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Resumen: Los procesos de la industria quimica, alimentaria o biotecnolégica, asi
como muchos de los mecanismos propios de la biologia de sistemas, pertenecen a
la clase de los llamados sistemas de proceso. En esta contribucién se hace uso de
un conjunto de resultados previos que combinan aspectos de la teoria de sistemas
y grafos, con métodos de termodindmica y de redes de reacciéon para asi sentar las
bases sobre las que elaborar una representacion formal y generalizada de procesos

en términos de redes complejas.

Esta representacion -parcialmente desarrollada por los autores- ademés de unificar
un amplio nimero de procesos aparentemente diversos, proporciona una sis-
tematica eficiente con la que abordar los problemas de control descentralizado
y anélisis dindmico avanzado (incluyendo el analisis de bifurcacion). Copyright (©

2007 CEA-IFAC.
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1. INTRODUCCION

Desde un punto de vista global, los sistemas de
proceso pueden caracterizarse como aquellos que
obedecen las leyes de la termodinamica (Alonso
et al. 2004). Una planta quimica completa, una
columna de destilacién, un reactor o una ruta
metabélica en el interior de la célula son ejemplos
de sistemas de proceso. Sin embargo, tanto su
analisis dindmico como el control y operaciéon de
éstos se ha venido abordando tradicionalmente de
manera descontextualizada, desaprovechando por
lo tanto, muchas de las analogias y propiedades
intrinsecas que los caracterizan como sistemas
de proceso. Esto es debido en gran medida a la
carencia de una representacion unificada y de
caracter general para los mismos.

En algunos trabajos previos se ha abordado par-
cialmente el problema de la representacion formal
unificada a fin de caracterizar la estabilidad es-
tructural de plantas quimicas (Hangos et al. 1999)
o el control de inventarios (Farschman et al. 1998).
En esta contribucién se propone una descripciéon
formal generalizada de los sistemas de proceso. Se
trata de una herramienta conceptual que hace uso
de una representacion en grafos definidos por con-
juntos de nodos caracterizando fases materiales, y
conectados mediante una topologia definida, a su
vez asociada a un sistema de ecuaciones diferen-
ciales ordinarias.

Este conjunto de ecuaciones, que definen el mo-
delo del sistema de proceso puede escribirse de
forma general como:
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i=[f(zk) (1)

donde z es el vector de variables de estado y
k los parametros del sistema, o magnitudes que
se mantienen constantes durante todo el proceso.
Para los sistemas de proceso, la primera ley de la
termodinamica, relacionada con la conservacion
de propiedades, establece las ecuaciones del mo-
delo correspondientes a los balances de materia,
energia y cantidad de movimiento, mientras que
la segunda ley de la termodindmica fija la di-
reccién en la que evolucionan los estados en el
tiempo, proporcionando un candidato a funcion de
Lyapunov (la entropia) para el analisis dindmico
(Alonso y Ydstie 2001).

Los sistemas termodinédmicos fuera del equilibrio
o sometidos a fuerzas externas evolucionan me-
diante procesos irreversibles que producen en-
tropia hacia el equilibrio termodinamico (igualdad
de temperaturas, potenciales quimicos y presion).
Por otra parte, los sistemas de proceso son sis-
temas termodinamicos abiertos que intercambian
materia, energia o momento con los alrededores
a través de la frontera del volumen de control
(Demirel 2002). Esta interpretaciéon de los sis-
temas basada en la termodinamica es tutil a la hora
de construir el grafo asociado, pues permite definir
los nodos como subsistemas termodinamicos y las
conexiones como las relaciones de transporte de
propiedades entre los distintos subsistemas y con
los alrededores.

Los fenémenos de transporte caracteristicos de
esta clase de sistemas poseen un origen diverso, lo
que resulta en diferentes tipos de conexiones (con
topologias distintas asociadas a las ecuaciones ca-
racteristicas de cada fenémeno). Los fendémenos
convectivos son debidos a movimientos en masa de
fluidos, mientras que los fenémenos disipativos son
consecuencia directa de choques entre particulas
(Alonso et al. 2002). Los fenémenos disipativos
que tienen lugar en los sistemas de proceso in-
cluyen (Alonso et al. 2000):

-La difusidon, gobernada por las leyes de New-
ton, Fick y Fourier para el transporte conductivo
de momento, masa y energfa, respectivamente.
Estas leyes se caracterizan por ecuaciones lineales
con respecto a los estados.

-La transferencia entre interfases, descrita
generalmente mediante leyes empiricas basadas en
las anteriores, también lineales con respecto a los
estados.

-Las reacciones quimicas, que también se clasi-
fican dentro de los fenémenos de tipo disipativo
(Gorban et al. 2004), aunque en este caso estan
regidas por una ley de tipo no lineal con respecto
a los estados: la ley de accion de masas.

