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resolucién aplicando un algoritmo genético

Resumen

El balanceo de ecuaciones quimicas es estudiado por la comunidad cientifica y se
han desarrollado diferentes métodos para resolver dicho problema. Algunos de los
métodos propuestos resuelven una formulacibn matematica. La presente tesis
propone un modelo matematico para resolver cualquier ecuaciéon quimica. Para
resolver dicho modelo se aplica una metaheuristica basada en el Computo Evolutivo
para balancear una ecuacién quimica. Este enfoque se utiliza como una alternativa a
los métodos tradicionales de balanceo de ecuaciones quimicas, ya que estos no son

algoritmos generales que se puedan aplicar a cualquier formulacion quimica.

El presente trabajo de investigacion se estructura en 4 capitulos que se

describen a continuacion:

El capitulo | contiene el marco metodolégico, mencionando los antecedentes
de la investigacion, para luego definir el planteamiento del problema vy la justificacion

de la investigacion sefialando la importancia que ésta tiene.

En el capitulo 1l referente al marco tedrico se presentan las bases tedricas de
la investigacion tanto de la Ciencia Quimica como de la Inteligencia Artificial.

Respecto a la ciencia quimica se muestran los nuevos enfoques que se han estado
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desarrollando dentro de la investigacion cientifica. Referente a las ciencias
computacionales, en el campo de investigacion de la Inteligencia Artificial se define la
Computacion Evolutiva. Dentro de los algoritmos que forman parte de la

Computacion evolutiva se encuentran los Algoritmos Genéticos.

En el capitulo Il se describe el desarrollo de la formulacion matemaética,
describiéndola de forma general y empleandola en una ecuacién de ejemplo.
También se describe el algoritmo genético para el balanceo de ecuaciones quimicas,

junto con la explicaciéon de los operadores genéticos.

El capitulo 1V describe la etapa de experimentacion y analisis de resultados
de la implementacion del algoritmo desarrollado, incluyendo los problemas escogidos

para las pruebas, de donde se obtiene el analisis de resultados.
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1.1.- Antecedentes

El balanceo de ecuaciones quimicas (BEQ) juega un papel muy importante tanto en
el ambiente académico como en la industria quimica, ya que es una herramienta
para el modelado de reacciones quimicas. El BEQ se utiliza tanto para aplicaciones
cuantitativas como cualitativas como el estudio y andlisis de los procesos quimicos,
la estimacion de reactantes y productos, y la determinacion de las condiciones de

una reaccion quimica.

En general, una reaccion quimica es un proceso mediante el cual una o mas
sustancias (elementos o0 compuestos) denominados reactivos sufren una
transformacién para dar lugar a sustancias diferentes conocidas como productos. De
acuerdo a [Lirll], a una escala microscépica, una reaccion quimica produce que los
enlaces quimicos entre los elementos de un compuesto se rompan o que se formen
nuevos enlaces, debido al desplazamiento de electrones entre los atomos. En base
a la ley de la conservacion de la masa establecida por Lavoisier, una reaccion

guimica no puede modificar la cantidad de elementos quimicos.

En la figura 1.1 se muestra un ejemplo grafico de una ecuacion quimica
balanceada. Se ilustra con una esfera a cada elemento quimico, en cuyo interior se

coloca el simbolo quimico del elemento al que representa.
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CH 4 + 202 emm— COz + 2H 2 0

Figura 1.1.- Ejemplo 1 de ecuacién quimica balanceada.

Otro ejemplo de una ecuacion balanceada se muestra en la figura 1.2, donde se
tienen 3 atomos de Carbono tanto en los reactivos o como en los productos, y asi
para todos los demas elementos presentes en la ecuacion. Como se indica en
[BOPO6], el balanceo de ecuaciones quimicas consiste en encontrar un conjunto de
coeficientes que se colocan delante de cada compuesto o elemento quimico que
aparece en una reaccion de manera que el nimero de atomos de cada elemento sea

el mismo en ambos lados de la ecuacion.

88?88
L
>PDP

CiHg + 50, ey 3CO, + 4H,0

Figura 1.2.- Ejemplo 2 de ecuacién quimica balanceada.

El balanceo de ecuaciones quimicas ha sido ampliamente estudiado por la
comunidad cientifica y se han desarrollado diferentes métodos para resolverlo. Los
métodos mas conocidos en el ambito académico son el de inspeccion o tanteo, el

oxido-reduccion y el método algebraico. Estos métodos se consideran como técnicas
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clasicas para resolver el problema del balanceo quimico. Por otro lado, y de acuerdo
a la literatura consultada, se han desarrollado otros métodos que buscan balancear
cualquier ecuacion quimica. La mayoria de estos métodos se enfocan en el uso de
matrices, y recientemente se presentd una propuesta basada en una heuristica

novedosa para el balanceo de ecuaciones quimicas.

En cada uno de estos nuevos enfoque se plantea la formulaciéon de un modelo
matematico para el problema de balanceo de ecuaciones quimicas ([Ris08], [Ris09],
[SAS06] y [Zoul0]).

También se han desarrollado aplicaciones para computadora utilizando
diferentes enfoques para balancear una ecuacién quimica. En [KumO1], Kumar
realiza un estudio de las aplicaciones en computadora para el balanceo de
ecuaciones quimicas, donde se presentan un analisis de métodos con diferentes

enfoques.

Aln cuando ya existen varias propuestas para modelar matematicamente el
problema del balanceo de ecuaciones quimicas y varios métodos para balancear una
ecuaciéon quimica basados en diferentes técnicas de resolucion, el balanceo de
ecuaciones quimicas sigue siendo del interés de la comunidad cientifica el estudiar y

proponer nuevos enfoques para resolver este tipo de problemas.

1.2.- Planteamiento del Problema

Como cualquier método propuesto para resolver algin problema, todos los métodos
de balanceo de ecuaciones quimicas existentes tienen ventajas y desventajas. Por
ejemplo, en ecuaciones con gran cantidad de compuestos quimicos aumenta la

complejidad para resolverlo con el método de tanteo [Chu97]; por otro lado, para

4
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utilizar el método algebraico se debe cumplir con la condicion de que el nimero de
elementos es igual al nimero de compuestos mas uno [SGC95]. Finalmente, una
desventaja para balancear una ecuacién quimica utilizando métodos basados en
matrices es que la matriz producida por el problema generalmente no es cuadrada y
no es invertible de forma directa [Depl10]. En [SAS06] se propone un enfoque de
Programacion Lineal Entera (PLE) para el balanceo de ecuaciones quimicas

haciendo uso de una matriz .

Como es conocido, un problema modelado como PLE tiene un caracter
combinatorio y en general se considera, dentro de la teoria de la complejidad
computacional, como un problema muy dificil de resolver, por lo que, para este tipo
de modelos, se han propuesto un sinniumero de enfoques de solucion, y el uso de
metaheuristicas para encontrar buenas soluciones a estos problemas es un enfoque

gue ha sido estudiado recientemente por la comunidad cientifica.

Basandose en el hecho de que el problema del balanceo de ecuaciones se ha
modelado matematicamente como un problema de PLE y que existen
metaheuristicas que se ha aplicado a este tipo de problemas, se puede formular la

siguiente pregunta:

¢Es factible aplicar un algoritmo genético para resolver el problema de

balanceo de ecuaciones quimicas usando una nueva propuesta de modelado

matematico como un problema de programacion lineal entera?

1.3.- Objetivos

El presente trabajo de tesis tiene los siguientes objetivos general y especificos:
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1.3.1.- Objetivo General

Desarrollar un modelo matematico para el problema de balanceo de ecuaciones
quimicas resolviéndolo mediante un algoritmo genético que permita hacer busqueda
inteligente en el espacio de soluciones del problema de balanceo de ecuaciones
guimicas para determinar los coeficientes de los compuestos de cualquier ecuacion

quimica que permitan establecer la ecuacién balanceada.

1.3.2.- Objetivo Especificos

« Definir un modelo matematico para el problema de balanceo de ecuaciones
usando un enfoque de optimizacion.

o ldentificar los elementos que se modifican en el balanceo de ecuaciones
quimicas.

« Establecer la representacion de las soluciones de una ecuacion quimica para
su balanceo.

o Establecer las dependencias de los coeficientes estequiométricos entre los
elementos de una ecuacion quimica.

« Definir los operadores de seleccion, cruzamiento y mutacion para implementar

un algoritmo genético.

1.4.- Justificacion

Las ecuaciones quimicas desempefian un papel importante en el plano tedrico, asi

como la quimica industrial. El balanceo de ecuaciones quimicas es un problema con

mas de un siglo de antigiedad y es uno de los temas mas estudiados en la
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educacion gquimica. Se han definido diversos métodos para realizar el balanceo de

las ecuaciones quimicas, algunos mas complicados que otros.

Como ya se indicd, en el 2006 se propone un enfoque de PLE para el
balanceo de ecuaciones quimicas. La formulacion matematica propuesta es

presentada en (1.1).

min f = Zn: X, (1'1)

sujeto aAx = 0
x>1

XeZ

Donde x, representa cada coeficiente de los compuestos quimicos presentes

en la formula quimica a balancear, y x=[x,.x,...x,] . La matriz A es la matriz de
reaccion, donde el elemento a, de la matriz es el nimero de atomos de tipo i en

cada compuesto o elemento (reactivo/producto) j. a, es positivo si corresponde a

un reactivo y es negativo si es producto. La matriz A tiene una dimensién de mxn ,
donde m representa a los elementos y na los compuestos quimicos en una la

férmula quimica. Finalmente, los elementos de x deben ser enteros.

Existen en la literatura varios problemas combinatorios que se modelan como
un problema de PLE, por ejemplo el problema del agente viajero y el problema de
asignacion de horarios escolares. Si se considera al problema del balanceo de
ecuaciones quimicas como un problema combinatorio, es evidente modelarlo
matematicamente y poderlo resolver usando una metaheuristica extraida del

Computo Evolutivo como un Algoritmo Genético.
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1.5.- Hipotesis

Para este trabajo de tesis, se formula la siguiente hipotesis:

“El modelado matematico propuesto permite desarrollar un algoritmo genético para

balancear cualquier tipo de ecuaciones quimicas”.

1.6.- Alcances y limitaciones

El alcance de esta tesis es desarrollar un modelo matematico que para el balanceo
de ecuaciones quimicas, que verifique que la existe la misma cantidad de atomos de
cada elemento tanto en los reactivos como en los productos. Dicho modelo se
resolvera mediante un algoritmo genético para balancear ecuaciones quimicas con
un enfoque de optimizacién buscando el valor minimo de los coeficientes necesarios

para el balanceo y verificar si es factible la aplicacibn como método de resolucion.

Asi como también la definicibn de una ecuacién quimica suficientemente
completa para la evaluaciéon de la eficiencia y eficacia. Cabe mencionar que se
desconoce si existe informacion en la literatura sobre la aplicacién de los algoritmos

genéticos para el balanceo de ecuaciones quimicas.
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2.1.- Antecedentes

La importancia del estudio de las reacciones quimicas se puede apreciar en el
desarrollo industrial. Considerando lo expuesto en [Ang60], para que las industrias
puedan surgir y vivir son necesarias las materias primas, que en pocos casos pueden
ser empleadas sin ser modificadas substancialmente; estas modificaciones se
pueden obtener solamente por medio de transformaciones quimicas adecuadas,
debido a que cualquier tratamiento que no produzca reacciones quimicas sélo es
capaz de modificar la forma o el aspecto exterior de los materiales sin influir sobre la
constitucién de las sustancias. De acuerdo a [Gut86], el término estequiometria se
usa en Quimica para hacer referencia a la relacion entre los elementos que
constituyen las sustancias. Se dice que una sustancia es estequimétrica, cuando
tiene una composicion atémica definida, y se dice que una reaccién quimica es
estequiométrica, cuando existe una correspondencia definida entre la composicién y

cantidad de las sustancias reaccionantes, y las que se forman en la reaccion.

De acuerdo a [BW77], una reaccién quimica es un proceso por el que una o
varias sustancias reaccionan quimicamente entre si para producir nuevas sustancias.
Las sustancias de partida se denominan reactivos, las sustancias formadas se
denominan productos (con propiedades diferentes a los reactivos). Un ejemplo de
una reaccion quimica es el siguiente: el sodio es un metal blando y brillante que

reacciona vigorosamente con el agua, cuando se coloca una pequeiia cantidad de
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sodio en un recipiente de agua, se forma rapidamente gas hidrégeno e hidroxido de
sodio en la solucién, dicha reaccion se describe en la ecuacion 2.1 y se representa

simbdlicamente segun la ecuacion 2.2.

Sodio + Agua — Hidroxido de Sodio + Hidrogeno (2.1)
Na + H,O — NaOH + H, (2.2)

Una ecuacion quimica no esta completa si no respeta las ley de conservacion de la
materia; al proceso de encontrar los coeficientes estequiométricos de las sustancias
involucradas en una reaccion quimica se conoce como balanceo de ecuaciones
quimicas. Se puede entender que el problema es balancear una ecuacion quimica y
el algoritmo a desarrollar buscara los coeficientes estequiométricos que cumplan la
ley de la conservacion de la materia; donde los coeficientes seran el resultado al

problema.

El balanceo de las ecuaciones quimicas es un problema importante, dado que
una reaccion quimica, cuando es factible, es un proceso natural y la consecuente
ecuacion es siempre coherente. Si la reaccion es inviable, entonces la Unica solucion

es trivial, donde todos los coeficientes son iguales a cero.

El balanceo de ecuaciones quimicas es estudiado por la comunidad cientifica
y se han desarrollado diferentes métodos para resolver dicho problema. De acuerdo
a [Ris08] su estudio se ha desarrollado desde cuatro puntos de vistas, como se
presenta en la tabla 2.1.

Tabla 2.1.- Enfoques de estudio del balanceo de ecuaciones quimicas.
‘ Enfoque ‘Descripcién

Matemético Se enfoca en modelar mateméticamente el problema utilizando sistemas
de ecuaciones y otros artefactos mateméticos.

‘Informético ‘Existen muchos articulos publicados que consideran el uso de
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Tabla 2.1.- Enfoques de estudio del balanceo de ecuaciones quimicas.
Enfoque Descripcién
computadoras para balancear ecuaciones quimicas.

Quimico Los libros de texto universitarios de quimica general se apoyan
generalmente en la técnica de ion-electron, método algebraico,
inspeccion, por mencionar algunos, como procedimiento basico para el
balanceo de una ecuacion quimica.

Pedagdgico Debido a que el balanceo de ecuaciones quimicas es un tema
considerado dificil en la ensefianza de la quimica, se han propuesto
muchos enfoques para integrar al balanceo de ecuaciones quimicas
dentro del proceso de ensefianza-aprendizaje.

Para balancear ecuaciones quimicas existen diversos métodos que invariablemente
tienen el objetivo de que los coeficientes estequiométricos asignados a la ecuacion

guimica mediante el método cumplan con la ley de la conservacion de la materia.

En los ultimos afios se han desarrollado aplicaciones de computadora para
balancear ecuaciones quimicas, utilizando diferentes enfoques. Kumar en [KumO1]
realiza un estudio de las aplicaciones en computadora para el balanceo de
ecuaciones quimicas, donde se presentan métodos con diferentes enfoques,
basandose en manipulaciones matriciales, en programas interactivos y en disefio de

ingenieria.

En el afio 2006, en [SAS06] se propone un enfoque de Programacion Lineal
Entera (PLE) para el balanceo de ecuaciones quimicas haciendo uso de una matriz.
En 2008, en [Ris08] se propone resolver el problema de balanceo de ecuaciones
usando manipulaciones matriciales. Lo mas importante de dicho trabajo es la
formulacibn matemaética, sin embargo, se limita a ecuaciones donde contienen el
mismo numero de elementos que de compuestos, ya que hace uso la matriz
cuadrada. En [Ris09] Risteski plantea resolver el balanceo de ecuaciones quimicas

mediante un matriz singular.
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En [Zoul0] se propone resolver el balanceo de ecuaciones quimicas mediante
la utilizacion de una metaheuristica. Se plantea un algoritmo basado en una
basqueda de armonia (HS) incluyendo operadores de actualizaciébn de posicion y

mutacion genética.

De acuerdo a la investigacion realizada en diferentes articulos, se puede
determinar que Sen [SASO06] es el pionero en modelar el problema de balanceo de
ecuaciones como un problema de Programacion Lineal Entera (PLE). La formulacion
matematica contempla el balanceo de ecuaciones donde el nimero de elementos y
de compuestos son diferentes, sin embargo el numero de elementos es menos o
igual al nimero de compuestos en las ecuaciones que se presentan en dicho

articulo.

2.2.- Métodos de balanceo de ecuaciones quimicas

Existen diferentes métodos para resolver el problema de balanceo de ecuaciones
guimicas. De acuerdo a la investigacion realizada los métodos de balanceo se
pueden clasificar como técnicas clasicas, técnicas basadas en matriz y técnicas
basadas en heuristicas. En todos los métodos el objetivo que se persigue es que la

ecuaciéon quimica cumpla con la ley de la conservacion de la materia.

