuando se esta
buscando una solucién éptima global y se abordan casos o problemas de gran escala. Estos
modelos matematicos presentan términos bilineales que aparecen en los balances de
materia en los mezcladores y en las operaciones usuarias de agua, generando modelos de
optimizacion no convexos. Algunas de las propuestas para resolver adecuadamente los
modelos asociados a la sintesis y disefio 6ptimo de redes usuarias de agua y obtener una
buena solucién (Jezowski, 2010): i) linealizar directamente los modelos propuestos, ii)
generar “buenos” puntos de arranque, iii) utilizar procedimientos de solucion secuencial,
iv) utilizar enfoques de optimizacion meta-heuristica y v) optimizacién global determinista.
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En este trabajo se propone un modelo de programacion no lineal (PNL), denominado
modelo WUN-CD (“Water-Using Networks - Conceptual Design”), para la sintesis de redes
de agua con operaciones de carga masica fija de mdultiples contaminantes, asociado al
problema planteado formalmente en la Seccion 1.3 y a la superestructura general de red de
la Fig. 2.6. EI modelo WUN-CD es un modelo general que permite abordar problemas de
diferente complejidad, por ejemplo, multiples fuentes de agua con diferente calidad
(diferentes niveles de concentracion de contaminantes en el agua), multiples operaciones
usuarias de agua con sus respectivas cargas masicas y concentraciones limite a la entrada y
salida para los multiples contaminantes involucrados. EI modelo contempla todas las
posibilidades de distribucion, uso, redso y reciclo de agua asociados a la superestructura de
red general presentada en la Seccién 2.3.

3.2. Descripcion del modelo WUN-CD de PNL
El modelo WUN-CD consiste de balances de materia para el agua y balances de materia

para los contaminantes en cada una de las partes que conforman la superestructura de red
general, presentada en la Seccion 2.3. Las variables de decision representan los flujos
masicos de agua Yy las concentraciones de los contaminantes en todas las corrientes
intermedias en la superestructura de red general. En el modelo, los parametros de disefio se
denotan con letras mayusculas, para distinguirlos de las variables de decision, que se
denotan con letras minusculas y cursivas.

En el modelo, la funcion objetivo expresa de forma lineal el costo total anual asociado al
flujo mésico de agua de las diferentes fuentes de agua que se utilizan en la red, cuando se
dispone de los costos unitarios de cada fuente de agua. Los balances de materia para el agua
en los divisores, mezcladores y el balance global de agua en la superestructura de red, se
expresan de forma lineal, mientras que los balances de materia para los contaminantes en
los mezcladores a la entrada de las operaciones usuarias de agua, entorno a las operaciones
usuarias de agua y el balance global de contaminantes en la superestructura de red, se
expresan como ecuaciones no lineales. Las ecuaciones no lineales del modelo WUN-CD
incluyen términos bilineales, que aparecen debido a la multiplicacion de las variables de
flujo masico de agua por las variables de concentracion de los contaminantes. Los términos
bilineales en los balances de materia para los contaminantes generan no convexidades en el
modelo. Por lo tanto, el modelo WUN-CD es un modelo de PNL no convexo. Las cotas
para las variables de decision se establecen de forma analitica, en funcion de los parametros
de disefio, como son las cargas masicas de los contaminantes que se transfieren de manera
simultanea en las operaciones usuarias de agua, asi como las concentraciones limite de los
contaminantes en la entrada y en la salida en cada una de las operaciones usuarias de agua.
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En el modelo WUN-CD también se pueden imponer restricciones de flujo, de
concentraciones o de tipo topoldgico, mediante la fijacion de los valores de las variables de
decision. Por ejemplo, una restriccion en la topologia de la red se puede imponer fijando el
valor de una variable de flujo mésico de agua con el valor de cero, para eliminar una
conexidn. Sin embargo, no es posible imponer una restriccion que habilite una corriente de
agua en particular sin especificar un valor minimo.

3.3.  Modelo WUN-CD de PNL

Con base en el planteamiento del problema de sintesis de redes con operaciones usuarias
de agua (Seccidn 1.3), la definicion de una operacion usuaria de agua de carga masica fija
(Seccidn 2.2) y la superestructura general de red utilizada (Seccién 2.3), se desarrolla el
modelo matematico WUN-CD (“Water-Using Networks — Conceptual Design”’) de PNL no
convexo para la sintesis de redes de agua con operaciones de carga masica fija de maltiples
contaminantes, que se muestra a continuacion.

Modelo WUN-CD

Indices
j = Contaminante
u = Operacion usuaria de agua
w = Fuente de agua

Superindices

in = Entrada a una operacién usuaria de agua
L = Cotainferior de una variable
out = Salida de una operacién usuaria de agua
U = Cota superior de una variable
Conjuntos
J = {j:]jesuncontaminante}

U = {u:uesunaoperacion usuaria de agua}

W = {w:wesuna fuente de agua}
Parametros
CSW,, = Costo unitario de la fuente de agua w en ($/ton)
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CUy

,in
J

,out _

CWy,j
H

M

UU

Ny

¥

Concentracion limite del contaminante j a la entrada de la operacion
usuaria de agua U en (ppm)
Concentracion limite del contaminante j en la salida de la operacion

usuaria de agua U en (ppm)
Concentracion del contaminante j en la fuente de agua w en (ppm)

Tiempo de operacion anual de la red de agua en (h/afio)
Carga masica fija del contaminante j que se transfiere en la operacion

usuaria de agua U en (kg/h)

Pardmetro de ajuste para la cota superior de la variable full,J

Variables continuas no negativas

fut,

fuuu,ul

fut,,

fwu

Concentracion del contaminante j en la entrada de la operacion usuaria de
agua u en (ppm)
Concentracion del contaminante j en la salida de la operacién usuaria de

agua u en (ppm)

Flujo masico de agua a través de la operacion usuaria de agua u en (ton/h)
Flujo mésico de agua que sale del divisor de la operacion usuaria de agua u
y es enviado a la descarga de efluentes o a tratamiento en (ton/h)

Flujo mésico de agua que sale del divisor de la operacion usuaria de agua u
y va hacia el mezclador de la operacién usuaria de agua ul en (ton/h)

Flujo mésico de agua que sale de la fuente de agua w en (ton/h)

Flujo masico de agua que sale del divisor de la fuente de agua w y es
enviado a la descarga o a tratamiento en (ton/h)

Flujo masico de agua que sale del divisor de la fuente de agua w y va hacia

el mezclador de la operacion usuaria de agua u en (ton/h)
Funcion objetivo de costo total anual de operaciéon del modelo WUN-CD

Funcion objetivo:

Minimizar z=H- > CSW,, - fw, (3.1)

wew
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Restricciones del modelo:
Balances de agua.

Balance de agua en el divisor de una fuente de agua w.

fwy, = S fwty,, + ft,, weW (32)

ueU

Balance de agua en el mezclador a la entrada de una operacion usuaria de agua u.

D fwuy, + Y fuuy, = fu, ueU (3.3)
weW uleU

Balance de agua en el divisor a la salida de una operacion usuaria de agua u.

fu, = > fuuy , + fut, ueU (3.4)
uleU

Balance global de agua en la red.

D fw, = >0 fwt, + Y fut, (3.5)
weW

weW ueU
Balances de contaminantes.

Balance del contaminante j en el mezclador a la entrada de una operacion usuaria de
agua u.

> Wy, CW, j+ . fuuy, -cult’ = fu, -cuy; jed,ueU (3.6)
wew ulel

Balance del contaminante j en una operacién usuaria de agua u.

fu, -cuy’; +10%-MU, ; = fu, -cud'} jed,ueu (3.7)

u,j

Balance global del contaminante j en la red.

>ty CW, | +10%. " MU, ;

weW ueU o ] cJ (3.8)
= > fwt, -CW,, ; + D fut,-cugj
weW ueU
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Cotas:

Cotas para la concentracion del contaminante j a la entrada de una operacion usuaria de
agua u.

0<CUy T <cuf; <CUP jed,ueu (3.9)

Cotas para la concentracion del contaminante j en la salida de una operacion usuaria de
agua u.

0<CUL <cuf <cuy ™ jelueu (3.10)
Cotas para el flujo masico de agua a través de una operacién usuaria de agua u.
ful < fu, < fu) ueu (3.11)

Cotas para el flujo mésico de agua que sale del divisor de una operacion usuaria de agua
u y va hacia el mezclador de una operacion usuaria de agua ul (reso o reciclo).

0< fuuy < fuly g < fuuy = min( fu’, fuuul) u,uleU (3.12)

Cotas para el flujo mésico de agua que sale del divisor de una operacion usuaria de agua
uy es enviado a tratamiento o a la descarga de efluentes.

0< fut; < fut, < fut) = fu’ ueu (3.13)

Cotas para el flujo mésico de agua que sale del divisor de una fuente de agua w y va
hacia el mezclador de una operacién usuaria de agua u.

0< fwugy < fwty, < fwuy, = min( fwy/, fuf) ueU,weW (3.14)
Cotas para el flujo masico de agua que es suministrado por una fuente de agua w.
0< fwl < fw, < fwy = FW,, weW (3.15)

Cotas para el flujo masico de agua que sale del divisor de una fuente de agua w y es
enviado a tratamiento o a la descarga de efluentes.

0< fwty < fwt, < futy, = g, weW (3.16)
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Parametros calculados

Cota inferior y superior para el flujo masico de agua que pasa a través de una operacion
usuaria de agua u.

L 10*- MU, ;

U, =max| ——————

u =" CU}JJ’J-OL“ ueU (3.17)
U 10°- MU |

fu; = N;-max : ueU (3.18)

Notas: Si no se especifica en los datos de los casos de estudio el flujo méasico limite de
agua permitido en cada una de las operaciones, se utiliza la expresion (3.18). La expresion
(3.18) permite utilizar un flujo masico de agua que no necesariamente tiene que estar
limitado por la carga mésica fija de contaminante que se transfiere en una operacion usuaria
de agua o las concentraciones limites de los contaminantes en la entrada y en la salida de
una operacion usuaria de agua. Esta expresion permite explorar otras posibilidades de retso
o reciclo local en cada una de las operaciones usuarias, que de otra forma estaria limitado.

La expresion 3.18 es muy importante, ya que la mayoria de las cotas superiores
asociadas a las variables de los flujos méasicos de agua estan relacionadas con ella. Ademas,
el valor del parametro N, permite, si el disefiador los desea, restringir (N, < 1) o aumentar

(N; > 1) el flujo masico de agua a través de las operaciones usuarias. Esta caracteristica

puede ser Util cuando se considera el tamafio o las dimensiones de una operacién usuaria de
agua. El valor de N, debe manejarse con mucho cuidado, un valor muy pequefio de N, por

ejemplo, N, = 0.6, podria restringir demasiado el problema y volverlo infactible. Por otra
parte, un valor grande de N,, por ejemplo, N, = 10 podria conducir a soluciones optimas
degeneradas (Savelski y Bagajewicz, 2000). En este trabajo se utilizo el valor de N, = 3, el

cual fue suficiente para reproducir las soluciones reportadas en la literatura y obtener los
disefios de red que se presentan en el Capitulo 4.

Por otra parte, las expresiones (3.6) — (3.8) en el modelo WUN-CD, corresponden a
restricciones no lineales. Estas restricciones no lineales contienen términos bilineales
debido al producto de dos variables continuas, flujos méasicos de agua por concentraciones
de contaminantes. Los términos bilineales le otorgan la caracteristica no convexa al modelo
WUN-CD. Un modelo no convexo puede presentar maltiples soluciones ptimas locales en
donde los resolvedores de optimizacion local pueden quedar atrapados o dificilmente
obtener una solucion 6ptima global.
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3.4. Enfoques de solucién del modelo WUN-CD.

En esta seccion se describen de forma breve la esencia o los principios fundamentales de
los enfoques de solucion utilizados para resolver el modelo WUN-CD de PNL. Se utilizan
dos enfoques, el primero consiste el utilizar el resolvedor BARON que utiliza un algoritmo
de optimizacién global determinista y, el segundo enfoque de solucion consiste en utilizar
una estrategia de inicializacién estocastica.

3.4.1. BARON

El resolvedor BARON (“Branch And Reduce Optimization Navigator”) implementa un
algoritmo de optimizacion global determinista del tipo ramificacion y acotamiento
(“Branch and Bound”, BB). Cuando se resuelve un problema de optimizacion no convexo
con un algoritmo de BB, el conjunto factible (D) se relaja y se descompone en sub-
regiones; a este proceso se le conoce como ramificacion (Horst y Tuy, 1990). Con el
proceso de ramificacidn es posible descomponer el problema de optimizacion original en
varios sub-problemas mas sencillos de resolver (nodos). Estos sub-problemas se pueden
resolver utilizando un algoritmo convencional de optimizacion local para problemas de
PNL, por ejemplo, el método generalizado de gradiente reducido (“Generalized Reduced
Gradient”, GRG).

En el Algoritmo de BB se mantiene un registro de los nodos que ain no se han resuelto.
En cada nodo se resuelve un sub-problema diferente e independiente de los demas nodos
para determinar cotas inferiores y, si es posible, cotas superiores de la funcién objetivo
(acotamiento). Estas cotas juegan un papel muy importante en el algoritmo, ya que de ellas
depende el proceso de ramificacion y acotamiento.

El acotamiento consiste en ir actualizando la cota superior global (“Overall Upper
Bound”, OUB) que, inicialmente, para el caso de minimizacion, se establece con el valor de
infinito y, a medida que avanza el algoritmo, se ira comparando y actualizando con el valor
de la funcién objetivo en cada nodo o sub-problema. Para que se actualice la OUB, la
solucion obtenida en un determinado nodo, debe de pertenecer a (D) y sélo se actualizara la
OUB si la nueva OUB obtenida es menor que la anterior. Si es el caso, se actualiza la OUB
y se eliminan (se podan) todos elementos del registro de los nodos abiertos que tengan
como cota inferior local un valor mayor a la OUB nueva. En caso contrario se aplica una
técnica de ramificacion para generar nuevos sub-problemas a partir del nodo actual, en
donde el menor valor de las soluciones de los sub-problemas, cuya solucion no se encuentra
en (D), se establece como la nueva cota inferior global (“Overall Lower Bound”, OLB) que,
inicialmente, se establece con el valor de menos infinito. Este procedimiento se repite hasta
que se cumplan los criterios de paro o convergencia para obtener una solucion Optima
global.
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Existen dos criterios de paro para obtener una solucion dptima global. El primero se
refiere al criterio de convergencia absoluta, que se establece de la siguiente forma: IOUB —
OLBI < &,, donde €, €s el valor de la tolerancia absoluta. El segundo criterio se refiere a la
convergencia relativa, que se establece de la siguiente forma (IOUB — OLBI / IOLBI) < &,
donde &, es el valor de la tolerancia relativa. Estos criterios de paro se cumplen hasta que se
han resuelto todos los sub-problemas en los nodos del arbol de busqueda. En algunos casos
el algoritmo de BB puede obtener una solucion global en pocas iteraciones. Sin embargo,
para demostrar que la solucién obtenida es una solucion 6ptima global, se deben de analizar
todos los nodos generados en el proceso de ramificacion, lo que puede requerir de un
tiempo de coémputo considerable. También pueden existir casos en donde es dificil
estrechar la brecha entre la OUB y la OLB. Algunos de estos inconvenientes se presentan
en el contexto de la sintesis y el disefio de redes de operaciones usuarias de agua con
maultiples contaminantes, cuando se abordan casos de estudio de una complejidad
considerable, como se muestra en los casos de estudio que se tratan en el Capitulo 4. Para
una descripcion mas detallada de un algoritmo de ramificacion y acotamiento vea Horst y
Tuy (1990).

