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Resumen

Los Procesos por Lotes son un modo de produccién de gran importancia industrial cuyo
uso esta en aumento debido a su gran flexibilidad, sin embargo, el analisis formal de los Pro-
cesos por Lotes desde la teoria de control es un area naciente debido a que la teoria de control
clasica solo es aplicable a aquellos procesos que trabajan al rededor de un punto de equilibrio,
es decir, procesos continuos. En esta tesis se se aplican las definiciones de controlabilidad de
estado desde la teoria de conjuntos al estudio de la influencia de las condiciones iniciales en
los procesos por lotes, de tal forma que se garantice una controlabilidad de estado 6ptima
por medio del uso del hipervolumen de controlabilidad como indicador de controlabilidad de
estado.

Palabras clave: Procesos por lotes, controlabilidad, sistemas no lineales.
Abstract

Batch processes are a production method of great industrial importance that has seen in-
creased use due to their flexibility, however, formal analysis of batch processes is a nascent
area because classical control theory is only applicable to processes that operate around
an equilibrium point, that is, continuous processes. In this thesis, set theoretical definitions
regarding state controllability are applied to the study of the influence of initial conditions
on batch processes, in such a way that an optimal state controllability can be obtained by
using the controllability hypervolume as an state controllability indicator.

Keywords: Batch processes, controllability, non linear systems
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1. Introduccion

Un proceso por lotes es aquel en el que una unidad de procesamiento se carga con una
cantidad finita de materia prima. En esta unidad de procesamiento se realiza una serie de
operaciones durante un tiempo predeterminado. Luego de cumplirse el tiempo, la materia
prima procesada se descarga y pasa a una operacion siguiente o es almacenada. La operacién
completa entre la carga y la descarga de la unidad de procesamiento es lo que se denomina
lote. Desde el punto de vista dindamico, los procesos por lotes pueden considerarse como sis-
temas dindmicos no lineales, irreversibles, sujetos a restricciones, con incertidumbre y punto
de operacién variante en el tiempo (Bonvin, 1998; Russell, Robertson, Lee, y Ogunnaike,
2000).

Los Procesos por Lotes son una forma natural de llevar los procesos del laboratorio a la planta
de produccién. A medida que las capacidades de produccion crecen, muchos Procesos por
Lotes son convertidos en procesos continuos. Sin embargo, muchos procesos han cambiado
de grandes plantas de produccion continua a plantas de produccién por lotes de miultiples
productos para ajustarse con mayor facilidad a las cambiantes condiciones del mercado a
(Bonvin, 1998); adicionalmente, en muchas aplicaciones se prefiere la forma de operacién
por lotes, tales como: la industria farmacéutica, la fabricacion de polimeros y en general los
bioprocesos.

Debido a la creciente importancia comercial de los procesos por lotes es conveniente analizar-
los formalmente desde la teoria de control; no obstante, los formalismos de controlabilidad
y de estabilidad establecidos en la teoria de control clasica solo son aplicables a aquellos
procesos que trabajan alrededor de un punto de equilibrio, es decir, procesos continuos. Para
solucionar este problema Srinivasan y Bonvin (2007) plantearon definiciones de estabilidad
y de controlabilidad entrada-salida para Procesos por Lotes. Sin embargo, en la controlabili-
dad entrada-salida se pierde informacién relevante del comportamiento dindmico del proceso,
pues no considera la evolucién de los estados del sistema durante la duracion del lote.

De acuerdo con lo anterior, es pues necesario caracterizar la controlabilidad de estado, ya que
es la propiedad que permite determinar si efectivamente existe una accion de control admi-
sible que garantice la evolucion del sistema desde una condicién inicial a una condicién final
deseada; ademds, garantizar la posibilidad de retornar a la condicién deseada (L. M. Gomez,
Alvarez, Pefia, y di Sciascio, 2008). Dado que la teoria de control clasica no permite abordar
la controlabilidad de estado para procesos irreversibles, como los procesos por lotes, en los
trabajos de C. A. Gémez (2010); L. M. Gémez et al. (2008) se ha abordado la controlabili-
dad de estado de procesos por lotes desde el paradigma de la teoria de conjuntos (Blanchini
y Miani, 2008; Bravo, Limon, y Alamo, 2005).

Existen ademas otras caracteristicas que diferencian a los procesos continuos de los procesos
por lotes y que deben considerarse en su analisis dinamico y por tanto en la controlabilidad
de estado; estas son: el tiempo de duracién del lote y el efecto de las condiciones iniciales.



2 Introduccién

Este dltimo aspecto se debe al caracter irreversible de los procesos por lotes. En C. A. Gémez
(2010) se observa como una disminucién en el tiempo de lote, afecta negativamente la con-
trolabilidad de estado del proceso. No obstante, las condiciones iniciales son con frecuencia
la perturbacion principal en los Procesos por Lotes (Russell et al., 2000), por ejemplo: cam-
bios de madera en digestores de pulpa o cambios en la pureza del monémero en reactores
de polimerizacién, las cuales afectan considerablemente la controlabilidad de estado y cuya
caracterizacion no ha sido abordada formalmente.

Por lo anterior en este trabajo se aplican las definiciones de controlabilidad de estado des-
de la teorfa de conjuntos, desarrolladas por C. A. Gémez (2010); L. M. Gémez (2009);
L. M. Gémez et al. (2008), para evidenciar la influencia de las condiciones iniciales sobre la
dinamica de los procesos por lotes. Con este soporte se plantea una metodologia para se-
leccionar las condiciones iniciales de un proceso por lotes que garanticen una controlabiliad
de estado 6ptima por medio de un algoritmo de optimizaciéon basado en la definicién del
hipervolumen de controlabilidad N7 (Q0,8,) COMO indicador de controlabilidad de estado.



2. Generalidades de los procesos por
lotes

Los Procesos por Lotes son una forma natural de llevar los procesos del laboratorio a la plan-
ta de produccion. A medida que las capacidades de produccién crecen, muchos Procesos por
Lotes son convertidos en procesos continuos. Sin embargo, muchos procesos han cambiado de
grandes plantas de produccion continua a plantas de produccién por lotes de multiples pro-
ductos para ajustarse con mayor facilidad a las cambiantes condiciones del mercado (Bonvin,
1998). En este capitulo se presenta una definicién de procesos por lotes, comparandolos con
los procesos continuos y se describen sus caracteristicas relacionadas con el control de pro-
cesos. Finalmente se describen las principales estrategias para la modelizaciéon de procesos
por lotes.

2.1. Definicién de proceso por lotes

En términos generales se denomina proceso a la secuencia de actividades quimicas, fisicas o
bioldgicas destinadas a la conversion, transporte o almacenamiento de materia o energia. En
la industria quimica, los procesos tipicamente se clasifican como continuos o por lotes (batch)
dependiendo de si las entradas y salidas aparecen como flujos continuos o en cantidades finitas
de materia (Figura 2.1).

En un proceso continuo, los materiales se transportan en un flujo continuo a través de los
equipos. Una vez alcanzado el estado estacionario, el proceso es independiente del tiempo
de operacién. Los procesos por lotes son aquellos en los que se producen cantidades finitas
de una materia de salida (producto) a partir de unas cantidades finitas de materiales de
entrada (materia prima) por medio de un conjunto ordenado de actividades de proceso, en
un periodo finito de tiempo usando uno o mas equipos. Tipicamente un Proceso por lotes
incluye la carga del material en el proceso, el procesamiento del material, la descarga del
producto final y la preparacion del siguiente lote.

Ademas de los procesos continuos y por lotes, es comun encontrar combinaciones de ambos
conocidos como procesos semi-lote (semibatch), en los cuales se adiciona continuamente uno
o varios materiales de entrada o energia sin salida de producto, o se remueve continuamente
producto sin la adicién de material de entrada (Figura 2.2) (Srinivasan, Palanki, y Bon-
vin, 2003). Aunque estos procesos tienen caracteristicas tanto continuas como discontinuas,
generalmente se incluyen dentro de la categoria de los procesos por lotes ya que su compor-
tamiento temporal se asemeja més a esta clase de procesos. Cuando se habla de equipos de
procesamiento, es comun utilizar el término unidad semi-continua para referirse a un equipo
continuo que opera en forma intermitente transfiriendo el material entre dos unidades batch.
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2.2 Procesos por lotes y procesos continuos )

2.2. Procesos por lotes y procesos continuos

A continuacién se enumeran las principales diferencias entre los procesos continuos y los
procesos por lotes.

2.2.1. Operacion del sistema

Procesos continuos Tiene lugar tanto una entrada como una salida de material, de modo
que el volumen operativo permanece constante y la materia se estd renovando conti-
nuamente. No existe un tiempo predefinido de arranque y parada; una vez se alcanza
el estado estacionario, el proceso se vuelve independiente del tiempo, lo que significa
que la conformidad del producto no se ve influida por el tiempo que el proceso lleve
operando.

Procesos por lotes Un proceso por lotes tiene predeterminados los puntos de comienzo y
parada de la operacién. Las materias primas son introducidas dentro del proceso en
cantidades predefinidas y procesadas a través de una secuencia especifica de actividades
conocida como receta.

2.2.2. Condiciones de operacion

Procesos continuos En los procesos continuos los equipos trabajan alrededor de unas con-
diciones estacionarias de operacion.

Procesos por lotes Estan siempre asociados a un comportamiento transitorio, por lo que
las condiciones de operacién son no-estacionarias; es decir, variables con el tiempo.

2.2.3. Objetivo de control

Procesos continuos El objetivo de un sistema de control es mantener el sistema en un
punto de ajuste especifico (Regulacion).