Los fenébmenos convectivos y de transferencia por
difusion caracteristicos de los sistemas de procesos
tienen lugar en dos escalas de tiempo diferen-
ciadas, lo cual ocasiona que el grafo de la red
representativa de estos sistemas posea una estruc-
tura jerarquizada, apareciendo subredes dentro
de la red compleja principal (Antelo et al. 2007a).
Este aspecto, particularmente critico en la inter-
pretacion de las redes de proceso, se describira
en detalle en la seccion dedicada al formalismo
tedrico.

Una vez que el modelo fenomenolégico de un
sitstema de procesos se asimila a esta descripcion
en forma de red compleja, éste deja de ser una
"caja gris", proporcionando tanto el significado
fisico como la estructura matemética necesaria
para abordar el analisis dindmico y el control de
manera eficiente y sistematica. A continuacion se
enumeran algunas de las utilidades de la repre-
sentacion generalizada propuesta en este trabajo,
en varios ambitos de la ingenieria de procesos:

Modelado: Una herramienta conceptual como
es el grafo asociado a un sistema de proceso per-
mite utilizar de manera més eficiente los nuevos
entornos de modelado informéticos para la simu-
lacion de procesos (EcosimPro, gPROMS, etc)
basados en la programacién orientada a objetos.
Asimismo representa un avance hacia un lenguaje
unificado de modelado.

Andlisis dindmico: en un enfoque clésico, la
concepcion de los sistemas de proceso como redes
de subsistemas termodinédmicos interconectados
sistematiza el uso de métodos basados en la teoria
de Lyapunov, por ser la entropia termodinamica
una funcion de Lyapunov inherente a estos sis-
temas. Ademas, la entropia es una posible fun-
cion de almacenaje para un analisis de estabilidad
basado en teoria de pasividad, muy util a la hora
de estudiar la estabilidad de sistemas a partir
de las propiedades dinamicas de los subsistemas
acoplados que los componen.

Desde un enfoque més puramente estructural, la
conectividad caracteristica de un grafo esta rela-
cionada con la dinamica de los sistemas, tal como
se demuestra, por ejemplo, con la relaciéon entre
las conexiones en configuracion de feedback po-
sitivo y la aparicion de multiplicidad de estados
estacionarios (Angeli et al. 2004). La no linealidad
presente en las conexiones relacionadas con la ley
de accion de masas es la causante de patrones
caracteristicos, fenémenos de autoorganizacion,
ciclos limite, multiplicidades u otro tipo de com-
portamientos no lineales complejos. En la seccion
de aplicaciones se ilustrard como propiedades in-
herentes al grafo de una red de reacciones deter-
minan la estabilidad asintética o la presencia de
comportamiento complejo en el sistema.
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Anadlisis de bifurcacion: los modelos que
nos ocupan contienen parametros que se mantienen
constantes durante todo el proceso, como son
las difusividades, constantes cinéticas, coeficientes
globales de transmisiéon de propiedad, etc. La pre-
sencia de muchos parametros hace que el anélisis
clasico de bifurcaciéon no sea aplicable en la ma-
yoria de los casos. En la seccién de aplicaciones
se muestra un nuevo método (Otero-Muras et al.
2006b) en el que una propiedad estructural de
las redes se usa para parametrizar las ecuaciones
del modelo en funcién de un nimero reducido de
parametros. De esta manera se divide el espacio
de parametros originales en regiones con distinto
comportamiento dinamico.

Control descentralizado: En la seccion de
aplicaciones se ilustrara el uso de las redes de
proceso y de inventario aplicadas al diseno sis-
temético de estructuras descentralizadas de con-
trol

2. FORMALISMO TEORICO
2.1 Jerarquias en la red asociada a un proceso

Como redes complejas, las redes de proceso se
representan mediante un grafo jerarquizado. A
continuaciéon se ilustra esta jerarquia de la red
asociada a un sistema de proceso describiendo los
conceptos de red de proceso, red de inventario,
subredes disipativas y redes de reaccion.

Las redes de proceso (Antelo et al. 2007a, An-
telo et al. 2007b) se definen como un conjunto
j=1,..., 8 de regiones homogéneas conectadas
por flujos de materia y energia, que a su vez
pueden ser de caracter convectivo o disipativo.
Las conexiones convectivas son un conjunto de 6
flujos, que para cada nodo se denominan f; € R
(flujo de materia) y p;(f;) € RT (flujo de e-
nergia). Las conexiones disipativas se representan
mediante los vectores p* € Rt ((k=1....c) y
¢ € Rt donde d. y d, denotan las transfe-
rencias de materia y energia, respectivamente. De
manera grafica, como se muestra en la Figura
1, los flujos disipativos se simbolizan mediante
dobles flechas continuas (transporte de materia)
y discontinuas (transporte de energia), mientras
que los flujos convectivos se representan mediante
una sola flecha.