3.4.2. Metodologia de multi-arranque estocastico en dos fases

Cuando no se utilizan técnicas de optimizacion global determinista, y dada la naturaleza
no lineal no convexa del Modelo WUN-CD para la sintesis de redes de agua con
operaciones de carga masica fija de multiples contaminantes, no basta con utilizar los
métodos disponibles de optimizacion local que estan basados, por ejemplo, en el método de
programacion cuadratica sucesiva (“Successive Quadratic Programming”, SQP) o el
método GRG. La naturaleza no convexa de un modelo matematico debido a la presencia de
términos bilineales dificulta en los algoritmos de optimizacion, la busqueda de una
solucién, ademas de que, la no convexidad puede generar multiples soluciones dptimas
locales. Los métodos de optimizacion como SQP o GRG so6lo resuelven el problema
localmente. Por lo tanto, es conveniente poder explorar en la medida de lo posible el
espacio de solucion de un modelo y a medida que se explora, obtener soluciones optimas
locales. Por lo tanto, como segundo enfoque para la solucion del Modelo WUN-CD se
utiliza una metodologia de multi-arranque estocastico (MAE) (“Stochastic Multi-start
Optimization”, SMO) en dos fases (Fig. 3.1), propuesta por Nufiez-Serna y Zamora (2016).
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FASE GLOBAL

Inicializacion
aleatoria de las
variables

FASE LOCAL
Busqueda de un 6ptimo
local (fobj;, x') para el
modelo de PNL

fobj*, x* es la

; - fobj; < fobj*
mejor solucién

fobj* = fobj;
x*=x

Fig. 3.1. Metodologia de optimizacién de multi-arranque estocastico (MAE) en dos fases (Nifiez-Serna 'y
Zamora, 2016), para el problema de minimizacion.

En la primera fase (fase global) de la metodologia de MAE, se realiza una inicializacion
estocastica de las variables del modelo en la region del espacio de solucién, definido por las
cotas de las variables de decisién. La generacion aleatoria de los valores de inicio de las
variables se realiza utilizando una distribucién probabilistica uniforme, definida entre las
cotas inferiores y superiores de cada variable. En la segunda fase (fase local), se utiliza un
método de optimizacion de PNL para obtener una solucion 6ptima local, utilizando el punto
generado en la primera fase como punto de arranque. Estas dos fases se incorporan en un
proceso iterativo, mientras se mantiene un registro de la solucion que se obtiene en cada
iteracion. En donde el namero de iteraciones N se establece por el usuario (Fig. 3.1).
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Capitulo 4. Resultados y discusion: casos de estudio

4.1. Introduccion

En este capitulo se pone a prueba el modelo WUN-CD para la sintesis y disefio 6ptimo
de redes usuarias de agua con multiples contaminantes, que se presento en la Seccion 3.3.
Se abordan y discuten ocho casos de estudio (“benchmark problems”) de la literatura, y se
proponen dos casos de estudio nuevos que se resuelven en este trabajo. Los casos de
estudio se resuelven con la finalidad de validar la capacidad del modelo desarrollado para
reproducir las soluciones reportadas en la literatura, las cuales han sido determinadas con
diferentes metodologias de disefio. También se explora la posibilidad de obtener mejores
soluciones y disefios que no han sido reportados previamente en la literatura.

El modelo WUN-CD de PNL no convexo se implementa en el sistema de modelado
algebraico general (“General Algebraic Modeling System”, GAMS 21.4), en una
computadora de escritorio que cuenta con un procesador Intel CORE-i7 de 3.2 GHz y 12
GB de memoria RAM. Los problemas de PNL asociados a los casos de estudio se
resuelven siguiendo el esquema de la Fig. 4.1, que consiste en, por una parte, utilizar el
resolvedor BARON en su version 7.2.3 para resolver el modelo propuesto y determinar
soluciones 6ptimas globales de forma rigurosa (como se describié en la Seccion 3.4.1) y,
por otra parte, se utiliza una estrategia de solucion basada en multi-arranque estocastico
(MAE). Para garantizar optimalidad global con BARON, se establecen los siguientes
valores minimos permitidos para los criterios de convergencia. Para la tolerancia absoluta
(“absolute termination tolerance”, epsa) se usa un valor de 1x10*2 y para la tolerancia
relativa (“relative termination tolerance”, epsr) se le asigna el valor de 1x10°. Como
criterio de paro adicional en BARON, se establece un tiempo limite maximo (“maximum
CPU time allowed”, maxtime) de 10,800 segundos (3 horas) de CPU. Cuando BARON no
cumpla con los criterios de convergencia y exceda el tiempo maximo de solucién
establecido, el proceso de solucion con BARON se terminara y se tomard como solucién
final la mejor solucion obtenida hasta ese momento. Posteriormente, de forma paralela, se
utiliza el segundo método de solucion que consiste en la metodologia de optimizacion de
multi-arranque estocastico (MAE) en dos fases, que se describio en la Seccion 3.4.2. En la
metodologia MAE se utiliza el resolvedor CONOPT 3 para resolver el modelo WUN-CD y
optimizar localmente en funcion del punto de inicio generado por el algoritmo en cada
iteracion. Con esta Gltima metodologia se implementan 1000 iteraciones (N = 1000) para
cada caso de estudio, con el proposito de explorar y obtener otras soluciones.
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epsa = 1x10™2
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fobj*, x* es una
solucién 6ptima local
(probablemente global,
pero no se demostro)

Si

fobj; < fobj*

fobj*, x* es una
solucion 6ptima
global

fobj*, x* es la mejor
— solucion 6ptima
local con MAE

fobj* = fobyj;
X* =x'

Fig. 4.1. Esquema de solucidn utilizado para resolver el modelo WUN-CD en cada caso de estudio.

4.2. Caso de Estudio 4.1

Este caso de estudio estd conformado por una fuente de agua dulce (wl), dos
operaciones usuarias de agua (ul y u2) y dos contaminantes (A y B). En la Tabla 4.1 se
muestran los datos de las cargas masicas de los contaminantes que se transfieren en las
operaciones usuarias de agua y las concentraciones limite de cada contaminante a la entrada
y a la salida de las operaciones usuarias. La fuente de agua (wl) es una fuente de agua
dulce, es decir, las concentraciones de los contaminantes A y B son iguales a cero.

El objetivo de este caso de estudio consiste en ilustrar la implementacion del modelo
WUN-CD y mostrar el modelo particular a resolver para determinar un disefio 6ptimo con
un flujo minimo agua fresca en la red. El disefio de red debe cumplir con las restricciones
de concentraciones limite a la entrada y a la salida de las operaciones usuarias de agua.
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Tabla 4.1. Datos limite para el Caso de Estudio 4.1 [Wang y Smith (1994)].

unidad - conaminante MU, ;  cuVin cugeu
usuaria de . & 'J
agua u ) (kg/h) (ppm) (ppm)
ul A 8 0 100
B 4 20 70
u2 A 7.2 80 200
B 2.1 30 120

Este caso de estudio fue propuesto por Wang y Smith (1994). Ellos utilizan la
metodologia de Punto de Pliegue (“Water Pinch”) para determinar el flujo minimo
requerido de agua dulce para disefiar una red usuaria de agua con multiples contaminantes.
El flujo minimo de agua dulce que determinaron para la red fue de 104 ton/h. El disefio de
red que se muestra en la Fig. 4.2, lo obtuvieron utilizando el método de disefio del nimero
minimo de fuentes de agua (“minimum number of water sources”), propuesto en la
metodologia de Punto de Pliegue y utilizando la meta del flujo minimo de agua dulce
determinado.

0 100
SO[OJ 80[ 50 J
. ul " 44
7.2

104

° (Oj 36 [2.1}

60
60

24 [30)

Fig. 4.2. Disefio reportado por Wang y Smith (1994) para el Caso de Estudio 4.1, con un consumo total de
agua dulce de 104 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de

los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas méasicas de los contaminantes entre corchetes
cuadrados en (kg/h)).

wl

65

180
60[

4.2.1. Superestructura de red particular para el Caso de Estudio 4.1

A partir de la superestructura de red general presentada en la Seccion 2.3, se obtiene la
superestructura de red particular asociada al Caso de Estudio 4.1, que se muestra en la Fig.
4.3. La superestructura de red de la Fig. 4.3 se obtuvo de fijar el nimero de fuentes de agua
y operaciones usuarias de agua involucradas. La superestructura particular de red representa
todas las posibilidades de interconexion entre la fuente de agua fresca (wl) y las dos
operaciones usuarias de agua (ul y u2) de carga masica fija.
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Fig. 4.3. Superestructura de red particular asociada al Caso de Estudio 4.1.

4.2.2. Modelo asociado a la superestructura de red particular del Caso de Estudio 4.1
A continuacion, se presenta el modelo de PNL particular asociado a la superestructura
de la Fig. 4.3. EI modelo WUN-CD1 se obtuvo de fijar el nimero de fuentes de agua, el
nimero de operaciones usuarias de agua y el nimero de contaminantes asociados al Caso
de Estudio 4.1 en el modelo general WUN-CD, presentado en la Seccion 3.3. En este caso
de estudio no se cuenta con el costo unitario de la fuente de agua, por lo tanto, en la funcién
objetivo solo se considera la minimizacion del flujo masico de agua de la fuente (w1l).

Modelo WUN-CD1
Funcidn objetivo:
Minimizar z=fwy (4.1)
Sujeto a:
Balance de agua en el divisor de la fuente de agua:

f\N_I_ = f\Nulll + f\NU]_,Z + fVth (42)

Balances de agua en los mezcladores a la entrada de las operaciones usuarias de agua:
f\NUl’l + fuul’]_ + fUUZ’l = ful (43)

fVVUl,Z + fuulyz + fuule = fu2 (44)

Balances de agua en los divisores a la salida de las operaciones usuarias de agua:
fup = futy + fuuy, + fuyy , (4.5)

fu, = fut, + fuu,, + fuu,, (4.6)
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Balance global de agua en la red:
fVVl = futl + fut2 + thl (47)

Balances de materia para los contaminantes en los mezcladores a la entrada de las
operaciones usuarias de agua:

fuy -cuga = fwty ;- CWi o + fuuy; -cuf't + fuu,, -cud's (4.8)
fuy -cuis = fwuyy -CWo g + fuuy -cull + fuu,, - cud's (4.9)
fu, -cuj'a = WUy 5 -CWi o + futy o -cUPX + fuuy , -cu'a (4.10)
fu, -cuylg = fwuy , - CW g + fuuy » - Ul + fuuy , - cus's (4.11)

Balances de materia para los contaminantes en las operaciones usuarias de agua:

fuy - cup +10%- MUy 5 = fuy -cua (4.12)
fu, -cufy +10%- MU, g = fu; -cufls (4.13)
fu, -cuy'a +10°- MU, 5 = fu, -cud'y (4.14)
fu, -cujg +10°-MU, g = fu, -cus's (4.15)

Balances globales de materia para los contaminantes en la red:
fwg - CW; 5 +10°-(MUp o + MU, 2 ) = futy -culs + futy -cug' + fwt;-CW, 4 (4.16)

fwg - CW; g +10°-(MUy g + MU, g ) = futy -cuf + futy -cu's + fwty - CWy g (4.17)

El modelo WUN-CD1 asociado a la superestructura de red particular de la Fig. 4.3
cuenta con 20 variables de decision y 17 ecuaciones, de las cuales 10 de ellas son no
lineales y no convexas (Ecs. (4.8) — (4.17)). Estas ecuaciones son no lineales y no convexas
debido a los 24 términos bilineales que aparecen en las ecuaciones de balance de materia
para los contaminantes. El modelo WUN-CD1 se resolvio con la finalidad de determinar un
disefio 6ptimo de red que integre a las dos operaciones usuarias de agua (ul y u2) y
minimice el flujo total de agua dulce de la fuente wl.

4.2.3. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.1

Al resolver el modelo WUN-CD1 con el resolvedor BARON, se obtuvo una solucion
Optima global en un tiempo de CPU total de 0.03 segundos. En la Fig. 4.4 se muestra el
disefio de red asociado a la solucion reportada por BARON, con un flujo total minimo de
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agua dulce de la fuente wl de 100.571 ton/h, que representa una reduccion del 3.3%
comparado con el flujo total de agua dulce de la fuente wl en el disefio de red de la Fig.
4.2, reportado por Wang y Smith (1994). Los disefios de las Figs. 4.2 y 4.4 presentan la
misma topologia de red; sin embargo, los valores de los flujos de agua en ambos disefios
son diferentes, a excepcion del flujo de agua a través de la operacion ul, que en ambos
disefios consume 80 ton/h de agua fresca.

0
100.571(()} 7.2

wil 60 {2'1:| 200
51.428 51.428 _
20571 30 w2 70.833

Fig. 4.4. Disefio 6ptimo global de red para el Caso de Estudio 4.1, con un flujo total minimo de agua dulce de
la fuente wl de 100.571 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las
concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes
entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

Comparando los disefios de las Figs. 4.2 y 4.4, se observo que el flujo de agua a través
de la operacion u2, en la Fig. 4.2, impide a los contaminantes A y B alcanzar sus
concentraciones limite de salida de 200 y 120 ppm, respectivamente. A pesar de que en
ambos disefios las concentraciones de los contaminantes a la entrada de u2 son iguales, en
el disefio de red la Fig. 4.4, el flujo de agua a través de u2 se reduce de 60 a 51.428 ton/h
(14.28%) hasta alcanzar la concentracion limite de salida del contaminante A de 200 ppm.
La reduccion del flujo de agua a través de u2, en la Fig. 4.4, permitié reducir los flujos que
abastecen a u2. Por ejemplo, el flujo de agua que va de la operacion ul a u2 se redujo de
36 a 30.857 ton/h y el flujo que va de la fuente wl hacia la operacién u2, se redujo de 24 a
20.571 ton/h.

Por otra parte, al resolver el modelo WUN-CD1 utilizando la metodologia de solucion
MAE, se obtuvo la misma solucion asociada al disefio 6ptimo global de red de la Fig. 4.4
en la primera iteracién, en un tiempo de CPU de 0.016 segundos. Ademas, con esta
metodologia se identificd una solucion optima diferente, con un flujo total minimo de agua
de la fuente wl de 133.333 ton/h. Esta solucion se obtuvo en un tiempo de CPU de 2.641
segundos en la iteracion namero 50. El tiempo de CPU total para las 1000 iteraciones de la
metodologia MAE corresponde a 47.882 segundos.

Como conclusion para este caso de estudio, la diferencia entre el flujo total de agua
dulce en el disefio de la red reportada por Wang y Smith (1994) se debié a que ellos
determinaron como meta de disefio que el flujo total minimo de agua dulce debia ser de 104
ton/h. Por lo tanto, su disefio se limitd a este flujo minimo de agua dulce pre-determinado.
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Sin embargo, la optimizacién permitié obtener una solucién no anticipada por la
metodologia de punto de pliegue, que ajusté el flujo de agua a través de u2, hasta alcanzar
la concentracion limite de salida del contaminante A de 200 ppm, lo cual permitié reducir
el flujo total de agua dulce de la fuente w1l.

4.3. Caso de Estudio 4.2

Este caso de estudio consiste en una fuente de agua dulce (w1), tres operaciones usuarias
de agua (ul, u2 y ud) y tres contaminantes: un tipo de hidrocarburo (HC), sulfuro de
hidrogeno (H2S) y un tipo de sal (S). Los datos de las cargas mésicas y las concentraciones
limite de cada contaminante a la entrada y salida de las operaciones usuarias de agua se
muestran en la Tabla 4.2. La fuente de agua (w1) no contiene contaminantes, por lo tanto,
las concentraciones de los contaminantes HC, H2S y S en la fuente de agua (w1) son iguales
a cero. Este caso ilustra como se incrementa el nimero de variables, ecuaciones y
restricciones cuando se considera una operacion y un contaminante adicionales, comparado
con el caso de estudio anterior. Se muestra el modelo particular, asociado a este caso de
estudio, para determinar un disefio 6ptimo de red que reduzca al minimo el flujo de agua
dulce de la fuente wl, integre a las operaciones y cumpla con las restricciones de
concentraciones limite en la entrada y salida de las operaciones usuarias de agua.

Tabla 4.2. Datos limite para el Caso de Estudio 4.2 [Doyle y Smith (1997)].

Unidad 0o ominante MU, | Cuy  cuy
usuaria . : :
de agua u : (ko) (ppm)  (ppm)
ul HC 0.675 0 15
H.S 18 0 400
S 1.575 0 35
u2 HC 3.4 20 120
H.S 414.8 300 12500
S 4.59 45 180
u3 HC 5.6 120 220
H.S 14 20 45
S 520.8 200 9500

Los primeros autores en abordar este caso de estudio fueron Doyle y Smith (1997). Estos
autores propusieron un modelo de PNL para determinar un disefio Optimo de red. Para
resolver su modelo utilizaron un método de solucion secuencial. En el modelo de PNL
fijaron las variables de las concentraciones de los contaminantes en sus valores limite de
salida para obtener un modelo relajado de programacion lineal (PL) y lo resolvieron. La
solucion optima del modelo de PL la utilizaron como punto de inicializacion para resolver
el modelo de PNL original. El disefio de Doyle y Smith (1997) corresponde al mejor disefio
de red reportado en la literatura para el Caso de Estudio 4.2 (Fig. 4.5), con un flujo total
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minimo de agua dulce reportado de 105.59 ton/h. Sin embargo, el flujo total minimo de
agua revisado con el modelo WUN-CD es de 105.602 ton/h.