2.2.1.- Técnicas clasicas

Los métodos de balanceo de ecuaciones quimicas clasicos son aquellos que
generalmente se ensefian en nivel medio superior y superior. Dentro de los mas
importantes se pueden citar el método de tanteo, método algebraico y método oxido-

reduccion. En la Tabla 2.2 se describen los métodos de balanceo quimico mas
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conocidos.

Tabla 2.2.- Métodos de balanceo mas conocidos.

Método Autor Descripcion

Algebraico = J. Bottomley EI método algebraico estd basado en la aplicacion del
1878 algebra. Requiere construir un sistema de ecuaciones de

varias variables y resolverlas simultaneamente.

El nimero de pasos para balancear una ecuacion por el

método algebraico puede variar, dependiendo del grado de

complejidad de tal ecuacion.

Inspeccion/ H. G. Deming Consiste en fijar arbitrariamente un coeficiente e ir

tanteo 1943 deduciendo los demas haciendo balances a los atomos
implicados en la elemento inicial. Si aparecen fracciones, se
multiplican todos los coeficientes por el minimo comudn
multiplo de los denominadores.

Oxido- E. Jettey  Para entender este método hay que conocer el nUmero de
Reduccion V.K. La Mer | oxidacion de un elemento. Se basa en los cambios de los
numeros de oxidacion de las elementos que reaccionan.

A continuacion se describen detalladamente el procedimiento para realizar el
balanceo de ecuaciones mediante el método algebraico, el método de Oxido-

reduccion y el método de inspeccion o tanteo.

Método algebraico

El método algebraico requiere construir un sistema de ecuaciones de varias variables
y resolverlas simultaneamente. El nUmero de pasos para balancear una ecuacion por
el método algebraico puede variar, dependiendo del grado de complejidad de tal
ecuacion. Los pasos generales para aplicar el método algebraico, tomados de

[McL02], se presentan a continuacion:

1. Escribir una reaccion utilizando n diferentes simbolos (letras) para representar
los coeficientes estequiométricos desconocidos.

2. ldentificar los n-1 elementos involucrados en la reaccion.
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3. Para cada elemento, construir una ecuacion lineal algebraica que iguale el
namero de atomos de el elemento en ambos lados de la reaccion:

a) Para cada molécula en la ecuacion quimica en la cual el elemento
aparece, multiplique el subindice del elemento por el coeficiente
desconocido de la molécula.

b) Para cada elemento, sume el producto de los subindices y los coeficientes
de las moléculas de la izquierda y la derecha de la ecuacién e iguale las
sumas.

4. Seleccione una de las incognitas y asigne a algun valor conveniente.

5. Resuelva las n ecuaciones con n incognitas.

6. Si existen factores comunes en los coeficientes, divida cada coeficiente por
ellos para reducir los coeficientes al minimo conjunto de enteros. Si existe un
coeficiente fraccionario, multiplique todos los coeficientes por el valor indicado
de forma gque todos sean enteros.

7. Verifique los coeficientes encontrados.
La aplicacion del método algebraico se explica mediante la ecuacion 2.3.
H,SO, + Al(OH)3 — A|2(SO4)3 + H,O (23)
Primero se sustituyen los coeficientes estequiométricos de la ecuacién por variables
(hasta este momento con valor desconocido) siguiendo preferentemente el orden
alfabético. La ecuacion 2.3 queda de la siguiente forma 2.3.

a H,SO4 + b Al(OH)3 — cAly(SOy)3 + dH0 (2.4)

La letras a, b, ¢ y d son los coeficientes estequiométricos de la ecuacion quimica

balanceada. Luego se define una ecuacion por cada uno de los elementos en la
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reaccion. Las ecuaciones se construyen multiplicando la variable por el nimero de

atomos de ese elemento en especifico en cada uno de los compuestos.

Para el hidrogeno la ecuacion es 2a + 3b = 2d. En H,SO,4 hay 2 4&tomos de H
por lo tanto, ‘a’ se multiplica por 2. En AI(OH); hay 3 atomos de H por eso queda 3b,
en el Al; (SO4)3 no hay H por lo tanto seria Oc y no se pone. En el caso de agua H,O

seria 2d porque tiene 2 atomos de H.

Usando este mismo razonamiento para los elementos restantes, el sistema de

ecuaciones queda como en la figura 2.1:

'H 2a+3b=2d |
'S a=3c |
0 4a+3b=12c+d |
Al b=2c |

Figura 2.1.- Sistema de ecuaciones de la ecuacién 2.3

El sistema queda con 4 ecuaciones con 4 incognitas para resolver. Usualmente las
ecuaciones quimicas se balancean utilizando nimeros enteros. Este método permite
asignarle un valor (el que uno desee) a la letra que aparece en la mayoria de las
ecuaciones algebraicas. Por lo tanto se asigna a c el valor de 1 (figura 2.2) y realizar

la multiplicacion (figura 2.3).

H 2a+3b=2d H 2a+3b=2d
S a=3(1) S a=3
0 4a+3b=12(1)+d 0 4a+3b=12+d
Al b=2(1) Al b=2
Figura 2.2.- Asignacionde 1 a c. Figura 2.3.- Sistema de ecuaciones

después de la sustitucion.

Hasta este punto ya se conocen los valores de a, b y ¢, para encontrar el valor del
coeficiente ‘d” hay que despejar dicha incognita (figura 2.4) en cualquiera de las

ecuaciones de la figura 2.3 y hacer la sustitucion de ay b.
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g 2a+3b 2(3)4+3(2) 646 6
2 2 2
Figura 2.4.- Despeje y resultado de la incognita d

Finalmente los valores obtenidos en el sistema de ecuaciones se asignan como
coeficientes de las moléculas presentes en la ecuacion quimica. Sustituyendo los

valores de las variables en la ecuacion quimica original queda de la forma 2.5.

3 H,SO4 + 2 AI(OH)3 — Al (SO4)3 + 6 H,O (2.5)

Inspeccionando la ecuacion quimica se observa tanto en los reactivos como en el
producto de la ecuacion que existen 12H, 3S, 180 y 2Al, por lo tanto la ecuacion esta

balanceada.

Ventajas y Desventajas: El método algebraico para el balanceo de ecuaciones
guimica es un método exacto. Sin embargo si la ecuacion a balancear esta
conformada por mas elementos que compuestos se obtiene un sistema de

ecuaciones indeterminado [SGC95].

Método Oxido-Reduccion

Como su nombre lo indica, este método de balanceo se basa en los cambios de los
nameros de oxidacién de los elementos que reaccionan. De acuerdo a [OIs97],
existen conceptos base para aplicar este método, como se presenta en la tabla 2.3.
El nimero de oxidacién, de acuerdo a [Bol03], representa la carga eléctrica que
asumiria un elemento si los electrones del enlace estuviesen distribuidos, de modo

gue se le atribuye el par de electrones del enlace al atomo mas electronegativo.
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Tabla 2.3.- Conceptos base para la oxido-reduccion

Concepto Descripcion

Oxidacion Se refiere a la media reaccién donde un atomo o un grupo de atomos
pierden e

Reduccion Se refiere a la media reaccién donde un atomo o un grupo de atomos
ganan e’

Agente Oxidante | Es la sustancia que se reduce (gana e’) provocando la oxidacion.

Agente Reductor Es la sustancia que se oxida (pierde e’) provocando la reduccién.

Los pasos generales para aplicar el método de oxido-reduccion son los siguientes:

1. Se calculan los numeros de oxidacion.

2. Se identifican los elementos que cambian su estado de oxidacién o carga y se
escriben semi-reacciones con esos elementos.
Se efectla el balance de masa en las semi-reacciones.
Se efectla el balance de carga en las semi-reacciones.
Se balancean los electrones intercambiados (perdidos y ganados) en las semi-
reacciones balanceadas.

6. Se introducen los coeficientes obtenidos a la reaccién global.

Se ajustan los coeficientes de los elementos que no cambiaron.

Para explicar de la aplicacion de este método, se utiliza la ecuaciéon 2.6. El

primer paso es calcular los nimeros de oxidacion como se muestra en la figura 2.5.

KMnO,4 + FeSO, + H,SO, — MnSO,4 + Fe(SO4)3 + K>SO, + H,O (26)

K+ Mn'+ 407+ Fe®+ S°+ 407 + 2H + S° + 40~
Mn®+ S°+ 407 + Fe® + S° + 120% + 2K + S° + 407 + 2H + O~
Figura 2.5.- Calculo de numero de oxidacion.

Se identifican los elementos que cambian su estado de oxidacién o carga. Se

escriben como semi-reacciones de oxidacion y de reduccion (figura 2.6).
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Mn’ -> Mn?
Fe? -> 2Fe®
Figura 2.6.- Elementos con cambio de estado en el método de 6xido-reduccion.

Se efectua el balance de masa, para igualar el nimero de elementos en ambos lados
de la reaccion (figura 2.7). En el caso del Mn, no es necesario efectuar el balance de
masa pues hay un nimero igual de atomos en ambos miembros de la semireaccion.
Sin embargo, en el caso del Fe, hay un coeficiente de 2 en el Fe3+ que también debe

aparecer del mismo modo en el Fe2+.

Mn™* -> Mn?*
Fe*" -> 2Fe*
Figura 2.7.- Balanceo de masa de semireacciones.

Se efectla el balance de carga, ya que debe haber igual nUmero de cargas en
ambos lados de las semi-reacciones. Lo Unico que puede utilizarse para el balance
de carga son los electrones que se pierden o se ganan en el proceso. El balance de

carga siempre debe hacerse después del balance de masa.

El planteamiento de una desigualdad matematica puede servir para realizar el
balance de carga. Al mismo tiempo se pueden identificar los procesos de oxidacion y
de reduccion, dependiendo del lado de donde se agreguen los electrones. La
desigualdad se plantea utilizando los nimeros de oxidacion de los elementos que
cambian en el proceso. En el caso del Mn el procedimiento se describe en la figura
2.8 y para el Fe el procedimiento se describe en la figura 2.9.

722" 2Fe” < 2Fe*
5e +7 =2" 4" <6"
2r=2" 4"=6"+ 2e
5e + Mn7" = Mn2"* 4" = 4*
Figura 2.8.- Procedimiento de Mn. 2Fe’" = 2Fe® +2¢e°

Figura 2.9.- Procedimiento de Fe.
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El nimero de oxidaciéon del Mn disminuye de 7+ a 2+, por lo que la semi-reaccion de
reduccion. El nimero de oxidacion de Fe aumenta de 2+ a 3+ indicando que la semi-
reaccion de oxidacion. Con lo anterior quedan balanceadas las semi-reacciones por

masa y carga.

Se balancean los electrones intercambiados (perdidos y ganados) en las semi-
reacciones balanceadas. El niumero de electrones que se intercambian en las semi-
reacciones debe ser el mismo. Este se obtiene al multiplicar de manera cruzada los
electrones perdidos y ganados. Al final se simplifica la ecuacién, como se observa en

la figura 2.10. EIl proceso total queda como la figura 2.11.

[Ge + Mn7" + Mn2"] 2
[2Fe* + 2Fe®* +2e75
10e” + 2Mn"* + 10Fe® + 2Mn** + 10Fe* + 10e’
Figura 2.10.- Balanceo de electrones intercambiados

| 2Mn"* + 10Fe” + 2Mn** + 10Fe® |
Figura 2.11.- Resultado de proceso redox.

Se introducen los coeficientes obtenidos por el proceso en la reaccion original. Los
coeficientes que se obtienen hasta este paso corresponden Unicamente a las
sustancias quimicas que intervinieron en el proceso y se colocan como coeficientes
de los compuestos correspondientes en la ecuacién 2.6, como se muestra en la

ecuacion 2.7.

2KMnO,4 + 10FeS0O,4 + H,SO4 -> 2MnSOy4 + 5Fe2(SO4)3 + K>SO, + H,O (27)

Se ajustan los coeficientes de los elementos que no cambiaron en el proceso . En
esta reaccion, no cambiaron su estado de oxidacion el H+, S6+ K+ y O2— de modo
gue debe haber igual nimero de estas especies en ambos miembros de la ecuacién

para que ésta quede balanceada (ecuacion 2.8).
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2KMnO4 + 10FeSO,4 + 8H2S04 — 2MNnSO, + 5Fe(S0Oy)3 + K2SO4 + 8H,0 (2.8)

Ventajas y Desventajas: Este método de balanceo es exacto, sin embargo se
vuelve tedioso en su aplicacion tanto al identificar que elemento se reduce o se oxida

como en la utilizacion de las valencias. Efectivo para el balanceo de carga y masas.

Método de Inspeccion o tanteo

Como se indica en [Cor02], el método méas elemental empleado para balancear una
reaccion, es la simple inspeccién de la ecuacién, y proceder a igualar el nUmero de
atomos de cada elemento, tanto en los reactivos como en los productos. Este
método es especialmente (til para reacciones simples, pues presenta ecuaciones

poco complicadas.

Para realizar el proceso de balanceo de ecuaciones se siguen una serie de

pasos, generalmente se debe:

1. Escribir la ecuacion sin balancear usando la féormula quimica correcta para
todos los reactivos y productos.

2. Usar coeficientes (nUmeros que se colocan al frente de cada formula quimica
de reactivos y/o productos de acuerdo a la cantidad de atomos necesarios
para balancear la ecuacion.

Expresar los coeficientes con los nimeros enteros mas bajos posibles.
4. Verificar su contestacién, determinando si la cantidad de 4tomos es igual en

ambos lados de la flecha.

Para explicar de la aplicacion de este método, se utiliza la ecuacion 2.9.

CsHip + O, -> CO5 + H,O (29)
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Se identifican los atomos de cada elemento en los reactivos y productos de la
ecuacion presentada. Se comienza balanceando los 4&tomos que se repiten una vez
en ambos lados de la flecha. Existen cinco atomos de C en el lado de reactivos y un
atomo C en los productos. Se prosigue a colocar el coeficiente 5 al frente de CO,. La

ecuacion ha sido modificada a la siguiente manera (2.10).

CsHix + O, -> 5C0O;, + H,O (2.10)

Existen entonces 12 atomos de H en los reactivos y 2 atomos H en los productos. Se

asigna el coeficiente 6 al frente de H,O (2.11).

CsHix + O, -> 5C0O, + 6H,0 (2.11)
Ahora solo los atomos oxigenos los que no se encuentran balanceados. Existen 2
atomos de O en los reactivos y 16 atomos de O en los productos. El coeficiente
correcto para terminar de balancear la ecuacion es 8, que se asigna en los reactivos
frente a O, (2.12).

CsHq2 + 80, -> 5C0O, + 6H,0 (212)
Ventajas y Desventajas: Este método no es exacto, lo que no garantiza encontrar
una solucion. Es facil de utilizar el método de tanteo cuando la ecuacion es reducida

y se complica su aplicacibn en ecuaciones donde se tiene gran numero de

compuestos y elementos, lo que hace que aumente la dificultad.

2.2.2.- Técnicas basadas en matriz

Dentro de la literatura se han propuestos diferentes métodos de solucion basados en
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la utilizacion de una matriz, cada método procesa de diferente manera la matriz.
Como se indica en [Cam95], la idea del método matricial es convertir una
ecuacion quimica en una matriz. Esta matriz representa el conjunto de ecuaciones
lineales que, a su vez, representan tanto la conservacion de masa y de carga de las
sustancias. Cada columna de la matriz representa el nimero de atomos de un
elemento que aparece en todas los compuestos quimicos que intervienen en la
ecuacion quimica. La tabla 2.4 muestra un ejemplo. Los coeficientes
correspondientes a los compuestos quimicos en el lado derecho de la ecuacion
guimica de la ecuacién son negativos. A continuacion, el conjunto de ecuaciones
lineales pueden ser resueltos mediante el uso de un método estandar. Hay algunas
ventajas de utilizar el método de la matriz. Que sélo se basa en la idea fundamental
de compuestos y en la conservacion de la carga eléctrica y puede ser usado para
establecer de forma inequivoca el numero apropiado de las ecuaciones quimicas
necesarias. La principal ventaja del método de la matriz es que se puede traducir

facilmente en un programa informatico para ordenadores personales.

Tabla 2.4.- Ejemplo de matriz en [Cam95]

Zn NO3H (NO3)22n H,O N,
Zn 1 0 -1 0 0
N 0 1 -2 0 -2
O 0 3 -6 -1 0
H 0 1 0 -2 0

Risteski en los ultimos afios ha enfocado sus investigaciones a resolver el balanceo
de ecuaciones quimicas basado en la resolucion de matriz del tipo n x n, aplicandola
a ecuaciones quimicas con elementos que poseen nimero de oxidacion fraccionario.
Risteski en [Ris08] propone un nuevo método generalizado de matriz inversa para el
balanceo de ecuaciones quimicas. El método se basa en la solucién de una matriz
homogénea de ecuaciones usando la matriz pseudoinversa de Von Neumann.
Dichas ecuaciones quimicas poseen numeros de oxidacion fraccionarios. La

formulaciéon matematica se presenta en 2.13.
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n no 2.13
X l//'aij =0 ( )
=1 i=1

Donde x (1< j<n) son los coeficientes a encontrar, y'(1<i<n) son los elementos

quimicos y a, (1<i, j <n) representa la cantidad de atomos del elemento y'. Por lo

tanto cualquier ecuacion quimica de puede representar con la ecuacion 2.13. Este
método de una manera formal de balanceo de ecuaciones quimicas generales con
analisis de matrices. Resultados obtenidos muestran que el método funciona para las

ecuaciones quimica representada como una ecuacion de matriz cuadrada.