Procesos por lotes El objetivo del sistema de control debe ser mantener las caracteristicas
del producto final alrededor de las especificaciones, guiando las variables de proceso a
lo largo de trayectorias factibles, que garanticen el cumplimiento de las restricciones
y no comprometan la seguridad del sistema. Para lograr este objetivo, generalmente
se determina cuales son las trayectorias que deben seguir las variables medibles y se
implementa el sistema de control para seguir dichas trayectorias; sin embargo, en los
ultimos anos se han desarrollado técnicas de control de producto final en las que punto
a punto se vuelven a calcular las trayectorias que permitiran alcanzar las especifica-
ciones finales con un minimo margen de error (Azimzadeh, Gala, y Romagnoli, 2006;
K. S. Lee y Lee, 2003; Russell, Robertson, y Lee, 1998).
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2.2.4. Reproducibilidad

Procesos continuos Alta reproducibilidad bajo las mismas condiciones de operacion. Es
por esto que controlar la calidad de producto equivale a controlar los estados en un
punto de ajuste para este tipo de procesos.

Procesos por lotes Falta de homogeneidad del producto final obtenido para las mismas con-
diciones de operacién (temperatura, presion, etc.) debido, por ejemplo, a incertidumbre
en las condiciones de arranque (Bonvin, 1998).

2.2.5. Flexibilidad

Procesos continuos Las plantas continuas deben dedicarse a la elaboracion de productos al-
tamente estandarizados y afrontar econémicamente las variaciones del mercado. Existe
poca flexibilidad en cuanto a las condiciones de operacién, debido a que para alcanzar
nuevamente el estado estable se requiere el desperdicio de grandes cantidades de mate-
ria prima, producto fuera de especificacion y energia, con largos periodos de arranque
y puesta a punto.

Procesos por lotes Esta es una de las ventajas claves de este tipo de procesos. Se adaptan
mas facilmente a ambientes dinamicos de mercado que los procesos continuos. La posi-
bilidad de ajuste les permite a las plantas de procesamiento por lotes ser multi-producto
(produccién de varios tipos de productos a través del mismo tren de equipamiento y
la misma secuencia de actividades) y/o multi-propdsito (produccién de varios tipos de
productos a través de unidades y secuencias variables), y acomodarse a las necesidades
especificas del consumidor (Salomone y Montagna, 1997).

2.2.6. Productividad

Procesos continuos La productividad debe ser constante y siempre méaxima.

Procesos por lotes La productividad en los procesos por lotes esta determinada por el
tiempo de proceso y el tamano del equipo de proceso. Ademas, se ve afectada por los
tiempos muertos provenientes de los periodos de arranque y parada.

2.2.7. Diseiio de equipos

Procesos continuos Disenados para producir productos especificos. Los procesos continuos
tienen como principal ventaja la economia de escala. La producciéon de grandes volime-
nes de un producto estandar generalmente proporciona una buena recuperacion del
capital invertido. Dado que los requerimientos de productos no cambian significativa-
mente, el proceso necesitara minimas modificaciones durante su vida de trabajo para
mantenerse competitivo.
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Procesos por lotes Disenados para ser capaz de producir varios productos. Por eso se utili-
zan mayoritariamente en la industria alimentaria y farmacéutica, donde es muy impor-
tante ofrecer una gran variedad de productos e introducir otros nuevos rapidamente,
ya que estos sectores industriales operan en mercados altamente competitivos. Tam-
bién se utilizan cuando existe poca informacién disponible para el diseno, cuando la
produccion de todo el ano puede obtenerse con unos pocos dias de operacién y en las
pequenas industrias, donde muchos de los productos que podrian ser manufacturados
en plantas continuas, se producen por lotes por razones econdémicas.

2.2.8. Costos de capital

Procesos continuos Tienen menores costos de operaciéon (mano de obra y energia) pero
altos costos de capital. La construccion y puesta en marcha de plantas de produccién
continua tiene altos costos.

Procesos por lotes Requieren un alto niimero de operaciones discretas (preparacién, carga,
descarga), lo que puede resultar en altos costos operativos. La construccion de plantas
por lotes tiene costos de capital bajos dado que un solo tren de equipos puede producir
una gran cantidad de productos. Ademas, es econémicamente viable construir plantas
por lotes de pequenas capacidades.

2.3. Procesos por lotes en las industrias

A pesar de la ventajas en productividad de los procesos continuos, los procesos por lotes
son preferibles sobre los procesos continuos cuando se requiere de una mayor flexibilidad de
los equipos, cuando la produccién es pequena o cuando la quimica y la cinética del proceso
no permite un tratamiento en continuo. La Tabla 2.1 resume aquellos factores por los que
se puede seleccionar un proceso por lotes o un proceso continuo. En general los procesos
de gran escala usan operaciones continuas, mientras que los procesos de baja escala usan
operaciones por lotes o semi-lotes. Una regla heuristica sugiere que producciones anuales de
mas de 500.000 kg son econémicamente més eficientes cuando se hacen en procesos continuos.
Cuando ciertos productos tienen una demanda que cambia por temporadas, se debe decidir
entre enfrentar el escalado de su produccion o almacenar el producto que sobra en ciertas
temporadas para completar las temporadas de mayor demanda; si se utilizan procesos por
lotes, la variabilidad de la produccion es mas sencilla de manejar. Los procesos continuos
generalmente no admiten una operacién con mucha flexibilidad. La caracteristica de los
procesos por lotes de poder producir diferentes productos en una sola unidad, establece una
ventaja fundamental de los procesos por lotes sobre los continuos, pues permite que la planta
sea mas versatil y se pueda acomodar facilmente a los requerimientos del mercado.

Procesos que requieren muchos pasos repetitivos pueden requerir menos equipos cuando
se disena con operaciones por lotes que cuando se disena con operaciones continuas. Por
ejemplo un proceso de sintesis quimica con multiples pasos puede requerir varias unidades si
se opera en continuo, tantas como pasos tenga la sintesis, mientras que si se opera por lotes,
puede ser necesario solamente un equipo. En algunos casos los equipos disenados para hacer
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Tabla 2.1.: Factores para seleccionar un proceso por lotes o un proceso continuo

Procesos por lotes

‘ Procesos continuos

Volumen de producciéon bajo

Volumen de produccién alto

Volumen de produccién altamente
variable

Volumen de produccion constante o
poco variable

Productos de alta pureza y calidad
(ej. Farmacéuticos)

Productos caracteristicas

estandar

con

Operaciones con miultiples produc-
tos, mayor flexibilidad de los equipos

Operaciones con un solo producto

Variables de proceso sujetas a ajustes

Condiciones de operacién invariantes

Gran cantidad de etapas y sub-

Pocas etapas y procesos

Procesos
Cinéticas de reaccién lentas

Cinéticas de reaccion rapidas

operaciones continuas pueden ser mas costosos que los equipos de operaciones por lotes, por
ejemplo los filtros rotatorios a vacio frente a un equipo de filtracion por lotes. Otra ventaja
fundamental de los procesos por lotes es la posibilidad de hacer un mantenimiento de los
equipos més sencillo y econémico que en procesos continuos.

En un proceso determinado pueden existir equipos tanto continuos como por lotes; sin em-
bargo, aquellas industrias que manejan bajos volimenes de produccién o que requieren de
un alto grado de pureza utilizan preferencialmente procesos por lotes. Uno de los sectores
que requiere de estas caracteristicas es el sector farmacéutico; los productos de este sector
requieren de métodos muy especificos para obtener un medicamento con las concentraciones
requeridas para el tratamiento de un paciente. Ademads son productos que pueden cambiar
de demanda por temporadas. Algunas industrias que producen quimicos especificos a través
de muchos pasos para la sintesis de un compuesto, prefieren los procesos por lotes, pues evita
tener varios equipos para hacer un sélo producto. La flexibilidad de los procesos por lotes
les garantiza realizar varios pasos en un sélo equipo ahorrando espacio dentro de la planta.

En el sector biotecnoldgico, los procesos por lotes en algunos casos son equipos obligados, ya
que, debido a la cinética lenta de las reacciones biolégicas, el disenio de equipos en continuo
da como resultado equipos de tamanos excesivos, ademés las fermentaciones y la purifica-
ciéon de compuestos biotecnologicos necesitan de un mantenimiento constante, pues la de
contaminacién puede llevar a la pérdida masiva de producto. En una operaciéon continua
el mantenimiento de los equipos implica altos costos mientras que en procesos por lotes el
mantenimiento es sencillo. Un procesos por lotes permite entonces ahorrar espacio y costos
de capital.

Por otra parte, la industria de polimeros necesita con frecuencia productos con diferentes
caracteristicas, por ejemplo: la diferente manipulacién en un proceso de polimerizacion puede
llevar a un producto con diferente viscosidad, factor de ruptura, rigidez, color, entre otros.
Este tipo de industria manejar multiples productos en una operacién continua, implica cam-
biar las condiciones de operacién para obtener un producto con caracteristicas diferentes
lo que conduce a altos costos y perdida de producto, mientras que en operacién por lotes,
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el cambio no causa mas perdidas en tiempos de produccion y costos de operacion que la
operacién mono-producto y evita la pérdida masiva de materia prima durante el proceso del
cambio.

El sector alimentario también tiene una preferencia por los procesos por lotes, pues el peligro
de la contaminacién de alimentos requiere un constante mantenimiento de los equipos. Estas
operaciones de mantenimiento son menos costosas en equipos que operan por lotes que en
operaciones continuas. Finalmente, la industrias que manipulan y operan con sélidos pueden
preferir equipos que operan por lotes, ya que este tipo de unidades son menos costosas y mas
pequenas que los equipos que operan en continuo.