Wang y col. (2003) emplearon una metodologia heuristica de disefio que consiste en
incluir un reservorio interno de agua en el disefio de red, cuya funcion es recibir las
corrientes de salida de los procesos con un nivel de contaminacion bajo y, al mismo tiempo,
proveer a los procesos que pueden utilizar agua con un nivel de contaminacion mayor. El
reservorio interno de agua se introduce con la finalidad de reducir la complejidad
topoldgica del disefio de una red de operaciones usuarias de agua. Ellos obtuvieron un
disefio de red con un reservorio interno de agua, cuyo flujo total de agua dulce reportado es
de 106.7 ton/h.

Wang y col. (2012) desarrollaron una metodologia hibrida, la cual combina de forma
iterativa el método de conceptos del potencial de concentracion (“Concentration Potential
Concepts”, CPC), propuesto por Liu y col. (2009) con un modelo de PL. Estos autores
utilizaron el método de CPC para determinar el orden de precedencia de las operaciones
usuarias de agua y un modelo PL para determinar el orden de asignacion de las corrientes
de salida de las operaciones para proveer agua a las deméas operaciones. Ellos presentaron
el mismo disefio de red obtenido por Doyle y Smith (1997), con un flujo total de agua dulce
reportado de 105.60 ton/h.

0.675 16.832
oy| 2 15 255
45/ 0 1-5175 45| 400 :
0 35 56 54.757
O—-—Nul .
0 [ u | 2668 0.729 { 14 } 102.872
10559 0 54.825(19.465 | 1520-8] 54805/ 45 34
414.8
0 52.157 1708 )3 9501.019 )| 11453 |, o 111.461
33.997|300.114 | - | - 33.997| 12501.154
0.067
8.43 l 45.004 ” 180.015

Fig. 4.5. Disefio de red obtenido por Doyle y Smith (1997) para el Caso de Estudio 4.2, con un flujo total de
agua dulce reportado de 105.59 ton/h y un flujo total verificado de 105.602 ton/h, usando el modelo WUN-
CD. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes
entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

4.3.1. Superestructura de red particular para el Caso de Estudio 4.2

La superestructura de red particular que se muestra en la Fig. 4.6, se obtuvo fijando el
numero de fuentes de agua dulce y el numero de operaciones usuarias de agua
correspondientes al Caso de Estudio 4.2. La superestructura particular de la Fig. 4.6,
representa todas las interconexiones posibles entre la fuente de agua dulce (wl) y las tres
operaciones usuarias de agua (ul, u2 y u3).
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Fig. 4.6. Superestructura de red particular asociada al Caso de Estudio 4.2.

4.3.2. Modelo asociado a la superestructura particular del Caso de Estudio 4.2

El modelo particular se obtuvo fijando en el modelo general (Seccién 3.3), el nimero de

fuentes de agua, el numero de operaciones usuarias y el ndmero de contaminantes
asociados al Caso de Estudio 4.2, el cual no considera costos de operacion asociados a la
fuente de agua (w1); por lo tanto, s6lo se minimiza el flujo total de agua dulce en la red.

Modelo WUN-CD2

Funcion objetivo:
Minimizar z=fw (4.18)

Sujeto a

Balance de agua en el divisor de la fuente de agua:
fVV_I_ = fWUl,l + fWUllz + fVVU1,3 + fVth (419)

Balances de agua en los mezcladores a la entrada de las operaciones usuarias de agua:

fwuy 1 + fuug; + fuuy; + fuug; = fuy (4.20)

Balances de agua en los divisores a la salida de las operaciones usuarias de agua:
fup = futy + fuuy; + fuuy , + fuuy 5 (4.23)
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fu, = fut, + fuuy,; + fuu, , + fuu, 5 (4.24)

fU3 = fut3 + fUU3,1 + fUU3’2 + fUU3l3 (425)

Balance global de agua en la red:
fw = futy + fut, + futy + fwt; (4.26)

Balances de materia para los contaminantes en los mezcladores a la entrada de las
operaciones usuarias:

fuy - Uy = Ty - CWi A + fuuy g -cuft + fuuy - cud'a + fuugy -cug'a (4.27)
fuy -cup = fwuyy - CW g + fuuy; - Ul + fuuy, -cug's + fuug, -cug's (4.28)
fuy -cul'e = fwty g - CW ¢ + fuug; - Ul + fuuy; -cud't + fuug, -cuge (4.29)
fu, -cuy's = fwuy - CWy p + fuuy » - CUPR + fuuy , - CUS'A + fuug , - cuS'a (4.30)
fu, -culg = fwuy - CWy g + futy o -CuPl + fuuy , -cu + fuug, -cugs (4.31)
fu, -cuyic = ftly 5 - CWi ¢ + fuuy » -Cufe + fuu, » - Cud® + fuug , -cuge (4.32)
fug -CU's = fWuy 3-CWy a + futy 5 -CUPA + fuuy 5 -cu'a + fuug s -cud'a (4.33)
fug -culy = fwuy5 - CWy g + fuuy 5 -CuPl + fuuy - CUd'E + fuug s -cUSE (4.34)
fug -cuc = fwty5-CWy ¢ + fuuy 5 -CUfe + fuuy 5 -cude + fuugs -cuge (4.35)

Balances de materia para los contaminantes en las operaciones usuarias de agua:

fuy - cup +10%- MU, 5 = fu, -cus (4.36)
fu, -cuf +10%- MU, g = fu; -cufls (4.37)
fu, -cuf'e +10%- MU, ¢ = fu; -cufd (4.38)
fu, -cup's +10°- MU, o = fu, -cus's (4.39)
fu, -cujg +10°-MU, g = fu, -cus'y (4.40)
fu, -cujc +10°- MU, ¢ = fu, -cug'g (4.41)
fug -CuY's +10%-MUj 5 = fus-cug'a (4.42)
fug -culfly +10%-MUj g = fug-cug's (4.43)
fug -culc +10%-MUj ¢ = fug-cuge (4.44)

50



Balances globales de materia para los contaminantes en la red:
fwg - CW  +10°-(MUj o + MU, 2 + MUs 5 )

= futy - cuf's + fut, -cug'a + futg - CUSA + fwty - CWi o (4.45)

fwy - CW; g +10° (MU g + MUy g +MU3 )

= fut, - cupg + fut, -cud' + futg -cug'y + fwt, - CWy g (4.46)

fwg - CWj ¢ +10° (MU ¢ + MU, ¢ + MUz )

= futy -cupe + fut, -cug'¢ + futg-cuge + fwt; - CW ¢ (4.47)

El modelo WUN-CD2 asociado a la superestructura de red particular de la Fig. 4.6
consiste de 38 variables de decision, 30 ecuaciones, de las cuales, 21 son no lineales y no
convexas, debido a los 63 términos bilineales presentes en las Ecs. (4.27) — (4.47). El
modelo WUN-CD2 se resolvio para determinar un disefio éptimo de red para el Caso de
Estudio 4.2, minimizando el flujo total de agua dulce en la red.

4.3.3. Disefio éptimo de red para el Caso de Estudio 4.2

En la Fig. 4.7 se muestra el disefio de red asociada a una solucion optima global que se
obtuvo al resolver el modelo WUN-CD2 con BARON. Esta soluciéon se obtuvo en un
tiempo de CPU total de 0.12 segundos. El flujo total minimo de agua dulce en la red de la
Fig. 4.7 es de 105.602 ton/h. La topologia de las Figs. 4.5 y 4.7 son similares; sin embargo,
el disefio de red de la Fig. 4.7 incluye un reciclo local de 1.169 ton/h en la operacién
usuaria de agua u3.
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Fig. 4.7. Disefio de red asociado a una solucion 6ptima global obtenida con BARON, para el Caso de Estudio
4.2, con un flujo total minimo de agua dulce de 105.602 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de

agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de
los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).
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Comparando los disefios de las Figs. 4.5 y 4.7, se observa que el flujo de agua a través
de la operacion usuaria u3, en la Fig. 4.7, se incrementd de 54.825 a 56 ton/h (2.14%)
debido al flujo de reciclo de agua en torno a u3. Ademas, el reciclo de agua en u3 no
presenta un efecto en la reduccion del flujo total de agua dulce en la red. En la practica,
utilizar agua dulce o agua con un bajo contenido de contaminantes, permite reducir el flujo
de agua a través de una operacién usuaria y al mismo tiempo favorece las fuerzas motrices
de transferencia de masa de los contaminantes. Estos dos aspectos son importantes al
momento de considerar las dimensiones o el tamafio de una operacién usuaria de agua, para
reducir costos de inversion de capital y costos de operacion asociados al tamafio de una
operacion. En la operacion u3 de la Fig. 4.7, se observa el efecto contrario, no utiliza agua
con un bajo contenido de contaminantes y las fuerzas motrices de transferencia de masa se
reducen debido al nivel de contaminantes presentes en la entrada de la operacion u3, a
consecuencia del reciclo local. Por lo tanto, la red de operaciones usuarias de agua que
presenta mejores caracteristicas de disefio, es el de la Fig. 4.5.

Por otra parte, con la metodologia MAE se obtuvo la solucidn asociada al disefio de red
de la Fig. 4.7 en la primera iteracion, en un tiempo de CPU de 0.031 segundos. Un
resultado interesante que se obtuvo con esta metodologia, radica en la identificacion de una
topologia base, es decir, se obtuvieron disefios de red con la misma topologia y mismo flujo
total minimo de agua dulce de 105.602 ton/h, pero con una distribucién de agua que cambia
de un disefio a otro. La topologia base comprende desde el disefio de red sin reciclo en la
operacion u3 (Fig. 4.5), hasta el disefio de red con un reciclo maximo de 1.169 ton/h en la
operacion u3 (Fig. 4.7). Por ejemplo, en las iteraciones 2, 3, 4 y 5 se obtuvo la misma
topologia y flujo total minimo asociada a la Fig. 4.7, con los siguientes valores de flujo de
reciclo de agua en la operacion u3 (respectivamente): 0.582, 0.107, 0.381 y 0.559 ton/h y
en la quinta iteracion se obtuvo el disefio de la Fig. 4.5. Adicionalmente, en la iteracion
naumero 32 se identificd una solucidn 6ptima local diferente, en un tiempo de CPU de 1.589
segundos, con un flujo total minimo de agua dulce en la red de 111.178 ton/h. Para esta
solucién también se identificé una topologia base, que comprende desde el disefio de red
sin reciclo, hasta el disefio de red con un reciclo maximo en la operacion u3 de 1.169 ton/h.
El tiempo de CPU total para las 1000 iteraciones de la metodologia de multi-arranque
estocastico fue de 60.336 segundos.

4.4. Caso de Estudio 4.3

Este caso de estudio exhibe una mayor complejidad con respecto a los dos casos de
estudio anteriores. Este caso de estudio esta conformado por una fuente de agua dulce, siete
operaciones usuarias de agua y tres contaminantes. En este caso de estudio no se considera
el costo unitario del agua y las concentraciones de los contaminantes en la fuente de agua
son iguales a cero. En la Tabla 4.3 se muestran los datos del Caso de Estudio 4.3.
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Tabla 4.3. Datos limite para el Caso de Estudio 4.3 [Wang y col. (2003)].
Unidad o minante MU, ; CUt’y'}” Cug’f“t

usuaria
de agua u J (kg/n)  (ppm) (ppm)
ul A 1.25 0 50
B 2.5 0 100
C 1.25 0 50
u2 A 7 0 100
B 21 0 300
C 42 0 600
u3 A 455 20 150
B 12.25 50 400
C 26.25 50 800
u4 A 22 50 600
B 13.6 110 450
C 20 200 700
u5 A 3.84 20 500
B 4.4 100 650
C 1.6 200 400
ué A 30 500 1100
B 160 300 3500
C 95 600 2500
u7 A 22.5 150 900
B 114 700 4500
C 66 800 3000

Los autores que propusieron este caso de estudio fueron Wang y col. (2003). Ellos
utilizaron una metodologia heuristica de disefio que incluye un reservorio interno de agua
en la red y desarrollaron un disefio de red con un flujo total de agua dulce de 160.4 ton/h.

También fue abordado por Wang y col. (2012), quienes utilizaron una metodologia
hibrida de solucion que combina el método heuristico de CPC (“Concentration Potential
Concepts™), propuesto por Liu y col. (2009) y un modelo de PL. Con esta metodologia
hibrida obtuvieron un disefio de red con un flujo total de agua dulce de 140.93 ton/h. Este
disefio de red (Fig. 4.8) corresponde a la mejor solucion reportada en la literatura para este
caso de estudio.

Su y col. (2012) presentaron un nuevo método de disefio que utiliza la metodologia
heuristica de CPC para obtener un disefio de red convencional, sin un reservorio de agua
interno, el cual cuenta con un flujo total de agua dulce de 140.93 ton/h. A partir del disefio
de red convencional, ellos desarrollaron un disefio de red con un reservorio de agua interno
con un flujo total de agua dulce de 156.76 ton/h.

Zhao y col. (2014) presentaron un nuevo método heuristico de disefio que incluye dos
reservorios de agua internos en la red. Para el disefio final de red, ellos utilizaron el método
de CPC para obtener un disefio de red convencional, con un flujo total de agua fresca de
140.93 ton/h. El disefio de red convencional lo dividieron en tres secciones. La primera
seccion se compone de las operaciones que solo utilizan agua dulce. Las operaciones que
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utilizan agua dulce parcialmente se ubican en la segunda seccion y la dltima seccion se
conforma de las operaciones que no utilizan agua dulce. El disefio de red final con dos
reservorios de agua internos que obtuvieron, tiene un flujo total de agua dulce de 144.62

ton/h.

Para més detalles sobre las distintas metodologias de disefio que se han utilizado para
este caso de estudio, puede consultar la Seccion 1.5.
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Fig. 4.8. Disefio de red para el Caso de Estudio 4.3, reportado por Wang y col. (2012), con un flujo total de
agua dulce de 140.93 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones
de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes
cuadrados en (kg/h)).
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4.4.1. Superestructura de red particular para el Caso de Estudio 4.3

La superestructura de red particular asociada al Caso de Estudio 4.3 que se presenta en
la Fig. 4.9, muestra la complejidad asociada al problema de sintesis y disefio 6ptimo de una
red de agua con siete operaciones usuarias de agua de carga masica fija de maultiples
contaminantes y una fuente de agua dulce.
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Fig. 4.9. Superestructura de red particular para el Caso de Estudio 4.3.

4.4.2. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.3

Al resolver el modelo asociado a la superestructura de la Fig. 4.9 con el resolvedor
BARON, éste no convergid a una solucion éptima global en el tiempo maximo establecido
(maxtime) de 10,800 segundos. Se detuvo el proceso de solucion con un valor de la
tolerancia absoluta (epsa) de 4.815 x 10 y un valor de la tolerancia relativa (epsr) de 3 x
10°°. La mejor solucion reportada por BARON se obtuvo en el nodo 28,307 y el proceso de
solucidn se detuvo en la iteracion 29,040, quedando 12,668 nodos abiertos.

En la Fig. 4.10 se presenta el disefio éptimo de red asociado a la mejor solucién 6ptima
obtenida y reportada por BARON, con un flujo total minimo de agua dulce de 139.7 ton/h.
El disefio de red de la Fig. 4.10 redujo el flujo total de agua en un 0.87% con respecto al
mejor disefio reportado en la literatura, que corresponde al disefio de red de la Fig. 4.8.
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Fig. 4.10. Disefio 6ptimo de red asociado a la mejor solucion obtenida y reportada por BARON para el Caso
de Estudio 4.3, con un flujo total minimo de agua dulce de 139.7 ton/h. (En fuente normal se muestran los
flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas

masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

Al comparar los disefios de red de las Figs. 4.8 y 4.10, se observa que los flujos masicos
de agua a través de las operaciones ul y u7, en el disefio de la Fig. 4.10, se incrementan
considerablemente con respecto al disefio de la Fig. 4.8. Por ejemplo, el flujo masico de
agua a traves de la operacion ul se incrementa de 25 a 37.757 ton/h (51.02%) y en u7 se
incrementa de 30 a 37.87 ton/h (26.23%). Ademas, el disefio de la Fig. 4.10 utiliza tres
conexiones adicionales de retso de agua, en donde dos de los flujos son particularmente
pequefios y econdmicamente no viables si se consideraran costos de tuberias y bombeo. Por
ejemplo, el flujo mésico de agua que va de la operacion u5 a u7 de 0.495 ton/h y el flujo
masico de agua que va de la operacién u6 a u7 de 0.223 ton/h. Una caracteristica
interesante del disefio de red de la Fig. 4.10, consiste en que el flujo mésico de agua en la
salida de la operacion u2 se reutiliza en todas las operaciones, a excepcion de si misma'y de
la operacion ul. Este resultado difiere del disefio de red de la Fig. 4.8.