La dindmica de las redes de proceso se repre-
senta formalmente mediante el siguiente sistema
de ecuaciones diferenciales ordinarias para la masa
en moles n y la energfa u:

M = Nof& + Nof* + Nyt + R (2)

con n¥, fF e R, fhe RY% k=1,...,¢ y

oo

Figura 1. Red de proceso para un plato genérico
de destilaciéon con intercambio de calor. Los
nodos L y V indican la fase liquida y vapor,
respectivamente. El nodo J corresponde a un
intercambiador.

&= Nopo + Ngp + Nytp + Q (3)

con u,p € RT?; py € RT%. En estas ultimas
expresiones, fy € R% es el vector de entradas
convectivas (y d; el nimero de entradas) y las
matrices Ng € RT*di N, € R0 N, € RO*de
y Ny € R?%4u denotan conexiones disipativas y
convectivas. Finalmente, los términos R y @ pre-
sentes en (2)-(3) se han incluido para considerar
los efectos de las reacciones quimicas y fuentes
externas de calor, respectivamente.

Los fenémenos convectivos y de transferencia ca-
racteristicos de los sistemas de proceso tienen lu-
gar en dos escalas de tiempo diferenciadas. Ana-
lizando, por ejemplo, lo que ocurre en la red
de proceso asociada al plato de una columna de
destilaciéon sin intercambio de calor, se obtiene el
esquema representado en la Figura 2. Para un
instante de tiempo t, el flujo convectivo introduce
un paquete de fluido definido por las condiciones
iniciales de dicho flujo. Entonces, se genera un
fenémeno disipativo en un instante de tiempo ¢
debido a la existencia de gradientes de potencial
(ya sea potencial quimico, temperatura o presion),
que hace que el sistema evolucione hasta el estado
de equilibrio, en el cual dichos potenciales se hacen
cero. Tras esto, en un instante ¢t + ¢, tiene lugar
la descarga del primer paquete de fluido y la
entrada del siguiente. En el intervalo de tiempo &,
el sistema puede considerarse cerrado, existiendo
dnicamente flujos disipativos.

NodoL NodoV

'S 1O . ?é
| -»“-»

._' O NodoL NodoV

t t+e

Figura 2. Escalas de tiempo asociadas al trans-
porte de materia convectivo y disipativo para
un plato de destilacién.
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Este hecho permite establecer una jerarquia en el
grafo de una red de proceso, a través del concepto
de redes de inventario (ver Figura 3). En An-
telo y colaboradores (Antelo et al. 2007a, Antelo
et al. 2007b) se define una subred disipativa
D(4,), como aquella subred formada por 6; nodos
interconectados tnicamente por flujos disipativos.
De esta forma, cada subred disipativa es, a su vez,
un nodo de la red de inventario asociada formada
por £ nodos conectados tinicamente mediante flu-
jos convectivos.

ESCALA DE TIEMPO LENTA (t)

Red Fundamental Red de Inventario

f(1).p(f1)

AB ! 0 ( >f1 P1 s
)

Red de Reacciones

8
OO,

¢
Red disipativa

ESCALA DE TIEMPO RAPIDA (At)

Figura 3. Relaciéon jerérquica entre las subredes
en una red de proceso y su relaciéon con las
redes de inventario.

La expresion para la red de inventario asociada a

(2)-(3) es:

hI:NFI+R nI,FI,RER"M (4)

ur = Npz uz,pr € R (5)

Notese que la dinamica global puede representarse
por un sistema de la forma (1), en el que para
c; componentes quimicos, el vector de estados z;
asociado a cada nodo posee dimension c; +2 y es
de la forma:

zj = (nlj,...7ncj7uj)T. (6)

2.2 FEstructura de las redes de reaccion

El término R en (4) incluye las posibles reacciones
quimicas presentes en los nodos del proceso que
a su vez pueden describirse mediante una red
de reacciones. Esta esta constituida por un
conjunto de r pasos de reaccion entre c especies
quimicas, como la representada en la Figura 4.

En la teoria de redes de reaccion o CRNT desa-
rrollada por Feinberg, Jackson y Horn (Feinberg
1979), éstas se representan mediante un grafo di-
rigido sobre los llamados complejos, o conjuntos

de especies quimicas que aparecen a la izquierda
v a la derecha de cada paso de reaccion.

k12

A T 2A ° @
K1
Kas Kus e
&0

ka3
Figura 4. Mecanismo de Edelstein y grafo asociado

con m = ¢ = 5. El grafo cuenta con dos
componentes fuertemente conectados.