Es evidente entonces la cantidad de aplicaciones que tienen los procesos por lotes y la necesi-
dad de desarrollar una teoria de control que los describa adecuadamente. Las industrias ven
en el control y la automatizacion la oportunidad de mejorar la seguridad, la productividad,
la calidad del producto y el escalado. Cabe notar que las principales caracteristicas de los
procesos por lotes pueden aprovecharse y potenciarse con el control y la automatizacion,
ademas, algunas desventajas podrian atenuarse mediante un buen sistema de control; sin
embargo, esta no ha sido una tarea sencilla desde el punto de vista académico e industrial,
pues existen caracteristicas que son serias dificultades para el control de este tipo de procesos.

2.4. Caracteristicas de los procesos por lotes

En esta seccion se describen las caracteristicas mas relevantes de los procesos por lotes a la
luz del control (Bonvin, 1998; K. S. Lee y Lee, 2003).

2.4.1. Punto de operacidén variante en el tiempo

Se refiere a la naturaleza dinamica de la operacion de los procesos por lotes, durante la cual
las variables pueden oscilar sobre amplios rangos de operacion a lo largo del transcurso del
ciclo y las transformaciones proceden desde un estado inicial a un estado final muy diferente.
Es decir, los estados del sistema dinamico nunca estan alrededor de un punto de equilibrio,
sino evolucionan muy lejos de él. Ademads, las caracteristicas importantes del proceso como
la ganancia estatica, las constantes de tiempo y los retardos de tiempo estan cambiando con
el tiempo, al igual que algunos parametros del modelo. Por consiguiente, no existe un unico
punto de operacién alrededor del cual el sistema de control pueda ser disenado como en el
caso de los procesos continuos.

Por ejemplo, aunque la temperatura de un reactor por lotes permanezca constante, las con-
centraciones y la velocidad de reaccién cambian significativamente durante el lote. Debido a
esto, el punto de operacion variante en el tiempo trae las siguientes consecuencias: dificultad
para el manejo de no linealidades, mayores requerimientos del elemento final de control, me-
didas poco precisas asociadas a la falta de sensores y a la amplitud del rango de operaciéon
y perturbaciones fundamentalmente internas, es decir, perturbaciones propias del sistema
dinamico.
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2.4.2. Estructura dinamica variante en el tiempo

A diferencia de los procesos continuos, la dimensién de los vectores de entrada, estado y
salida involucrados en una operacién por lotes y en general su estructura dindmica pueden
cambiar con el tiempo. Por ejemplo, en un proceso de polimerizacion la dindmica antes del
punto gel es muy diferente a después de éste.

2.4.3. Operacion restringida

En procesos reales todas las variables manipuladas estan restringidas fisicamente. Algunas
variables de salida y estado también pueden restringirse por razones de estabilidad, seguridad
o para asegurar la validez del modelo. El manejo efectivo de las restricciones es frecuente-
mente indispensable en la operacién exitosa de un proceso industrial y para el correcto
desempeno del sistema de control. Ademas de las restricciones fisicas se tienen las restric-
ciones de operacién, las cuales son necesarias para mantener las condiciones nominales de
funcionamiento. En los procesos por lotes estas restricciones de operacién dominan la ope-
racion del lote, ocasionando como resultado que la operacién 6ptima (o cerca al éptimo) sea
obtenida con frecuencia por el simple guiado del proceso a lo largo de dichas restricciones.

2.4.4. Comportamiento irreversible

En los procesos por lotes las propiedades de los productos que se estan procesando dependen
de la historia previa del proceso, lo cual hace que sea imposible introducir correcciones. Es
decir, si el proceso se sale de unos determinados limites de operacion, asi retorne a ellos, no
se garantiza la obtencién de las especificaciones del producto al final del lote. A diferencia
de los procesos continuos donde una apropiada accion de control regresa el proceso al estado
estacionario deseado y a la obtencién de las especificaciones deseadas del producto. Esta
caracteristica de irreversibilidad de los procesos por lotes puede verse como una restriccion
inherente al proceso en si mismo y que en caso de violarse no se podré obtener el resultado
deseado.

2.4.5. Perturbaciones internas

Los procesos por lotes tienen en comun muchas de las perturbaciones que afectan a los proce-
sos continuos, tales como errores de proceso (por ejemplo, un mal mezclado o la introduccién
del solvente incorrecto), problemas en el procesamiento (ensuciamiento de los sensores y las
paredes del reactor, mezclado insuficiente, temperatura o perfiles de alimentacién incorrectos,
fallas en el sensor) y otras perturbaciones no medibles que entran al proceso como resultado
de la variabilidad de las operaciones aguas arriba (Bonvin, 1998)

2.4.6. Dificultad para el manejo de no linealidades

Debido a que los procesos por lotes no tienen un tnico punto de operacién y poseen amplios
rangos de condiciones de operacién, la identificacion de los parametros del modelo se hace
mas dificil, ya que dichos parametros también varian en el tiempo. Lo anterior produce no



2.4 Caracteristicas de los procesos por lotes 11

linealidades en el proceso cuando los parametros se encuentran multiplicando o dividiendo
a los estados del proceso en un modelo (Bonvin, 1998; K. S. Lee y Lee, 2003).

2.4.7. Mayores requerimientos para el elemento final de control

Como los procesos continuos funcionan alrededor de un punto de operacion, el intervalo
dentro del cual se moveran las variables a controlar serd pequeno y por lo tanto, la determi-
nacién de la habilidad de rango requerida por el elemento final de control para que el proceso
permanezca controlado sera facilmente fijada y elegida. Por el contrario, como los procesos
por lotes no tienen un punto de ajuste definido, puede ser dificil seleccionar la habilidad de
rango del elemento final de control, ya que para ciertas condiciones puede saturarse y para
otras, puede resultar imprecisa. Por ejemplo, las etapas transitorias frecuentemente exigen
valvulas de alta precisiéon para el movimiento fino de los flujos (habilidad de rango bajo)
pero el amplio rango de operacién del proceso puede requerir valvulas que permitan varia-
ciones muy amplias en los flujos (habilidad de rango alto). Este problema ya tiene soluciones
tecnoldgicas, que son costosas y en donde se emplean arreglos de varios elementos finales de
control denominados tandem.

2.4.8. Maedidas poco precisas asociadas a la falta de sensores y a la
amplitud del rango de operacion

Los sensores quimicos precisos en linea (on-line) de variables tan fundamentales como la
concentracion son ain escasos. Aunque existen sensores espectroscdpicos que en anos re-
cientes han empezado a estar comercialmente disponibles, solamente se pueden utilizar en
ciertos casos o pueden ser relativamente costosos. Por otro lado, las medidas disponibles (a
menudo cantidades fisicas como temperatura, presion, torque, turbidez, indice de refracciéon
o conductividad eléctrica), pueden ser de baja precision debido al amplio rango de operacién
que el instrumento de medida debe cubrir en un procesos por lotes.

2.4.9. Alta flexibilidad

Debido a la flexibilidad de los arreglos de produccién, estos procesos pueden absorber las
fluctuaciones o cambios rapidos en la demanda de los productos. Sin embargo, esto provoca
ademas que el controlador deba tener disponibilidad para adaptarse a cada nuevo proceso,
requiriendo sintonizarse nuevamente para manejar diferentes condiciones operacionales u
otro tipo de productos.

2.4.10. Cambio de los efectos de las acciones correctivas en el tiempo

Inicialmente la capacidad de influir en el proceso es mayor, pero una vez el proceso evoluciona,
esta capacidad decrece con el tiempo, pues cada vez hay menos tiempo para corregir el
proceso. Esto y la duracion finita de un lote, limita el impacto de las acciones correctivas.
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2.5. Modelizado de procesos por lotes

El modelizado es el procedimiento por el cual se representa el sistema real a través de
modelos matematicos. En la teoria de control el modelo es una herramienta bésica para
hacer analisis y diseno de controladores. El modelizado un tema de investigaciéon importante
tanto para procesos continuos como para procesos por lotes, lamentablemente, el modelizado
de procesos por lotes es tan complejo como su control. Mientras que los procesos continuos
admiten ser modelados mediante técnicas empiricas sencillas como las curvas de reaccién, los
procesos por lotes no permiten este tipo de aproximacién debido a que no existe un punto
de operacion fijo alrededor del cual excitar el sistema. Por este motivo los procesos por lotes
necesitan de métodos de identificacién de modelos empiricos de mayor complejidad.
Algunos autores realizan identificacion del equipo (Ozkan, Ozen, Erdogan, Hapoglu, v Alp-
baz, 2001) haciendo pruebas tipo curva de reaccién sobre el equipo, pero sin los reactivos
reales, empleando en su lugar algun sustituto (por ejemplo, agua corriente) que les permita
obtener un estado estacionario. Por supuesto, toda la incertidumbre generada de esta manera
debe ser absorbida por el sistema de control. Los modelos empiricos lineales tipo ARMAX
también presentan con frecuencia incertidumbres severas, debido a que los procesos por lo-
tes, por su naturaleza transitoria, tienden a ser altamente no lineales. Lo mas comtun dentro
del modelado empirico de procesos por lotes es el empleo de modelos no lineales tipo NAR-
MAX (Ozkan et al., 2001), redes neuronales (Tsai y Jang, 2001), modelos borrosos (fuzzy)
(Warnes, Glassey, y Montague, 1996), entre otros o el uso de funciones lineales a tramos
(Johansen, 1997) que han demostrado una capacidad adecuada de representacién de estos
Procesos.