De acuerdo con [Ris08] Este es un problema necesita un analisis mas
profundo cientifica para su resolucién. Ese tipo de problemas busca un fundamento

l6gico de la quimica, algo similar como fundamentos de las matemaéticas.

Sen en [SASO06] propone resolver el balanceo de ecuaciones quimicas desde
programacion lineal entera. Dicho enfoque genera una matriz de atomos donde se
contiene toda la informacion de la ecuaciéon quimica a balancear. La matriz es del
orden mxn resuelta mediante un procedimiento implementado en Matlab. Analizando
el modelo propuesto por Sen se determina que la formulacion matemética propuesta
solo contempla que la ecuacién esté balanceada en base a la cantidad de atomos de

los reactivo y de los productos.

2.2.3.- Técnicas heuristicas

De acuerdo a la literatura hasta la fecha solo existe una heuristica para resolver el
problema del balanceo de ecuaciones quimicas. Zou en [Zoul0] propone el algoritmo
de busqueda de armonia global (NGHS) para balancear ecuaciones quimicas. El

algoritmo de busqueda de armonia global es una mejora del algoritmo de busqueda
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de armonia incluyendo operadores de actualizacién de posicidon y mutacion genética

con baja probabilidad.

Dicho algoritmo se basa utiliza el modelo matematico propuesto por Sen en
[SAS06]. NGHS se modifica las improvisaciones de HS y crea una nueva harmonia
gue es mejor que la anterior. El procedimiento que realiza NGHS consiste en 6
pasos.

1. Inicializacién del problema y parametros del algoritmo.

Inicializacion de la memoria de armonia.
Improvisacion de una nueva armonia.

Reemplazo de la peor armonia con la harmonia improvisada.

ok~ 0N

Verifica el criterio de paro.

El criterio de paro contempla el nimero maximo de iteraciones, si no se repite le
procedimiento a partir del paso 3. NGHS es evaluado con los problemas que

aparecen en [SASO06].

2.3.- Computacion evolutiva

La computacion evolutiva define un nimero de métodos disefiados para simular la
evolucion. Estos métodos son todos basados en poblaciones, y tienen una
combinacion de variacién aleatoria y seleccién para resolver un problema. Diferentes
enfoques existen en este campo, incluyendo los algoritmos evolutivos (AE), las
estrategias evolutivas (EE), la programacion evolutiva (PE), los algoritmos genéticos
(AG) y la programacién genética (PG). Aun cuando los griegos tenian cierto
conocimiento rudimentario de la evolucion, fue Darwin quien popularizé la teoria
moderna de la evolucién. El principio fundamental de la evolucion es la optimizacion,

donde la meta es la supervivencia de las especies. Los paradigmas de la
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computacion evolutiva ayudan a resolver problemas que han sido considerados

como computacionalmente intratables.

Aun cuando se les critica por no tener una fundamentacion matematica fuerte
(por lo que se les ha colocado en lo que se conoce como computacion suave o soft
computing), su aplicacion exitosa en la resolucion de problemas practicos de ciencia
e ingenieria han hecho que estos enfoques llamen la atencion de la comunidad

cientifica.

2.3.1.- Motivacion

Si se observa a los seres vivientes, se ve que estan bien adaptados en forma,
funcién y estilo de vida. En muchos casos, las estructuras bioldgicas aun sobrepasan
las capacidades de los méas sofisticados mecanismos artificiales. De acuerdo a la
teoria del desarrollo de las especies, todos los organismos que existen hoy en dia
son el resultado de un largo proceso: la evolucion. Se puede establecer que el
desarrollo de estructuras 6ptimas (o al menos muy buenas) es una propiedad de la
evolucion, esto es, la evolucion posee una estrategia de optimizacion. En evolucion,
el mecanismo de variaciobn es la ocurrencia de cambios aleatorios, a menudo
“errores”, en la transferencia de informacidn genética de una generacién a otra. Los
criterios de seleccién favorecen a los individuos mejor situados en lo que se llama la
“lucha por sobrevivir’. Bremermann establece que la evolucion debe considerarse
como un proceso secuencial que explota la informacién de sucesos anteriores
exitosos y fallidos, para seguir una trayectoria, en forma no deterministica, dentro del

espacio que representa sus parametros [Fog00].

Los metodos de optimizacion natural representan procesos en la naturaleza

gue son notablemente exitosos en el fendmeno de la optimizacion natural. Las raices
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de la computacion evolutiva emerge de algunos algoritmos inspirados en la evolucion
desarrollados en los afios cincuenta. El propésito de estas investigaciones fueron el
aprendizaje en maquinas y la optimizacion numérica. Se consideran como pioneros

en esta area a los siguientes [DLJOO]:

1. A. M. Turing (1950) consideré la posibilidad de una busqueda genética o
evolutiva para propdsitos de inteligencia en maquinas.

2. John von Neuman (1966) sugiri6 a un autémata auto-replicante como un
modelo implicito de evolucién en maquinas.

3. R. M. Friedberg (1958) consideré el uso de un proceso evolutivo para
aprendizaje de maquinas y resolvedores de problemas. La idea era ensefar a
la computadora para generar programas para resolver simples problemas.

4. G. Box (1957) desarroll6 una técnica evolutiva para el disefio y analisis de
experimentos industriales.

5. H. J. Bremermann (1962) desarroll6 una teoria de algoritmos evolutivos, e
intento aplicar técnicas de evolucion simulada para problemas de optimizacion

numerica (optimizacion convexa) y para resolver ecuaciones no lineales.

La teoria evolutiva clasica de Darwin, junto con el principio de seleccién de
Weismann y la genética de Mendel se conocen en su conjunto como el paradigma
neo-darviniano. El neo-darvinismo asegura que la historia de la mayoria de la vida
esta caracterizada por cuatro procesos estadisticos que actian sobre las especies y
sus poblaciones: reproduccion, mutacién, competencia y selecciéon. La reproduccion
es una propiedad intrinseca de toda vida, afectada a través de la transferencia de un
programa genético de un individuo a su descendencia; la mutacion representa los
errores en la transferencia, que pueden mejorar o afectar al organismo resultante; la
competencia y la seleccion llegan a ser consecuencias de una poblacion que se
expande sobre un area restringida. La evolucion es entonces el resultado de estos

procesos estocasticos que interactian sobre las poblaciones, generacion tras
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generacion ([Fog00], [Berg01]). Ernest W. Mayr, uno de los mas notables bidlogos
evolutivos del siglo XX, ha sumarizado algunos de las caracteristicas mas

importantes del paradigma neo-darviniano:

1. Los individuos son el objetivo de la seleccion.

2. Las variaciones genéticas son principalmente un fenémeno de cambio. Los
procesos estocasticos juegan un papel significativo en la evolucion.
La variacién genotipica® es principalmente un producto de la recombinacion.
La evolucién gradual puede incorporar discontinuidades fenotipicas?.
No todos los cambios fenotipicos son necesariamente consecuencias de
seleccién natural “ad-hoc”.

6. La evolucién es un cambio en la adaptacién y la diversidad, no solo un cambio
en la frecuencia de los genes.

7. La seleccion es probabilistica, no deterministica.

2.3.2.- Estructura de un algoritmo de computacién evolutiva

El término algoritmo evolutivo se refiere a una familia de algoritmos que pueden ser
descritos en términos de un esquema evolutivo general. La forma exacta de los
operadores, asi como la relacion entre el tamafio de las poblaciones de padres e

hijos, define al método en especifico.

De acuerdo a [ACAO0Q], la estructura de todos los algoritmos evolutivos es muy
parecida (figura 2.12). El algoritmo mantiene una poblacion de n individuos en la

iteracion t, Pob(t)={xi(t), x2(t), ..., Xa(t)}, donde cada xi(t) representa una posible

1 Es el conjunto de genes que contiene un organismo heredado de sus progenitores. En organismos como el
ser humano, la mitad de los genes se heredan del padre y la otra mitad de la madre [AWTO09].

2 Es la manifestacion externa del genotipo, es decir, la suma de los caracteres observables en un individuo. El
fenotipo es el resultado de la interaccion entre el genotipo y el ambiente. El ambiente de un gen lo constituyen
los otros genes, el citoplasma celular y el medio externo donde se desarrolla el individuo [AWTO09].
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solucién al problema. Cada solucion tiene asociada una aptitud f(x;); la aptitud de la
poblacidon esta representada por F(t)={f(xi(t)), f(x2(t)), ..., f(xn(t)}. Esta poblacion es
afectada por las operaciones de recombinacién y mutacién, aplicadas utilizando las
probabilidades P, y Py, para crear una nueva poblacion Pob"(t) de tamafio n.

Procedimiento algoritmo_evolutivo;
inicio
t =0;
Pob(t) = Inicializar(n);
F(t) = Evaluar(Pob(t), n);
mientras(!condicion_de_paro())
inicio
Pob'(t) = Recombinar(Pob(t), Py);
Pob"(t) = Mutar(Pob'(t), Pn);
Pob(t+1)= Pob"(t);
F(t+1) = Evaluar(Pob(t+1), n);
t=t+1,
fin
fin
Figura 2.12.- Estructura general de un algoritmo evolutivo.

Para recombinar individuos se necesita hacer una seleccion de los individuos
de la poblacion actual. La forma mas comun de seleccionar individuos para construir
nuevas poblaciones esta basada en variantes de la seleccién por torneo. El propdsito
de la recombinacion es tomar varios elementos de la poblacién actual y producir
varios descendientes combinando sus rasgos genotipicos. La mutacién toma un
elemento de la poblacion y construye un descendiente perturbando el rastro
genotipico de su padre.

Como se observa en la figura 2.12., los algoritmos evolutivos son
procedimientos iterativos, cuyo numero de iteraciones esta determinada por una
condicion de paro (figura 2.13). En general, se aplican dos criterios para la condicion
de paro de un algoritmo evolutivo: alcanzar un numero de iteraciones (generaciones)
o cuando la diferencia de aptitudes entre los mejores individuos de cada poblacién se

menor a un rango preestablecido.
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Figura 2.13.- Representacion gréafica de un proceso evolutivo.

2.3.3.- Ventajas de los algoritmos de computacién evolutiva

Los algoritmos evolutivos son una meta-heuristica aplicable a un amplio rango de

problemas. No estan desarrollados sobre un dominio de problemas especificos y no

estdn orientados hacia un area de aplicacibn en particular. Es ampliamente

compartido que en general los algoritmos evolutivos son muy buenos para resolver

problemas complejos, donde los modelos analiticos no son eficientes. En particular,

un algoritmo evolutivo es mejor para usarse en comparacion con otros enfoques

cuando:

1. El problema tiene muchas variables y un espacio de busqueda muy grande.

El problema tiene variables de diferentes tipos.

3. Existen interacciones no lineales entre las variables dentro de una funcién

objetivo no lineal.

4. La funcion objetivo tiene muchos minimos locales.

La funcion objetivo cambia con el transcurso del tiempo.
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6. Existe ruido en la recuperacion de la informacion.

En las siguientes secciones se describen los cuatro enfoques méas importantes
de la computacion evolutiva (programacion evolutiva, estrategias evolutivas,

algoritmos genéticos, programacion evolutiva).

2.3.4.- Programacion Evolutiva

La programacion evolutiva, introducida por Fogel en 1962, fue originalmente ideada
como un intento de crear inteligencia artificial. EI enfoque fue evolucionar maquinas
de estados finitos (MEF)3 para predecir eventos en base a observaciones anteriores.
El desempefio de un MEF con relacién a su ambiente entonces puede ser medido
con base en la capacidad de prediccion de la maquina (comparando cada simbolo de
salida con el siguiente simbolo de entrada y midiendo el valor de una prediccion por
alguna funcién de costo) [BHS97].

La técnica de programacion evolutiva mantiene una poblacién de MEFs, cada
individuo representa una posible solucion al problema (representa un
comportamiento particular). Cada MEF tienen asociada una aptitud que es calculada
como sigue: Cada MEF es expuesta al entorno en el sentido de examinar todos los
simbolos previamente vistos. Para cada subsecuencia (a;, a, ..., &) se produce una
salida aj;1, la cual es comparada con el siguiente simbolo observado ai;. Por
ejemplo, para n simbolos, la MEF hace n predicciones; la funcién de aptitud toma en

cuenta el desempeiio global [MM97].

3 Una maquina de estados finitos es una maquina abstracta la cual transforma una secuencia de simbolos de
entrada en una secuencia de simbolos de salida. La transformacién depende de un conjunto finito de estados
y un conjunto finito de reglas de transicion [BHS97].
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Esta técnica primero crea descendientes y después selecciona individuos para
la siguiente generacion. Cada padre produce un solo descendiente, por lo que el
tamafio de la siguiente poblacion se duplica. Los descendientes son creados por
mutaciones aleatorias (mutaciones gaussianas) sobre los padres: cambiar un
simbolo de salida, cambiar una transicion de estado, adicionar un estado, eliminar un
estado o cambiar el estado inicial (figura 2.14). Las mutaciones son aplicadas usando

una distribucion de probabilidad uniforme.

1/b 1/b

© 1/d © 1/d

Figura 2.14.- Ejemplo de una mutacién de una MEF en Programacion Evolutiva.

2.3.5.- Estrategias Evolutivas

Las estrategias evolutivas, disefiadas por Rechenberg [Rec65] y Schwefel,
generalmente se aplican a problemas de optimizacién con valores reales. Dada la
imposibilidad de resolver problemas de hidrodinamica y de optimizacion de
estructuras utilizando métodos tradicionales, se desarrollo un método simple basado
en cambios aleatorios de valores experimentales. Estos cambios se consideran
mutaciones muestreadas sobre una distribucién normal. Los primeras aplicaciones
numéricas de enfoque fueron realizadas por Hartmann y Hoéfler en 1976, y los
primeros intentos por extender la estrategia para resolver problemas de optimizacion

de parametros binarios y discretos fue realizada por Schwefel.
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Schwefel produjo en 1965 la primera estrategia evolutiva de dos miembros,
(1+1)-ES, donde se construye un vector n-dimensional de valores reales basado en
las variables del problema, que, aplicando mutaciones, sirve para crear un solo
descendiente. La primera estrategia multi-miembro, llamada (O+1)-ES, fue
introducida por Rechenberg, donde varios padres se recombinan para crear un solo
descendiente que sustituye al peor padre de la poblacion, siempre y cuando tenga
una mejor aptitud [BHS91].

Los puntos de busqueda en este enfoque son vectores n-dimensionales que
permiten definir la funcion de aptitud como una funcién similar dentro de un método
tradicional. Los individuos contienen los valores de la posible solucion, asi como de
informacion adicional llamada “parametros de la estrategia”; esto es, utilizan un
conjunto de vectores de valor flotante v = (x, [, [J), donde x representa un punto en
el espacio de busqueda, [1 incluye varias desviaciones estandar de una distribucion
normal y [J contiene a los angulos de rotacion representando la co-varianza dela

distribucion normal n-dimensional.

El operador de mutacion es implementado manejando variaciones distribuidas
normalmente basados en tamafos de paso adaptables (basadas en las varianzas y
co-varianzas de la distribucion normal). La mutacion es el principal operador de

variacion, mientras la recombinacion juega solo un papel secundario.

2.3.6.- Algoritmos Genéticos

Aln cuando se considera a Holland en 1969 como el creador de los algoritmos
genéticos, Freser en 1957, Bremerman en 1958 y Reed en 1967 proponen
algoritmos similares que simulan sistemas genéticos [Fog98]. Esencialmente estos

algoritmos incorporan una poblacion de individuos codificados como cromosomas
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(generalmente como una representacion binaria) que es propagada basandose en su
aptitud (determinada por una funcién asociada al problema); la propagacién genera
nuevos individuos utilizando operaciones de mutacion y recombinacion.

Estos procedimientos son conocidos con el término de algoritmos genéticos y

se implementan como sigue:

8. El problema es definido por una funcién objetivo que indica la aptitud de
cualquier posible solucién.

9. Una poblacién de soluciones candidatas es inicializada sujeta a ciertas
restricciones. Cada solucién es codificada como un vector x (cromosomay), con
elementos descritos como genes, que pueden tener asignados valores
(alelos). Holland sugiere que todas las soluciones sean representadas por
cadenas binarias [Hol75].

10.Cada cromosoma de la poblacion es decodificada para evaluarla y asignarse
asi un valor de su aptitud, de acuerdo al objetivo del problema.