La relacion entre los m complejos de una red
y las especies quimicas se recoge en una matriz
Y € R®*™, cuyo componente y;; es el coeficiente
estequiométrico de la especie ¢ en el complejo
j. Cada complejo de la red es un nodo en el
grafo, mientras que las reacciones irreversibles en-
tre complejos se representan mediante flechas que
conectan dichos nodos. Estas reacciones obedecen
la ley de accion de masas; por lo tanto, cada
complejo lleva asociada una funcién escalar de la
forma:

vi(a) = [[ . ™

asi como un peso asociado a cada flecha que rela-
ciona complejos (ver Figura 4) y que se corres-
ponde con las constantes de reaccion. Los "sub-
grafos aislados" que conforman una red se de-
nominan componentes, y debido a la reversibilidad
de la mayoria de mecanismos de reaccién, son
frecuentemente (en términos de teorfa de grafos)
componentes fuertemente conectados.

Siguiendo con el formalismo descrito, la dindmica
de una red de reacciones se expresa mediante el
conjunto de ecuaciones diferenciales:

=Y A Y(z) (®)

donde Y es la matriz estequiométrica, (z) es
el vector de monomios (7) y Ay es una matriz
construida a partir de la matriz de adyacencia del
grafo (R) como:

Ay =R — diag(R* - 1) (9)

Los balances de materia para cada radical o es-
pecie quimica fundamental C; (i = 1,...,s) satis-
facen:

=o'z
donde los elementos del vector b; € N¢ representan
las unidades de C; en cada especie, y C) = bl - x
con 2o = z(0). La interseccion del ortante positivo

(i.e. RS) con el conjunto de s leyes de conservacion
define el denominado simplex de reaccion:

Qzo) = {z e RS /0] (z —20) =0, i=1,..,s}
(11)

para i=1,..,s (10)
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el cual representa un invariante para la dinamica
de las reacciones del sistema equivalente a la
region compacta A para el caso de las redes de
proceso.

Es preciso destacar, por iltimo, las posibilidades
que pueden derivarse de las analogias existentes
entre redes de reacciéon tal y como han sido for-
muladas en CRNT (Feinberg 1979), y las redes
de proceso. Asi, las redes de proceso participan
de conexiones tanto reversibles (subredes disipati-
vas) como irreversibles (subredes convectivas) en
las que el flujo de propiedad extensiva (masa o
energia) es proporcional al correspondiente valor
de la propiedad intensiva. Por lo tanto, una vez
establecidas las relaciones entre ambos tipos de
redes, es posible hacer uso de los potentes re-
sultados de estabilidad desarrollados en CRNT y
orientarlos al estudio de redes de proceso.

3. APLICACIONES
3.1 Propiedades dindmicas en redes de reaccion

En este apartado, y en el contexto de redes de
reaccion, se pondra de manifiesto las estrechas
relaciones existentes entre la estructura del grafo,
estructura dinamica de la red (8) y la naturaleza
de los puntos de equilibrio posibles.

3.1.1. Naturaleza de los posibles puntos de equi-
librio en la red Tal y como se deduce de la
expresion (8) para la evolucion dindmica de una
red de reacciones, una condiciébn necesaria para
que el punto x* sea un estado estacionario es
que, o bien el vector ¥ (z*) pertenezca al espacio
nulo de Ay, o bien el producto Ay - ¥(z*) esté en
el espacio nulo de Y. Por lo tanto, la region de
posibles puntos de equilibrio Y - Ay - ¥ (z*) = 0 se
relaciona con dos subespacios caracteristicos. El
primero de ellos es:

Do = {z e R"/Ax(2) = 0} (12)

cuya base generadora se compone de un namero
de vectores no negativos igual al ntimero de com-
ponentes del grafo, satisfaciendo en el caso de
componentes fuertemente conectados, que cada
elemento {X; }le de la base satisface 7 X; > 0
siempre que ¢ pertenezca al componente j, y cero
en el resto de los casos.

El segundo subespacio se define como:
Ds={z€eR"/ze Null(Y)NIm(Ag)} (13)

cuya dimension se conoce en la bibliografia como
deficiencia de la red. Esta dimension se calcula
directamente a partir del grafo de la red de reac-
ciones con la formula 6 = m — ¢ — ¢, donde £ y ¢
denotan el niimero de componentes y la dimension

del subespacio generador del simplex de reaccion,
respectivamente.

Una solucion de equilibrio z* del sistema (8) debe
satisfacer, ademas de la pertenencia de 1(x) a uno
de los subespacios descritos, la siguiente relacion
determinada por la ley de accion de masas:

Iny(z) =Y Inz (14)

Resultados de la CRNT demuestran que cualquier
solucién positiva en x € Dy interseca al simplex
de reaccién exactamente en un punto, que resulta
ser un punto de equilibrio asintéticamente estable.
De hecho, el Teorema de Deficiencia Cero asegura
que las redes cuya deficiencia es nula sélo aceptan
soluciones en Dy (el subespacio Ds contiene sola-
mente al vector nulo) y por lo tanto el equilibrio
serd unico y asintéticamente estable, indepen-
dientemente de los valores que tomen los
parametros. Por otro lado, las redes de reaccién
con deficiencia positiva pueden albergar multipli-
cidades u otros comportamientos complejos, aso-
ciados al subespacio Ds.