Por otra parte, en la primera iteracién de la metodologia MAE, en un tiempo de CPU de
0.54 segundos, se obtuvo un disefio 6ptimo de red que se muestra en la Fig. 4.11. En este
disefio se suministra un flujo total minimo de agua fresca de 139.7 ton/h. Posteriormente,
en la iteracion numero 24, con un tiempo de CPU de 2.363 segundos, se obtuvo una
solucion optima diferente, con un flujo total minimo de agua dulce de 147.699 ton/h. El
tiempo de CPU total de las 1000 iteraciones de la metodologia de optimizacion MAE fue
de 94.07 segundos.
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Fig. 4.11. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.3, asociado a la solucién obtenida en la primera
iteracion de la metodologia MAE, con un flujo total minimo de agua fresca de 139.7 ton/h. (En fuente normal
se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm)

y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

Los disefios de red de las Figs. 4.10 y 4.11, muestran la existencia de maultiples
soluciones Optimas asociadas a un mismo valor de la funcion objetivo, las cuales
representan disefios diferentes. En este caso, para un flujo total minimo de agua de 139.7
ton/h, se muestran dos topologias o disefios de red diferentes.

En la Tabla 4.4 se comparan los flujos totales de agua asociados a los disefios de red
reportados en la literatura y los flujos totales minimos de agua asociados a los disefios de
red de las Figs. 4.10 y 4.11, para el Caso de Estudio 4.3.

Tabla 4.4. Comparacion de los flujos totales de agua asociados a los disefios de red reportados en la literatura
para el Caso de Estudio 4.3.

Flujo total de agua

Autores y afio Metodologia dulce (ton/h)
Wang y col. (2003) Disefio heuristico con un reservorio interno de agua 160.4
Wang y col. (2012) Disefio heuristico con potencial de concentracion y PL 140.93

Suy col. (2012) Disefio heuristico con potencial de concentracion? 140.93 / 156.762
Zhao y col. (2014)  Disefio heuristico con potencial de concentracion® 140.93 / 144.62°
Este trabajo Disefio ptimo con un modelo de PNL resuelto con BARON / 139.7
MAE

2Disefio de red con un reservorio de agua interno.
® Disefio de red con dos reservorios de agua internos.
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45. Caso de Estudio 4.4

Este caso de estudio consiste de una fuente de agua dulce, ocho operaciones usuarias de
agua y tres contaminantes. En el caso de estudio no se consideran costos unitarios de la
fuente de agua dulce, y la concentracion de todos los contaminantes en la fuente de agua es
igual a cero. Los datos de este caso de estudio para las ocho operaciones usuarias de agua
corresponden a los mostrados en la Tabla 4.5. Este caso de estudio fue propuesto por Wang
y col. (2003). Ellos utilizaron una metodologia heuristica de disefio que incorpora un
reservorio de agua interno en la red y obtuvieron un disefio de red con un flujo total de agua
dulce de 198.4 ton/h.

Tabla 4.5. Datos limite para el Caso de Estudio 4.4. [Wang y col. (2003)].

Unidad Contaminante MU, ; cyYin cyYout
usuaria de i (kg/h) U, uJ
agua u (ppm) (ppm)
ul A 3 0 100
B 2.7 0 90
C 15 0 50
u2 A 0.8 0 50
B 112 0 70
C 1.12 0 70
u3 A 8.25 40 150
B 15 60 80
C 3.75 20 70
ud A 2.73 30 160
B 1.26 40 100
C 0.42 70 90
ub A 2.9 110 210
B 1.885 135 200
C 1.74 60 120
ué A 6 200 350
B 9.2 170 400
C 2.4 150 210
u7 A 12.2 100 300
B 13.115 75 290
C 9.15 20 170
ud A 6.84 90 210
B 6.84 50 170
C 3.762 34 100

Liu y col. (2009) abordaron este caso de estudio utilizando el método heuristico de
disefio de “Concentration Potential Concepts” (CPC), con el cual obtuvieron un disefio de
red con un flujo de agua dulce total de 174.952 ton/h. Este disefio de red corresponde a la
mejor solucion reportada en la literatura para este caso de estudio, el cual se muestra en la
Fig. 4.12.

Su y col. (2012) disefiaron una red con un reservorio de agua interno, pero a diferencia
de Wang y col. (2003), determinaron un disefio de red convencional con un flujo de agua
dulce total de 175.05 ton/h, utilizando el método de CPC. Con base en este disefio de red,

58



introdujeron un reservorio de agua interno para obtener el disefio final de red. En el disefio
final de red se suministra un flujo de agua dulce total de 183.33 ton/h.

Finalmente, Zhao y col. (2014) disefiaron una red de uso de agua con dos reservorios de
agua internos. Para este disefio, utilizaron un enfoque similar al empleado por Su y col.
(2012) y obtuvieron el mismo disefio de red convencional reportado por Liu y col. (2009).
Sin embargo, al introducir los dos reservorios de agua internos, el disefio de red final
emplea un flujo de agua dulce total de 178.66 ton/h.
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Fig. 4.12. Disefio de red para el Caso de Estudio 4.4, reportado por Liu y col. (2009), con un flujo total de
agua dulce de 174.952 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones
de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes
cuadrados en (kg/h)).

4.5.1. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.4

En este caso de estudio se alcanzo el tiempo maximo de solucion establecido para el
resolvedor BARON Yy se termind el proceso de solucién. El valor de la tolerancia absoluta
(epsa) termind en 19.649 y el valor de la tolerancia relativa (epsr) en 0.127. El disefio
Optimo de red que se muestra en la Fig. 4.13 corresponde a la mejor solucion obtenida por
el resolvedor BARON, la cual se obtuvo en el nodo 1297. El proceso de solucion se detuvo
en la iteracion 4238, quedando 2511 nodos abiertos.
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Fig. 4.13. Disefio 6ptimo de red asociado a la solucion obtenida con BARON para el Caso de Estudio 4.4, con
un flujo total minimo de agua dulce de 174.028 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en
(ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los
contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

El flujo total minimo de agua del disefio 6ptimo de red de la Fig. 4.13 se redujo en un
0.99% en comparacion con el flujo total de agua del disefio de la Fig. 4.12. En el disefio de
red de la Fig. 4.13 se incrementd considerablemente el flujo méasico de agua a través de las
operaciones ul (115.23%), u4 (47.31%) y u6 (193.18%), comparado con los flujos masicos
de agua de estas mismas operaciones en el disefio de red de la Fig. 4.12. El disefio de la Fig.
4.13 cuenta adicionalmente con cuatro conexiones de relso de agua y una conexion de
reciclo local de agua en la operacién usuaria u6. De las conexiones de reuso, los flujos
masicos de agua de dos de ellas, de u2 a u3 y de ul a u5, son particularmente pequefios y
pueden resultar impréacticos cuando se consideran costos de inversion de capital de tuberias
y costos de operacion de bombeo.

Por otra parte, con la metodologia MAE se identificaron ocho soluciones 6ptimas con un
flujo total minimo de agua diferente (Tabla 4.6). En la Fig.4.14 se muestra un disefio
optimo de red asociado a la solucién que se obtuvo en la iteracion nimero 648 de la
metodologia MAE, en un tiempo de CPU de 76.527 segundos. De entre los disefios de red
asociados a las soluciones optimas con un flujo minimo de 174.028 ton/h (Tabla 4.6), el
disefio de la Fig. 4.14 es el que presenta el menor nimero de conexiones de relso de agua
entre las operaciones usuarias. El tiempo de CPU total de las 1000 iteraciones de la
metodologia MAE fue de 115.07 segundos.
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Fig. 4.14. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.4, obtenido en la iteracién 648 de la metodologia
MAE, con un consumo total minimo de agua dulce de 174.028 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos
de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de
los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

El disefio 6ptimo de la Fig. 4.14 tiene una complejidad topoldgica menor con respecto al
disefio red de la Fig. 4.12, pues utiliza dos conexiones menos de relso de agua. En el
disefio de la Fig. 4.14, el flujo masico de agua a través de la operacion u4 se redujo de 21 a
17.062 ton/h (18.75%) con respecto al flujo méasico de agua a través de esta misma
operacion en el disefio de red de la Fig. 4.12. El flujo masico de agua a través de la
operacion u6, se redujo ligeramente de 30.755 a 30.726 ton/h (0.09%) comparado con el
flujo mésico de agua de esta misma operacion usuaria en el disefio de red de la Fig. 4.12.

Tabla 4.6. Soluciones 6ptimas locales diferentes obtenidas con la metodologia MAE, para el Caso de Estudio

4.4,
Flujo total minimo lteracion®  Erecuencia Tiempo
de agua dulce (ton/h) de CPU (s)

174.028 1 907 0.047
194.742 36 64 3.883
195.033 2 12 0.172
195.440 41 8 4.352
201.366 200 2 21.234
204.033 886 2 90.453
208.314 766 1 78.867
214.459 502 2 52.539

2]teracion en la que apareci6 por primera vez la solucion.
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El flujo total de retso de agua, que consiste en la suma de los valores de las variables de
flujo masico de agua fuu,, ,; , presenta una alternativa para comparar los disefios de red. Por

ejemplo, en el disefio de red de la Fig. 4.13, el flujo total de reGso de agua es de 249.871
ton/h y en el disefio de red de la Fig. 4.14 es de 141.756 ton/h. Esto muestra que en el
disefio de red de la Fig. 4.13 se reutiliza un 72.55% mas agua y en el disefio de red de la
Fig. 4.14 se reutiliza un 2.1% menos agua. Esta comparacion es con respecto al flujo total
de reuso de agua de 144.804 ton/h en el disefio de red de la Fig. 4.12. Por ejemplo, en el
disefio de red de la Fig. 4.13, el incremento en el redso total de agua provoca un aumento
considerable de los flujos de agua a través de las operaciones usuarias de agua.

Con base en los disefios de red de las Figs. 4.12 a 4.14 se concluye, para este caso de
estudio, que la reduccién del flujo total de agua dulce en la red favorece el retso de agua
entre las operaciones, y en cierta medida complica el disefio de la misma, debido (en
algunos disefios de red) al aumento en el niUmero de conexiones o un aumento en el flujo de
agua a través de las operaciones usuarias de agua. Los disefios de red de las Figs. 4.13 y
4.14 muestran la existencia de diferentes disefios dptimos de red asociados a un mismo
flujo total minimo de agua dulce para un mismo caso de estudio.

4.6. Caso de Estudio 4.5

Este caso de estudio esta conformado por una fuente de agua dulce, seis operaciones
usuarias de agua y tres contaminantes (Tabla 4.7). La fuente de agua no contiene
contaminantes y no se dispone del costo unitario asociado a la fuente de agua. Por lo tanto,
el caso de estudio consiste en obtener un disefio éptimo de red con un flujo minimo de agua
dulce.

Este caso de estudio fue propuesto por Zhao y col. (2014). Ellos utilizaron un método
heuristico de disefio de redes de agua con dos reservorios de agua internos. Este método
utiliza la metodologia heuristica de diseno de CPC (“Concentration Potential Concepts™)
para obtener un disefio de red convencional. La red convencional que se obtiene con el
método de CPC se divide en tres secciones para incluir los dos reservorios de agua internos.
El disefio final de red se obtiene de ajustar en un proceso iterativo los flujos masicos de
agua y las concentraciones de los contaminantes de cada uno de los reservorios de agua
internos. El disefio de red final y la red convencional reportadas por Zhao y col. (2014) para
este caso de estudio cuentan con el mismo flujo total de agua fresca de 51.433 ton/h. En la
Fig. 4.15 se muestra el disefio de red convencional obtenido por Zhao y col (2014), el cual
estd asociado a la mejor solucion reportada en la literatura para este caso de estudio.
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Tabla 4.7. Datos limite para el Caso de Estudio 4.5. [Zhao y col. (2014)].

Unidad Contaminante MU,;  cugl  cupot
usuaria de ' Ul uJ
agua u ] (kg/h) (ppm) (ppm)
ul A 3.2 300 500
B 96 5000 11000
C 24 1500 3000
u2 A 5.4 0 200
B 135 0 500
C 27 0 1000
u3 A 1.725 10 240
B 11.25 0 1500
C 7.5 0 1000
u4 A 2 100 400
B 0.8 300 2000
C 1 1000 3500
us A 3 100 350
B 1.9 300 1800
C 2.1 1000 3500
ué A 3.8 150 350
B 1.1 300 6500
C 2 600 1000

2
0.8 400
1] 6666|370
650

ud

100
6.666| 250

3
0 ’ 1.9 350
- 6 2.1 - 28
51.433| 0 12| 250 12| 408.333 .
500 675 11
wil 0 6 u5 2

. 120 320
19| 300 19| 357.894
600 705.263
ué

7.6
1.725 6.267 32
0) |12 230 214333 | % 481
75/0( L 79 ] 751500 12| 977.778 12| 8977.78
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Fig. 4.15. Disefio de red para el Caso de Estudio 4.5, reportado por Zhao y col. (2014), con un flujo total de
agua dulce en la red de 51.433 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las
concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes

entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

4.6.1. Disefio 6ptimo de red para el caso de estudio 4.5
En la Fig. 4.16 se muestra el disefio de red asociado a una solucién éptima global
obtenida con el resolvedor BARON. El tiempo de CPU total para obtener esta solucién fue
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de 731.44 segundos. Este disefio de red tiene un flujo total de agua dulce de 50.442 ton/h,
que representa una reduccion en el flujo total de agua dulce de 1.92%, comparado con el
disefio de red de la Fig. 4.15.
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Fig. 4.16. Disefio de red asociado a una solucion éptima global determinada con el resolvedor BARON para
el Caso de Estudio 4.5, con un flujo total minimo de agua dulce de 50.442 ton/h. (En fuente normal se
muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y
las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

El disefio de red de la Fig. 4.16 cuenta con tres conexiones adicionales, dos de ellas son
conexiones de redso de agua y una es un reciclo de agua, en comparacién con el disefio de
red de la Fig. 4.15. En la Fig. 4.16, el flujo mésico de agua a través de la operacion u6 se
redujo de 19 a 16.521 ton/h (13.04%) y el flujo méasico de agua a traves de la operacion ul
se incrementd de 12 a 16.918 ton/h (40.98%), comparados con el flujo méasico de agua a
través de las operaciones usuarias de agua u6 y ul, respectivamente en el disefio de red de
la Fig. 4.15. Sin embargo, el incremento en el flujo méasico de agua a través de la operacién
ul en la Fig. 4.16 permitio reducir la concentracion de salida de los contaminantes A 'y B de
8997.78 a 6824.008 ppm y de 3000 a 2350 ppm, respectivamente, comparados con las
concentraciones de salida de estos contaminantes en la operacion ul del disefio de red de la
Fig. 4.15. El reGso total de agua en el disefio de red de la Fig. 4.16 es de 36.793 ton/h, un
12.4% mas que en el disefio de red de la Fig. 4.15, que es de 32.733 ton/h.