Algunas de las técnicas mas modernas de control propuestas en la literatura se basan en
modelos semi-fisicos de base fenomenolégica o modelos de caja gris (Srinivasan et al., 2003),
ya que dichas técnicas optan por re-calcular en linea la trayectoria nominal con base en un
algoritmo de optimizacién para considerar en todo momento la calidad del producto final.
Aunque la mayoria de estas técnicas no se han aplicado industrialmente es claro que el
modelado fenomenoldgico sera imprescindible en el futuro para efectuar un control ajustado
de producto que permita mantener un alto nivel de competitividad.



3. lrreversibilidad y Controlabilidad de
Estado en procesos irreversibles

Existe una escasa bibliografia dedicada al analisis formal de los sistemas de control de los
procesos por lotes, mientras que abunda bibliografia dedicada a casos de aplicacion. De igual
forma no se ha realizado un anélisis profundo de los efectos de las particularidades dinamicas
de los procesos por lotes tanto en el analisis, como en la sintesis de controladores para este
tipo de procesos.

En particular, poco se ha enfatizado en el cardcter irreversible de los procesos por lotes y
en cémo esta caracteristica dificulta su control. Ademaés la irreversibilidad ocasiona que un
sistema no sea controlable de acuerdo con la teoria de control clasica. Es evidente que la
problematica del control de los procesos por lotes se encuentra pobremente caracterizada.
En este capitulo se caracteriza la irreversibilidad de los procesos por lotes. Se evidencia el
efecto de la irreversibilidad en la controlabilidad de estado de los procesos por lotes y se
proponen herramientas formales de andlisis basadas en la teoria de conjuntos, en particular
se retoma la definicion de conjunto de trayectorias controlables. Finalmente, se propone el
hipervolumen de controlabilidad N7 (Q0.0:,) COMO indicador de controlabilidad de estado y
una serie de algoritmos que permiten su calculo.

3.1. La irreversibilidad en procesos por lotes

La irreversibilidad es una caracteristica de los procesos por lotes que se evidencia a partir
del comportamiento creciente o decreciente de algunos de los estados del proceso por lotes.
Asi por ejemplo en los bioprocesos por lotes, el estado correspondiente a la variable biomasa
y el volumen son estados crecientes. En los reactores de polimerizacién por lotes el peso
molecular es un estado creciente. En un BSTR (tanque reactor agitado por lotes, por sus
siglas en inglés) alguna concentracién es creciente.

En la literatura existente se trata la irreversibilidad como una caracteristica dindamica de
los procesos por lotes (Bonvin, 1998; Russell et al., 1998) y se detallan algunos de sus
efectos, sin embargo, la caracterizacion del efecto de irreversibilidad de los procesos por lotes
en la controlabilidad y en la estabilidad de este tipo de procesos es un campo en desarrollo
(C. A. Gémez, 2010; L. M. Gémez, 2009).

Para describir los procesos por lotes considerando la caracteristica de poseer algin estado
creciente o decreciente se propone el siguiente modelo matemético genérico:

x = f(x(t),u(t)) (3.1)
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Donde t € R, x(t) es el vector de estados y u(t) es la accién de control. Con x(t) € X C R",
u(t) e U CR™, f(,:) : X xU — X. Sea U el conjunto de acciones de control admisibles
y X el conjunto de estados admisibles. Ademas, se asume que f es acotada y Lipschitz. Lo
anterior permite asegurar que para cada t > 0, x € X', u € U, existe una tnica solucién
x(t) — X.

Si para algin a = 1,...,n y para todo t > 0 se cumple que x, > 0 0 x, < 0, X, sera una
funcién creciente o decreciente para todox € X y u € U.

Las anteriores condiciones también se pueden extender al caso discreto, donde se tiene:

x(i+ 1) = f(x(i),u(i))¥x € X Aueld (3.2)

Si para algin a = 1,...,n y para todo ¢ = 0,1,2,... se cumple que x,(i + 1) > x,(i) o
Xq (1 + 1) < x,4(7), Ax, sera una funcién creciente o decreciente para todo x € X' y u € U.
Dicho estado creciente o decreciente es la causa del cardcter irreversible de los procesos
por lotes. Note que un sistema con un estado creciente o decreciente no puede recuperar la
condicién inicial una vez comience a evolucionar ya que este estado, creciente o decreciente,
siempre tendrda un valor mayor o menor, segiin sea el caso. Bajo ninguna circunstancia el
estado permanece fijo, es decir, el estado se encuentra en permanente evolucion.

3.2. Controlabilidad de estado

La controlabilidad de estado es la propiedad que permite determinar si efectivamente existe
una accion de control admisible que garantice la evolucion del sistema desde una condicién
inicial a una condicién final deseada; ademas, de garantizar la posibilidad de retornar a la
condicién deseada (L. M. Gémez et al., 2008). Kalman (1959) definié la controlabilidad
de estado para sistemas dinamicos lineales invariantes en el tiempo, en trabajos posteriores
(Hermann y Krener, 1977; Isidori, 1995; Sontag, 1998) el concepto de controlabilidad
de estado es generalizado para los sistemas dindmicos no lineales; sin embargo, en el caso
no lineal el andlisis de controlabilidad es mas complejo y es necesario definir otros términos;
tales como, alcanzabilidad y controlabilidad local y global, conceptos éstos que en el caso de
los sistemas dinamicos lineales coinciden.

3.2.1. Controlabilidad de estado desde la teoria de conjuntos

Bertsekas y Rhodes (1971) usan la teoria de conjuntos para definir el conjunto alcanzable
y definir por tanto, la alcanzabilidad. A diferencia del paradigma de Kalman (1959), los
conceptos planteados en Bertsekas y Rhodes (1971) han sido pobremente utilizado en la
teorfa de control. A partir Blanchini (1999), una revisién de la teoria de conjuntos invariantes,
la teoria de conjuntos comienza nuevamente a considerarse, especialmente para el diseno de
Controladores Predictivos Basados en Modelos (Bravo et al., 2005; Kerrigan, 2000) y sélo
recientemente es publicado el primer libro que relaciona la teoria de conjuntos con la teoria
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de control (Blanchini y Miani, 2008), en este paradigma se definen una serie de conjuntos
con una propiedad determinada, entre los que esta el conjunto invariante positivo.

Con el fin de analizar la controlabilidad de los procesos por lotes por medio del conjunto de
trayectorias controlables es necesario primero definir los conjuntos alcanzable y controlable.
Considere el sistema no lineal:

x = f(x(t), u(t)) (3.3)

Donde t € R, x(t) es el vector de estados y u(t) es la accién de control. Con x(t) € X C R",
u(t) ed CR™, f(-,) : X xU — X y un horizonte de tiempo arbitrario ty > 0. Sea U el
conjunto de acciones de control admisibles y X el conjunto de estados admisibles. Ademas,
se asume que f es acotada y Lipschitz. Lo anterior permite asegurar que para cada t € [0,],
x € X, u € U, existe una tnica solucién x(-) : [0,¢;] — X. Para cada 7 € [0, ], la solucién
se denota por ¢ (0,7,x,u).

Considere ademds el sistema en tiempo inverso del sistema (3.3) que se indica en (3.4)

x = —f(x(t),u(t)) (3.4)

El sistema en tiempo inverso es aquel que resulta de hacer el tiempo negativo, sin embargo,
para el caso de los sistemas (3.3) basta reemplazar la funcién f por —f (Sontag, 1998).
En este caso se tiene que la solucién del sistema seria entonces ¢~ (7,tf,x,v) = x con
v=u(ty — 7).

Definicién 1 (Conjunto alcanzable en el tiempo t desde el conjunto Q., R;(£2,)). Dado el
conjunto €, el conjunto alcanzable Ry(Q2,) desde Q. en un tiempo t > 7 es el conjunto de
todos los estados x, para los cuales existe x(7) € Q, yu(-) € U tal que x(t) = x, siendo
U el conjunto de acciones de control admisibles para el sistema y X el conjunto de estados
admisibles para el sistema.

Ri(Q2)={zeX|Ixe Q. Nuel:z=¢(T,tx,u)} (3.5)

El conjunto alcanzable esta conformado por todos aquellos vectores del espacio de estados
admisibles que pueden ser alcanzados a partir de la evolucion del sistema dinamico bajo el
efecto de alguna accion de control admisible a través de una trayectoria de estados admisibles.
La Figura 3.1 ilustra la definicién del conjunto alcanzable.

Definicién 2 (Conjunto controlable C;(§2;) hacia el conjunto €2, en el tiempo t). Dado el
conjunto €, el conjunto Controlable C;();) hacia 2, en un tiempo t < T es el conjunto de
todos los estados x para los cuales existe un u(-) € U tal que si x(t) = x entonces x(1) € Q..

Ci(Q) ={ze X Fueld: ¢t 1,2zu) e} (3.6)
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X,

Figura 3.1.: Conjunto alcanzable en el tiempo ¢ desde el conjunto Q., R,(£2)

El conjunto controlable esta conformado por todos aquellos vectores del espacio de estados
admisibles que, bajo la influencia de alguna acciéon de control admisible, pueden llegar en un
tiempo determinado a estar dentro del del conjunto. La Figura 3.2 ilustra la definicién del
conjunto controlable.

3.2.2. Conjunto de trayectorias controlables

El analisis de la controlabilidad de estado de procesos irreversibles no es posible por medio del
enfoque clasico, ya que para que un un sistema dindmico no lineal sea controlable, el sistema
debe ser reversible y satisfacer la condicién de rango de los corchetes de Lie (Sontag, 1998)
(Corolario 4.3.12, p.159), En L. M. Gémez et al. (2008) se utiliza el paradigma de andlisis de
la controlabilidad de estado desde la teoria de conjuntos, para ello se plantean la definicién
de conjunto de trayectorias controlables, que indica la severidad de la irreversibilidad de un
proceso y por consiguiente, su controlabilidad.