8.1.2. Andlisis de bifurcacion  Tal y como se ha
expuesto en el apartado anterior, una propiedad
estructural del grafo, denominada deficiencia, es
determinante en el comportamiento dindmico de
las redes de reacciéon. Esta propiedad se ha uti-
lizado asimismo en la formulaciéon de un método
para detectar bifurcaciones en redes de
reaccion (Otero-Muras et al. 2006b) cuyas bases
se enuncian brevemente a continuacion, y que per-
mitird definir los distintos rangos de parametros
en donde aparece comportamiento complejo.

Como ya se ha indicado, una red de deficiencia
nula corresponderé siempre a un sistema con un
anico punto de equilibrio asintéticamente estable,
mientras que para una red con deficiencia no nula
cualquier tipo de comportamiento complejo estaré
asociado al subespacio Ds. Asi, para las soluciones
pertenecientes a (13) se cumple que:

5
Ay - (x) = Zaiwi (15)

con a; € Ry w; € Nt™, Utilizando las ecua-
ciones (14) y (15), la curva de soluciones se puede
expresar en funciéon de un nuevo conjunto de
parametros, que sera el utilizado en el analisis de
bifurcacion. En este caso, el nimero de parame-
tros a variar es igual a la deficiencia de la red,
que por lo general serd un namero bajo, incluso
6rdenes de magnitud menor que el nimero
de parametros originales.

Este método se ilustra sobre un ejemplo de red de
reacciones conocido como mecanismo de Edelstein
(ver Figura 4). La deficiencia de estared es § = 5—
2 —2 = 1, y por lo tanto el anélisis se hara
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mediante la variaciéon de un solo parametro.
La expresion de la curva parametrizada H en
funcion de « es:

2
—p1T1 +x] — @
—P2x1T2 + X3 — &
T3 —p3r2 +

H(x,p, o) = (16)

donde los parametros originales se han agrupado
en py = kia/ka1, p2 = kaa/kaz y p3 = ksa/kas.

De esta ecuacion se deducen las expresiones re-
presentadas en la Figura 5 para x1, o y =3
en funcién de «, donde se observa que la solu-
cion ¢ € R? existe solamente para o > g con
ag = —pi12/4. Por otro lado, el lugar geométrico
donde la derivada de la expresion (16) se hace cero
(ps = pax1) determina el valor critico para a* que
divide las regiones del espacio de parametros con
comportamiento cualitativo distinto. Del analisis
mostrado en la Figura 6 se pueden descartar,
dentro de cada regién, los intervalos donde no hay
soluciones positivas, y entre los intervalos donde
hay soluciones positivas se comprueba si se cumple
una condicién necesaria para la existencia de mul-
tiplicidades. Dado que los puntos de equilibrio
son intersecciones entre la curva de soluciones y
el simplex de reaccion, se establecen condiciones
sobre las posiciones relativas entre el simplex y la
curva para detectar el comportamiento complejo.
En el caso de las multiplicidades, éstas ocurren
siempre que se cumpla que bY - (H) = 0 para
algin a.

Figura 5. Multiplicidad de estados estacionarios
(tres intersecciones entre la curva de solu-
ciones y el simplex) para la red de Edelstein
(p1=8.5,p2 =1p3=0.2).

En este ejemplo, esta relacion equivale a la condi-
cion dzo/da = 1/(1 + p3) = —dzs/da, que solo
se cumple (como se deduce de la Figura 6) en
la region IIT del espacio de pardmetros (para
valores de « entre 0 y ). El espacio de paréme-
tros esté, por lo tanto, dividido en tres regiones
con comportamiento cualitativo distinto (Figura
6.d). Eligiendo arbitrariamente un conjunto de
parametros que pertenecen a R.III se comprueba
(Figura 5) como las multiplicidades aparecen, de
hecho, en esta region.

Se resalta por ultimo la conveniencia de explorar
procedimientos algoritmos de biisqueda de bifur-
caciones basados en la metodologia aqui expuesta.