Utilizando la metodologia MAE, para este caso de estudio se identificaron tres
soluciones 6ptimas con un flujo total minimo de agua dulce diferente, que se muestran en la
Tabla 4.8.
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Tabla 4.8. Soluciones 6ptimas locales diferentes obtenidas con la metodologia MAE, para el Caso de Estudio

4.5,
Flujo total minimo lteracion®  Erecuencia Tiempo de
de agua dulce (ton/h) CPU (s)
50.442 1 913 0.125
55.25 40 44 4.015
57.583 139 18 13.304

Alteracion en la que apareci6 por primera vez la solucion

En la Fig. 4.17 se muestra el disefio de red asociado a la solucion optima que se obtuvo
en la primera iteracion de la metodologia MAE. Este disefio presenta el mismo flujo total
minimo de agua dulce comparado con el disefio de red de la Fig. 4.16, que corresponde al
flujo total minimo de agua dulce de la solucién 6ptima global reportada por BARON. El
tiempo total de CPU requerido para las 1000 iteraciones de la metodologia MAE, fue de
96.347 segundos, con un total de 975 soluciones Optimas.
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Fig. 4.17. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.5, obtenido en la primera iteracion de la
metodologia MAE, con un flujo total minimo de agua dulce de 50.442 ton/h. (En fuente normal se muestran
los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas

masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

Comparando los disefios de red de las Figs. 4.15y 4.17, el disefio de red de la Fig. 4.17
cuenta adicionalmente con dos conexiones de retso de agua de las operaciones usuarias de
agua u5 a ul y de u6 a ul, con flujos masicos de agua particularmente pequefos. En el
disefio de red de la Fig. 4.17 se redujo el flujo total de agua dulce en un 1.92%, de 51.433 a
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50.442 ton/h. También se redujo el flujo mésico de agua a través de la operacion usuaria ul
en un 2.23%, de 12 a 11.732 ton/h y el flujo mésico de agua a través de la operacion u6 en
un 13.04%, de 19 a 16.521 ton/h. Ademas, en el disefio de red de la Fig. 4.17 se redujo el
flujo total de reGso de agua en la red, de 32.733 a 30.979 ton/h, que representa una
reduccion del 5.35% comparado con el disefio de red de la Fig. 4.15.

En este caso de estudio, un aumento en el nimero de conexiones de redso de agua, como
se muestra en el disefio de red en la Fig. 4.17, puede ayudar a reducir el flujo total de agua
dulce y a reducir, en algunos casos, el flujo méasico de agua a través de las operaciones
usuarias de agua.

4.7. Caso de Estudio 4.6

Este caso de estudio consiste de una fuente de agua dulce, cinco operaciones usuarias de
agua y tres contaminantes: hidrocarburos (HC), sulfuro de hidrégeno (H.S) y solidos
suspendidos (SS). En este caso de estudio no se considera el costo unitario de la fuente de
agua dulce, la cual no contiene contaminantes. Los datos limite para las operaciones
usuarias de agua de este caso de estudio se muestran en la Tabla 4.9.

Tabla 4.9. Datos limite para el Caso de Estudio 4.6. [Kuo y Smith (1998)].

Uni(_;iad Contaminante MU, ; CULlJJ,in CULLJJ,Qut
usuaria de i (ka/h) ] ]
agua u (ppm (ppm)
ul HC 0.75 0 15
HS 20 0 400
SS 1.75 0 35
u2 HC 34 20 120
H.S 414.8 300 12500
SS 4.59 45 180
u3 HC 5.6 120 220
H2S 14 20 45
SS 520.8 200 9500
ud HC 0.16 0 20
H2S 0.48 0 60
SS 0.16 0 20
ub HC 0.8 50 150
H2S 60.8 400 8000
SS 0.48 60 120

Este caso de estudio fue propuesto por Kuo y Smith (1998). Ellos abordaron el problema
de disefio de redes usuarias de agua con regeneracion utilizando una metodologia
secuencial en dos etapas. En la primera etapa utilizaron la metodologia de Punto de Pliegue
para obtener la meta del flujo total de agua dulce y para disefiar una red de operaciones
usuarias de agua. El flujo total de agua dulce para la meta y el disefio de red fue de 111.87
ton/h. En la Fig. 4.18 se muestra el disefio de red reportado por Kuo y Smith (1998) que
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corresponde a la mejor solucidn de la literatura para este caso de estudio, con un consumo
de agua dulce de 111.8 ton/h. Sin embargo, el flujo total de agua dulce verificado con el
modelo WUN-CD corresponde a 111.813 ton/h.

Li y Guan (2016) abordaron el mismo problema que Kuo y Smith (1998). Ellos
desarrollaron y resolvieron un modelo de PNL que excluye el reciclo y solo contempla el
retiso de agua entre los procesos con la finalidad de obtener un disefio de red de uso de agua
para utilizarlo como base para el desarrollo del disefio de red final de uso de agua con
regeneracion. El disefio de red usuaria de agua que obtuvieron consume 111.85 ton/h.
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Fig. 4.18. Disefio de red para el Caso de Estudio 4.6, con un flujo total de agua de 111.8 ton/h, reportado por
Kuo y Smith (1998) y un flujo total de agua dulce verificado, utilizando el modelo WUN-CD, de 111.813
ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes
entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

4.7.1. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.6

Al resolver con BARON el modelo WUN-CD aplicado a este caso de estudio, se
excedid el tiempo méaximo de solucién de 10,800 segundos, por lo tanto, el proceso de
solucion se detuvo. El valor de la tolerancia absoluta y relativa resultantes, son los
siguientes: 3.705x10* y 3.313x10°, respectivamente. El proceso de solucion se detuvo en
la iteracion 100,284, dejando 20,264 nodos abiertos. La solucion determinada por BARON
se obtuvo en el nodo 71,135. En la Fig. 4.19 se muestra el disefio de red asociado a la
solucion optima reportada por BARON, con un flujo total minimo de agua dulce de
111.813 ton/h. Este disefio presenta el mismo flujo total de agua dulce que el disefio de red
de la Fig. 4.18.
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Fig. 4.19. Disefio 6ptimo de red asociado a la mejor solucién reportada por BARON para el Caso de Estudio
4.6, con un flujo total minimo de agua de 111.813 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en
(ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los
contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

Comparando los disefios de red de las Figs. 4.18 y 4.19, el disefio de red de la Fig. 4.19
cuenta con una conexién adicional de redso de agua entre las operaciones usuarias de agua
u3 y ub, que presenta un flujo masico de agua particularmente pequefio y una conexion de
reciclo de agua en la operacién u3 con un flujo mésico de agua de 1.157 ton/h. El flujo de
reciclo de agua provocd un aumentd en el flujo masico de agua a través de la operacion u3
en un 2.1%, de 54.843 a 56 ton/h. El flujo masico de agua a través de la operacion u4 se
incremento6 en un 75.61%, de 8 a 14.049 ton/h y en la operacién u5 se increment6 en un
118.43%, de 8 a 17.475 ton/h. El aumento de los flujos mésicos de agua a través de las
operaciones usuarias de agua en el disefio de red de la Fig. 4.19, conllevé a un incremento
en el flujo total de retso de agua en la red de 43.028 a 59.71 ton/h (38.77%), comparado
con el flujo total de retso de agua en el disefio de red de la Fig. 4.18. El disefio de red de la
Fig. 4.19 es una solucién éptima degenerada, de acuerdo con Savelski y Bagajewicz (2000
y 2003), debido a que el flujo mésico de agua a través de las operaciones u4 y u5, impide
alcanzar la concentracion limite de al menos uno de los contaminantes en cada operacion.

Por otra parte, en la primera iteracion de la metodologia MAE en un tiempo de CPU de
0.093 segundos, se obtuvo el disefio 6ptimo de red que se muestra en la Fig. 4.20a. Este
disefio de red utiliza adicionalmente dos conexiones de redso de agua, cuyos flujos masicos
son pequefios en magnitud. Por ejemplo, el flujo masico de agua de la operacién usuaria de
agua u3 a u2 es de 0.067 ton/h y el flujo mésico de agua de la operacion ul hacia u3 es de
1.469 ton/h, mientras que el flujo masico de agua de reciclo en la operacion u3 es de 0.694
ton/h. Ademas, este disefio de red comparado con el de la Fig. 4.19, redujo el nimero de
conexiones de 15 a 14, asi como el flujo masico de agua a través de las operaciones
usuarias u3, u4 y ub. Este disefio presenta una mejora con respecto al disefio de la Fig. 4.19.
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Fig. 4.20. Disefios 6ptimos de red asociados a dos soluciones optimas locales obtenidas con la metodologia
MAE. Ambos disefios de red utilizan el mismo flujo total minimo de agua dulce de 111.813 ton/h. a) Disefio
de red que se obtuvo en la primera iteracion. b) Disefio 6ptimo de red que se obtuvo en la iteracion 408. (En
fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre
paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

El disefio de red de la Fig. 4.20b se obtuvo en la iteracion nimero 408, en un tiempo de
CPU de 33.945 segundos. En las iteraciones 272, 593, 723 y 846 se obtuvo la solucion
asociada al disefio de red de la Fig. 4.18, en un tiempo de CPU de 22.710, 49.550, 60.609 y
70.929 segundos, respectivamente.

Los disefios de red que se muestran en la Fig. 4.20 son ejemplos de soluciones éptimas
degeneradas de acuerdo con Savelski y Bagajewicz, (2000 y 2003), en donde el disefio de
red de la Fig. 4.20b exhibe la misma topologia que el disefio de red de la Fig. 4.18.
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Para este caso de estudio se obtuvieron 987 soluciones éptimas locales asociadas aun
valor del flujo total minimo de agua dulce de 111.813 ton/h. El tiempo total de CPU de las
1000 iteraciones de la metodologia de optimizacion MAE fue de 83.847 segundos.

En este caso de estudio se ha probado y mostrado la existencia de al menos tres
soluciones déptimas con topologias diferentes, las cuales estan asociadas a un mismo valor
del flujo total minimo de agua dulce de 111.813 ton/h. Ademas, se ha mostrado la
existencia de al menos dos soluciones diferentes asociadas a la misma topologia de red.

4.8. Caso de Estudio 4.7

Este caso de estudio consiste en disefiar una red de uso de agua que contempla una
fuente de agua dulce (wl) con una concentracion de contaminantes igual a cero, cuatro
operaciones usuarias de agua (ul, u2, u3 y u4) y tres contaminantes (A, B y C). Los datos
limite asociados al Caso de Estudio 4.7 se muestran en la Tabla 4.10. En este caso de
estudio no se considera el costo unitario de la fuente de agua (w1)

Tabla 4.10. Datos limite para el Caso de Estudio 4.7. [Doyle y Smith, (1997)].
Unidad Contaminante . U,in U,out
MU, ; cugi® cugs

usuaria de j
agua u (kg/h) (ppm) (ppm)
ul A 5.44 0 160
B 15.3 0 450
C 1.02 0 30
u2 A 7.5 200 300
B 12.75 100 270
C 18 500 740
u3 A 12.8 600 1240
B 11 850 1400
C 23.8 390 1580
ud A 40 300 800
B 37.6 460 930
C 40 400 900

Este caso de estudio fue propuesto por Doyle y Smith (1997). Ellos utilizaron un método
secuencial para determinar la meta de flujo total minimo de agua para disefiar una red, la
cual fue de 81.22 ton/h, pero no reportaron ningdn disefio.

Calixto y col. (2015), propusieron un enfoque heuristico para predecir las violaciones en
las concentraciones limites de los contaminantes en la entrada y en la salida de las
operaciones usuarias de agua, definir el contaminante y la operacion usuaria de referencia
para aplicarlo en otros métodos heuristicos de disefio. Lo aplicaron, en particular, al método
heuristico del diagrama de fuentes de agua, desarrollado por Gomes y col. (2013). Este
ultimo método lo aplicaron a este caso de estudio y desarrollaron el disefio de red que se
muestra en la Fig. 4.21, el cual corresponde a la mejor solucion reportada en la literatura.
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Fig. 4.21. Disefio de red reportado por Calixto y col. (2015) para el Caso de Estudio 4.7, con un flujo total de
81.222 ton/h de agua dulce. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones
de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes
cuadrados en (kg/h)).

4.8.1. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.7

En la Fig. 4.22 se muestra el disefio de red asociado a una solucion éptima global que se
obtuvo con BARON al resolver el modelo WUN-CD aplicado a este caso de estudio, en un
tiempo de CPU total de 0.62 segundos. El flujo total minimo de agua dulce en la red es de
81.222 ton/h. Para obtener esta solucidn se impuso una restriccion adicional en el modelo
WUN-CD, que evita el reciclo local de agua en las operaciones usuarias. Esta restriccion se
impone con base en los resultados de los casos de estudio anteriores, en donde el reciclo
local de agua no representa una mejora en la disminucién del flujo total de agua dulce y
ademas complica la topologia de la red.
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Fig. 4.22. Disefio de red asociado a una solucion optima global obtenida con BARON para el Caso de Estudio
4.7, con un flujo total minimo de agua dulce de 81.222 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de
agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de
los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).
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El flujo total de agua dulce en los disefios de red de las Figs. 4.21 y 4.22 es el mismo.
Sin embargo, la topologia del disefio de red de la Fig. 4.22 cuenta con dos tuberias
adicionales de retso de agua, que corresponden a los flujos masicos de agua que van de la
operacion u2 hacia u3 y de la operacion u4 hacia u3. En el disefio de la Fig. 4.22, el flujo
masico de agua a través de la operacion usuaria u3 se incrementé de 16.183 a 20 ton/h
(23.58%), mientras que el flujo masico de agua a través de la operacién usuaria de agua u4
disminuyd de 65.038 a 64.342 ton/h (1.07%). El flujo total de retso de agua en la red se
incremento de 81.222 a 84.342 ton/h (3.84%) en el disefio de la Fig. 4.22, comparado con el
disefio de red de la Fig. 4.21.

Con la metodologia de multi-arranque estocastico se obtuvo en la iteracién nimero 39,
en un tiempo de CPU de 24.375 segundos, el disefio de red de la Fig. 4.21. El disefio de red
de la Fig. 4.22, se obtuvo en la iteracion numero 1000, con un tiempo de CPU de 62.148
segundos, que corresponde al tiempo de CPU total utilizado por la metodologia MAE. Para
este caso de estudio se obtuvieron 987 soluciones 6ptimas asociadas al flujo total minimo
de agua dulce de 81.222 ton/h. Algunas de estas soluciones presentan topologias diferentes
y algunas soluciones tienen asociadas la misma topologia de red, pero cuentan con
diferentes valores asociados a los flujos masicos de agua y, por ende, diferentes valores en
las concentraciones de los contaminantes en la entrada y en la salida de las operaciones
usuarias de agua.

Un ejemplo de una solucion éptima asociada a un disefio o topologia de red diferente
con un flujo total minimo de agua dulce de 81.222 ton/h se muestra en la Fig. 4.23. Este
disefio es una version simplificada del disefio de red de la Fig. 4.22. En el disefio de red de
la Fig. 4.23 se elimind el flujo que va de la operacion u2 a u3. Por lo tanto, los valores de
los flujos mésicos de agua cambiaron para generar una solucién diferente.
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Fig. 4.23. Disefio 6ptimo de red alternativo para el Caso de Estudio 4.7, obtenido en la segunda iteracion de la
metodologia MAE en un tiempo de CPU de 0.118 segundos, con un flujo total minimo de agua dulce de
81.222ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los
contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados
en (kg/h)).
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4.9. Caso de Estudio 4.8

En este caso de estudio se consideran dos fuentes de agua, diez operaciones usuarias de
agua y cuatro contaminantes. Los datos limite de las diez operaciones usuarias se presentan
en la Tabla 4.11.

Tabla 4.11. Datos limite asociados al Caso de Estudio 4.8. [Leewongtanawit y Kim, 2008].
Unlda}d Contamlnante MU, j CUlLJ{,Jin CULLJJ,qut
usuaria j

de agua u (kg/h) (ppm) (ppm)
ul A 616.78 200 25000
B 484.97 500 20000
C 706.31 100 28500
D 5682.80 1500 230000
u2 A 313.50 350 8000
B 245.88 3000 9000
C 966.31 500 24080
D 106.55 400 3000
u3 A 123.48 350 3500
B 80.36 450 2500
C 52.92 150 1500
D 39.20 500 1500
ud A 56.80 800 15000
B 17.40 650 5000
C 1.00 450 700
D 4.80 300 1500
us A 2.74 1300 2000
B 19.60 2000 7000
C 27.44 2000 9000
D 23.52 4000 10000
ué A 1237.50 3000 12000
B 1100.00 2000 10000
C 1086.25 100 8000
D 27.5 0 200
u7 A 450.99 450 2000
B 872.88 0 3000
C 218.22 250 1000
D 3302.40 650 12000
ug A 79.76 100 3450
B 89.29 250 4000
C 11.91 200 700
D 153.57 550 7000
u9 A 55.62 150 1000
B 35.99 450 1000
C 65.44 3000 4000
D 0 100 100
ulo A 0.40 0 100
B 0.40 0 100
C 0.40 0 100
D 0.40 0 100

Para el problema de sintesis y disefio, se asume que el tiempo de operacion de la red es
de 8600 h/afio. Hay dos fuentes de agua disponibles incluyendo una fuente de agua dulce y
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una fuente de agua contaminada. En la Tabla 4.12 se muestran los costos unitarios
asociados al consumo de agua de las fuentes y las concentraciones de los contaminantes
asociados a las fuentes de agua.