11.Para cada cromosoma es asignada una probabilidad de reproduccioén, que es
proporcional a su aptitud respecto a los demas cromosomas de la poblacion.
Si la aptitud es solo positiva y el problema es de maximizacién, entonces la
seleccidén se conoce como “de ruleta”.

12.Se genera una nueva poblacién por seleccién probabilistica, utilizando las
probabilidades de reproducciéon. Los cromosomas seleccionados generan
descendientes utilizando operadores genéticos (cruce y mutacion).

13.El proceso se detiene cuando una buena solucion es encontrada, o cuando el
tiempo de ejecucion ha sido agotado.

2.3.7.- Programacion Genética
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Este enfoque, desarrollado por Koza en 1989 [Koz89], tiene el objetivo de desarrollar
en forma automatica, programas de computadora que resuelvan problemas
especificos. La programacién genética es un enfoque independiente de dominio para

la programacion automatica.

La programacion genética es un paradigma de computacion evolutiva en la
cual una poblacion de programas de computadora evolucionan para resolver
problemas. En este enfoque, un programa de computadora es un individuo; los
resultados que estos programas producen son evaluados, lo que representa el valor
de aptitud del individuo. La meta de la programacion genética es descubrir un
programa de computadora que produzca una salida especifica a partir de una
entrada especifica.

Cada individuo es representado con una estructura de arbol, lo cuales son de
tamafo variable, las funciones definidas para el problema aparecen en el interior del
arbol y las variables y constantes en las hojas del arbol. Los elementos necesarios

para un programa genético son:

2. Conjunto de terminales: Comprende las variables y las constantes del
problema.

3. Conjunto de funciones: Operadores aritméticos, logicos, funciones
matematicas, funciones recursivas, iterativas, condicionales, etc. Cada funcion
requiere de un niumero de parametros (aridad)

4. Medida de aptitud: Es la forma de evaluar el desempefio del programa, que
generalmente es inversamente proporcional al error producido por la salida del
programa.

5. Parametros de control: El tamafio de la poblacion, el nUmero maximo de

generaciones, probabilidades de cruce y mutacion.
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6. Condiciones de paro: Generalmente es el numero de generaciones

permitidas.

La poblacion es inicializada con programas generados aleatoriamiente, la raiz
de cada programa es una funcion seleccionada aleatoriamente, dependiendo de su

aridad, son los arcos que salen del nodo.

Varios operadores de mutacién han sido propuestos para este enfoque y son
aplicados con una baja probabilidad. La mutacién puede consistir en el cambio de un
solo nodo por un nodo seleccionado aleatoriamente de la misma clase (mutacion
de punto, como en la figura 2.15), o un cambio de una hoja por un subarbol
aleatorio (expansion) o por la eliminacion de un subéarbol cambiandolo por una hoja
(colapso de subérbol) u otras. El operador de cruzamiento combina material genético
de dos padres por intercambiar subarboles entre ellos. La figura 2.16 muestra un

ejemplo de cruzamiento para este enfoque.

Figura 2.15.- Efecto de una mutacion de @ Qo

punto en la programacion genética. o ©
Figura 2.16.- Ejemplo de cruzamiento de

sub-arboles en programacién genética.

2.4.- Algoritmos genéticos
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Un algoritmo genético es una metaheuristica del coOmputo evolutivo que esta basado

en una analogia de la evolucion de las especies.

2.4.1.- Antecedentes

La naturaleza genera seres 6ptimos, seres adaptados a su entorno, constituido por
una infinidad de circunstancias: temperatura, presion atmosférica, precipitacion,
velocidad del viento, altitud, nivel de insolacion, depredadores, alimentos, etc. Los
individuos compiten al lado de otros individuos, donde los individuos mas aptos
logran sobrevivir. La seleccion natural obra solamente mediante la conservacion y

acumulacion de pequefias modificaciones heredadas.

Estas “modificaciones heredadas”, sefialadas por Darwin como las
generadoras de organismos mejores, son llamadas mutaciones hoy en dia y
constituyen el motor de la evoluciébn. Un organismo mutante ha sufrido una
modificacion que lo hace diferente al resto de sus congéneres. Esta modificacion
puede ser un inconveniente para €l, pero puede ocurrir también que le confiera
alguna cualidad que le permita sobrevivir mas facilmente que al resto de los
individuos de su especie. Este organismo tendra mayor probabilidad de reproducirse
y heredard a sus descendientes la caracteristica que le dio ventaja. Con el tiempo,
gracias a la competencia, los organismos que en un principio eran raros se volveran
comunes a costa de la desaparicion del “modelo anterior”. Se habra dado entonces

un paso en el proceso evolutivo.

Esta cualidad del proceso natural de la evolucién (generar organismos 6ptimos
sobre los que influyen infinidad de variables) llamo la atencion de algunos cientificos
en las décadas de los cincuenta y sesenta. Un aleman, de apellido Rechenberg,

introdujo en 1965 lo que denomind evolutions strategie, o estrategias evolutivas,
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como un método para optimizar funciones de varias variables que definian

dispositivos tales como perfiles de alas de avion.

En 1966 los investigadores Fogel, Owens y Walsh se dieron a la tarea de dejar
evolucionar maquinas de estados finitos sometiendo sus diagramas de transicion a
cambios aleatorios (mutaciones), creando con ello lo que se conoce como

programacion evolutiva.

También en los 60’s, John Holland, junto con algunos de sus colegas y
alumnos de la Universidad de Michigan, desarrollé lo que se conoce como algoritmos
genéticos (AG’s). Sin embargo, el objetivo de Holland no era inventar un método de
optimizacién basado en los mecanismos de la evolucién natural, sino elaborar un
estudio formal acerca del fendmeno de adaptacion en sistemas naturales y

artificiales, es decir, definir un modelo para la adaptacion.

De acuerdo con [Mar10], los AG’s son métodos adaptativos que pueden
usarse para resolver problemas de busqueda y optimizacién. Estan basados en el
proceso genético de los organismos vivos. Los AG’s usan una analogia directa con el
comportamiento natural. Trabajan con una poblacion de individuos, cada uno de los
cuales representa una solucién factible a un problema dado. A cada individuo se le
asigna un valor 6 puntuacion, relacionado con la bondad de dicha solucién. En la
naturaleza esto equivaldra al grado de efectividad de un organismo para competir por
unos determinados recursos. Cuanto mayor sea la adaptacion de un individuo al
problema, mayor serd la probabilidad de que el mismo sea seleccionado para
reproducirse, cruzando su material genético con otro individuo seleccionado de igual
forma. Este cruce producird nuevos individuos descendientes de los anteriores los
cuales comparten algunas de las caracteristicas de sus padres. Cuanto menor sea la

adaptacion de un individuo, menor sera la probabilidad de que dicho individuo sea
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seleccionado para la reproduccion, y por tanto de que su material genético se

propague en sucesivas generaciones.

De esta manera se produce una nueva poblacion de posibles soluciones, la
cual reemplaza a la anterior y verifica la interesante propiedad de que contiene una
mayor proporcion de buenas caracteristicas en comparacion con la poblacion
anterior. Asi a lo largo de las generaciones las buenas caracteristicas se propagan a
través de la poblacion. Favoreciendo el cruce de los individuos mejor adaptados, van

siendo exploradas las areas mas prometedoras del espacio de busqueda.

No se garantiza que el AG encuentre la solucion 6ptima del problema, existe
evidencia empirica de que se encuentran soluciones de un nivel aceptable, en un
tiempo competitivo con el resto de algoritmos de optimizacibn combinatoria. En el
caso de que existan técnicas especializadas para resolver un determinado problema,
lo mas probable es que superen al AG, como es el caso del balanceo de ecuaciones
que ya existen métodos que garantizan encontrar una solucién 6ptima. El gran
campo de aplicacion de los AG’s se relaciona con aquellos problemas para los
cuales no existen técnicas especializadas. Incluso en el caso en que dichas técnicas
existan, y funcionen bien, pueden efectuarse mejoras de las mismas hibridandolas

con los AG’s.

La figura 2.17 se presenta un esquema general de un algoritmo genético. Los
algoritmos genéticos tradicionales utilizan una representacion binaria de individuos
en una cadena de longitud fija. Aunado a esta representacion binaria, los algoritmos
genéticos a menudo utilizan funcién de codificacion y decodificacion que permiten la

relacion de los dos espacios (soluciones y codificacién binaria).
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Cromosomas cruzamienlo
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Figura 2.17.- Esquema general de un algoritmo genético.

2.4.1.- Codificacién

De acuerdo [KG99] en la naturaleza las caracteristicas de los seres vivos, incluso
aquéllas que los hacen éptimos para habitar en su medio, estan determinadas por las
proteinas que producen. A su vez, como hemos visto, estas proteinas (o0 mas bien,
los aminoacidos que las forman) se codifican en el material genético contenido en
cada una de las células del individuo. Asi pues, la naturaleza ha mapeado cada
posible solucion al problema de crear un individuo éptimo en una secuencia particular
de bases que producira ciertas proteinas, ha codificado el dominio del problema
(todos los posibles individuos) mapeandolo al conjunto de todas las posibles

secuencias de nucledétidos.

Asi, para un algoritmo genético lo primero que se requiere es determinar en
gué espacio se encuentran las posibles soluciones al problema que se pretende
resolver. El algoritmo opera sobre “cddigos genéticos”, sobre genotipos que se
deberan mapear al espacio de soluciones. Es decir, es necesario codificar de alguna
manera el dominio del problema para obtener estructuras manejables que puedan

ser manipuladas por el AG. Cada una de estas estructuras constituye el equivalente
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al genotipo de un individuo en términos biolégicos. Es frecuente que el cédigo de los
elementos del dominio del problema utilice un alfabeto binario (0's y 1's), también se
puede realizar codificacion entera y de punto flotante. La figura 2.18 muestra un

individuo con codificacion entera.

gen

513|124
|

cromosomas

Figura 2.18.- Individuo genético entero

El proyecto se utiliza el sistema decimal con nimero enteros para la codificacion del
individuo. Cabe mencionar que los genes de los individuos seran los coeficientes

estequiométricos de la ecuacion a balancear.

2.4.3.- Evaluacién de los individuos

Una vez que se ha definido la manera de codificar los elementos del dominio del
problema y se conoce la forma de pasar de un elemento a su cédigo y viceversa, es
necesario fijar un punto de partida. Los AG’s manipulan conjuntos de cédigos en
generaciones sucesivas. Nuevamente haciendo wuna analogia, manipulan
poblaciones de codigos. En éstas un cédigo puede aparecer mas de una vez. El
algoritmo se encargara de favorecer la aparicion en la poblacion de cddigos que
correspondan a elementos del dominio que estén préximos a resolver el problema.
En resumen, el algoritmo recibirA como entrada una poblacion de cédigos
(individuos) y a partir de ésta generara nuevas poblaciones, donde algunos

individuos desapareceran mientras que otros, que se mapean en mejores soluciones
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posibles, aparecen con mas frecuencia hasta que se encuentra una satisfactoria o

hasta que se cumple alguna otra condicion de terminacion.

En una poblacion hay un individuo mas débil que otro, ya que existen
diferencias entre los individuos. Esta diferencia es relativa, es decir, siempre esta
referida al resto de la poblacidon. Al igual que en la naturaleza, en los algoritmos
genéticos es necesario establecer algun criterio que permita decidir cuéles de las
soluciones propuestas en una poblacibn son mejores respecto del resto de las
propuestas y cudles no lo son. Es necesario establecer, para cada individuo, una

medida de desempefio relativa a la poblacion a la que pertenece.

Para determinar cudles de estos individuos corresponden a buenas
propuestas de solucion y cuales no, es necesario calificarlos de alguna manera.
Cada individuo de cada generacion de un algoritmo genético recibe una calificacion
0, para usar el término biolégico, una medida de su grado de adaptacion (fitness). El
objetivo de este niumero es que permita distinguir propuestas de solucién buenas de
aguéllas que no lo son. Si el problema a resolver consiste en maximizar una funcion,
entonces la calificacién asignada a un individuo determinado debe indicar qué tan
alto es el valor de la funcion en el elemento de su dominio codificado por el individuo.
Si, en cambio, el problema es determinar la ruta més corta entre dos puntos, la
calificacion debera ser tanto mas alta cuanto mas corto sea el camino codificado en
el individuo que esté siendo calificado. En el caso del proyecto la funcién tiende a
minimizar ya que se trata de encontrar que los elementos presentes tanto en los
reactivos como en los proyectos sean o mismo y se determina encontrando que la

diferencia de atomos entre ambos sea igual a cero.

Evidentemente, al hablar de que a cada individuo de la poblacion se le asigna
una y solo una calificacion, se estd hablando de una funcién que se denomina

funcidén de adaptacion, cuya evaluacion puede no ser sencilla y es, de hecho, lo que
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en la mayoria de los casos consume mas tiempo en la ejecucion de un AG. Hay que
tener en cuenta que se evalla una vez en cada individuo de cada generacion. Si un
AG es ejecutado con una poblacién de tamafio 100 durante 100 generaciones, la
funcién es evaluada 10,000 veces. Ademas, puede darse el caso de que la funciéon
de evaluacidbn no tenga una regla de correspondencia explicita, esto es, una
expresion algebraica, y puede ocurrir incluso que la funcion cambie de generacion en

generacion.

2.4.5.- Seleccidén

Una vez calificados todos los individuos de una generacién, el algoritmo debe, al
igual que lo hacen la naturaleza y el hombre, seleccionar a los individuos mejor
adaptados al medio, para que tengan mayor oportunidad de reproduccion. De esta
forma se incrementa la probabilidad de tener individuos “buenos” (con alta
calificacion) en el futuro. Si de una determinada generacién de individuos se
seleccionaran solo aquellos con una calificacion mayor o igual que cierto nimero ¢
para pasarlos a la siguiente generacion, es claro que en ésta la calificaciéon promedio

superara c y por tanto al promedio de la generacion anterior.

La seleccion ocasiona que haya mas individuos buenos, explota el
conocimiento que se ha obtenido hasta el momento, procurando elegir lo mejor que
se haya encontrado, elevando asi el nivel de adaptacion de toda la poblaciéon. En
principio podria parecer que es conveniente tener una estrategia de seleccion estricta
para que mejore rapidamente la poblacién y converga el algoritmo, es decir, que la
poblacion se acumule alrededor de un genotipo 6ptimo. Esto no es cierto. Lo que
ocurrird es que la poblacion se acumulara rapidamente alrededor de algan individuo
gue sea bueno, comparativamente con el resto de los individuos considerados a lo
largo de la ejecucion del algoritmo, pero este individuo puede no ser el mejor posible.

A esto se le suele llamar convergencia prematura.
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No se puede asegurar pero si procurar que lo anterior no ocurra. Ademas de
la explotacion es necesario que exista exploracion. El AG debe, no soélo seleccionar
de entre lo mejor que ha encontrado, sino procurar encontrar mejores individuos. A
esto se dedican los operadores que seran descritos a continuacion, los que aseguran

gue en todo momento exista cierto grado de variedad en la poblacion.

En la estrategia de seleccion normalmente se incluye un elemento extra que
sirve de “ancla”. Si s6lo se hace seleccion forzando que sea mas probable elegir al
mejor individuo de la poblacién pero sin asegurarlo, es posible que este individuo se
pierda y no forme parte de la siguiente generacion. Dentro de la literatura se
encuentran diferentes mecanismos de muestreo, por ejemplo; ruleta, torneo, ranking,
etc. Para el proyecto a desarrollar se implementan dos tipos de seleccidon para
escoger la mas efectiva para dicho problema.

2.4.6.- Cruzamiento

Durante el cruzamiento ocurre el proceso de produccion de descendientes
(gametos). El codigo genético de los padres de un individuo se mezcla para producir
gametos cuyo contenido genético es hibrido, es decir, una mezcla. De esta manera
es posible que un individuo herede a sus descendientes las caracteristicas
mezcladas de sus propios padres. Si estas caracteristicas le confirieron a sus
ancestros una alta aptitud de sobrevivencia, entonces este individuo sera, con alta
probabilidad, un individuo exitoso en su manada. El cruzamiento de los codigos
genéticos de individuos exitosos favorece la aparicion de nuevos individuos que

hereden de sus ancestros caracteristicas deseables.

En el contexto de los AG’s reproducirse significa que, dados dos individuos
seleccionados en funcién de su grado de adaptacion, éstos pasen a formar parte de

la siguiente generacién o, al menos, mezclen sus cédigos genéticos para generar
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hijos que posean un codigo hibrido. Es decir, los codigos genéticos de los individuos
se cruzan. Existen muchos mecanismos de cruzamiento, pero todos tienen por objeto
que el codigo de un individuo A y el de uno B, previamente seleccionados, se
mezclen para formar nuevos individuos con la esperanza de que éstos hereden de
sus progenitores las caracteristicas deseables. El mecanismo de cruzamiento mas

comun es el llamado cruzamiento de un punto.