3.2 Control descentralizado de redes de proceso

La metodologia desarrollada en (Antelo et al.
2007a) permite el diseno sistematico de estruc-
turas de control a partir del desarrollo de con-
troladores descentralizados robustos que asegu-
ran la estabilidad global de los sistemas de pro-
ceso. Para ello se combinan resultados previos
que relacionan la termodinamica y la teorfa de
pasividad. Los ingredientes tedricos bésicos de
esta metodologia fueron establecidos por Alonso e
Ydstie (1996) en lo referente al disefio de control
pasivo, asi como en el contexto de sistemas dis-
tribuidos (Alonso y Ydstie 2001). Siguiendo una
linea de argumentacién similar, estos conceptos
han sido aplicados al control de inventarios de
materia y energia (Farschman et al. 1998). Final-
mente, en (Antelo et al. 2007a, Antelo et al. 2007b)
se aprovecha la estructura algebraica que subyace
a cada red de proceso para definir una descompo-
sicién de la misma en redes fundamentales de ma-
teria y energia sobre las cuales se pueden definir,
de forma sencilla, lazos conceptuales de control de
inventario.

3.2.1. Control de inventario A partir de las
Ecuaciones (4) y (5), se disenan los controladores
de inventario de materia y energia con los que
asegurar que los estados de la red permanezcan
en una region compacta A definida por inventarios
constantes de la forma:

A(D) = {(Zj’vj);_l Zvj = mZ% = u; Zi“k”§

jeD jeD JED k=1
Puesto que es sobre esta region compacta donde la
entropia alcanza un maximo para un volumen (v),
masa (m) y energia interna (u) total constante,
ésta funcion (la entropia) se puede emplear como
candidato a funcion de Lyapunov con la que
disenar esquemas de control descentralizado que
de forma robusta aseguren la estabilidad de los
inventarios de materia y energia (Alonso y Ydstie
1996, Alonso y Ydstie 2001). Dichos inventarios,
que para cada nodo j € D deben ser estrictamente
positivos, esto es:

a7

C
v; > 0; u; > 0; Zaknfzmj>0 VjeD
k=1
(18)
se regulan mediante controladores proporcionales
de la forma:

¢1 = ¢T +wm (mz —m7) ; pr =pr+wu(ur —ul)
(19)
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Figura 6. Soluciones de equilibrio como funcién de « para las tres regiones con comportamiento cualitativo
distinto (R.I, R.IT and R.III) representadas en (d) en escala logaritmica.

en los que ¢4 pertenece al espacio nulo de NV, y
Wn, Wy, en (19) representan matrices de ganancias.
A fin de asegurar convergencia exponencial, éstas
se construyen de manera tal que la parte real
de los autovalores asociados a Nw,, y Nw, sea
negativa. Mediante el diseno conceptual propuesto
de los lazos de control de inventario, y teniendo
en cuenta las Ecuaciones (4) y (5), se asegura
la convergencia de los estados de la red a A -ver
prueba de convergencia en (Antelo et al. 2007a)- y
del mismo modo la estabilidad de las variables ex-
tensivas. Argumentos similares pueden emplearse
para demostrar las estabilidad de controladores
con términos proporcional e integral (Farschman

et al. 1998)

3.8 Ejemplo de Aplicacion: Control del Proceso
Tennessee Fastman

Desde que Downs y Vogel publicaron en 1993
el Proceso Tennessee Eastman (cuyas siglas son
TEP) (Downs y Vogel 1993), éste ha sido amplia-
mente utilizado en la bibliografia como banco de
pruebas debido a sus multiples posibilidades desde
el punto de vista de la ingenieria de control: es al-
tamente no lineal, inestable en lazo abierto y pre-

senta un elevado numero de medidas y variables
manipuladas, lo que permite un amplio conjunto
de posibles estrategias de control. Por tanto, el
TEP proporciona la oportunidad a los disenadores
de proponer y probar sus estrategias de control en
una base comparable. Nuestro trabajo pretende la
sistematizacién del método de disenno de estruc-
turas de control a través del desarrollo de contro-
ladores descentralizados robustos que aseguren la
estabilidad global del TEP.

La Figura 7 recoge el diagrama de flujo correspon-
diente al proceso TEP, destacandose la unidad
de reaccion (izquierda del diagrama) y separacion
(unidades flash y stripper a la derecha del dia-
grama) conectadas por un lazo de recirculacion.
Este diagrama se corresponde con la red de pro-
ceso mostrada en la Figura 8 en la que se integran
la red de materia y energia. Cada fase presente
en el proceso se representa mediante un circulo
mientras que el entorno se denota por los circulos
solidos.

En este punto, es preciso recordar que a cada
nodo j en la red se le asocia un vector de estados
zj = (n1,,.sne;,u;)", con ¢ = 8 (ntmero de
especies quimicas) en el TEP. Los nodos y el
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Figura 7. Diagrama de flujo correspondiente al Proceso Tennessee Eastman (TEP).

entorno se conectan a través de un conjunto de
n flujos convectivos de componente y energia,
respectivamente. Como ejemplo de la notacién
desarrollada en la Seccion 2 para las redes de
proceso, en la Figura 8 se muestra tanto el flujo
convectivo de materia que abandona el nodo 1 (f7)
como el flujo de energfa asociado a él (p1(f1)).