Tabla 4.12. Datos de las fuentes de agua para el Caso de Estudio 4.8. [Leewongtanawit y Kim, 2008].
Fuente de CSW,, Contaminante ~ CW,, j

aguaw ($1) ) (ppm)
wl 0.5 0

0

0

0

10

10

10

10

w2 0.1

OOm>»U00®@>

Este caso de estudio fue abordado por Leewongtanawit y Kim (2008), quienes
obtuvieron un disefio de red en el que consideraron costos de tuberia y costos de operacion.
Para ello utilizaron un software llamado WATER, que es capaz de proveer un disefio
automatico de una red de uso de agua, el cual utilizaron como disefio base para abordar el
problema de integracion de calor en sistemas de uso de agua. El disefio de red que
obtuvieron (Fig. 4.24) utiliza un flujo mésico total de agua de las fuentes de 611.998 ton/h,
432.46 ton/h de la fuente de agua wl y 179.538 ton/h de la fuente w2. El costo total anual
de operacion asociado al flujo total de agua de las fuentes es de 2,013,980.68 $/afio. Este
disefio de red corresponde a la mejor solucion reportada en la literatura para este caso de
estudio.

Calixto y col. (2015) también abordaron este caso de estudio; sin embargo, ellos no
consideraron costos de tuberia ni costos de operacidn, Gnicamente se centraron en reducir el
flujo total de agua de las fuentes. Para determinar un disefio de red, ellos utilizaron una
metodologia heuristica de disefio que estd basada en una estrategia de descomposicion por
bloques. En cada bloque aplicaron la metodologia del diagrama de fuentes de agua (“Water
Sources Diagram”, WSD) para multiples contaminantes, desarrollada por Gomes y col.
(2013). Utilizando este enfoque, ellos obtuvieron un disefio de red que con un flujo masico
total de agua de las fuentes de 614.18 ton/h, 450.98 ton/h de la fuente wl y 163.20 ton/h de
la fuente w2. Resulta interesante comparar el costo total anual de operacion asociado al
disefio de red obtenido por Calixto y col. (2015), el cual corresponde a 2,079,566 $/afio.
Este costo es 3.25% superior, comparado con el costo del disefio de red reportado por
Leewongtanawit y Kim (2008).
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Fig. 4.24. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.8, reportado por Leewongtanawit y Kim, 2008, con
un costo total anual de operacién de 2,013,980.68 $/afio, asociado un flujo masico total de agua de 611.998
ton/h y un flujo mésico total de agua verificado con el modelo WUN-CD de 612.004 ton/h. (En fuente normal
se muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm)
y las cargas mésicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

4.9.1. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.8

En la Fig. 4.25 se muestra el disefio de red asociado a una solucion dptima global que se
obtuvo con BARON al resolver el modelo WUN-CD aplicado al Caso de Estudio 4.8. Para
obtener la solucion de la Fig. 4.25, se impuso una restriccion en el modelo para evitar el
reciclo local en las operaciones usuarias de agua. Esta solucion se obtuvo en un tiempo de
CPU total de 75.19 segundos. EIl flujo masico total de las fuentes de agua es de 590.805
ton/h, 432.46 ton/h de la fuente de agua dulce w1l y 158.345 ton/h de la fuente de agua w2,
con un costo anual de operacién minimo asociado al consumo de agua de las fuentes de
1,995,754.86 $/afio.
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Fig. 4.25. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.8, asociado a una solucidn 6ptima global

determinada con el resolvedor BARON, con un costo anual de operacién minimo de 1,995,754.86 $/afio,
asociado a un flujo masico total de agua de 590.805 ton/h. (En fuente normal se muestran los flujos de agua

en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y las cargas masicas de los
contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

Al comparar los disefios de red de las Figs. 4.24 y 4.25, se observa que en ambos disefios
de red el flujo masico de agua dulce de la fuente wl es el mismo. Sin embargo, en el disefio
de red de la Fig. 4.25, el flujo mésico de agua de la fuente w2 se redujo de 179.538 a
158.345 ton/h, que representa una reduccion del 11.8% con respecto al disefio de red de la
Fig. 4.24, por lo tanto, también se redujo el costo total anual de operacién asociado al uso
de agua de las fuentes en un 0.9%. La reduccién en el flujo méasico de agua de la fuente w2
en el disefio de red de la Fig. 4.25, incrementd el flujo total de retso de agua entre las
operaciones usuarias de 7.983 a 42.007 ton/h, comparado con el disefio de red de la Fig.
4.24. El disefio de red de la Fig. 4.25 cuenta con 10 conexiones de retso de agua
adicionales, con respecto al disefio de red de la Fig. 4.24. De las diez conexiones
adicionales, cuatro de ellas presentan flujos masicos de agua menores a 1 ton/h.

Para este caso de estudio se obtuvieron 980 soluciones dptimas locales con la
metodologia MAE, que se dividen en dos conjuntos de soluciones. El primer conjunto
consiste de 582 soluciones optimas con un flujo masico total de agua de 590.805 ton/h,
432.46 ton/h de la fuente de agua wl y 158.345 ton/h de la fuente de agua w2, con un costo
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total anual minimo de operacion asociado a un flujo mésico total de las fuentes de agua de
1,995,754.86 $/afio. El segundo conjunto estd conformado por 398 soluciones Optimas
locales con un flujo mésico total de agua de 578.56 ton/h, distribuido de la siguiente forma:
476.393 ton/h de la fuente de agua wl y 102.167 ton/h de la fuente de agua w2, con un
costo total anual minimo de operacion asociado a un flujo masico total de las fuentes de
agua de 2,136,355.13 $/afio. Es interesante notar que el flujo masico total de las fuentes de
agua en el segundo conjunto de soluciones es menor. Sin embargo, se requiere de un mayor
flujo mésico de agua de la fuente wl, lo que incrementa el costo total anual de operacion,
aungue se reduzca el flujo masico de la fuente de agua w2. Cada conjunto de soluciones
representa un conjunto de disefios y topologias diferentes asociadas a un mismo flujo
masico total de agua y, por ende, a un mismo costo total anual de operacion.

En la Fig. 4.26 se muestra un disefio de red con una topologia diferente, asociado a la
solucién optima local que se obtuvo en la iteracion nimero 45 de la metodologia MAE, en
un tiempo de CPU de 9.5 segundos. Este disefio de red presenta el mismo costo total anual
de operacion minimo y el mismo flujo masico total de las fuentes de agua con respecto a la
solucion obtenida con BARON (Fig. 4.25). El tiempo de CPU total para las 1000
iteraciones de la metodologia MAE fue de 211.54 segundos.

77



0)| 1100 9000 450.99
0| ]1086.25 8000 o) | 87288 1550 287.96
1375 1375 616.78
oll 275 2900 o (21822 2000
0 200 | | 29096 | [3302.4] 29096 ~ 200 ) |484.97 25000
o . 375.334 | | 70631 19875.409
0 11350 24.87 sea0.8 | 2487
u7 100 : 28499.896
2.999 1385.67 229884.389
0 21839 79.76 0.030
0 89.29
432.46 100 11.91 3450 20.696
0 68.236 : 3818.505 123.48
0 23809 15 ggq | 115357 | 23809 16 1oy 80.36
, : : 350 - 3500 0.127
10 6460.094 52.92
21.644 8 20.5| 350645 29| 2400649
150 392 1500
10 31.501 2954 500 ’—ula—‘ 1500
L= ]
10 .
158345 822
2164 0 | 100) 3 701 "56.8
10 0 0.40 100
* 4 040| 2 482513) |174 15000
0 - 100 3.042
0 100 3.910| 386009 3,912 833267
u10 2299 T aa4m0| [48] T 700
0.27 273.170 1500
ud
2.74
1.215 1000 19.6 1232.993
55.62 11.76| 650598 27.44 1176 2317.265
10) |35.99 1000 " 7l1174.789 | 2352 7| 3508.123
10 5.44 650.598 10 2010
56.181 56.181 us
10 0 1174.789
10 ’—l—‘ 10 3135 23.924
L o w9 .
[
350 )| 24588 8000
14.074 10,98 230003 966.31 6229.946
| 410.028 | [ 106.55 23989.842
10 2610.023
26.906 w2

Fig. 4.26. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.8, asociado a la solucién 6ptima local que se
obtuvo en la iteracién numero 45 de la metodologia MAE, con un flujo mésico total de las fuentes de agua de
590.805 ton/h y un costo total anual de operacion minimo de 1,995,754.86 $/afio. (En fuente normal se
muestran los flujos de agua en (ton/h), las concentraciones de los contaminantes entre paréntesis en (ppm) y
las cargas masicas de los contaminantes entre corchetes cuadrados en (kg/h)).

4.10. Caso de Estudio 4.9

Se propuso este caso de estudio, el cual esta conformado por una fuente de agua dulce y
dos fuentes de agua parcialmente contaminada con cuatro contaminantes, las cuales cuentan
con un flujo maximo de suministro. Las fuentes de agua deben abastecer a diez operaciones

usuarias de agua. Los datos asociados a las operaciones usuarias y a las fuentes de agua se
muestran en las Tablas 4.13 y 4.14, respectivamente.
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Tabla 4.13. Datos limite asociados al Caso de Estudio 4.9.

Unlc_iad Contaminante MU, CUlLJ{,J!n CU[[JJ‘,qut
usuaria de j
agua u (kg/h) (ppm) (ppm)
ul A 2.5 0 100
B 1.7 15 115
C 15 0 150
D 13.2 5 225
u2 A 13.75 50 300
B 19 20 400
C 8.415 35 200
D 6.89 70 200
u3 A 6.86 55 300
B 9.6 50 290
C 7 100 300
D 4.42 110 280
ud A 15.75 150 500
B 15 180 480
C 19.25 250 600
D 18 200 500
us A 18.9 180 450
B 9 250 400
C 8.25 270 420
D 18.4 300 530
ué A 20.25 350 620
B 18.6 430 740
C 27.2 460 800
D 325 330 830
u7 A 10.4 300 560
B 20.24 410 870
C 17.4 600 890
D 7.68 680 800
ud A 11.2 580 780
B 21.06 600 870
C 33.93 610 1000
D 13.65 760 970
u9 A 18.4 400 800
B 24.12 560 920
C 17.01 655 970
D 37.2 600 1200
ulo A 52.46 680 1900
B 158.4 800 3200
C 230.4 620 3500
D 146.25 750 4000

Cada fuente de agua tiene asociado un costo unitario diferente, dependiendo del nivel de
contaminacion o pureza del agua. Si la fuente de agua no tiene contaminantes, el costo
unitario asociado es mayor, como se muestra en la Tabla 4.14. Se asume que el tiempo total
de operacion del sistema en un afio es de 8600 h. El objetivo de este caso de estudio
consiste en disefiar una red optima con el costo total minimo de operacion asociado a un
flujo total de agua de las fuentes disponibles.

79



Tabla 4.14. Datos de las fuentes de agua para el Caso de Estudio 4.9.
Fuente CSW,, Contaminante CWy, fwy

deaguaw  (gxon) J (opm)  (ton/h)
wi 11 0 p
0

0

0

10 80

15

5

10

50 120

30

20

40

w2 0.66

w3 0.18

OOW>U0O0O0OmWmW>UOO0 m>

4.10.1. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.9

En el modelo asociado al Caso de Estudio 4.9, se impuso una restriccion para
deshabilitar el reciclo de agua en cada una de las operaciones usuarias. Al resolver el
modelo asociado a este caso de estudio, utilizando BARON, se excedié el tiempo maximo
de solucion establecido de 10,800 segundos. El proceso de solucion se detuvo, dejando
3237 nodos abiertos. La solucion reportada por BARON se obtuvo en el nodo 4123.
BARON no demostré optimalidad global. Los valores de la tolerancia absoluta (epsa) y
relativa (espr) resultantes son los siguientes: 6485.25 y 7.5x1073, respectivamente. La
solucion reportada por BARON tiene un costo total anual de operacion minimo de
871,047.9 $/afio, asociado a un flujo masico de agua dulce de la fuente wl de 75.41 ton/h y
a un flujo mésico de agua de la fuente w3 de 101.851 ton/h. En la Fig. 4.27 se muestra el
disefio de red asociado a la solucién éptima que se obtuvo con BARON.

Por otra parte, con la metodologia MAE se identificaron 5 soluciones 6ptimas locales
diferentes, las cuales se muestran en la Tabla 4.15. En la Fig. 4.27 se muestra el disefio de
red asociado a la solucion Optima local que se obtuvo en la tercera iteracion de la
metodologia MAE, en un tiempo de CPU de 0.75 segundos y que coincide con la solucion
Optima obtenida con BARON. El tiempo de CPU total para las 1000 iteraciones de la
metodologia MAE fue de 249.132 segundos.
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Tabla 4.15. Soluciones 6ptimas diferentes obtenidas con la metodologia MAE para el Caso de Estudio 4.9.

Iteracién® Valor de la Flujo de agua (ton/h) Tiempo de CPUP  Frecuencia de
funcién objetivo asociado a la la solucién®
($/afio) total  wl w2 w3 iteracion (s)
3 871,047.9 177.261 75.41 - 101.851 0.750 908
4 871,530.94 177573 7541 - 102.163 0.984 67
43 923,735.12 210.24 59.664 30.576 120 10.344 1
104 876,421.13 180.376 63.122 23.685 93.569 25.531 18
393 930,577.33 212.11 58.666 33.444 120 97.336 1
988 971,617.25 206.957 62.969 23.988 120 246.125 1

2[teracion en la que apareci6 por primera vez la solucion.
® Tiempo de CPU total asociado a la iteracion en la que aparecio por primera vez la solucion.
¢Frecuencia de aparicion de cada una de las soluciones.

De acuerdo con la Tabla 4.15, la solucion con el costo total anual de operacion minimo,
es la que se obtuvo en la tercera iteracion de la metodologia MAE. Esta solucion requiere
de un flujo mésico de agua de la fuente wl de 75.41 ton/h. Sin embargo, la solucion 6ptima
local que se obtuvo en la iteracion 393, es la que utiliza un menor flujo masico de agua de
la fuente wl de 58.666 ton/h y es la que utiliza el mayor flujo masico total de agua de las
soluciones Optimas locales obtenidas. En la solucion de la iteracion 393, se utiliza
totalmente el flujo masico de agua de la fuente w3 y 33.444 ton/h de la fuente de agua w2,
para compensar la reduccion en el flujo masico de agua de la fuente wl. Mientras que, en la
solucion obtenida en la tercera iteracion, se incrementé el flujo mésico de agua de la fuente
w1l para evitar usar la fuente de agua w2 y sélo utilizar 101.851 ton/h de la fuente de agua
wa3.

El costo total anual de operacion asociado a la solucidon éptima local obtenida en la
iteracion 393 de la metodologia MAE, que corresponde al disefio de red de la Fig. 4.28, es
6.83% mayor con respecto costo total anual de operacion del disefio de red de la Fig. 4.27.
El flujo masico total de retso de agua entre las operaciones usuarias en el disefio de red de
la Fig. 4.27 es de 378.503 ton/h, mientras que en el disefio de red de la Fig. 4.28 es de
517.618 ton/h, que representa un 36.75% de aumento en el flujo total de retso de agua con
respecto al disefio de red de la Fig. 4.27. El incremento en el flujo masico total de reuso de
agua en el disefio de red de la Fig. 4.28, provocé que el flujo masico de agua a través de las
operaciones usuarias u3, ub, u6 y u9, se incremente considerablemente. EIl incremento en el
flujo masico de agua a través de las operaciones usuarias, da lugar a obtener un disefio
optimo de red degenerado, de acuerdo con Savelski y Bagajewicz (2003), en donde el
aumento en el flujo méasico de agua a través de las operaciones impide al o los
contaminantes claves o de referencia, alcanzar sus concentraciones limites a la salida de las
operaciones, como se muestra en el disefio de red de la Fig. 4.28.
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Si se desea obtener un disefio de red cuyo costo total anual de operacidn sea minimo, por
concepto del flujo total de agua de las fuentes, el mejor disefio de red para este fin es el que
se presenta en la Fig. 4.27. Por otra parte, si lo que se desea es utilizar un disefio de red que
reduzca el flujo méasico de agua de la fuente wl, considerando el costo total anual de
operacion, el mejor disefio de red para este proposito, es el que se presenta en la Fig. 4.28.