En la figura 2.19 se muestra un ejemplo de cruzamiento de dos padres
denominados P1 y P2. Para saber a partir de qué posicion se realizara el cruce, se

genera un numero aleatorio en base a ese namero, dividimos en dos partes cada

individuo.
P1 5131124 51319l6|7] H1
—
P2 |813]|9l6]|7 s|3|11214| H2

Figura 2.19.- Cruzamiento de P1 con P2.

2.4.7.- Mutacion

Algunas veces cuando se copia la informacion genética a los descendientes, existe
una alteracién en este proceso y se produce una mutacion, una alteracién accidental
en el cbédigo genético de los seres vivos. Ocasionalmente algunos elementos del
cédigo de ciertos individuos de un AG se alteran a propdsito. Estos se seleccionan
aleatoriamente en lo que constituye el simil de una mutacion. El objetivo es generar
nuevos individuos, que exploren regiones del dominio del problema que

probablemente no se han visitado aun.

Aleatoriamente se buscan nuevas soluciones posibles que quiza superen las

encontradas hasta el momento. Esta es una de las caracteristicas que hacen
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aplicables los AG’s a gran variedad de problemas: no presuponer conocimiento
previo acerca del problema a resolver ni de su dominio, no sélo en la mutacién sino

en el proceso total.

Mutar consiste en alterar un gen en k posicion del cromosoma de un individuo.
No todos los individuos de la poblacibn mutaran, ya que hay que condicionar dicho
proceso, por ello se define un grado de probabilidad, es necesario ya que respecto al
grado de probabilidad se tomara la decision de mutar o no a un individuo. En la figura
2.20 se muestra la mutacion del individuo P1 (figura 2.19) donde el tercer gen cambia

devalordela?.

S13|712)4

Figura 2.20.- Mutacion del individuo

2.5.- Comentarios Finales

En este capitulo se describen los conceptos mas importantes que se utilizan a lo
largo del desarrollo de la tesis. Si bien existen varios métodos de balanceo de
ecuaciones quimicas que se ha aplicado tradicionalmente, se observa que en la
actualidad es de interés cientifico el estudio de los modelos matematicos para

representar este problema.

En funcién a que el problema de balanceo de ecuaciones quimicas se ha
modelado como un problema de programacion lineal entera, se describen en este

capitulo las metaheuristicas emergidas del cOmputo evolutivo que son una
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herramienta muy poderosa para resolver problemas computacionalmente dificiles.

Si los algoritmos evolutivos son una meta-heuristica aplicable diferentes
problemas y los algoritmos genéticos pertenecen a los algoritmos evolutivos, es
razonable aplicar una algoritmo genético para resolver el problema del balanceo de
ecuaciones quimicas. En esta investigacion es de suma importancia definir

correctamente la estructura del cromosoma del individuo.
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CAPITULO Il
DESARROLLO DEL MODELO
MATEMATICO PARA EL PROBLEMA DE
BALANCEO DE ECUACINES QUIMICAS Y
SU RESOLUCION APLICANDO UN
ALGORITMO GENETICO
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3.1.- Introduccioén

Es muy importante realizar el modelado matematico para la resolucion de algun
problema. El problema del balanceo de ecuaciones quimicas se ha modelado en
[Ris08] y [SAS06], ambos modelos generan una matriz de atomos, donde se tiene la
relacion de la cantidad del elemento x en el compuesto y.

El modelado que realiza Ristesky en [Ris08], se utiliza en varias publicaciones del
tema, aplicando en cada una de ellas un diferente método de resolucion, todos ellos
basados en la manipulacion matricial. La limitante con la que cuenta dicha
formulacion es que solo se puede aplicar a ecuaciones que tienen el mismo namero
de elementos que compuestos, caso contrario que la formulacion propuesta por Sen
en [SAS06]. Sin embargo, la formulacién de Sen solo contempla el balanceo de la
masa por compuesto y no por elementos. Es decir, que verifica que exista la misma
cantidad de atomos en los reactivos como en los productos, dando la posibilidad a

gue no se encuentren balanceados los elementos.

3.2.- Formulacion matematica

De acuerdo al tipo de problema la funcién objetivo tiene que minimizar los valores a
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encontrar. Para una mejor explicacion se describe paso a paso como se va

obteniendo la funcidén objetivo mediante la ecuacion quimica de ejemplo (3.1)

KNO3z + C — K,CO3 + CO + N> (31)

Para que una ecuacion esté balancea tiene que cumplir con la ley de la conservacion
de las masas, por lo tanto, el niumero total de &tomos de cada elemento quimico de
los reactantes debe ser igual al nimero total de atomos de dicho elemento en los
productos. Para el problema del balanceo de ecuaciones quimicas se buscan los

coeficientes estequiométricos, por lo tanto, dichos coeficientes son incognitas que se

representaran con *i. Anteponiendo *: antes de cada compuesto de la ecuacion
(3.1) queda de la forma (3.2).

X1KNO3 + XoC — X3K,CO3 + x4CO + Xs5N» (32)

Colocando los subindices de cada elemento en la ecuacién (3.2) se forma la

ecuacion (3.3).

X1K1N1O3 + XoC1 — X3KoC103 + X4C101 + Xs5N> (33)

Se puede decir que los elementos quimicos que no estan en los compuestos tienen
subindices 0. Por ejemplo, en el primer compuesto el Unico elemento que no aparece
es el C por lo tanto tiene subindice 0. Sin alterar la ecuacion, se agregan los
elementos faltantes con subindice 0 (3.4).

X1K1N1O3Cq + X2 KgNgOoC1 — X3KoNgO3 C1 + X4 KgNg O1C4 + X5 KgN2OpCo (3.4)
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Se define que n representa el nimero de compuestos y m el nUmero de elementos.
Por lo tanto n es igual a 5 y m es igual a 4. Si se sustituye los nombres de los
elementos por E, se tiene que E'=K, E?=N, E*=0 y E*=C para la ecuacion (3.4). La
figura 3.1 muestra la sustitucién de los elementos de la ecuacion (3.4), separando

cada compuesto que conforma la ecuacion.

x:KiN;03C, = X(ENW(ED(ED)S(Eo
X2KoNgOoC1 = X(ENo(E?)o(E%)o(EY):
X3K2NoO.3C 1 = Xa(EN-2(E)o(E%)5(E")4
X4KoNoO.1C 1 = Xa(ENo(E?)o(E®)-1(EY)-1
XsKoN.-200Co = xs(ENo(E?)-2(E))o(ENo

Figura 3.1.- Sustitucion de simbolo quimico por E

Aplicando la sustitucion que se muestra en la figura 3.1 la ecuacion quimica (3.4) se

puede expresar como la ecuacion (3.5)

X1(ENLEE (EDo + Xe(EDNo(EDo(E )o(EY)r — Xs(E)-2(E?)o(E”)a(E)1 + 35
Xa(ENo(E?)o(E)-41(E*)-1 + Xs(ENo(E?)-2(E>)o(E*)o .
Bajo esta representacion, los subindices de los elementos en los compuestos se
puede representar como ej, para i=1,...,ny j=1,..,m, y se colocan en una matriz. La
tabla 3.1 muestra la distribucion de la informacion en la matriz antes mencionada, se

nota que los subindices de los productos son negativos.

Tabla 3.1.- Matriz de subindice

Elementos =J
Compuestos Coeficiente K N 0] C
X1 KNO; 1 1 3 0
Xo C 0 0 0 1
X3 K2C03 -2 0 -3 -1
[ X4 CO 0 0 -1 | -1
Xs N, 0 -2 0 0
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En la figura 3.2 se muestra la sustitucion los subindices con la representacion e;

para los compuestos mostrados en la figura 3.1.

Xl(El)ell(Ez)e12(E3)e13(E4) €14
Xz(El)ezl(Ez)ezz(E3)923(E4) €24
x3(El)e31(E2)632(E3)633(E4) €34
X4(ENo(E)o(E®).1(E*)4 Xa(EN)es(E?)esa(E>)ess(E") es
Xs(EMo(E?)-2(E*)o(E")o xs(E)esi(E?)esy(E>)ess(E”) ess
Figura 3.2.- Sustitucion de simbolo quimico por e;

X(ED1(ED(E)3(E o
X2(E7)o(E)o(E*)o(E™)1
Xa(E)2(E?)o(E%)5(E)-1

Aplicando la sustitucién que se muestra en la figura 3.2 la ecuacion quimica (3.5) se

puede expresar como la ecuacion (3.6)

x1(ENe1n(E?era(E>es(EY) e1s + xa(ENen(E?)exn(E>)ess(E’) e — (3.6)
x3(E1)egl(EZ)e32(E3)e33(E4) €34 + X4(El)e41(E2)e42(E3)e43(E4) €44 T+
X5(E1)951(E2)952(E3)953(E4) €54

Por lo tanto, el total de atomos de cada compuesto es x, (e, +e, +e, +e,), para

i=1. 5. De acuerdo a lo anterior, el nimero total de atomos en la ecuacién a

balancear se rige por la formula 3.7.

n

> Xieu

i=1 j=1

(3.7)

No es suficiente que la sumatoria del total de los &tomos de cada compuesto sea
cero. Es necesario que el total de atomos de cada elemento en la ecuacién quimica
sea cero. Por ejemplo, K se encuentra presente en el compuesto 1 y compuesto 3,
entonces la sumatoria de dichos atomos debe ser igual a cero. La figura 3.3 muestra

la sumatoria para cada elemento.
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K (X1 - 2X3) =0

N (X; — 2xs5) =0
O(Bxy—3x3—X%4) =0
C (X2—X3—X4) =0
Figura 3.3.- Sumatoria de los elementos

Generalizando lo mostrado en la figura 3.3 queda de como se muestra en la figura
3.4.

K (1x; + 0Xz - 2X3- 0X4 - Ox5) =0
N (1X1 + 00X, - OX3 - 0x4 - 2X5) 0
O (3X1 + 0X, - 3X3 - 1x, - 0X5) =0
C (Oxg + 1xy - IX3- 1X4 - OXx5) = 0
Figura 3.4.- Generalizacion de la figura 3.3

Para que la ecuacion quimica esté balanceada es necesario que todas estas sumas
sean cero, lo que se puede garantizar sumando sus valores absolutos. Se observa
en la matriz de subindices (tabla 3.1) que estas sumas representan la suma del

producto de cada coeficiente x; por el correspondiente elemento e; de una columna j.
Lo anterior descrito se muestra en la figura 3.5.

K (€11X1 + €21X2 + €31X3+ €41X4 + €51X5) = 0
N (E12X1 + €22X2 + €32X3 + €42X4 + €52X5) = 0
O (e13X1 + €23X2 + €33X3 + €43X4 + €53%X5) = 0
C (E14X1 + €24Xp + €34X3+ €44X4 + €54Xs) = 0
Figura 3.5.- Sustitucion de simbolo quimico por e;

Por lo que se podria representar el absoluto de cada suma como la ecuacion 3.8

(3.8)

Simplificando la ecuacion 3.8 queda como la ecuacion 3.9
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Xieij

>

=t

( n ) (3.9)
\

i=1
Entonces, la funcién a minimizar es (3.10)

n m m ( n (3.10)
f :[é xiZ=:1ei].]+ZK >, X,

Sin embargo el segun termino es condicion suficiente para que la ecuacion sea

balanceada, por lo que la funcién a minimizar se reduciria a (3.11)

er)

: (3.11)
~ i ij)

g=z(

=1 Ui
Para una mejor explicacion del modelo matematico se probaran las dos funciones
con los ejemplos ya estudiados, considere la ecuacion (3.1). La ecuacién 3.1 se
puede formular como una matriz A del orden 5x4 como se muestra en la figura 3.6.
La matriz se conforma de 5 filas y 4 columnas. La matriz contiene la cantidad de
atomos de los elementos de cada compuesto que existe en la ecuacién quimica. Las
filas representan a los compuestos y las columnas a los elementos. Los elementos
gue no aparecen en un compuesto tienen cero atomos, por lo que en la matriz A se

indican con un o . Los atomos de los reactivos se identifican con el simbolo -.

K N O C

KNO3 1 1 3 0

C 0 0 0 1

A= K2COs3 -2 0 -3 -1
CO 0 0 -1 -1

N, 0 -2 0 0

Figura 3.6.- Matriz A de la ecuacién 3.1
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De acuerdo al modelo matematico se desarrolla (3.10) queda de la forma (3.12).

f =| Xl(ell + elZ + e].3 + el4 )+ X2(e21 + e22 + e23 + e24 )+ X3 (631 + e32 + e32 + eS4 )+ (312)

X4(e4l + e42 + e43 + e44 )+ XS(eSI + eSZ + eS3 + e54 )I+g = O

g = |xe, + X,€, + X,€, + X,€, + X

1711 3731 ’+ ’X1e12 + X2e22 + Xse 32 + XAeAZ + XSeSZ |+ (3'13)

5e51

X8, + X,€,, + X3e ,, + X,

1713 + X e ‘+‘Xe +X2624+X3634+X4e44+x

4% 43 553 1714 |_O

5654
Sustituyendo en 3.12 los valores de e, de acuerdo a la matriz A (figura 3.6), (3.12)
gqueda de la forma (3.14)
f=Ppx,+x,-6x,-2x,-2X|+g (3.14)
g= ‘Xl - 3’+ ‘Xl - 5‘+ ‘3)(1 - 3 3 X4|+ ‘Xz - X3~ X4‘: 0 (315)

Por lo tanto para evaluar las soluciones de la ecuacion (3.1) se utiliza (3.14).

Ejemplo 1
Suponiendo que para la ecuacion (3.1) se tiene x = [ 2 4 1 3 2 ] se obtienen los

valores mostrados en (3.17). Lo que demuestra que tanto f como g no son factibles.

g =[(1)-2(1)+(2)-2(2)[+[3(2) - 3(1) = (3)[+[(4) - (1) - (3)[= 2 (3.16)

f=pB(2)+(4)-6(1)-2(3)-2(2)+g=2+2=4 (3.17)
Ejemplo 2
Suponiendo que para la ecuacion (3.1) se tiene x =[ 2 4 1 3 1 ] se obtienen los

valores mostrados en (3.19). Lo que demuestra que tanto f como g son Optimas.

g=[2)-2(1)+|(2)-2(1)|+[3(2)-3(1) - (3)[+|(4)-(1)-(3)[=0 (3.18)
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f=[5(2)+(4)-6(1)-2(3)-2(1)]+g=0+0=0 (3.19)

Ejemplo 3

Suponiendo que para la ecuacion (3.1) se tiene x = [ 1 9 1 3 1 ] se obtienen los
valores mostrados en (3.20). Lo que demuestra que f no tiene impacto para
determinar la factibilidad de la solucion, demostrando que la funcion objetivo a

minimizar es g (3.12).

g =[(1) - 2(1)[+[(1) - 2(1)[+ B(1) - 3(1) - (3)[+ |(9) - (1) - (3)[= 10 (3.20)

f=[5(1)+(9)-6(1)-2(3)-2(1)|+g=0+10 =10 (3.21)

Por lo tanto, en el algoritmo genético que utilizara la funcion g como funcion de

aptitud.

3.3.- Descripcion general del algoritmo

En este apartado se describe el algoritmo genético que se utilizé para balancear una
ecuacion quimica. Debido a que los métodos conocidos tienen sus limitantes en
cuanto a las condiciones que deben cumplirse para que ellos sean aplicados (la
relacion entre el nimero de elementos y de compuestos de la ecuacion quimica, por
ejemplo) es prudente aplicar una metaheuristica para encontrar los coeficientes
estequiométricos de cualquier ecuacion quimica. El uso de un algoritmo genético se
soporta en el sentido que es una alternativa de busqueda aleatoria “inteligente” en

comparacion con el método de inspeccion.

El algoritmo genético propuesto para el balanceo de ecuaciones quimicas
(AGBEQ) se muestra en la figura 3.7. La estructura de AGBEQ se basa en el

algoritmo genético simple. El espacio de soluciones esta formado por las diferentes
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combinaciones de valores para los coeficientes estequiométricos, cada combinacion
representa a una posible solucion del problema. Para el problema del balanceo de
ecuaciones quimicas la funcion objetivo es de minimizacion, por lo tanto, entre

menor sea la adaptacion del individuo tiene mayor probabilidad de sobrevivir.