Para definir el conjunto de trayectorias controlables se parte de las definiciones de conjunto
alcanzable y conjunto controlable para formar un conjunto de conjuntos donde se cumplen
ambas caracteristicas. Para que un conjunto {2, sea simultdneamente alcanzable desde €,
el conjunto de condiciones iniciales y controlable hacia €, el conjunto de condiciones fi-
nales; éste debe ser la interseccién entre Ry(€2) y Ci(€,). De esta manera el conjunto de
trayectorias controlables puede definir como:
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X,

Figura 3.2.: Conjunto controlable C;(2,) hacia Q. en el tiempo ¢

Definicién 3 (Conjunto de trayectorias controlables desde Qg a €y, T(€0, ;) (C. A. Gémez,
2010; L. M. Gémez, 2009)). Secuencia de los conjuntos T; de estados alcanzables en un
tiempo t desde Q, el conjunto de condiciones iniciales, y controlables en un tiempo ty —t
hacia Sy, el conjunto de condiciones finales; para los cuales existe una secuencia de acciones
de control admisibles, tales que para toda condicion inicial x(0) € Qg es posible garantizar
que el sistema puede alcanzar una condicion final x(ty) € 4, a través de una trayectoria de

estados X(-) € X. Con T;(Q, ;) = Ri(Qo) N Co(SY,)

T(Q0,,) = {x € X|x € Ry(Q) Ax € C(,) } VE € [0,1] (3.7)

La Figura 3.3 ilustra la definicion del conjunto de trayectorias controlables.

3.3. Indicadores de controlabilidad de estado para
procesos por lotes

El analisis clasico de la controlabilidad de estado y de otras definiciones de controlabilidad
permite determinar si un proceso es controlable o no, en otras palabras, la controlabilidad
se determina como un valor binario que puede ser verdadero o falso. Este enfoque no aporta
suficiente informacién para el andlisis de procesos por lotes ya que debido a su cardcter
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Figura 3.3.: Conjunto de trayectorias controlables desde €2 a €}, T (20,82 ;)
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irreversible siempre serian no controlables. Para el andlisis de procesos por lotes es necesario
usar indicadores de controlabilidad que permitan comparar diversas configuraciones de un
proceso y medir que tan controlable es una configuracion.

En la literatura existe una gran variedad de indicadores de controlabilidad para procesos con-
tinuos que buscan cuantificar la relacion entre el rendimiento, el comportamiento dinamico
y el conjunto de todos los posibles puntos de operacion de la planta con los pardmetros de
diseno del proceso y el controlador. Algunos de estos indicadores son: Indice de Niederlinski
(Dimian y Bildea, 2004), Arreglo de Ganancias Relativas (Relative Gain Array, RGA) (Al-
hammadi, 2004; Dimian y Bildea, 2004), RGA dindmico (Mc Avoy, Arkun, Chen, Robinson,
y Schnelle, 2003), RGA efectivo (Xiong, Cai, y He, 2005), Integral del Error Cuadratico
(Integral Square Error, ISE) (Flores-Tlacuahuac y Biegler, 2007; Sendin, Moles, Alonso, y
Banga, 2004), Indice de Resistencia a la Perturbacién (Disturbance Resistance Index, DRI)
(Karafyllis y Kokossis, 2002), Nimero de Rendimiento Robusto (Robust Performance Num-
ber, RPN) (Engell, Trierweiler, Volker, y Pegel, 2004), Enfoque back-off (Kookos y Perkins,
2004) y Volumen de tanque de compensacion equivalente (Zheng y Mahajanam, 1999).

Para los procesos por lotes Srinivasan y Bonvin (2007) proponen un teorema para determi-
nar la controlabilidad de procesos por lotes por medio del rango de la matriz del sistema
linealizado localmente y el Grammiano de las matrices de transferencia entrada-salida. Sin
embargo este indicador esta definido para controlabilidad entrada-salida y en consecuen-
cia, solo puede ser usado para evaluar la controlabilidad lote-a-lote para procesos por lotes
repetitivos. Es importante agregar que este indicador es de caracter binario, es decir, solo
informa si el proceso es o no es controlable, por lo que no puede ser usado como criterio de
optimalidad.

Para que un indicador de controlabilidad de estado pueda ser usado como criterio de con-
trolabilidad 6ptima debe tener en cuenta la dindmica del proceso y las restricciones de los
estados y las variables manipuladas. En el caso de los procesos por lotes, también debe refle-
jar el efecto de sus dos propiedades caracteristicas: el tiempo final de lote y el efecto de las
condiciones iniciales. A continuacion se plantea un indicador de controlabilidad formulado
para cumplir con las caracteristicas anteriormente mencionadas:

El hipervolumen de controlabilidad NT(Q0.0:,) €S el volumen dentro del cual se encuentran
todas las trayectorias controlables para un sistema, es decir, cualquier vector de estados
X € N7(Q0.0,) serd alcanzable desde )y y controlable hacia €};,. La dimension de este hi-
pervolumen es n + 1 pues comprende la dimension del espacio de estados admisibles y al
abarcar el tiempo [0, ] aumenta una dimension. El hipervolumen de controlabilidad es una
cantidad dimensional con las unidades X * tzempo.

Definicién 4 (Hipervolumen de controlabilidad desde Q4 a €, . nT(QO,Qtf))- Hipervolumen

en R ocupado por todos los estados alcanzables desde €y, el conjunto de condiciones
iniciales, y controlables hacia Q,, el conjunto de condiciones finales; para los cuales existe
una secuencia de acciones de controlu(-) € U, tales que para toda condicion inicial x(0) € €
es posible garantizar que el sistema puede alcanzar una condicion final x(t5) € Q, a través
de una trayectoria de estados x(-) € X.
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El volumen de controlabilidad es entonces la integral en el tiempo del hipervolumen del
t-ésimo subconjunto (7;(€20,€2,)) del conjunto de trayectorias controlables.

ly
T (Q0.0,) =/ / ldxdt (3.8)
0 ﬂ(Qo,Qtf)

3.4. Calculo del hipervolumen de controlabilidad T(Q0.0))

El cdlculo del hipervolumen de controlabilidad n7q,,o,,) por métodos numéricos requiere de
la discretizacion de las integral temporal y la de estacio. Una vez discretizadas las integra-
les se debe calcularcada uno de los subconjuntos (7;(€2,€2,)) del conjunto de trayectorias
controlables lo que implica el calculo de los conjuntos alcanzables y controlables.

3.4.1. Discretizaciéon temporal

La integral temporal puede transformarse en una integral de Riemann por la izquierda, donde
k es el nimero de particiones, asi la ecuacion 3.8 se puede aproximar a:

k
NT(Q0,0,) ~ Z {/T 1dx} (tion —ti) (3.9)
i—1 i-1(Q0,8¢ )

t

Para una particién de tamafio constante t;_; —¢; = &, asi la ecuacién 3.9 se simplifica a:

k
ty
NT(90,Q,) ~ / ldx y — (3.10)
R ;{ Ti1(Q0,82 ;) k

3.4.2. Calculo de los conjuntos Alcanzable (R(€)))) y Controlable
(C(%2)))

El calculo del volumen de 77(q,,0,,) a partir de la ecuacion 3.10 implica el calculo de los
Ti($0,€,) para cada i € [0,k] y debido a la ecuacién 3.7 el cdlculo de cada R;(§) y
Ci(§%,). El cdlculo de los conjuntos alcanzables y controlables para sistemas lineales ha sido
tratado por multiples autores. Blanchini y Miani (2008) presentan algunas formas de cal-
cularlos a partir de operaciones con conjuntos en forma de elipses y de poliedros. Kerrigan
(2000) establece algunas herramientas mateméticas para evaluarlos a través de aproxima-
ciones politopicas. Para el caso de sistemas no lineales, Bravo et al. (2005) proponen el
calculo de conjuntos controlables para sistemas no lineales utilizando métodos de aritmética
intervalar.

En diversas aplicaciones de la teoria de control, donde los problemas son intratables o muy
complejos computacionalmente, las técnicas de algoritmos aleatorizados han mostrado ser
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una buena alternativa (Vidyasagar, 1998), especialmente en aquellos problemas donde la
complejidad aumenta exponencialmente con el orden del sistema.

Un algoritmo aleatorizado es aquel que durante su ejecucién realiza elecciones aleatorias
para solucionar un problema. En L. M. Gémez (2009), se propone un algoritmo aleatorizado
para hallar los conjuntos alcanzables y controlables a través de métodos tipo Monte Carlo
y se formaliza su uso al establecer las condiciones en las cuales se tiene un menor riesgo de
encontrar una solucién errénea.

Algoritmo 1 (Célculo del conjunto alcanzable en t desde ). Para un sistema dindmico
no-lineal 3.3, un conjunto de condiciones iniciales Sy, un error € y una probabilidad de fallo

o:
n [nicio

s Determinar s, el tamano de la muestra, dado un error € y una probabilidad de fallo 6
por medio de la cota de Chernoff:

s < —log = (3.11)

» Generar s muestras aleatorias u; €U con j =1,2,...,s
» Calcular los r; = ¢(0,t,x,1)
» Descartar aquellos rj & X como no vdlidos.