En términos de complejidad topologica, el disefio de red de la Fig. 4.27 cuenta en total
con 21 conexiones de relso de agua entre las operaciones usuarias, de las cuales sélo una
conexion tiene un flujo méasico de agua menor a 1 ton/h, la cual corresponde a la conexion
de redso de agua de la operacion ul a u7, mientras que el disefio de red de la Fig. 4.28
cuenta en total con 13 conexiones de relso de agua entre las operaciones usuarias de agua.
Por lo tanto, topoldgicamente es mejor el disefio de red de la Fig. 4.28. Sin embargo, este
disefio de red presenta el inconveniente de ser una solucion degenerada. En donde el flujo
masico de agua que pasa a través de algunas operaciones usuarias de agua impide que el o
los contaminantes de referencia alcancen sus concentraciones de contaminantes limite en la
salida. Aunado a ello, en estas operaciones usuarias de agua aun es posible reducir el flujo
masico de agua a través de ellas, con la finalidad de reducir el flujo maésico total de las
fuentes de agua, para reducir costos de operacion. Ademas, desde un punto de vista de
inversion de capital, seria necesario considerar las dimensiones de las operaciones usuarias
de agua, los equipos de bombeo y las tuberias, para poder operar con flujos masicos de
agua mayores al flujo masico de agua necesario 0 minimo en cada operacion usuaria.

4.11. Caso de Estudio 4.10

Este caso de estudio nuevo estd conformado por una fuente de agua dulce (wl), dos
fuentes de agua parcialmente contaminada (w2 y w3) y una fuente de agua contaminada con
cinco contaminantes (w4). Las fuentes de agua deben abastecer a 13 operaciones usuarias.
Los datos de las fuentes de agua y los datos limite asociados a las operaciones usuarias de
agua se muestran en las Tablas 4.16 y 4.17, respectivamente.

Se asume que el tiempo de operacién de la red en un afio es de 8600 h. Las fuentes de
agua parcialmente contaminadas tienen un limite maximo de suministro que no puede
excederse a excepcion de la fuente de agua dulce y cada una de las fuentes de agua tiene
asociado un costo unitario diferente.
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Tabla 4.16. Datos de las fuentes de agua para el Caso de Estudio 4.10.
Fuente CSW,, Contaminante CWy, fwy

deaguaw  (gxon) J (opm)  (ton/h)
wi 13 A 0 o
B 0
c 0
D 0
E 0
w2 063 A 0 200
B 30
c 15
D 0
E 5
w3 061 A 20 280
B 0
c 0
D 35
E 25
w4 0.17 A 50 350
B 40
c 30
D 35
E 30

Tabla 4.17. Datos limite asociados al Caso de Estudio 4.10.

Unidad Contaminante MU, ; cyYin cyYout
usuaria de i (kg/h) t t)
agua u g (ppm) (ppm)

ul A 16 0 200
B 7.26 0 110

c 15.17 15 220

D 16.905 5 250

E 15 0 250

u2 A 12.6 0 180
B 9.54 20 200

C 13 0 260

D 20.06 10 350

E 20.1 0 300

u3 A 4.6 5 120

B 9.62 0 370

C 10.56 0 320

D 18.675 35 450

E 15.6 0 400

u4 A 10 0 500

B 20.74 0 340

C 13.16 0 280

D 29.425 100 635

E 13.035 25 420
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Tabla 4.17. Datos limite asociados al Caso de Estudio 4.10. (Continuacion)

Unlc_iad Contammante MUu,j CULLIJ’,J!n CULljJ’,jout
usuaria de j
agua u (kg/n) — (ppm) (ppm)
u5 A 12.395 35 370
B 16.985 55 450
C 16.32 70 390
D 33.108 66 600
E 25.185 45 410
ué A 46.97 90 700
B 24.94 150 580
C 25.83 220 630
D 42.33 345 855
E 30.6 300 900
u7 A 37.62 110 1250
B 68.04 480 3000
C 47.4 330 2700
D 76.465 290 2155
E 139.5 500 3600
u8 A 57.85 350 4800
B 84.25 430 3800
C 26.6 540 3200
D 140.395 735 4000
E 105 900 4400
u9 A 5.5 200 1300
B 63 500 4700
C 40.8 900 6000
D 40.09 1225 3335
E 72 1500 5100
ulo A 130.39 330 8000
B 616 800 9600
C 123.2 1600 4400
D 432.25 3550 10050
E 89.9 3100 6000
ull A 65 3800 7050
B 387 4500 8800
C 171 6000 9000
D 182.228 5050 9055
E 167.9 5300 7600
ul2 A 180 1000 7000
B 79.2 600 5000
C 150.8 800 6600
D 338.865 1060 8850
E 180.6 1400 5700
uls A 102 3500 12000
B 354 7000 13000
C 90 5000 7500
D 388.5 8000 15000
E 57.5 6000 8500

4.11.1. Disefio 6ptimo de red para el Caso de Estudio 4.10
En el Modelo WUN-CD se impuso una restriccion para evitar el reciclo de agua en las
operaciones usuarias, antes de resolverse con BARON y con la metodologia MAE. Esta
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restriccion se impuso con base en los resultados de los casos de estudio anteriores, ya que el
reciclo de agua en las operaciones usuarias no tiene efecto alguno en la reduccion del flujo
total de suministro de agua de las fuentes.

Al resolver el modelo asociado a este caso de estudio utilizando BARON, el tiempo de
CPU total fue de 74.4 segundos. En la Fig. 4.29 se muestra el disefio de red asociado a una
solucion éptima global reportada por BARON.

El disefio optimo global de red reportado por BARON tiene un costo total anual de
operacion minimo de 3,068,764.64 $/afio. De las cuatro fuentes de agua disponibles, s6lo se
utilizaron las fuentes de agua w1, w2 y w4 con los siguientes flujos mésicos de agua, 252.5
ton/h, 19.498 ton/h y 95.878 ton/h, respectivamente. La fuente de agua w2 sélo abastece a
la operacién usuaria ub, la fuente de agua w4 abastece a las operaciones usuarias u5, ué y
u7, y la fuente de agua dulce w1l abastece a las operaciones usuarias ul, u2, u3 y u4. El
namero total de conexiones de retso de agua entre las operaciones usuarias es de 29, de las
cuales 16 tienen un flujo masico de agua menor a 1 ton/h; por lo tanto, son conexiones no
deseables, desde el punto de vista de inversion de capital si se consideran costos de tuberias
y bombeo, asi como desde el punto de vista de operacién y control en la red. Sin embargo,
matematicamente no violan ninguna restriccion de concentraciones limites de
contaminantes a la entrada o a la salida de las operaciones usuarias. En esta solucion, el
flujo masico total de retiso de agua entre las operaciones usuarias es de 306.179 ton/h.

Cuando se utilizd la metodologia MAE, se obtuvo un conjunto de 973 soluciones
Optimas locales asociadas a un solo valor minimo del costo total anual de operacién por
concepto del flujo masico total de las fuentes de agua, que corresponde a 3,068,764.64
$/afio. Cada una de las soluciones optimas locales representa un disefio de red diferente con
el mismo costo total anual de operacién minimo. Algunas de las soluciones presentan la
misma topologia de red; sin embargo, los valores de los flujos méasicos de agua a través de
algunas operaciones usuarias y los valores de los flujos masicos de reiso de agua entre las
operaciones usuarias son diferentes. El tiempo de CPU total empleado en las 1000
iteraciones de la metodologia MAE, fue de 730.437 segundos.

En la Fig. 4.30 se muestra, de entre todos los disefios de red obtenidos, el disefio de red
con el menor numero de conexiones de reuso de agua entre las operaciones usuarias. Este
disefio de red corresponde a la solucion optima local obtenida en la iteracion 420 de la
metodologia MAE, en un tiempo de CPU de 303.722 segundos.
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El flujo mésico total de las fuentes de agua en el disefio de red de la Fig. 4.30 es igual al
del disefio de red de la Fig. 4.29. Sin embargo, el nimero total de conexiones de reuso de
agua en el disefio de la Fig. 4.30 se redujo de 29 a 13, comparado con el disefio de red de la
Fig. 4.29. Esto representa una reduccion significativa de la complejidad topologica de la
red, lo que conllevaria a reducir costos de tuberias, equipos de bombeo y una reduccién en
costos de operacion y control, en caso de considerarlos. El flujo masico de reso de agua en
el disefio de red de la Fig. 4.30 es de 347.072 ton/h, que representa un aumento del 13.35%
con respecto al disefio de red de la Fig. 4.29. Este aumento en el flujo mésico total de retso
de agua, provocd un ligero incremento en el flujo mésico de agua a través de las
operaciones usuarias u8, ul0, ul2 y ul3, con respecto al disefio de red de la Fig. 4.29. Sin
embargo, también present6 una ligera reduccion en el flujo mésico de agua a través de las
operaciones usuarias u9 y ull.

Los disefios de red de las Figs. 4.29 y 4.30 tienen el mismo costo total anual de
operacion minimo asociado al flujo total de las fuentes de agua, pero el disefio de red de la
Fig. 4.29 presenta una complejidad topoldgica mayor con respecto al disefio de la Fig. 4.30.
Esto muestra que se pueden obtener disefios de red de diferente complejidad para un solo
caso de estudio. El disefiador debe aplicar otro tipo de criterios que no se consideran en este
trabajo, como, por ejemplo: el tamafio o la dimension de las operaciones usuarias de agua,
el costo de capital asociado a las operaciones y el costo de las tuberias y los equipos de
bombeo. Sin embargo, considerar estos aspectos puede incrementar la complejidad de
solucién de los problemas, la complejidad de los disefios de red y las decisiones por parte
del disefiador.

4.12. Comparacion de resultados para los casos de estudio abordados

En la Tabla 4.18 se comparan las caracteristicas principales (complejidad, metodologia,
mejor solucion en términos del flujo total de agua minimo / costo anual de operacion
minimo en la red y el tiempo de CPU total) para los ocho casos de estudio (“benchmark
problems™) de la literatura, comparados contra los resultados obtenidos en este trabajo.
También se muestran los resultados obtenidos para los dos casos de estudio propuestos en
este trabajo.

En la Tabla 4.18 se muestra que en este trabajo se obtuvieron y reprodujeron las mejores
soluciones reportadas en la literatura para los casos de estudio 4.2, 46 y 4.7,
respectivamente. Para los casos de estudio 4.1, 4.3, 4.4, 4.5 y 4.8, en este trabajo se
obtuvieron mejores soluciones que las reportadas en la literatura, en términos del flujo total
de agua o en términos del costo total anual de operacion asociado al uso de agua, como se
muestra en el caso de estudio 4.8.
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Tabla 4.18. Comparacién de resultados reportados en la literatura y los resultados obtenidos en este trabajo.

De Ia literatura Este trabajo / BARON /
Caso MAE
de |W[-|U[-|9]2 Mejor Tiempo Mejor Tiempo
estudio Autores (afio) / metodologia solucion CPU solucion CPU
reportada (s) obtenida (s)
4.1 1-2-2 Wang y Smith (1994) / Punto de 104 ton/h NAP 100.571 ton/n  0.03/
Pliegue 47.88
4.2 1-3-3 Doyle y Smith (1997) / Modelo  105.602 ton/h ND¢ 105.602 ton/n  0.12/
de PNL 60.33
4.3 1-7-3 Wang y col. (2012) / Potencial 140.93 ton/h NAP 139.7ton/h 10,800/
de concentracién con PL 94.07
4.4 1-8-3 Liuy col. (2009) / Potencial de 174.95 ton/h NAP 174.028 ton/h 10,800/
concentracion 115.07
4.5 1-6-3 Zhao y col. (2014) / Potencial 51.43 ton/h NAP 50.442 ton/h 73144/
de concentracién y dos 96.34
reservorios internos de agua
4.6 1-5-3 Kuo y Smith (1998) / Punto de 111.813 ton/h ND¢ 111.813 ton/n 10,800/
Pliegue 83.84
4.7 1-4-3 Calixto y col. (2015) / Diagrama  81.22 ton/h NAP 81.222 ton/h 0.62/
de fuentes de agua 62.14
4.8 2-10-4 Leewongtanawit y Kim (2008) /  2,013,980.7 ND¢ 1,995,754.8 75.19/
Software WATER $/afio / $/afio / 211.54
611.998 ton/h 590.805 ton/h
49 3-10-4 - - - 871,047.9 10,800/
$/afio / 249.13
177.261 ton/h
4.10 4-13-5 - - - 3,068764.6 7441
$/afio / 730.437
367.876 ton/h

2 Las barras verticales denotan la cardinalidad del conjunto de fuentes de agua, el conjunto de operaciones usuarias de agua y el conjunto
de contaminantes.

®NA: No aplica.

¢ND: No disponible.

Dado que no se cuenta con la informacién sobre el tiempo de CPU total de las
soluciones asociadas a los casos de estudio 4.2, 4.6 y 4.8, no es posible comparar los
tiempos de solucion de los modelos propuestos en la literatura contra el modelo propuesto
en este trabajo.

Por otra parte, las mejores soluciones reportadas en la literatura para los casos de estudio
4.1, 4.3, 4.4, 45y 4.7, se obtuvieron con metodologias heuristicas de disefio. EI modelo
WUN-CD muestra que las soluciones obtenidas mediante las metodologias heuristicas de
disefio no son tan confiables al determinar un disefio de red, ya que requieren de pasos de
solucion iterativos, y en ninguna de estas metodologias es posible considerar
simultaneamente multiples fuentes de agua de diferente calidad, restricciones de disefio y
costos de operacion. Ademas, la implementacion de estas metodologias restringe su
aplicacion a un disefio de red a la vez.

Para los casos de estudio 4.1, 4.2, 4.5, 4.7 y 4.8, el resolvedor BARON demostro que las
soluciones obtenidas en este trabajo corresponden a soluciones Optimas globales. Con la
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metodologia MAE se obtuvo para cada caso de estudio, el mismo valor asociado a la
funcion objetivo reportada por BARON. Sin embargo, con la metodologia de multi-
arranque estocastico se obtuvieron, en cada caso de estudio, diferentes disefios de red
asociados al mismo valor de la funcion objetivo, y en algunos casos se identificaron otras
soluciones optimas locales diferentes. Esto muestra que existen maltiples disefios de red
con diferentes caracteristicas, tales como: diferente nimero de conexiones, diferentes
valores de flujos masicos de agua asociados a las conexiones de retso de agua entre las
operaciones usuarias y diferentes flujos masicos de agua a través de las operaciones
usuarias. Todas estas caracteristicas pueden estar asociadas al mismo valor 6ptimo de una
funcién objetivo.

Los casos de estudio 4.3, 4.4 y 4.6 se consideran como problemas de tamafio mediano.
Al utilizar BARON para resolver estos casos de estudio, se obtuvieron soluciones optimas
que probablemente corresponden a soluciones 6ptimas globales en los casos de estudio 4.3
y 4.6; sin embargo, no se demostré que lo fueran en el tiempo méximo de solucion
establecido (maxtime = 10,800 segundos, 3 horas). Este resultado se puede inferir con base
en los valores finales de las tolerancias absolutas y relativas, respectivamente. El criterio
anterior no aplica para la solucién obtenida para el Caso de Estudio 4.4.

Por otra parte, al utilizar la metodologia MAE, en todos los casos de estudio abordados
en este trabajo, se obtuvieron diferentes disefios de red asociados al mismo valor de la
funcién objetivo y diferentes soluciones Optimas locales asociadas a un mismo caso de
estudio, en un tiempo de CPU considerablemente menor comparado con el tiempo de
solucién al utilizar BARON, como se muestra en el tiempo de CPU utilizado para resolver
los casos de estudio 4.3, 4.4, 4.5, 4.6y 4.9.