Los nodos en la red también pueden interconec-
tarse a través de flujos disipativos de transferencia
(debidos a potenciales termodindmicos) de ma-
teria y energfa, los cuales estan recogidos en los
vectores cpk y U, respectivamente. Graficamente,
estos flujos disipativos se representan mediante
dobles flechas continuas, en el caso de materia,
y discontinuas, en el de energia. En la Figura
8 se detallan los vectores correspondientes a la
transferencia de materia existente entre los nodos
liquido y vapor en el reactor (¢), asi como los
correspondientes a la transferencia de calor en-
tre el reactor y su camisa (¥). En este caso, el
nimero total de conexiones disipativas de materia
y energia es d. =4y d, = 3.

3.3.1. La descomposicion de la red de procesos
para el caso TEP  El comportamiento no lineal
asociado a la dinamica del TEP, y causante de la
mayor parte de los problemas de estabilidad en
el proceso Tennessee Eastman estd relacionado,
practicamente en su totalidad, con las reacciones
quimicas que tienen lugar en el reactor. Por ello,
parece conveniente la descomposiciéon del proceso
TEP en dos secciones o subredes que integren,
por una parte, la zona de reaccién, y por otra
la de separacion y recirculacién a fin simplificar
el procedimiento de diseno del control. En este
sentido es importante destacar que asegurando, a
través de estructuras de control, la pasivacion de
cada una de las subredes, se asegura al pasividad
de la planta completa que, por lo tanto, seré

Figura 8. Red de Proceso del TEP

facilmente estabilizable dado que la interconexion
de sistemas pasivos preserva la pasividad del con-
junto (Willems 1972).

A tal fin, la red de proceso correspondiente al
TEP (Figura 8) se integra en una nueva red de
inventarios constituida inicamente por dos nodos
tal y como la mostrada en la Figura 9, los cuales
representan las partes o secciones de reaccion
y separacion del sistema. El nodo R denota la
seccion de reaccion y el nodo S la seccion de
separacion, respectivamente. Por otra parte, con
una mayor grado de detalle, el nodo R puede
representarse con una nueva subred de proceso
(Figura 9) con dos niveles acoplados (materia y
energia).

Del mismo modo se pueden construir subredes de
de materia y energia para el caso de la seccion de
separacion, tal y como se muestra en la Figura
10. Notese que en esta figura, la torre de desti-
lacion esta representada por una unidad genérica
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(condensador, plato de alimentaciéon y calderin)
que integra las diferentes fases vapor y liquidas
del sistema. Una representacion maés realista de la
columna seria aquella constituida por N subredes
equivalentes correspondiente a cada uno de los
platos de la columna de destilacién. Sin embargo,
y tal como se discute en la Seccion 2.1, los in-
tercambios en las subredes disipativas suceden en
una escala de tiempo considerablemente menor
que la de proceso por lo que pueden considerarse
de equilibrio y asi concentrar todos los nodos en
la representacion abreviada.

Sobre las secciones de reacciéon y separacion, asi
definidas, sera sobre las que se aplicara el proce-
dimiento jerdrquico de diseno de la estructura de
control.

Masa

Figura 9. Red de proceso simplificada para el TEP
junto con las subredes de materia y energia
para la seccion de reaccion.

< >
« 7Y 'O

Figura 10. Subredes de materia y energia para
la seccién de separacion. Los nodos Sy y
Sy representan la fase liquida y vapor en el
separador. Los nodos Dy y Dy representan
la fase liquida y vapor para un plato genérico
en la torre de destilacion.

Una vez llevada a cabo esta descomposicion, y tal
y como se ha descrito en la seccién anterior, para
cada nodo de estas subredes se disefian lazos de

control de inventario capaces de mantener a las
variables extensivas acotadas en la region inva-
riante y convexa definida por la Ecuacion (17). En
dicha region, la segunda ley de la termodinamica
proporciona una funcion (la entropia del sistema)
acotada superiormente, por lo que el sistema es
pasivo. Dado que ademas puede demostrarse que
esta funcion posee una curvatura definida (de he-
cho es concava), puede emplearse como base para
la construcciéon de funciones de Lyapunov con las
que disefiar esquemas de control estable (Alonso
y Ydstie 2001)

Los lazos conceptuales de control de inventario
desarrollados para las secciones de reacciéon y se-
paracién del proceso Tennessee Eastman se mues-
tran en la Figura (11). Para el caso de la seccion
de reaccion (Figura 9), y considerando el nivel
de materia, es necesario mantener el inventario
de materia en los nodos L y V. Para ello, el
flujo total de inventario entrando en el nodo V se
emplea como variable manipulada para controlar
el inventario de masa en el nodo L, dado que que
no existe ningin flujo de salida en este nodo. Para
el caso del nodo V -Figura (9)- el Gnico grado de
libertad disponible es su flujo de salida. Por tanto,
el control de este inventario de materia en fase
vapor debe realizarse mediante la combinaciéon de
un control de la presion (que emplea como variable
manipulada este flujo de salida del nodo V') con
el control de inventario de energia (el cual se lleva
a cabo mediante el flujo de energia que abandona
el nodo J).