0. Codificacion del problema

1. Iniciar poblacién actual aleatoriamente

2. Evaluar poblacion actual

3. MIENTRAS no se alcance el nimero maximo de generaciones
4, MIENTRAS poblacién temporal no llena
5. Seleccionar padres

6. Cruzar padres con probabilidad Pc

7. Sl f(hijo)=0

8. Minimizar coeficientes

9. Terminar algoritmo

10. FIN SI

11. Sl se ha producido hubo cruzamiento
12. Mutar descendientes con probabilidad Pm
13. Sl f(hijo)=0

14. Minimizar coeficientes

15. Terminar algoritmo

16. FIN SI

17. FIN SI

18. Afnadir descendientes

19. FIN MIENTRAS

20. Actualizar poblacion

21. FIN MIENTRAS

Figura 3.7.- Algoritmo Genético para el balanceo de ecuaciones quimicas

Se inicia el algoritmo desarrollando la codificacion del problema. Posteriormente se
genera la poblacion inicial la cual es evaluada la funcion objetivo g (3.11). Se crean
nuevas generaciones, aplicando los operadores genéticos (seleccién, cruzamiento y
mutacion). Cabe mencionar que después del cruzamiento y mutacion se realiza la
evaluacion de los hijos, si uno de los hijos tiene aptitud de cero, quiere decir que ya
se encontro la solucién al problema. Por lo tanto se minimizan los coeficientes y se

termina el algoritmo.
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En caso de que el grado de adaptacion del individuo evaluado sea mayor a
cero se continda ejecutando el algoritmo, aplicando los operadores genéticos a la

poblacion actual y generar la poblacién temporal.

En cada generacion, se crea una poblacion temporal de nuevos individuos. La
poblacién temporal contiene los nuevos individuos generados mediante la aplicacion
de los operadores del AG. Por lo tanto, el nUmero de iteraciones necesarias para
llenar totalmente la poblacion temporal dependera de la cantidad de individuos que

se creen en cada iteracion de los operadores.

Cabe mencionar que es posible que no se encuentre una solucion factible,
entonces el criterio de paro es el nUmero maximo de generaciones. Por lo tanto, el
criterio de paro para la finalizacion del algoritmo contempla dos casos; alcanzar el
namero maximo de generaciones creadas y que un individuo de la poblacién tenga

aptitud igual con cero.

3.3.1.- Codificacién

Un individuo es una posible solucion al problema. Para el problema del balanceo de
ecuaciones quimicas la solucién se denomina coeficientes estequiométricos. Por lo
tanto, un individuo contendra una combinacion de valores para los coeficientes

estequiométricos.

Ya que el nimero de coeficientes es igual al nimero de compuestos que
integran una ecuacién quimica. Para la ecuacion 3.22 se tienen 5 coeficientes

estequiométricos identificados como x, .
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X1KNO3 + XoC — Xx3K,CO3 + X4CO + Xs5N, (3 22)

El tamafio del individuo se determina de acuerdo al nimero de coeficientes de la
ecuacion quimica. Por lo tanto, para la ecuacién 3.22 el cromosoma del individuo
contiene 5 genes (figura 3.8), cada gen corresponde a un coeficiente de la ecuacion
3.22. La figura 3.4 muestra la codificacion directa de la ecuacion 3.11, donde se
incluye toda la informacion genética (La letra C indica codificacion y la letra D indica
decodificacion). El primer renglon del cromosoma representa los elementos
presentes en todo la ecuacién en el orden en que se encuentran. El segundo reglon
representa el subindice del elemento, si el elemento pertenece a los reactivos el
subindice es positivo, en caso que sea producto el subindice tiene valor negativo. El
tercer renglén contiene el coeficiente correspondiente a cada compuesto.

X1KNO3 + x2C — x3K2C03 + x4CO + x5N>

1o
KINIO|C|K|C|O|]C|O|N

111 3(1]-2(-1|-3(-1]|-1]-2
X1 X2 X3 X4 X5

Figura 3.8.- Codificacion directa de la ecuacion 3.22.

Codificacion Reducida

Analizando la estructura de las ecuaciones quimicas, se observa que existe cierta
dependencia entre los coeficientes de los reactivos con los productos. Dicha
dependencia se determina para identificar los genes que no tienen dependencias, los

cuales se modificaran durante el cruzamiento y mutacion.
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Para determinar las dependencias de los genes, se genera un sistema de
ecuaciones de los elementos que aparecen una sola vez tanto en los reactivos como
en los productos. La tabla 3.2 contiene aquellos elementos de la ecuacion 3.22 que
aparecen solo una vez tanto en los reactivos como en los productos y el nimero de
atomos que existen en los reactivos y productos. Con dicha informacion se genera al
altima columna de la tabla que muestra la relacién entre los coeficientes. El termino
Xj indica el compuesto al q pertenece, para el K se encuentra presente en el

compuesto Xx; y X3, en cambio el N se encuentra en el compuesto X; y Xs.

Tabla 3.2.- Relaciones de los coeficientes de la ecuaciéon 3.22

Elemento  # Atomosen # Atomos en Relacién
Reactivos Productos

K 1 2 X1 = 2X3

N 1 2 X1 = 2X5

Ya identificados los coeficientes con dependencias, se bloquean los genes del
cromosomas del individuo que tienen dependencia para que no sean modificados
durante el cruzamiento y mutacién. Cabe mencionar que se bloquean los genes que
forman parte de los productos y se determina su valor en funcion del valor del gen
del reactivo con el que existe relacion. La figura 3.9 muestra un el cromosoma de un

individuo con genes bloqueados. Los genes bloqueados se encuentran sombreados.

KIN|O|C|K|C|O|C|O|N
1113 1|-2(-1|-3|-1]-1]|-2
X1 Xz X3 X4 s

Figura 3.9.- Cromosoma de individuo con genes bloqueados

Los genes bloqueados al momento de realizar la evaluacion del individuo, se
determina su valor utilizando el sistema de ecuaciones. Donde se despeja x; el cual

pertenezca a los productos (figura 3.10).
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X1 = 2X3 entonces Xz- X; + 2
X1 = 2X5 entonces Xs- X; ~ 2

Figura 3.10.- Despeje del sistema de ecuaciones.

Suponiendo que los valores de X, X2 ¥ X4 son 4,3 y 1 respectivamente, la estructura
para evaluar el individuo quedara como se muestra en la figura 3.11. Como se
muestra en la figura 3.10 el valor de x3 y X5 se determina con las ecuaciones de la
figura 3.11.

X3=X1 +2

Xs= X1 ¥ 2

Figura 3.11.- Cromosoma completo.

Cabe mencionar que dicha representacién depende del problema, entre mas grande
sea el problema mayor sera el numero de genes que contendra el cromosoma del
individuo. Sin embargo, se disminuye considerablemente el espacio de solucion,
cuando existen mayor cantidad de coeficientes dependientes. La descripcion del

algoritmo se realiza con la codificacion reducida.

3.3.1.- Creacion de la poblacion inicial

Después de haber realizado la codificacién del individuo, se genera la primera

poblacién de manera aleatoria. Los valores de los genes del cromosoma de cada
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individuo de la poblacibn es generado aleatoriamente de acuerdo el rango

establecido con las variables limS y liml. Para el ejemplo limS=10 y liml=1.

Se utiliza un rango de posibles soluciones porque es necesario limitar el
espacio de solucion. Con dichos limites de realiza una cota al problema, los valores
se fijan de acuerdo a la solucién mostrada en la fuente de informacién de donde se

tomo el ejemplo.

Una vez generada la poblacion que se identifica como poblacién actual, se
realiza el calculo de adaptabilidad de acuerdo a la funcién objetivo. La figura 3.12
muestra los genes de una poblacién de 10 individuos con su aptitud después de ser
evaluados. Para fines practicos el tamafio de la poblacion es de 10 individuos.

# Individuo x1 Xz X3 X: Xs Fitness
0 9714 9| 4 14
1 340111 9
2 4 (o |26 |2 2
3 5132 | 6|2 10
4 714|135 1|3 13
5 4 | 52| 5|2 3
6 4 11 (2| 6 |2 7
7 3|54 6|4 11
a8 4 16 |2 |10 2 10
9 8241 |4 14

Figura 3.12.- Poblacion inicial

Ya creada la poblacion se evaluada la poblacion actual (inicial). Se evalta la
poblacion de acuerdo a la funcion g (3.11). El objetivo de evaluar la poblacién es
tener el grado de adaptacion de cada individuo, que se utiliza para realizar la

seleccién.
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3.3.2.- Seleccidn

La poblacion del algoritmo genético se somete a un proceso de seleccion que debe
tender a mejorar el grado de adaptacion de los nuevos individuos en cada nueva
generacion. Se emplea la seleccion por torneo para el algoritmo genético propuesto.
La seleccidn por torneo consiste en realizar la selecciéon en base a comparaciones
directas entre individuos. Se selecciona aleatoriamente el k% de la poblacion actual,
de los cuales j ganan de acuerdo al criterio de seleccién, se lanza una moneda al

aire para elegir si pasan los de mayor o menor grado de adaptacion.

Para el algoritmo propuesto se elige el 40% del tamafio de la poblacién para
participar en la seleccion. Se utiliza un vector booleano para ubicar a los individuos
gue ya participaron en el torneo, asi se evita elegir nuevamente al mismo individuo.
La figura 3.13 muestra el vector booleano de los individuos ya elegidos
aleatoriamente y la figura 3.14 el segmento de la poblacion de los individuos elegidos

de acuerdo al vector de la figura 3.13.

[L1]o]1]ofo]1]0f0[1]0]
0123456789

Figura 3.13.- Vector booleano de los individuos elegidos para la seleccion

# Individuo x1 X2 Xz X4 Xs Fitness
0 9|7 |49 |4 14
2 4 |6 |2 | 6 | 2 2
5 4 | 5|12 |5 |2 3
8 4 |6 | 2 10| 2 10

Figura 3.14.- Individuos elegidos para la seleccién
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De acuerdo a la figura 3.14 los individuos elegidos son el 0, 2, 5 y 8, dichos

individuos se enfrentaran en parejas para elegir a los seleccionados para realizar

cruce y mutacion. Aleatoriamente se escogen al par de individuos a enfrentarse, y se

determina si pasa el mejor o peor individuo de dicho par. Suponiendo que el primer

par de numeros es 2,8 y que tiene que pasar el mejor individuo, se selecciona al

individuo 2, como se muestra en la figura 3.15.

2
8

# Individuo x

Xz X3 X4 X5 Fitness
16 2|62 2 2 [4]e]2]6]2] 2
1le|2]10]2 10

Figura 3.15.- Primer enfrentamiento.

Por lo tanto, el otro par de individuos son 0 y 5, donde se selecciona aleatoriamente
el individuo 5 (figura 3.16). Es importante resaltar que no siempre pasa el mejor

individuo, es por ello que se dice que la seleccion de torneo da posibilidad de que

pase un individuo con bajo grado de adaptabilidad.

0
5

# Individuo x

X7 X3 My Xg Fitness
9|7 4|94 14 5 |4|5|3|5|3| 3
4 |5 2|5]| 2 3

Figura 3.16.- Segundo enfrentamiento.

Por lo tanto, del porcentaje definido para realizar la seleccién pasa solo la mitad, ya

gue por cada enfrentamiento solo se selecciona un individuo.

3.3.3.- Cruzamiento

El cruzamiento consiste en intercambiar los genes entre los padres (individuos

previamente seleccionados) para obtener nuevos individuos denominados hijos con
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genes heredados por los padres. La figura 3.17 muestra los cromosomas de los

padres seleccionados.

KIN|IO|C|K|C|[O|C|O0O|N KIN|IO|IC|K|C[{O|C|O|N

1|11 3(1|-2|-1|-3(-1|-1(-2 11 1|3(1|-2|-1|-3(-1|-1(-2

4 (¥] 2 6 2 4 5 2 5 2
Padre 1 Padre 2

Figura 3.17.- Cromosoma de los individuos seleccionados como padres.

El cruzamiento tiene un valor de probabilidad para que se realice asignado a la
variable de control pC, para el ejemplo pC=80 (equivale al 80%). Se determina
aleatoriamente que par individuos se van a cruzar. Se utiliza un vector booleano para
controlar que los individuos que ya participaron y no vuelvan a ser escogidos. Si el
namero aleatorio corresponde a un individuo que ya se cruz6 se genera otro hasta

encontrar un individuo que no haya sigo escogido.

Primero se genera un valor aleatorio que oscila entre 0-1. Si el valor es menor
a 80% o igual, se realiza el cruzamiento. La combinacién de los genes se hace a
partir de un punto que dividen al cromosoma de los padres en dos partes, es el punto
donde se combinan los genes para obtener a los descendientes. Cabe mencionar
que existen genes que no son modificados por los operadores genéticos, para el
ejemplo corresponden a x3 y X4. La figura 3.18. muestra el cromosoma de los hijos
heredados de los padres. El cruzamiento en dicho ejemplo es a partir de la segunda

posicion.
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Padre 1 Padre 2
K|IN|O|C|K|C|O|C|O|N KIN|O|C|K|C|O|C|O|N
1 1|3|1(-2|-1|-3|-1|-1]|-2 11| 3|1]-2|-1|-3|-1|-1]|-2
4 6 2 6 |2 4 5 2 5 2

LI | "

| | | | Y 1
KINJO|CIK|C|O|C|O|N KIN|O|C|K|C|O|C|O|N
1]1/3]1]-2]-1]-3]-1]-1]-2 1({1(3|1|-2|-1|-3|-1|-1]|-2
4 6 2 5 2 4 5 2 6 2

Hiio 1 Hiio 2

Figura 3.18.- Cromosoma de los hijos creados por el cruce.

En caso que el valor aleatorio sea mayor al 80% los hijos heredan el material

genético idéntico a los padres, en otras palabras se copian los genes de padres a

hijos, como se muestra en la figura 3.19.

Padre 1
KIN|O|C|K|C|O|C|O0O|N
1(1]3|1(-2]-1|-3|-1|-1|-2

4 6 2 6 2
KIN|IO|C|K|C|O|C|O0|N
1(1]3|1(-2]-1|-3|-1|-1|-2

4 6 2 6 2

Hiio 1

Padre 2
KN CIK|C|{O|C|[O0O]|N
1|1 1(-2|-1|-3|-1|-1|-2
4 5 2 5 2
K| N CIE(C|O|[C|O(N
1|1 1(-2|-1|-3|-1|-1|-2
4 5 2 5 2
Hiio 2

Figura 3.19.- Cromosoma de los hijos sin cruzamiento.
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3.3.4.- Mutacion

Si se realiza el cruzamiento se prosigue a mutar a los hijos. Sin embargo la mutacion
esta sujeta al valor de pM (0.20 para este ejemplo). Cabe mencionar que cada hijo
debe evaluarse para saber si va a ser mutado, es decir es probable que no mute
ninguno, alguno(s) o todos.

En la mutacién solo se altera el valor de un gen, la posicion del gen a mutar se
obtiene aleatoriamente (excepto los genes con dependencia) asi como también el

nuevo valor de dicho gen. La figura 3.20 se muestra la mutacion del hijo 1 (figura
3.18) en diferentes genes.

Padre 1 Padre 2
KIN(O|C|K|C|O|[C|0|N KIN|IO|CIK|C|O|C)|0O|N
1| 1(3|1|-2|-1|-3|-1]|-1]-2 1(1(3|1|-2|-1|-3([-1|-1]-2

4 6 2 6 2 4 5 2 5 2
KIN|O|C{K|C|O|C|O0O|N KINIO|C|K|C|O|C |0 |N
11 1(3|1(-2|-1|-3|-1|-1]|-2 1({1]3(1]-2-1|-3|-1|-1]-2

4 a8 2 6 2 4 5 2 5 2

Hijo 1 Hijo 2

Figura 3.20.- Mutacion del hijo 1

Una vez realizado los operadores se generan los hijos, estos individuos van a
pertenecer a la poblacion temporal. Después de mutar a un individuo se realiza la
evaluacion del grado de adaptacion, si dicho individuo tiene adaptacion igual a cero

se termina de ejecutar el algoritmo, de lo contrario se prosigue con el procedimiento.
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La poblacion temporal se conforma de los hijos creados mediante los
operadores genéticos aplicados a la poblacion actual. Se aplican los operadores
genéticos cuantas veces sea necesaria hasta tener completa la poblacion temporal.
Teniendo la poblacion temporal completa sus individuos pasan a formar parte de la
poblacidon actual (actualizacion de poblacion), hasta este punto se tiene la primera

generacion. Por lo tanto la nueva poblaciéon contiene individuos mas adaptados.

3.3.5.- Evaluacion

Los individuos que se generan al realizar el cruzamiento o la mutacién se evallan. Si
el grado de adaptacion del individuo es igual a cero significa que los valores de los
genes del individuo balacean la ecuacién, cumpliendo con la teoria de la materia®.
Luego se obtiene el valor minimo comun multiplo para determinar el minimo valor de
los genes para que la ecuacién esté balancea, buscando minimizar solucién factible

Optima. Por lo tanto se termina de ejecutar el AG.

En los algoritmos genéticos simples, se realiza la evaluacién de los nuevos
individuos cuando se termina de crear una nueva generacion. En el algoritmo
propuesto considera evaluar a los individuos después de realizar el cruzamiento y la
mutaciéon. Cuando el grado de adaptacion es igual a cero ya no es necesario seguir
buscando soluciones. Por ello se plantea realizar la evaluacién después de realizar
cualquier cambio en los genes del individuo y no esperar a terminar de generar la

nueva generacion para realizar la evaluacion de los individuos.