» Fin: La nube de puntos formada por los r; vdlidos es una representacion de R¢(£)
con un error € y una probabilidad de fallo &

Algoritmo 2 (Célculo del conjunto controlable en ¢ hacia ;). Para un sistema dindmico
no-lineal 5.3, un conjunto de condiciones finales S, un error € y una probabilidad de fallo

o:
n [nicio

s Determine s, el tamano de la muestra, dado un error € y una probabilidad de fallo ¢
por medio de la cota de Chernoff (5.11)

» Generar s muestras aleatorias v; €U con j =1,2,...,s
» Calcular los c; = ¢~ (t,t5,%x,V)
» Descartar aquellos c; & X como no vdlidos.

= Flin: La nube de puntos formada por los c; vdlidos es una representacion de Cy(€2;)
con un error € y una probabilidad de fallo &
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3.4.3. Discretizacion del espacio de estados admisibles, X

Los métodos aleatorios producen representaciones del conjunto alcanzable, R(€)) y el con-
junto controlable, C(€2; f); compuestas por una gran cantidad de puntos en el espacio de
estados. Para determinar el hipervolumen de estos conjuntos se han utilizado métodos de
Envolventes Convexas (C. A. Gémez, 2010), sin embargo, estos métodos asumen la con-
vexidad del conjunto. Para sistemas no lineales no se puede garantizar la convexidad o la
conexidad de R(£2) o C(§,) vy si alguno de estos conjuntos es no convexo, el conjunto de
trayectorias controlables T (€,€);,) podrd no ser convexo también. Por lo tanto se hace
necesario usar métodos que no sean sensibles a la convexidad o conexidad del conjunto.

El hipervolumen se puede calcular por medio de la particién del espacio de estados admisibles
X. El particionado de un espacio es el proceso de dividir un espacio (normalmente un Espacio
euclideo) en dos o més conjuntos disjuntos. En otras palabras, particionar un espacio lo divide
en regiones no superpuestas. Cualquier punto en el espacio se encuentra en una, y sélo una,
de las regiones. Si bien estas particiones pueden ser de cualquier tamano, es conveniente
particionar X en ¢ particiones By, en cada eje, donde b es un indice vectorial de dimensién
n que indica la posiciéon de una particion de X. De esta manera se crearan ¢ particiones de
X.

En cada una de estas regiones se aplica la funcién de pertenencia del conjunto cuyo volumen
se desea calcular. Esta funcién se define como:

Definicién 5 (Funcién de pertenencia del conjunto 2, en x, Io(x)). La funcion de perte-
nencia del conjunto Q en x, Io(x), tiene un valor de 1 si x € Q. La funcién de pertenencia
tiene un valor de O para cualquier otro caso.

Io(x) = { (3.12)

La funcién de pertenencia continua Io(x) se puede re-definir para un X discretizado de la
siguiente manera:

Definicién 6 (Funcién de pertenencia del conjunto 2 en la particién b, Ig(b)). La funcion
de pertenencia del conjunto Q0 en la particion b, Ig(b), tiene un valor de 1 si existe por
lo menos un x € By, tal que x € . Donde b es un indice vectorial de dimension n que
indica la posicion de una particion de X, con b, = 1,2,...,b ya =1,2,...,n. La funcion
de pertenencia tiene un valor de 0 para cualquier otro caso.

1 4 : Q
Iﬂ(b):{o x € By ix € (3.13)

En la Figura 3.4 se presenta un ejemplo de la evaluacion de la funcién de pertenencia de un
conjunto en cada una de las particiones By, de un espacio de estados admisibles discretizado.
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X,

Figura 3.4.: Discretizacién del espacio de estados admisibles X y evaluaciéon de la funcion de
pertenencia Ig(b)

3.4.4. Calculo del conjunto de trayectorias controlables en 1,
7;<Q()7 Qtf)

Para calcular 7;(€2,€2;,) es necesario calcular la interseccién de Ci(€%;,) y Ri(€d). En un &
discretizado esto implica calcular la funcién de pertenencia de 7;(€2o, 24 f) en cada una de las
particiones. Combinando las ecuaciones 3.7 y 3.13 la funcién de pertenencia de 7;(£, €2;)
en b, I’]’Z.(QO’Qtf)(b) se puede expresar como:

Iﬁ(ﬂoyﬂtf)(b) 0 (3.14)

= Ir,00)(b) e, @) (b)

B {1 Ix € By : x € Ci(Q,) Ax € Ri(Q)

La funcién de pertenencia de 7;(€2,{);,) permite construir una representacién discreta y
binaria del conjunto al evaluar Iﬂ(go,gtf)(b) para todo b € X.

3.4.5. Calculo del hipervolumen de 7;(€, (), TT:(2.24,)

El hipervolumen de cada T;(§2,€;,) se puede calcular por medio de la discretizacion del
espacio de estados admisibles X' y la funcién de pertenencia de 7;(€20, 2, ), 17,00 .,)- Para
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X,

Figura 3.5.: Hipervolumen de 7;(€, ), NT:(20.0,)

usar la funcién de pertenencia de 7;(€20, €, ) (Ecuacién 3.12) es necesario redefinir la ecuacion
3.10 como la integral sobre X de I(x):

k-1

t
nT(Qo,Qtf) ~ Z {/X I’E‘(Qo,Qtf)(X)dX} Ef (315)

1=

El término interior de la ecuacién 3.15 es el hipervolumen de 7;(€0, Qt,), n700,0.,)- Este
hipervolumen se puede aproximar por medio de la suma de la funcién de pertenencia de
Ti(Q0, ), I’];(Qoyﬂtf) sobre el espacio discretizado, esto es equivalente a contar el nimero
de particiones que pertenecen a 7;(€, %, ). Al multiplicar este nimero de particiones por el
hipervolumen de cada particién, 7, la cantidad obtenida sera una aproximacién a 7509 )
Esta aproximacién se ilustra en la figura 3.5.

b b
NT@&,) R Zblzl"'zbnzl{fﬁ(ﬂo,mf)(b)}ﬁsb

n maz(Xq)—min(x (316)
nB, = Ha:l{ ( a)c ( a)}



3.4 Calculo del hipervolumen de controlabilidad T (Q0.2,) 25

3.4.6. Calculo de una aproximacion discreta del hipervolumen de
controlabilidad T (Q.2,)

Una vez definidas la discretizacién temporal y espacial, se pueden combinar las ecuaciones
3.15 y 3.16:

k—1 b b
M@0, X Y { o> {[mﬂo,mf)(b)} ﬁBb} % (3.17)

1=0 \b;=1 b,=1

La precision de esta aproximacién dependera del valor de k y ¢. Ya que los conjuntos con-
trolable, C(€);,) y alcanzable, R(§2o) tienen un error € en su aproximacién aleatorizada dada
por la cota de Chernoff (Ecuacién 3.11), no tiene sentido calcular una aproximacion discreta
con un error menor. De esta manera los valores maximos de la particiéon temporal y espacial
se pueden fijar en k:z%—f—l yc= %

Los procedimientos para el calculo de T (Q0.2,) pueden condensarse en un algoritmo:

Algoritmo 3 (Célculo del hipervolumen de controlabilidad entre Qo y €, nT(QO7Qtf)). Para
un sistema dindmico no-lineal 3.5, un conjunto de condiciones finales Y, un conjunto de
condiciones iniciales g, un error € y una probabilidad de fallo d:

= [nicio

. C’alculark:%le yc:i

» Calcular los k conjuntos controlables C;(§);,) con el algoritmo 2

» Calcular los k conjuntos alcanzables R;(Qq) con el algoritmo 1

» Calcular los k el hipervolumenes N7:(Q0.8,) COT la ecuacion 3.16

s Sumar los k el hipervolumenes Ni(Q0.2,) Y multiplicar por el tamano de paso temporal

73
k

s Fin



4. Condiciones iniciales con
controlabilidad de estado 6ptima en
procesos por lotes

En los sistemas dindamicos irreversibles las condiciones iniciales juegan un rol preponderante
en el comportamiento dindmico del proceso (Russell et al., 2000) ya que en este tipo de
sistemas la evolucién temporal esta condicionada por las condiciones iniciales debido a la
ausencia de un estado estacionario.

En este capitulo se describe la influencia de las condiciones iniciales sobre el comportamiento
dindmico de los proceso por lotes y su uso como variables para optimizar la controlabilidad
de estado. Finalmente se propone un algoritmo para el calculo de condiciones iniciales con
controlabilidad de estado éptima por medio del hipervolumen de controlabilidad T (Q0.8,)-

4.1. Efecto de las condiciones iniciales sobre el
comportamiento dinamico de los procesos por lotes

4.1.1. Condiciones iniciales e irreversibilidad en procesos por lotes

El efecto de las condiciones iniciales e irreversibilidad en los procesos por lotes se ilustra
por medio del caso de estudio del proceso de produccién de la Penicilina (Banga, Balsa-
Canto, Moles, y Alonso, 2005) que se describe en detalle en el Apéndice A. El proceso
se simul6 con dos conjuntos de condiciones iniciales ligeramente diferentes para los cuatro
estados del proceso: la concentraciones de biomasa, de sustrato y de penicilina, y el volumen
del reactor.

En la Figura 4.1 se observa como para los tres estados irreversibles: Las concentraciones de
biomasa y penicilina, y el volumen, el cambio en las condiciones iniciales perdura hasta el
final del lote mientras que para la concentracion de sustrato, el estado reversible, se observa
que diferencia en las condiciones iniciales del estado se desvanece en el tiempo. La maxima
desviacion en la concentracion de sustrato se observa a las 25 horas pero rapidamente el
estado vuelve a su valor original.