Para el caso de la seccion de separacion
(Figura 10) y, mas concretamente, para el caso de
la torre de destilacion, se considera que los inven-
tarios de materia y energia en cada una de las fases
presentes en cada plato son autorrequlables ya que
se asume la condicién de equilibrio asi como de
flujo molar constante. Por ello, nuestra atencién se
centra tnicamente en el inventario de materia en
el fondo de columna y en cada uno de las nodos del
separador, utilizaindose los flujos de salida de cada
uno de éstos como variables manipuladas. Para
el caso de los inventarios de energfa, la valvula
de vapor presente en el calderin podria emplearse
para el control de dicho inventario en la columna.

En relacion con el separador, nétese que su tem-
peratura no puede manipularse de forma directa
al no disponer de més corrientes de refrigeraciéon o
calefaccion en dicha seccion del proceso. Por ello,
y como alternativa factible se propone el flujo de
energia a la entrada del separador como candidato
a variable manipulada.

El siguiente paso en el proceso de diseno lo cons-
tituye la realizaciéon de los lazos conceptuales de
control de inventario, utilizando para ello las en-
tradas y salidas fisicas del proceso. El control de
inventario, por si mismo, no garantiza la con-
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Figura 11. Lazos de control de inventario propuestos: a) Niveles de materia y energia para la seccion de
reaccion; b) Nivel de materia para la seccion de separacion; c¢) Nivel de energia para la seccion de

separacion.

vergencia de las variables intensivas a un punto
de operacion deseado. Asi pues, son necesarios
algunos lazos extra para asegurar esta convergen-
cia. A este respecto, en (Antelo et al. 2007a) se
proponen estructuras de control no lineal estables.

En este punto, es importante senalar que el pro-
cedimiento descrito no conduce a una tdnica con-
figuracion descentralizada de control sino a un
conjunto de alternativas de control con la particu-
laridad de que todas ellas aseguran la estabilidad
en el sentido entrada-salida de la planta. Puede,
por lo tanto, considerarse como un procedimiento
formal con el que definir el conjunto de todos los
posibles candidatos de control descentralizado es-
tables. Sobre este conjunto, puede elegirse aquella
configuracién 6ptima de acuerdo con un objetivo
dado.

Es preciso indicar que en algunos casos los grados
de libertad disponibles no son suficientes para im-
plementar la estructura de control necesaria que
garantice la convergencia tanto de las variables
extensivas como de las intensivas. Es en estas
situaciones donde puede resultar conveniente el
empleo de las referencias de los controladores de
inventario como nuevas variables manipuladas con
las que completar el diseno de la estructura de
control descentralizado.

Por dltimo, resaltar que en aquellos procesos en
los que estan presentes reacciones quimicas, esta
estructura de control no tiene porqué asegurar la
estabilidad de las variables intensivas, puesto que
la alta no linealidad debida a la ley de accién de
masas puede provocar comportamientos comple-
jos tales como fen6menos oscilatorios o multiples
estados estacionarios (Otero-Muras et al. 2006q).
En este contexto, la teoria CRNT, discutida en

la Seccién 2, se revela como una herramienta
de utilidad en la deteccién de comportamientos
complejos. Asimismo, y en combinacién con la sis-
tematica expuesta, cabe plantearse su aplicacion
en el diseno de lazos de control extra que aseguren
la estabilidad global tanto de las variables exten-
sivas como de las intensivas.

4. CONCLUSIONES

En este trabajo se han propuesto las bases para
una representacion formal generalizada de los sis-
temas de proceso. Utilizando los conceptos desa-
rrollados por los autores en trabajos previos (redes
de proceso, redes de inventario, subredes disipa-
tivas y redes de reacciones), asi como resultados
de la termodinamica, la teoria de sistemas y la
teoria de grafos, se establecen las jerarquias y
se definen los protocolos a seguir para unificar
los niveles dindamicos existentes en un proceso
bajo una misma estructura formal. Asimismo,
se demuestra céomo el uso de esta herramienta
conceptual permite abordar diferentes problemas
abiertos en el campo de la ingenieria de con-
trol: el anélisis dinamico de sistemas a partir de
propiedades graficas como la de ficiencia, el anali-
sis de bifurcaciéon mediante un nuevo método que
permite reducir el niimero de parametros criticos
aprovechando propiedades estructurales de la red
y el diseno sistematico de estructuras de control.
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