La aplicacion de la evaluacién después cualquier cambio en los genes del

individuo, aumenta la eficiencia del algoritmo, ya que no se espera a terminar de

1 La materia no se crea ni se destruye solo se transforma.
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generar la nueva poblacion. La figura 3.21 muestra el cromosoma del hijol con
grado de adaptacion igual a cero. Se muestra en la figura 3.22 el mismo individuo
después de haber minimizado los valores de los coeficientes. Se muestra en la figura

3.23 la decodificacion de la solucidn del problema a la ecuacién analizada.

K[NJoJc][kK[cJo]c[o[N
1| 1] 3]1|-2]-1]-3]-1]-1]-2
4 8 2 6 | 2

Hiio 1

Figura 3.21.- Individuo con grado de adaptacion igual con cero

KIN|IO|CIK|C|O|C|O|N
1| 1(3|1|-2|-1(-3|-1|-1]|-2
2 4 1 3 1

Hiio 1

Figura 3.22.- Individuo con solucién factible y 6ptima.

KIN|IO|CIK|{C|O|C|O|N
1| 1| 3(1|-2|-1|-3|-1]|-1]|-2|—> 2KNO;+ 4C — K,CO3+ 3CO+ N,
2 4 1 3 1

Figura 3.23.- Decodificaciéon del cromosoma.

3.4- Comentarios finales

El algoritmo genético para el balanceo de ecuaciones quimicas rompe el esquema
de un algoritmo genético simple, ya que al realizar un cambio en los genes de los
cromosomas del individuo se prosigue a evaluarlo. Otra aportacion importante es el
analisis realizado para determinar los genes dependientes de otros genes, mediante

el sistema de ecuaciones que se determina.
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El modelo matemaético presentado es similar al propuesto en [SAS06]. Ambos
modelos hacen uso de una matriz, la diferencia es el orden que ocupan los
elementos y los compuestos en la matriz de atomos. Sin embargo, el modelo
presentado en [SAS06] solo contempla que esté balanceada la ecuacion en cantidad

de reactivos y productos.
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CAPITULO IV
IMPLEMENTACION Y PRUEBAS
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4.1.- Introduccidén

Las pruebas experimentales forman parte del ciclo de desarrollo de software dentro
de la Ingenieria de software. Por lo que se realizan dichas pruebas mediante

técnicas para descubrir que errores tiene.

En el ambito de investigacion la realizacion de pruebas se ocupa para evaluar
la eficiencia y eficacia del algoritmo desarrollado, realizando varias ejecuciones del
algoritmo para la misma instancias. El algoritmo se desarrolla en el paradigma de
programacion orientada a objetos, bajo la arquitectura MVC a través de la IDE
Netbeans 6.9. Para llevar a cabo la experimentaciéon del comportamiento del
algoritmo genético para el balanceo de ecuaciones, se describe la plataforma de
prueba. Las pruebas se realizaron en una computadora portatii marca Toshiba,
modelo Satellite Pro U400 con procesador Intel Core2 Dou 2.13 GHz, memoria RAM
de 3G, con sistema operativo Ubuntu 11.4 a 32 bits y compilador Java version
“jdk.1.6.0_21"

4.2.- Disefio e implementacion de la lectura de la ecuacion quimica desde un

archivo de texto plano

El disefio la lectura de la ecuacion quimica desde un archivo de texto plano es para
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generalizar el algoritmo a desarrollar para que resuelva diferentes problemas, cada
problema con los datos particulares. El objetivo de ello es que el algoritmo
desarrollado tome del archivo de entrada los valores de los datos requeridos para

resolver el problema.

4.2.1 Disefio

Los datos que debe proporcionar cada problema para su resolucion, corresponden a
la ecuacion quimica a balancear y las variables de control requeridas por el algoritmo

genético. El formato del archivo es de texto plano (txt).

En la figura 4.1 se muestra el contenido del archivo EjemploEcuacion.txt. El
archivo se estructura en 3 lineas, las primeras dos corresponden a la ecuacion

quimica [Pet98] y la Ultima a las variables de control.

| *EjemploEcuacion.txt ¥

1 [Cr(N2H4C0)6]4[Cr(CN)6]3 + KMn04 + H2504 ->
2 K2Cr207 - MnS04 - C02 - KNO3 - K2S04 - H20
3 4000 15000 2000 1 80 20

4]

Texto plano + Ancho de la tabulacion: 8 + Ln4, Col1 INS

Figura 4.1.- Estructura del archivo de un problema

Los reactivos se escriben en la primera linea como se muestra en la figura 4.2
separando los compuestos con el simbolo de suma ‘+’ y entre los compuestos y el
simbolo se pone un espacio en blanco. La linea termina con “->”, para hacer
referencia al resultado. El primer compuesto contiene dos tipos de simbolos de
agrupacion: paréntesis ( ) y corchetes [ ], rigiéndose bajo las mismas reglas de

matematicas. Hasta el momento solo se reconoce los dos simbolos antes
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mencionados, no se ha encontrado en la literatura alguna ecuacion con otro simbolo

de agrupacion.

E}emploEcuauon ext X

2 K2Cr207 - HnS04 - CO2 - KNO3 - K2504 - H20
3 4000 15000 2000 1 80 20

Texto plano ¥ Ancho de latabulacion: 8 *+ Ln1, Col1 INS
Figura 4.2.- Reactivos (EjemploEcuacion)

Los productos de la ecuacion se escriben en la segunda linea (figura 4.3) los cuales
se separan por el simbolo de menos ‘-‘. Cabe resaltar que se deja un espacio en

blanco entre los compuestos y el simbolo (+ 0 -).

|1 EjemploEcuacion.txt &
1 [Cr(N2H4C0)6]4[Cr(CN)6]3 + KMnO4 + HZSO4 ->

3 4000 15000 2000 1 86 20

Texto plano * Ancho de latabulacion: 8 *+ Ln2, Col1 INS
Figura 4.3.- Productos (EjemploEcuacion)

En la tercera linea de la figura 4.4 contiene los valores de las variables de

control, utilizando como delimitador entre cada valor un espacio en blanco.

|1 EjemploEcuacion.txt %

1 [Cr(N2H4C0)6]4[Cr(CN)6]3 + KMnO4 + H2504 ->
2K2Cr207 - MnS04_-_C02 - KNO3 - K2504 - H20

Texto plano + Ancho de la tabulacion: 8 *+ Ln 3, Col 24 INS
Figura 4.4.- Variables de Control (EjemploEcuacion)

74



Una propuesta de modelado matematico para el problema de balanceo de ecuaciones quimicas y su
resolucién aplicando un algoritmo genético

4.2.2 Implementacion

Para balancear una ecuacién quimica con cualquier método de balanceo se
identifican el nimero de atomos de los elementos presentes en los compuestos,
dicho paso se realiza en la lectura del archivo. En la figura 4.5 se muestra el

procedimiento que se implementa para la lectura del archivo.

sLeer del archivo de entrada

sGuardar contenido por linea
*Reactantes, productos y variables de control.

sCerrar archivo de entrada

TN 7

sProcesarrinformacién

Figura 4.5.- Procedimiento para lectura de archivo de entrada.

En el cuarto paso del procedimiento primero se procesa la informacion de la
ecuacion y luego las variables de control. Referente a la ecuacién se determina el
namero de compuestos, reactivos, productos, elementos y atomos del elemento ‘x’
en el compuesto ‘y’. En otras palabras, se va transformando la informacién a su
minima expresion. Los valores de las variables de control solo se van asignando a

los atributos correspondientes para utilizarse posteriormente.

Después de ser procesada la informacion se crea un archivo de salida que
contiene el resultado del procesamiento del archivo de entrada. Dentro de todo el
procesamiento se crea una matriz de atomos que contendra el niumero de atomos
del elemento ‘X’ en el compuesto ‘y’, dicha matriz corresponde a la funcion objetivo

desarrollada en la formulacion matematica, descrita en el ler reporte parcial.
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En la figura 4..6 [Pet98] y 4.7 [CFV07] se muestra el archivo de salida para
dos problemas diferentes. Se presenta primero la ecuacion a balancear, las variables
de control, los reactivos (mostrando por filas los elementos en cada compuesto con

la cantidad de atomos de dicho elementos), los productos y la matriz de &tomos.

1 Ecuacion Quimica: H
2 [Cr(N2H4C0)6]14[Cr(CN)6]3 + KMN04 + H2S04 ->
3 K2Cr207 + MnS04 + C02 + KNO3 + K2S04 + H20
4
5 Variables de Control:

6 Tamafno poblacion: 40000
7 Numero generaciones: 100

8 Limite superior: 2000
9 Limite inferior: 1

10 Probabilidad de cruzar: 80
11 Probabilidad de mutar: 20

13 :::Reactivos:::
14Cr: 7 N: 66 H: 96 C: 42 0: 24

15K: 1 Mn: 1 0: 4
16 H: 2 Sy 3 0: 4
17

18 :::Productos:::
19K: 2 €r: 2 0: 7

20Mn: 1  S: 1 0: 4

21C: 1 0: 2

22K: 1 N: 1 0: 3

23 K: 2 as 1 0: 4

24 H: 2 0:1

25

26 Matriz de subindices

27 Cr N H C 0 K Mn S

287 66 96 42 24 0 0 0

290 0 0 ¢] B 1 1 0

300 ] 2 0 4 ] ] 1

31 -2 0 0 0 -7 -2 0 0

320 0 0 0 -4 0 -1 -1
330 0 0 -1 -2 0 0 0

340 -1 0 0 -3 -1 0 0

350 0 0 0 -4 -2 0 -1
36 0 0 -2 0 -1 0 0 0

Figura 4.6.- Archivo de salida

En la figura 4.7 se muestra una ecuaciéon donde se ocupan signos de agrupacion,
por lo tanto, el programa realiza los calculos necesarios para determinar el nUmero
de atomos de cada elemento. Por ejemplo, en el primer compuesto aparece dos
veces el Nitrogeno. EI N (en su primera aparicion) tiene un subindice de valor 2,

dicho elemento se encuentra dentro de paréntesis y también de corchetes, se realiza
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la multiplicacion correspondiente teniendo 48 atomos y en la segunda aparicion tiene

18 atomos en total son 66 atomos de N para el primer compuesto.

1 Ecuacion Quimica:
2 CH3CH20H + Cr207 + H ->
3 CH3CO02H + Cr + H20

4
5 Variables de Control:

6 Tamano poblacion: 1600
7 Numero generaciones: 2000
8 Limite superior: 20

9 Limite inferior: 1

10 Probabilidad de cruzar: 80
11 Probabilidad de mutar: 20
12

13 :::Reactivos:::

14 C: 2 H: 6 0: 1

35:Cre 2 0: 7

16 H: 1

17

18 :::Productos:::

19 C: 2 H: 4 0: 2

20Cr: 1

21 H: 2 0: 1

22

23 Matriz de subindices

24 C H 0 Cr

252 6 1 0

26 0 0 7 2

27 © 1 0 0

28 -2 -4 -2 0

29 0 0 0 -1
0

300 -2 -1
Figura 4.7.- Archivo de salida 2

4.3.- Variables de control

Las variables de control son aquellas variables que al cambiar su valor afecta en el
comportamiento del algoritmo. Las variables de control propias de un algoritmo
genético son el porcentaje de tamafio de la poblacibn, nimero maximo de
generaciones, cruzamiento y de mutaciéon. Para el problema del balanceo de

ecuaciones quimicas se establece como variables de control las utilizadas para
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definir el rango en que oscila los valores de los coeficientes estequiométricos. En

base a lo anterior, en la tabla 4.1, se definen las variables de control del problema

Tabla 4.1.- Variables de control

Variable de Control Descripcion

tamafoPoblacion Define el tamafio de la poblacién.
maxGeneraciones: NuUmero maximo de generaciones a creatr.

[ImSy liml: Limites entre los cuales oscila el valor de los genes.
pC Porcentaje de probabilidad para realizar el cruce.
pM Porcentaje de probabilidad para hacer mutacion.

Las pruebas experimentales consisten en ejecutar 30 veces el algoritmo para la
misma instancia. De cada prueba se contabiliza el nimero de ocasiones que el
algoritmo ha encontrado la solucion factible 6ptima, también el menor y mayor
tiempo requerido en la ejecucion del algoritmo, asi como el tiempo promedio para

cada ejecucion.

4.5.- Seleccién de problemas

De la literatura consultada, se escogen algunos problemas (ecuaciones),
considerando que cada problema tenga condiciones diferentes, como el nimero de
elementos y el nUmero de compuestos quimicos en la ecuacion, asi como el rango
en el que oscilan los valores de los coeficientes de cada compuesto. Cada problema
tiene diferentes caracteristicas, con el objetivo de probar el algoritmo genético para

el balanceo de ecuaciones en diferentes casos y observar su comportamiento.

La tabla 4.2 contiene los problemas encontrados dentro de la literatura
resueltos por métodos exactos y por heuristicas. El método algebraico se utiliza en

el problema 1 [Osl97], el método oxido-reducciéon en el problema 2 [CFV07],
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mediante el método redox los problema 3-5 [Pet98] y por matriz los problemas 6-7
[Cam95] y problema 8 [Ris09]. #P se ocupara para identificar el nUmero de problema
a resolver. Los problemas 9-21 fueron resueltos con NGHS propuesto en [Zoul0]. El
articulo [Zoul0] menciona que los problemas son faciles de resolver excepto 9,
12,13. Asi como también que los problemas 19 y 21 tienen solucion con coeficientes

0’s. Todos los problemas se ejecutaran con el algoritmo genético desarrollado.

Tabla 4.2.- Problemas resueltos por métodos exactos.
#P ECUACION
ClO3 + As,S; + H,O —» H,AsO, + SO,+Cl+H
CH3CH,OH + Cr,0; + H - CH3;CO,H +Cr + H,O
CuSCN + KlO3 + HCI — CuSO, + KCIl + HCN + ICI + H,O
AgsAsO4 + Zn + H2SO4 — AsH; + Ag + ZnSO, + H,0
PbNg + CrMn,0g — Pb3O,4 + NO + Cr,O3; + MnO,
K4Fe(CN)g + SO4H, + H,O —
SO4K; + SO4Fe + (NH,4),SO,4 + CO
7 Cu(NH3)4Cl, + KCN + H,O —
NH; + NH,4Cl + K,Cu(CN); + KCNO + CIK
8 KNO ;+ C+ S — K,CO; + K,SO, + K,S,+ CO, + CO + N,
9 HsPO, + MgSiO; + CF,Cl, + NaAlF; + KI + PbCrO, + FeSO, +
BrCl + Ca(CN), + SO, + H, —
Pl; + MgCOs3; + Na,SiO3 + PbBr, + CrCl; + KAI(OH), + Fe(SCN); +
CaF, + H,O
10 As,S3 + H,O + HNO; — NO + H3AsO, + H,SO,
11 KCIO; + HCI — KCI + CI, + H,O
12 C,H5NO, + C3H/NO3 + CgH14N4O, + CsHgNO, + CgH1:NO, —
H>0 + CsoH73N15011
13 CsHgNO, + CsH13NO, + CgH13NO, + CgH1:NO, + CsH1,N,O, —
H>0 + CgoHg2N12010
14 KNO; + C, — K,CO3 + CO +N,
15 NH;+ O, — NO + H,O
16 CsHg+ O, — CO, + H,O
17 CaCO; + C — CaC, + CO,
18 FeCrO,+C — Cr+ Fe + CO
19 NO, + HCIO — HNO; + HCI
20 KCIO3 + HCI — KCI + CIO, + Cl, + H,0
21 (NH,4), SO, — NH,40OH + SO,

OO WINF
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En la tabla 4.3 presenta las caracteristicas de cada problema utilizado en la prueba.

Se tiene que #P es el nimero que identifica al problema de acuerdo a la tabla 4.2.

#E es el numero de elementos diferentes y #C indica el nUmero de compuestos que

presentes en el problema. Por otro lado, LimS y Liml definen el rango en el que se

encuentran los valores de los coeficientes para la solucion de cada problema. Todos
los valores son tomados de [Osl97],[CFV07],[Pet98],[Cam95],[Ris09] y [Zoul0] . Para
el problema 19 y 21 se tienen LimS y Liml con valor de cero ya que no se pudieron
resolver con NGHS [Zou10] ni con Linsolver [SAS06].

Tabla 4.3.- Caracteristicas de los problemas

#P #HE #C LimS Liml
1 5 7 25 3
2 4 6 16 2
3 9 6 14 4
4 6 7 11 2
5 5 6 90 5
6 7 7 6 1
7 7 8 7 1
8 5 9 19768 1850
9 19 20 88 2
10 5 6 28 3
11 3 5 6 1
12 4 7 8 1
13 4 7 10 1
14 4 5 4 1
15 3 4 6 4
16 3 4 9 2
17 4 4 5 2
18 4 5 4 1
19 4 4 0 0
20 4 6 4 2
21 4 3 0 0
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4.6.- Convergencia del algoritmo implementando Codificacion Directa y

Codificacién Reducida.