4.1.2. Efecto de las condiciones iniciales desde la teoria de conjuntos

En la figura 4.1 se observa claramente como un cambio en las condiciones iniciales de un
proceso por lotes afectara la dindmica de éste durante toda su evolucién y en consecuencia
a los conjuntos definidos en el Capitulo 3.
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Figura 4.1.: Efecto de las condiciones iniciales en la evolucion del proceso de produccion de
penicilina

Dado que la Definicion 2 aplicada para un proceso por lotes, es decir con (), = ), no
incluye a €y se puede concluir que los cambios en las condiciones iniciales no afectaran los
conjuntos controlables C; (€, ).

Aplicando la Definiciéon 1 para unas condiciones iniciales desde donde parten trayectorias
z = ¢(0,t,x,u) en las cuales los estados irreversibles se veran afectados a través de toda su
evolucion debido a los cambios en 2y y por lo tanto, los z € X que conforman los conjuntos
alcanzables seran diferentes para cada 2.

El efecto de los cambios en €y sobre los conjuntos alcanzables R;(€)) se ilustra por medio
del célculo de los conjuntos controlables para el modelo de reactor por lotes perfectamente
agitado de J. Lee y Lee (2000) que se describe en detalle en el Apéndice B. Para esta simula-
cién los conjuntos de condiciones iniciales €2 tienen un solo elemento x(0). Se seleccionaron
dos conjuntos de condiciones iniciales €U, y € para los que se usaron los siguientes valores
para la concentracion inicial de A, x; y la temperatura incial x5:

Q x1 = 09 [t
X; = 298 (K

Q x = 29199 [ (4.1)
X, = 302,187 [K]

En la Figura 4.2 se observa que aunque el sistema tiende hacia la misma zona de X, hay
una diferencia clara entre los R(€2)) v los R.(€2). El cambio en R(€) producird, en la
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388 1 B

4 : 5 4 | 5 ; :
(a) Ri=0() (b) Ri=0(€2)

‘ i 3 : d "' 3 : d
(¢) Ri=2(S%) (d) Ri=2(¢%)

Figura 4.2.: Evolucién temporal del conjunto alcanzable R;(§2y) para dos condiciones inicia-
les diferentes



4.2 Condiciones iniciales con controlabilidad de estado 6ptima 29

mayorfa de los casos, un cambio en los conjuntos de trayectorias controlables, 7;(€2, €2;,) y en
consecuencia, en el hipervolumen de controlabilidad, NT(Q0.2,)- Sin embargo si C;(£2; f) =0
0 Ri(S0) S Ci(2,), N7 (Q0,0,) DO S€ verd afectado. Por este las condiciones iniciales de un
proceso por lotes pueden ser consideradas como una variable relevante en el diseno de los
procesos por lotes y por lo tanto, pueden ser seleccionadas por medio de una optimizacién
que maximice la controlabilidad de estado del proceso.

4.2. Condiciones iniciales con controlabilidad de estado
optima

Debido al efecto de €2y sobre N7 (Q0.0,) € posible entonces seleccionar un () tal que NT(5.0,)
sea el maximo hipervolumen de controlabilidad. Es decir que para unas condiciones iniciales
Q) el sistema tendra la mayor capacidad de alcanzar las condiciones finales (2;, con la mayor
energia disponible para rechazar perturbaciones externas. Si bien es posible explorar todo
el espacio de estados admisibles X en el tiempo ¢t = 0, el costo computacional asociado al
calculo de T (90.2,) hace que esta opcion no sea practica.

2 se puede seleccionar de una manera computacionalmente més eficiente por medio de un
algoritmo de optimizacién en el que la funcién objetivo a maximizar sea el hipervolumen
de controlabilidad evaluado entre las condiciones iniciales actuales y las condiciones finales
deseadas @, variando los pardmetros que definen QF.

A continuacion se presentan los diferentes aspectos que deben ser considerados para plantear
un problema de optimizacion de condiciones iniciales para un proceso por lotes: Restricciones
a las variables de optimizacion, la funcién objetivo y el algoritmo de optimizacion.

4.2.1. Restricciones a las condiciones iniciales

En un problema de optimizacién de condiciones iniciales para un proceso por lotes la variable
de optimizacion es el conjunto de condicioens iniciales €25. En un sentido practico, las varia-
bles de optimizacion son los parametros por medio de los cuales se define 2y. Por ejemplo,
si g estd compuesto por un solo x(0), las variables de optimizacién serdn los x1,Xs ... X,
que componen a X.

Matematicamente 2y puede tomar cualquier valor € X, sin embargo, para propdsitos practi-
cos no todo X esta disponible. La primera consideracion es que la interseccion entre €2y y
(), debe ser el conjunto vacio, pues de lo contrario existird la posibilidad de que el equipo
de proceso no realice ninguna operaciéon. Otras posibles restricciones posibles son: méxi-
ma concentracion de reactivos disponibles en el mercado, temperaturas maximas y minimas
alcanzables con los equipos aguas arriba del proceso, volumen minimo para garantizar una
agitacion efectiva. Por lo tanto se puede definir el subespacio Xy, que contiene las condiciones
admisibles como:

Definicién 7 (Subespacio de condiciones iniciales admisibles, Xq,). Dado un espacio de
estados admisibles X, un conjunto de condiciones finales Qy,, y vectores de valores mdzimos
y minimos de Xo; el subespacio de condiciones iniciales admisibles, Xq, es el conjunto de
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todos los X que no pertenecen a €, son menores o iguales a max(Xo) y mayores o iguales
a min(xg).

Xo, = {x € X|x ¢ Q, Ax < maz(xg) Ax > min(xo)} (4.2)

4.2.2. Planteamiento de la funcién objetivo

Debido a que la mayoria de los algoritmos de optimizacién estan disenados para buscar un
minimo, es necesario formular una funcién objetivo J(£25) que en su valor minimo coincida
con un maximo hipervolumen de controlabilidad. Para lograr este objetivo se usa con fre-
cuencia el complemento multiplicativo (Ej: 1/x), sin embargo, éste tiene un comportamiento
no-lineal que no es deseable en una funciéon objetivo. Para evitar este problema se plantean
funciones basadas en el complemento aditivo, las cuales implican fijar un valor méaximo para
la funcion objetivo al cual se le restard el valor de la funciéon que se desea maximizar.

Para un sistema 3.3, Por la Definicién 3 7(€0,€%,) € &, entonces el hipervolumen en
R™*! del espacio de estados admisibles X, Nx(o,,) sera el valor méximo de N7 (Q0.2,)- El
hipervolumen del espacio de estados puede calcularse como:

ty
TZX(o,tf):/O /dexdt (4.3)

Para un espacio de estados admisibles restringido por desigualdades constantes en el tiempo:

Nx(,t;) = {H max(x,) — mz’n(xa)} ty (4.4)

Fijando ny como el complemento aditivo de NT(Q0.2,), €8 posible definir la funcién objetivo
J(€25) como:

J(5) = nxy) — NT(928,9,) (4.5)

Por medio de esta funcién objetivo es posible plantear el problema de optimizacion de las
condiciones iniciales de un proceso por lotes para obtener la maxima controlabilidad de
estado de la siguiente manera:

nglz%n = Nx©ty) ~ NT(Q8,Q:,)

(4.6)
s.a. Qf € X,
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4.2.3. Seleccion de un algoritmo de optimizacién

Los algoritmos de optimizacién son métodos matematicos y computacionales por medio de
los cuales se busca un valor minimo o méximo de una funcién objetivo J(2f) a través la
manipulacién de una o mas variables de bisqueda, en este caso los parametros que definen
QP

0.
Los métodos de optimizacién mas usados son los llamados métodos de gradiente. En estos
métodos la direccion de busqueda se determina por medio del cédlculo del gradiente de la
funcion objetivo en el valor de busqueda. El gradiente indica la direccion de maximo cre-
cimiento de la funcion objetivo y por lo tanto, su inverso la de maximo descenso, que se
toma como direccién de busqueda. El cédlculo del gradiente requiere que la funcién objetivo
sea continua y diferenciable. Sin embargo, si se calcula N7 (@0, ,) POT medio del Algoritmo 3

este tomara valores discretos, multiplos de ngb%, y por lo tanto la funcién objetivo J(§2f)
definida segtin la Ecuacion 4.5 serd discontinua y no diferenciable.

Debido a las caracteristicas de la funcién J(€2f) es necesario considerar algoritmos de opti-
mizacién que no sean sensibles a la discontinuidad o la no-diferenciabilidad. Los algoritmos
tipo Monte Carlo y los algoritmos genéticos pueden optimizar funciones objetivo como J (),
sin embargo estos algoritmos requieren de una gran cantidad de evaluaciones de la funcién
objetivo, que debido al calculo de R(€2) y C(§2,), tiene un alto costo computacional.

Una alternativa son los algoritmos de Quimiotactismo Bacteriano, propuestos inicialmen-
te por (Bremermann, 1974). Estos algoritmos usan la técnica de desplazamiento en una
direccion de busqueda, usada también por los métodos de gradiente, pero la direccién de
bisqueda se determina por medio de un método aleatorizado insensible a la discontinuidad
y la no-diferenciabilidad. En este trabajo se usard el algoritmo de Quimiotactismo Bacteriano
propuesto por (Garcia y Alvarez, 2009) que se describe en detalle en el Apéndice C.