Para el Caso de Estudio 4.9, el cual se considera como un problema de gran tamafio, el
resolvedor BARON no demostré optimalidad global en el tiempo maximo de CPU
establecido. En contraste, al resolver este caso de estudio con la metodologia MAE, se
identificd (en un tiempo de CPU 97.69% menor, con respecto al tiempo de CPU utilizado
por BARON) un conjunto de soluciones dptimas locales asociadas al mismo valor de la
funcién objetivo obtenida con BARON. Adicionalmente, se identificaron cinco conjuntos
de soluciones dptimas locales asociadas a diferentes valores de la funcion objetivo.

En el Caso de Estudio 4.10, el resolvedor BARON demostro optimalidad global. Al
utilizar la metodologia MAE en este caso de estudio, se obtuvo un solo conjunto de
soluciones Optimas locales con el mismo valor en la funcion objetivo (con diferentes
topologias o disefio de la red), comparada con la solucion obtenida con BARON.

92



Las mejores soluciones optimas locales y los disefios de red asociadas a ellas, que se
obtuvieron con la metodologia MAE, son perfectamente comparables con las soluciones
Optimas y los disefios de red obtenidos con BARON. Sin embargo, la metodologia MAE,
permitio obtener soluciones dptimas locales con diferentes topologias de red, y ofrece la
posibilidad de seleccionar de entre todas las soluciones obtenidas los disefios asociados a
estas soluciones que mejor se adapten a las necesidades del disefiador o del disefio deseado.
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Capitulo 5. Conclusiones

5.1. Introduccion

En este trabajo se desarroll6 un modelo matematico de programacion no lineal para la
sintesis Optima de redes de agua con operaciones usuarias de carga masica fija de multiples
contaminantes. ElI modelo se desarroll6 con base en una superestructura general de red,
inspirada en la propuesta del sub-sistema de uso de agua desarrollado por Takama y col.
(1980). La superestructura general de red utilizada integra multiples fuentes de agua y todas
las posibilidades de uso, redso y reciclo de agua entre las operaciones usuarias.

El criterio fundamental para la sintesis Optima de un disefio de red de agua con
operaciones usuarias de carga masica fija de maltiples contaminantes utilizando el modelo
desarrollado, consiste en la minimizacion del valor de una funcion objetivo asociada al
costo de operacion anual derivado del uso de agua de las fuentes disponibles o, en otro
caso, la funcién objetivo minimiza el flujo maésico total de agua suministrada por las
fuentes de agua en la red. En el modelo se consideraron las siguientes restricciones:
balances de agua, balances de contaminantes en cada elemento de la superestructura
(divisores, mezcladores y operaciones usuarias de agua) y cotas superiores e inferiores para
cada una de las variables en el modelo. Las operaciones usuarias de agua se modelaron
como operaciones de carga masica fija para centrar el estudio en el flujo masico de agua
suministrada y la variacion de la concentracion de los contaminantes en el agua a la entrada
y a la salida en cada operacion usuaria de agua.

Para resolver el modelo propuesto se utilizaron dos enfoques de solucién. El primer
enfoque de solucion consistié en utilizar el resolvedor comercial BARON, que implementa
un algoritmo de optimizacion global determinista del tipo ramificacion y acotamiento. El
segundo enfoque consiste en utilizar una metodologia de multi-arranque estocastico
(MAE), el cual no ha sido utilizado previamente en la literatura para la solucion de un
modelo de PNL asociado a la sintesis Optima de redes con operaciones usuarias de agua de
carga masica fija de multiples contaminantes.

El modelo desarrollado se aplicé en ocho casos de estudio de referencia de la literatura
sobre la sintesis de redes de operaciones usuarias de agua con multiples contaminantes que
han sido abordados por diferentes grupos de investigacion, los cuales han utilizado diversas
metodologias de sintesis y disefio. En cinco de estos casos de estudio (casos 4.1, 4.2, 4.5,
4.7 y 4.8) se obtuvieron resultados positivos bajo el enfoque de la minimizacion del flujo
total de agua de las fuentes, y en el Caso de Estudio 4.8 del costo de operaciéon anual
asociado al flujo total de agua de las fuentes. Tambien se propusieron y resolvieron dos
casos de estudio de mayor complejidad (hasta cuatro fuentes de agua, trece operaciones
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usuarias y cinco contaminantes) (Casos de Estudio 4.9 y 4.10). En todos los casos de
estudio abordados en este trabajo fue posible reproducir, validar y verificar las soluciones
previamente reportadas en la literatura, lo cual muestra la versatilidad y confiabilidad del
modelo desarrollado y los enfoques de solucién utilizados.

Al comparar los enfoques de solucion utilizados en este trabajo, con base el valor de la
funcion objetivo y los disefios de red obtenidos, se puede concluir que la metodologia MAE
es tan buena como el resolvedor BARON, ya que en todos los casos de estudio abordados
en este trabajo se obtuvieron las mismas soluciones y disefios de red. Sin embargo,
BARON, al utilizar un algoritmo de optimizacién global determinista, generalmente
requiere de un tiempo considerable de CPU para llegar a una solucion éptima global. Por
ejemplo, en los casos de estudio 4.3 y 4.6, BARON no demostro en el tiempo maximo de
solucién establecido (10,800 segundos) que las soluciones obtenidas corresponden a
soluciones 6ptimas globales. Sin embargo, los valores finales de las tolerancias relativas
para estos casos de estudio quedaron muy cercanos al valor de la tolerancia relativa
previamente especificada. Con base en esto, se infiere que las soluciones de los casos de
estudio 4.3 y 4.6 corresponden a soluciones éptimas globales. Este criterio no aplica para
las soluciones obtenidas con BARON para los casos de estudio 4.4 y 4.9. Por lo tanto, la
metodologia MAE presenta una interesante alternativa para este tipo de problemas, ya que
puede obtener las mismas soluciones (aunque no se puede demostrar optimalidad global) en
un tiempo de CPU razonable.

A continuacion, se presentan las principales contribuciones, conclusiones generales y
particulares, derivadas de los resultados obtenidos en esta tesis de maestria. También se
presentan algunas lineas de investigacion, con base en el andlisis de los resultados y las
limitaciones de este trabajo, para futuras investigaciones.

5.2. Contribuciones del proyecto de tesis

Las principales contribuciones generadas en esta tesis en el &rea de sintesis de redes
usuarias de agua con multiples contaminantes son las siguientes, las cuales se resumen a
continuacion:

1. Se desarroll6 un modelo de programacién no lineal versatil y general para abordar el
problema de la sintesis dptima de redes de uso de agua con operaciones usuarias de
carga fija de multiples contaminantes, con base en una superestructura de red general
que considera multiples fuentes de agua, y todas las opciones de uso, reso y reciclo
de agua entre los procesos usuarios de agua.

2. Se aplico un enfoque de solucion basado en una metodologia de multi-arranque
estocastico que no se habia utilizado previamente en la literatura para la solucion de
un modelo de PNL asociado a la sintesis de redes de uso de agua con multiples
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contaminantes. Con base en los resultados obtenidos, esta metodologia de solucion
demostrd que puede obtener una variedad de soluciones 6ptimas locales en tiempos
de CPU razonables. Los resultados también muestran que las mejores soluciones
obtenidas con la metodologia MAE en cada caso de estudio, corresponden a
soluciones Optimas globales, considerando el valor final de la funcion objetivo.
Este resultado se deriva de comparar, en cada caso de estudio, la mejor solucion
optima local obtenida y el tiempo de CPU total utilizado por el enfoque de solucién
de la metodologia MAE, en contraste con el valor de la funcion objetivo, los valores
finales de convergencia, absoluta y relativa y el tiempo de CPU empleado por el
resolvedor BARON para obtener una solucion éptima global.

En cada caso de estudio, el enfoque de solucion de la metodologia MAE permitio
identificar la existencia de disefios 6ptimos locales de red diferentes asociados a un
mismo valor de la funcion objetivo y también permitio identificar soluciones 6ptimas
locales diferentes que presentan un valor diferente en la funcion objetivo.

En este trabajo se obtuvieron mejores soluciones que las reportadas en la literatura
para cinco de los ocho casos de estudio abordados (casos 4.1, 4.3, 4.4, 4.5y 4.8); son
mejores soluciones en cuanto a la reduccion en el flujo total de agua de las fuentes o
en la reduccion del costo total anual de operacion asociado al flujo total de agua de
las fuentes, segun sea el caso.

En este trabajo, en particular en las soluciones obtenidas con el resolvedor BARON
para los casos de estudio 4.2, 4.4, 4.5y 4.6, se muestra que el uso del reciclo de agua
en las operaciones usuarias no presenta ventajas en la disminucién del flujo total de
agua en la red y en cambio presenta una complicacion en cuestiones de operacion,
que conllevan en la practica a utilizar un flujo masico de agua mayor, un incremento
en el costo de inversion debido a la dimension de la operacion, las tuberias, equipos
de bombeo y control adicionales para mantener el proceso de produccion. Ademas,
el reciclo de agua también conlleva a una acumulacion de contaminantes hasta
alcanzar la concentracion limite de entrada o salida del o los contaminantes claves en
las operaciones que presentan esta caracteristica.

5.3. Conclusiones generales

El modelo de programacion no lineal desarrollado y su solucion permitieron determinar
con exito la toma de decision (asignaciones de flujos masicos de agua y concentraciones de
contaminantes) para disefiar redes de uso de agua con operaciones multi-contaminantes,
considerando el costo total anual de operacion asociado al flujo total de agua utilizado para
abastecer a las operaciones usuarias de agua y determinar la secuencia y la conectividad de
los flujos masicos de agua entre las operaciones para cumplir con las restricciones de
concentraciones limite de contaminantes en la entrada y salida en cada una de las
operaciones usuarias de agua. Al reducir el flujo total de agua de las fuentes, en
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consecuencia, se reduce el costo total anual de operacion y el flujo total de efluentes
generados.

Los enfoques de solucion utilizados en el modelo de PNL asociado al problema de
sintesis de redes de uso de agua con operaciones multi-contaminantes, mostraron ser
eficientes. Por una parte, al utilizar el resolvedor BARON se determinaron soluciones
Optimas globales para algunos casos de estudio, mientras que, para otros, con base en la
magnitud del valor de la tolerancia relativa (epsr) se puede inferir que las soluciones
obtenidas son potencialmente soluciones optimas globales, aunque no se demostré que lo
fueran en el tiempo de CPU maximo establecido. Por otra parte, al utilizar la metodologia
de multi-arranque estocastico (MAE), se mostro que esta metodologia puede proporcionar
diferentes soluciones 6ptimas locales y globales (sin demostrar que lo sean) en un tiempo
de CPU menor, en contraste con el tiempo de CPU empleado para las soluciones obtenidas
con BARON.

5.4. Conclusiones particulares

e La superestructura de red general utilizada para desarrollar el modelo de PNL
asociado al problema de sintesis de redes de uso de agua con operaciones multi-
contaminantes mostrd ser aplicable a todos los casos de estudio abordados; por lo
tanto, esta superestructura representa adecuadamente el problema abordado.

e El enfoque de solucién con el resolvedor BARON permitié determinar soluciones
Optimas globales para los Casos de Estudio 4.1, 4.2, 4.5, 4.7 y 4.8 bajo los criterios
de paro establecidos, mientras que, para los Casos de Estudio 4.3, 4.4 y 4.6 se
cumplié el criterio de paro de tiempo méaximo de solucion de 10,800 segundos, pero
se concluye que las soluciones obtenidas son potencialmente soluciones éptimas
globales, debido al valor muy cercano del criterio de paro de la tolerancia relativa.
Por otra parte, el enfoque de solucion MAE demostro obtener las mismas soluciones
que las obtenidas con BARON; para los Casos de Estudio 4.3, 4.4 y 4.6 obtuvo las
soluciones en un tiempo menor.

e Con el modelo matematico desarrollado fue posible reproducir para cada uno de los
casos de estudio, las mejores soluciones reportadas en la literatura y para los Casos
de Estudio: 4.1, 4.3, 4.4, 45, 4.6 y 4.8, permiti0 obtener disefios de red que
requieren de un menor flujo masico de agua. Por lo tanto, el modelo desarrollado
fue validado.

e Dentro de los alcances del modelo matematico desarrollado se encuentra: i) una
amplia representacion de problemas de sintesis de redes usuarias de agua que
involucran mdltiples contaminantes y fuentes de agua con diferentes niveles de
concentracion de contaminantes, ii) es una herramienta muy util para validar y
verificar los disefios convencionales de red asociados a las soluciones reportadas en
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la literatura, iii) el modelo y los enfoques de solucion utilizados permitieron la
obtencion de nuevos disefios de red, que no fueron anticipados por las metodologias
propuestas por los diferentes grupos de investigacion de la literatura, iv) el modelo
desarrollado junto con el enfoque determinista de solucion permitio obtener para
cada caso de estudio una solucion optima global o potencialmente global, v) el
modelo desarrollado junto con la estrategia de solucion MAE permitid la
identificacion de maultiples disefios de red asociados a un mismo valor de la funcion
objetivo, ademés de identificar otras soluciones Optimas locales con un consumo
total de agua dulce ligeramente mayor y una complejidad topoldgica diferente y vi)
con base en los resultados obtenidos, se determind como innecesaria la inclusion del
reciclo local de agua en las operaciones usuarias de agua, ya que no representa
ninguna ventaja sobre los disefios de red que no incluyen reciclo.

e Las limitaciones que presenta el modelo matematico desarrollado consisten en: i) no
es posible controlar la complejidad topologia en la red. Por lo tanto, en algunos
disefios existen flujos maésicos de agua con valores muy pequefios que
matematicamente cumplen con las restricciones establecidas y son inherentes a la
solucion optima local o global obtenida, pero en la realidad son impréacticos y
pueden representar el uso de tuberias, equipos de bombeo y control adicional, ii) las
soluciones obtenidas estan limitadas solo a la minimizacién del costo total anual de
operacion asociada al agua utilizada de las fuentes en la red o a la minimizacion del
flujo total de agua de las fuentes y por lo tanto no se pueden anticipar otros
escenarios en donde se podrian considerar costos de tuberias y bombeo y costos de
capital y operacién en toda la red, y iii) el modelo matematico desarrollado se limita
a un solo tipo de operaciones usuarias de agua.

5.5. Trabajo a futuro
A continuacion, se enlistan las sugerencias para trabajos futuros o las posibles
extensiones de este trabajo de tesis.

1. Una posible extension del modelo seria contemplar el uso de variables binarias con
la finalidad de poder controlar la complejidad topoldgica en la red. Aunado a ello,
se podrian contemplar costos de capital y operacion por concepto de tuberias y
equipos de bombeo. Esta extensiéon derivaria en un modelo de programacion no
lineal entera mixta (PNL-EM).

2. Una sugerencia para evitar flujos masicos de agua pequefios consistiria en imponer
restricciones de flujo con el uso de variables binarias asociadas a los flujos mésicos
de agua.

3. Otra extension del modelo consistiria en incluir otro tipo de operaciones usuarias de
agua. Por ejemplo, las que se mencionan en el Capitulo 2 y posteriormente,
contemplar los puntos 1y 2.
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m ACTA DE EXAMEN DE GRADO

Casa abierta al tiempo

UNIVERSIDAD AUTONOMA METROPOLITANA No. 00139
Matricula: 2173802038

( ~ ~

Sint

sis 6ptima de redes de

uso de agua con operaciones Con base la Legislacidén de la Universidad Autdnoma
multi-contaminantes. Metropolitana, en la Ciudad de México se pr taron a las

11:00 horas del dia 16 del mes de julio del afio 2020 POR
viA REMOTA ELECTRONICA, los suscritos miembros del jurado
designado por la Comisién del Posgrado:

DR. HECTOR FERNANDO PUEBLA NURNEZ
DR. ARTURO JIMENEZ GUTIERREZ
DR. CARLOS MARTINEZ VERA

Bajo la Presidencia del primero y con caricter de
Secre rio el ultimo, se reunieron para proceder al Examen
de G cuya denominacién aparece al margen, para la
obtencién del grado de:

MAESTRO EN CIENCIAS (INGENIERIA QUIMICA)

DE: HERNAN TEODULO CORTES MONRQOY

y de acuerdo con el articulo 78 fraccién III del

7 Reglamentc de Estudios Superiores de la Universidad
Autdénoma Metropelitana, los miembros del jurado
resolvieron:

HERNAN TEODULO CORTES MONROY
ALUMNO

- ~
Apro ba i
-
Acto continuo, el presidente del jurado comunicd al
int sado el resultado de 1la aluacidn  y, en caso
aprobatorio, le fue tomada la protesta.
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