Durante el desarrollo del presenta trabajo, se realizacion diferentes versiones del
algoritmo genético. La primera version del algoritmo genético para el balanceo de
ecuaciones quimicas realiza la Codificacion Directa (CD) del individuo como se
muestra en la figura 3.8 y la segunda version implementa la Codificacion Reducida
(CR) que se muestra en la figura 3.9.

Al realizar algunas pruebas experimentales y al comparar los resultados
obtenidos se determiné trabajar con la CR debido a que tardaba menos tiempo en
encontrar una solucion. Las figuras 4.8 y 4.9 muestra la convergencia del algoritmo
para los problemas 1 y 14 respectivamente, el eje x contempla el nimero de
generaciones y el eje y correspondo el valor fithess del mejor individuo en la
generacion n. Los valores de las variables de control con cuales se realizaron las

pruebas se muestran en la tabla 4.4.

Tabla 4.4.- Valores de variables de control para pruebas de convergencia.

Problema VARIABLES DE CONTROL
tamPob maxGen limS liml pC pM
1 500 100 10 1 80 20
14 500 100 5 1 90 60

En la figura 4.8 se muestran la mejor y peor convergencia del algoritmo para ambas
codificaciones. De color azul se distingue a la codificacion directa y de color rojo la
codificacion reducida. Con linea continua se distingue el mejor resultado y con linea
punteada el peor resultado. Para el problema 1 se muestra que con la codificacion

directa no se logrd balancear la ecuacion. Por otro lado el mejor resultado de la CR
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encontrd el 6ptimo global en la 1 generacion y en el peor caso el algoritmo converge

en la generacién 24.

Codificaciones
Problema 1
12
10
3
3 MejorCD
E €
B Nessesaleeee o essaees PeorCD
@ | 0000000000000000000000000 000000000000 000 00005000500 SEELEESISES MejorCR
- PeorCR
0
0 20 40 o0 30 100
Generacion

Figura 4.8.- Convergencia de la CD y CR para el problema 1.

En la figura 4.9 se muestra la convergencia del algoritmo implementando la CD y
CR, en ambas codificaciones se logra resolver el problema. Sin embargo la
codificacion reducida tarda menos tiempo en resolver el problema. Comparando el
peor caso de la codificacion reducida contra el mejor caso de la codificacion directa,

el mejor resultado de ambos es la codificacién reducida.

Codificaciones
Problem 14
25
2
ﬁ 15 MejorCD
-§ 1 s o e _ aseeses PeroCD
05 MC]O[(_R
------- PeorCR
0
0 5 10 15 20 25 30
Generacién

Figura 4.9.- Convergencia de la CD y CR para el problema 14.
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El comportamiento mostrado tanto en la figura 4.8 como en la figura 4.9 se observa
para la mayoria de los problemas. Todo depende de la cantidad de genes que se

blogueen en la codificacion reducida, ya que reduce el espacio de soluciones.

4.7.- Convergencia del algoritmo implementando evaluacion del individuo con f

yg.

Otro andlisis realizado para medir la eficiencia y eficacia del algoritmo se definio
implementando dos tipos de funcién objetivo. Dicho analisis contempla una version
del algoritmo implementando la funcion F (3.10) y la otra version correspondo a la
funcién G (3.11). Estas nuevas versiones de algoritmo utiliza la codificacion reducida

del algoritmo.

Las figuras 4.10 y 4.11 muestra la convergencia de del algoritmo
implementando como funcién objetivo la ecuacion 3.10 y la ecuacion 3.11. De color
azul se distingue el comportamiento del algoritmo implementando la funcién F y de
color rojo corresponde a la funcion G. Se emplea el mismo criterio para distinguir
entre el mejor y peor caso, al igual que el criterio del eje x y eje y. Los valores de las

variables de control con cuales se realizaron las pruebas se muestran en la tabla 4.5.

Tabla 4.5.- Valores de variables de control para pruebas de convergencia.

Problema VARIABLES DE CONTROL
tamPob maxGen limS liml pC pM
1 500 100 10 1 80 20
8 10000 300 95 1 80 20

En la figura 4.10 se nota que en el peor caso el algoritmo encontro la solucion hasta

la generacion 90 y el mejor caso converge en la generacion 3. A diferencia que el
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mejor caso para ambas funciones convergen en la misma generacion, pero el mejor

caso con FG inicia con una solucién muy alejada del fitness cero.

.2 2 o
Funcioén objetivo
Problema 1
820
70
o 1 ............................................................... :
50
2 MejorFG
g 40
ey &  essmen PeorfFG
30
MejorG
20
------- PeorG
10
0 |slesassssssssagss
0 20 40 60 80 100
Generaclon

Figura 4.10.- Convergencia de funcion objetivo GF y G para el problema 1.

En la figura 4.11 se observa que la convergencia para el mejor caso para ambas
funciones es el mismo, ambas convergen a la solucion 6ptima en la generacion 1. Lo
que hace que para el problema 8 no se note gran diferencia en la implementacion de

la funcién FG o de la funcién G.

Observando el comportamiento para ambas graficas, se observa que es mas
factible utilizar como funcion objetivo a G (3.11), ademas que en capitulo anterior se
demuestra que es suficiente realizar la evaluacion de la poblacion teniendo como

funcién objetivo a G.
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Funcién objetivo

Problema 8

180
160
140
120

E 100 . MejorFG
£ 80 ------- PeorFG
60 o
40 i — Mejori
20 e eeeeeen PeorG
0 ........... R e e I" !
0 20 40 G0 20 100

Generacidn

Figura 4.11.- Convergencia de funcion objetivo FG y G para el problema 8.

4.7.- Andlisis de resultados

El espacio de soluciones de cualquier problema de balanceo de ecuaciones
quimicas se determina en funcion de dos valores: el maximo valor que pueden tener
un gen de cada individuo (LImS) y el nUmero de genes que contenga cada individuo
(numGen). Los valores de LimS se calculan en base a la tabla 4.3. Cabe mencionar
que existen genes que su valor depende de otro, por lo tanto dichos genes no
pertenecen al espacio de soluciones. Por lo tanto para calcular el espacio de
solucion se contempla el nimero de genes independientes.

La funcién para calcular el espacio de solucién es f(x) = Limgnumeen-numGenBlog

donde al numero total de genes (numGen) se le resta el nUmero de genes
bloqueados (numGenBloq). La tabla 4.6 muestra el espacio de soluciones para cada

problema.

Tabla 4.6.- Espacio de Solucion para cada problema

Problema limS | #numGen #numGenBloq EspSol
1 10 7 4 10*
2 20 6 4 20*
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Tabla 4.6.- Espacio de Solucion para cada problema

Problema limS | #numGen #numGenBlog EspSol
3 15 6 4 15*
4 15 7 4 15%
5 90 6 2 90°
6 10 7 3 10°
7 20 8 6 20°
8 15 9 8 15°
9 90 20 12 90*?
10 30 6 3 30°
11 10 5 3 10°
12 15 7 7 15’
13 15 7 7 15’
14 10 5 3 10°
15 10 4 2 10°
16 10 4 2 10°
17 10 4 2 10°
18 10 5 2 10°
19 20 4 2 20°
20 10 6 2 10*
21 10 3 0 10°

De acuerdo a las caracteristicas presentadas en la tabla 4.3, se realiza una
estimacion para las variables de control limS y liml. Cabe mencionar que aun no se
ha definido un patrén para la asignacion de los valores de las variables de control.
La tabla 4.7 muestra los valores asignados para cada problema después de haber

realizado la sintonizaciéon de variables.

Tabla 4.7.- Valores de variables de control para cada problema.

Problema VARIABLES DE CONTROL

tamPob maxGen limS liml pC pM
1 500 100 10 1 80 20
2 500 500 20 1 80 20
3 5000 500 15 1 80 20
4 2000 300 15 1 80 20
5 500 100 90 1 80 20
6 500 300 10 1 80 20
7 50000 1000 20 1 80 20
8 100000 300 15 1 80 20
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Tabla 4.7.- Valores de variables de control para cada problema.

Problema VARIABLES DE CONTROL

tamPob maxGen limS liml pC pM
9 1000000 500 90 1 80 50
10 10000 300 30 1 80 50
11 1000 100 10 1 80 20
12 1000000 300 15 1 80 20
13 210000 300 15 1 80 20
14 500 100 5 1 90 60
15 1000 500 10 1 80 20
16 500 100 10 1 80 20
17 500 100 10 1 80 20
18 200 50 10 1 80 20
19 100000 1000 20 1 80 50
20 1000 500 10 1 80 50
21 10000 1000 10 1 80 50

Se realizaron 30 ejecuciones experimentales por cada uno de los problemas (tabla

4.2) con los valores de las variables de control mostradas en la tabla 4.7. La tabla 4.8

muestra los resultados obtenidos para cada problema, excepto los problema 9, 19 y

21 debido a que fallo el algoritmo al buscar una solucion. De acuerdo a [Zoul0] y

[SAS06] el problema 19 y 21 se considera inviable.

Tabla 4.8.- Soluciones del AGBEQ

#P ECUACION

1 5CIO; + As,S; + 5H,0 — 2H,AsO, + 3S0,+ 5Cl + 6H

2 2CH3CH,0H + 2Cr,0; + 20H — 2CH3;CO,H + 4Cr + 12H,0

3 4CuSCN + 7KIO; + 14HCI — 4CuSO, + 7KCI + 4HCN + 7ICI + 5H,0

4 2AQ:As04 + 11Zn + 11H2S04 — 2AsH; + 6Ag + 22ZnS0O, + 8H,0

5 15PbNg + 44CrMn,0g — 5Pb304 + 90NO + 22Cr,05 + 88Mn0O,

6 K4Fe(CN)g + 6SO4H, + 6H,0 —
2S04K; + SO4Fe + 3(NH,),S0O,4 + 6CO

7 2Cu(NHz3)4Cl; + 7KCN + H,O —
6NH; + 2NH,4CI + 2K,Cu(CN); + KCNO + 2CIK

8 6KNO 3+ 7C + 3S — K,CO; + K,SO, + K,S, + 5CO, + CO + 3N,

10 3As,S; + 4H,0 + 28HNO; — 28NO + 6H3;AsO, + 9H,SO,
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Tabla 4.8.- Soluciones del AGBEQ

#P ECUACION

11 KCIO; + 6HCI — KCI + 3Cl, + 3H,0

12 CoHsNO, + C3H/NO; + 2CgH14N,O, + 3CsHgNO, + 2CoH11NO, —
8H,0 + CsoH73N15011

13 CsHgNO, + 3Cs5H11NO, + 2CgH13NO, + 3CgH1:NO, + 2CsH1,N,0, —
H,0 + 10CgoHg2N12010

14 2KNO; + 4C, — K,CO3 + 3CO +N,

15 4ANH; + 50, — 4NO + 6H,0

16 2C3Hg + 90, — 6CO, + 6H,0

17 2CaCO; + 5C — 2CaC, + 3CO,

18 FeCrO,+4C — Cr + Fe + 4CO

20 2KCIO3 + 4HCI — 2KCI + 2CIO, + Cl, + 2H,0

La tabla 4.9 muestra el nimero de veces que se encontrd la solucion de las 30

ejecucione

s, asi como el menor, mayor y tiempo promedio de ejecucion.

Tabla 4.9.- Resultados de las pruebas experimentales

Problema #de Tiempo de ejecucion (mseg)
Balanceos Menor Mayor Promedio
1 26 87 4118 1443
2 30 3 4780 1134
3 30 70 11121 1971
4 30 139 12420 3346
5 28 7 3235 1160
6 30 5 2016 263
7 15 15866 538944 728500
8 19 1008 357016 274198
10 30 74 2641 675
11 30 4 471 66
12 9 24500 235988 210938
13 30 78373 1725794 517972
14 30 2 42 10
15 30 3 5 3
16 30 2 8 2
17 30 1 3 2
18 30 1 4 1
20 30 4 121 27
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En base a los resultados mostrados en la tabla 4.9, se nota que el algoritmo genético
para el balanceo de ecuaciones quimicas no muestra dificultad en resolver la
mayoria de los problemas. El algoritmo fue 100% eficaz en el 66% de los problemas

analizados.

De los 21 problemas analizados no se logra encontrar resultado para el
problema 9, 19 y 21. Campanario en [Cam95] explica algunos casos de porque no es
posible balancear algunas ecuaciones. Para el problema 19 y 21 Campanario
menciona que es imposible realizar el balanceo simultaneo para todos los elementos.
El algoritmo genético no encontré alguna solucion, el grado de adaptacion de los
mejores individuos para cada problema es de 1y 2 respectivamente. También dicho
articulo deduce que el programa que desarrollaron es posible que balanceen una
ecuaciéon cuando los valores en lo que oscilan los coeficientes son muy grandes. Sin
embargo el algoritmo genético no tiene complicacion en dicho punto para el
problema 5, pero para el problema 9 fall6. Por lo tanto, se concluye que tiene mayor
complejidad un problema cuando el rango en que oscilan los coeficientes en grandes

(mayor de 60) y si la ecuacion esta formada por mas de 10 compuestos.

El problema 9 de acuerdo a [Ris09] los coeficientes para dicha ecuacion
inicialmente son valores con decimales, luego realizan corrimiento del punto decimal
logrando obtener valores mayores a 1000, dichos valores se trataron de minimizar,
pero no se logré. Sin embargo los resultado del algoritmo genético los coeficientes

no rebasan el valor de 7, teniendo una mejor solucion.

Los problemas 15-18, el tiempo de ejecucion promedio esta por debajo de los
5 segundos, dichos problemas de acuerdo a la tabla 3 el niumero de elementos que
tienen las ecuaciones es menor a 5 al igual que el nUmero de compuestos. Por ello

se pueden clasificar como problemas pequefios y faciles de resolver.
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El problema 13 es el que mayor tiempo de ejecucion consume (excluyendo el
problema 9 que no fue resuelto). Cabe mencionar que el problema 13 y 12 comparte
caracteristicas en la estructura de la ecuacion. A pesar de que el tamafio de la
poblacion para la prueba del problema 13 equivale aproximadamente a un 20% del
tamafo de la poblacion de la prueba del problema 12, el problema 13 consumié mas

tiempo en las 30 ejecuciones para la prueba realizada.

4.7.- Comentarios finales

Después de los resultados obtenidos se concluye que el algoritmo genético
desarrollado funciona adecuadamente para la mayoria de las ecuaciones analizadas,
implementando la codificacion reducida y teniendo como funcién objetivo a G. Por
otro lado, se plantea seguir realizando pruebas hasta definir los valores adecuados

de las variables de control, para obtener el resultado deseado.
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CONCLUSIONES
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Como se puede observar en este trabajo, aunque existen diferentes enfoques para
balancear ecuaciones quimicas, todos estan limitados a ciertos tipos de ecuaciones
quimicas. En el presente articulo se presenta un algoritmo genético que, en base a
una formulacion matematica, puede balancear cualquier tipo de ecuacion quimica,

siempre y cuando esta sea factible.

En [SASO06], la solucion que se propone es para ecuaciones donde el nimero
de elementos y de compuestos es diferente. En [Ris08] Risteski plantea la
formulacion matemética para el balanceo de ecuaciones que contienen el mismo
namero de elementos como de compuestos. La formulacion matematica desarrollada
dentro de la investigacion contempla que las ecuaciones donde el nimero de

elementos presentes en la ecuacién es diferente al nimero de compuestos.

Existen diferentes factores que influyen en el comportamiento del algoritmo,
como el rango en que oscilan los valores de los coeficientes y el nimero de
compuestos. En base a las pruebas realizadas es dificil concluir el factor que
determinar la complejidad del problema. En primera estancia se concluye que el
rango en el que oscila los valores de los coeficientes de la solucion de un problema
impacta en el tiempo de ejecucion del algoritmo, debido a que aumenta el espacio de
soluciones, aumentando exponencialmente la combinacion de valores que contienen

los genes de los individuos de la poblacion.
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En segundo plano se contempla el tamafio del cromosomas del individuo
definido para el problema, entre mayor sea el numero de compuestos del problema
mas genes contendrd el individuo. Sin embargo, se desarroll6 un mecanismo que
determina las dependencias que existen entre los coeficientes de los elementos que
estan presentes tanto de los reactivos como de los productos una sola vez. Con
dicho mecanismo de codificacion se reduce el espacio de solucion del problema, al
determinar la funciébn de los coeficientes tanto de los reactivos como de los

productos que tienen relacion.

También se notd cierta dificultad de solucién en el problemas con mayor
namero de elementos que de compuestos. Por lo tanto, al evaluar a los individuos de
la poblacién y como existe mayor niumero de elementos, los coeficientes tienen que

satisfacer a todos los elementos que afecten.

Es importante realizar un analisis de sensibilidad de cada problema para
mejorar la eficacia del algoritmo. Se plantea seguir realizando pruebas con otros
problemas con caracteristicas diferentes para tratar de determinar los diferentes

factores que influyen en la complejidad del problema a resolver.

Hasta el momento se sigue siendo pionero en dicho campo de estudio, ya que
no se ha encontrado en la literatura cientifica alguna investigacion de

implementacion de algoritmos genéticos para el balanceo de ecuaciones.
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