4.3. Calculo de las condiciones iniciales con
controlabilidad de estado 6ptima

El proceso de célculo de las condiciones iniciales con controlabilidad 6ptima para un pro-
ceso por lotes, usando un algoritmo de optimizacién insensible la discontinuidad y la no-
diferenciabilidad, puede condensarse en el siguiente algoritmo:

Algoritmo 4 (Célculo de las condiciones iniciales con controlabilidad de estado éptima,
0.). Para un sistema dindmico no-lineal 5.3, un conjunto de condiciones finales Sy,, un
conjunto de condiciones iniciales Qy, un subespacio de condiciones iniciales admisibles X,
un error € y una probabilidad de fallo §:

n Inicio

Calcular k=1+1yb="1

Calcular N7 (Q0,01,) COT el Algoritmo 3

Calcular el valor de la funcion objetivo J () con la ecuacion 4.5
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» Asignar Qo a Qf

= [nicio del algoritmo de optimizacion

. 1 . .
1. Determinar un Q5 a partir Q8. La forma en que se realiza este paso depen-
0 0
derd del algoritmo de optimizacion seleccionado.

2. Cdlculo de la funcién objetivo J(Q5T)
o Calcular los k conjuntos alcanzables 'Ri(Qé’H) con el Algoritmo 1

e Clalcular Ny 0., CON la ecuacion 3.17

e Calcular el valor de la funcién objetivo J(QET) con la ecuacidn 4.5

3. Si se no se cumple la condicion de parada del algoritmo se se vuelve al paso 1.
De lo contrario se asigna Q5 a

s Fin

Durante el procedimiento de optimizacién no se calcula el conjunto controlable C(€);,) ya
que las variaciones de 2 no cambian a C (), f). Por lo tanto, el costo computacional asociado
al célculo del conjunto puede ahorrarse al no re-calcularlo en cada iteracion del algoritmo de
optimizacion.



5. Ejemplo llustrativo: El reactor por
lotes de J. Lee y Lee (2000)

Para ilustrar las definiciones y algoritmos propuestos en los capitulos 3 y 4 se calcularon las
condiciones iniciales con controlabilidad de estado éptima, {2, para el modelo de un reactor
por lotes perfectamente agitado propuesto por J. Lee y Lee (2000), sujeto a las condiciones
adicionales propuestas por C. A. Gémez (2010). Este modelo puede ser considerado como
un benchmark ya que representa un proceso comun en la industria de manera genérica
y ademas, posee caracteristicas importantes como la no-linealidad y la irreversibilidad de
ambos estados. Este modelo se describe en detalle en el Apéndice B.

5.1. Restricciones y parametros del sistema

El modelo de un reactor por lotes de J. Lee y Lee (2000) tiene dos estados x() lo que implica
que el espacio de estados admisibles X serd un subconjunto de R2. Los estados del sistema
son la concentracién del compuesto A y la temperatura del reactor.

xi = Ca ["]

N 3 (5.1)

Por lo tanto el hipervolumen de controlabilidad NT(Q0.0:,) Y el hipervolumen del espacio de

estados admisibles 7y ¢ /] seran subconjuntos de Rg’[%mm].

El modelo tiene una accién de control u(t) lo que implica que el espacio de acciones de
control admisibles sera un subconjunto de R!. La accién de control es la temperatura de la
chaqueta de regulacién de temperatura del reactor.

w = T, [K] (5.2)
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Dado que el calculo del hipervolumen de controlabilidad T (Q0.84,) requiere de restricciones
en los estados, se establecen las siguientes:

x; > 0 [7

x; < 4 [m

Xy > 293 [K] (5.3)
x2 < 393 [K]

Las condiciones finales se definen como todos los x(tf) € X tales que:

X1 (tf) > 0,1 [mTtJi]

X1 (tf) < 075 [%]

xolt;) > 203 [K] (5:4)
xo(tr) < 330 [K]

Para simplificar la aplicacién de algoritmos de optimizacién al calculo de €2f, se definen los
2y como conjuntos compuestos por un solo estado x(0). Las condiciones iniciales semilla
para la optimizacién son las usadas por C. A. Gémez (2010):

X1 (0) = 079 [TOI]

x(0) = 208 [K] (5:5)
El subespacio de condiciones iniciales admisibles Xq, es acotado por las siguientes restric-
ciones:

x1(0) > 0,5 [Z2]

x(0) < 4 [md]

x2(0) > 293 [K] (5.6)
x3(0) < 313 [K]

Finalmente, se utilizé un tiempo final de lote t; = 4[min], que fue calculado por C. A. Gémez
(2010) por medio de un procedimiento de optimizacién.

5.2. Calculo de las condiciones iniciales con
controlabilidad de estado dptima, ()

El calculo de 2 se ilustra a través de los pasos descritos en el Algoritmo 4.
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5.2.1. Determinaciéon de la cota de Chernoff s, el numero de
particiones £ y b, y el hipervolumen del espacio de estados
admisibles 7y,

Para el célculo de los conjuntos alcanzables R(€2) y controlables C(€;,) se seleccioné un
error € = (0,02 y una probabilidad de fallo 6 = 0,02. Por medio de la ecuacién 3.11 se calcula
un nimero de muestras s = 5756, sin embargo, la naturaleza aleatoria de las u(-) generadas

causa que muchas de las trayectorias de estado x(-) calculadas tengan valores por fuera de
X.

Para garantizar que se simularon por lo menos 5756 trayectorias de estado, el nimero de
muestras se fijo en s = 26461, la cota de Chernoff calculada para un error € = 0,01 y un
0 = 0,01, sin embargo el error y la probabilidad de fallo efectivos siguen siendo ¢ = 0,02 y
0 = 0,02. El nimero de particiones temporales es k = % + 1 = 51 y el de particiones del
espacio de estados admisibles b = % = 50.

El hipervolumen del espacio de estados admisibles ny(o,) se calcul6 por medio de la ecuacion
4.4:

mol K

nX[O,tf] = 1600 |: mm} (57)

5.2.2. Calculo de los conjuntos controlables C;({);,)

Por medio del algoritmo 2, se calcularon los & conjuntos controlables C;(€);,). En la figura
5.1 se presentan algunos conjuntos controlables en tiempos representativos.

Es importante notar que a medida que aumenta la concentraciéon de A, los conjuntos se
van haciendo porosos, esto se debe a que para la cota de Chernoff utilizada la densidad de
trayectorias por particion en esas zonas muy baja. Este fenémeno se puede contrarrestar
aumentando el nimero de muestras simuladas s o disminuyendo b, el niimero de particiones
del espacio de estados. Es necesario llegar a un compromiso entre estos dos valores pues
aumentar s aumenta el costo computacional del calculo mientras que reducir b reduce la
exactitud de la aproximacion discreta de N (Q0.2,)-

5.2.3. Calculo de los conjuntos alcanzables RR;(€))

Por medio del algoritmo 1, se calcularon los k conjuntos alcanzables R;(€)). En la figura 5.2
se presentan algunos conjuntos alcanzables en tiempos representativos.

En comparacién con los conjuntos controlables, C;(€2); los conjuntos alcanzables son bien
definidos. Esto se debe a que su pequeno tamano hace que al interior del conjunto la densidad
de trayectorias sea muy alta.
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393 393
368 - 4 368 -
o343 o343
G- m q 318+
283 L L L 283 L
[uf 1 2z 3 4 [uf 1 2z 3 4
Ca Ca
(a)t=0 (b) t = 0,8
393 393
368 4 368
o343 o343
EIEIS 1 EEE]S
253 L L L 253 L L
[uf 1 2 3 4 [uf 1 2 3 4
Ca Ca
(c)t=16 (d) t=24
393 393
368 4 368
o343 o343
EIEIS 1 EEE]S
. ‘! ‘ ‘ . E. ‘
[uf 1 2 3 4 [uf 1 2 3 4
Ca Ca
(e) t=32 (f)t=4

Figura 5.2.: Evolucién temporal del conjunto controlable R ()
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5.2.4. Calculo del hipervolumen de controlabilidad para (), N0, Y
la funcién objetivo, J())

Una vez calculados los & conjuntos controlables C;(€);,) y alcanzables R;(€2) se pueden
calcular los k conjuntos de trayectorias controlables 7T;(£, €2, ), algunos de los cuales se
presentan en la figura 5.3. El valor de N (90,0 ,) 5€ calcula por medio de la ecuaciéon 3.17.

mol K

77T(Q07Qtf) = 3,1104 |: mm} (58)

Con el valor calculado para N7 (Q0.0,) €8 posible usar la ecuacion 4.5 para calcular el valor
de la funcién objetivo J

mol KK } -

J () = 15963,8896 [Tmm

En la figura 5.3 se observa que las intersecciones son muy pequenas, lo que coincide con los
problemas de controlabilidad encontrados por C. A. Gémez (2010).

5.2.5. Optimizacion de J(QF) para el calculo de

El problema de optimizacién planteado en la Ecuacion 4.6 se solucioné por medio del algorit-
mo de optimizacién por Quimiotactismo Bacteriano propuesto por Garcia y Alvarez (2009)
(Apéndice C). Los valores obtenidos para € fueron:

x1(0) = 29199  [=e]
xo(0) = 302178 [K] (5.10)
Algunos conjuntos alcanzables R;(€j) y de trayectorias controlables T;(€)j, €2;,) representa-
tivos se presentan en las figuras 5.4 y 5.5. El valor de NT(Q5.0,) S calcula por medio de la
ecuacion 3.17.

mol K

[

NT(Q.,) = 71,4368 { mz’n] (5.11)

Con el valor calculado para Nx(©5.0,) ©8 posible usar la ecuacion 4.5 para calcular el valor
de la funcién objetivo J

1K
J() = 1592,5632 [mol mz’n] (5.12)
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(a) t=0 =0,8
(c)t=16 (d) t =24
(e) t =32 (f)t=4

Figura 5.3.: Evolucién temporal de los conjuntos: | Controlable C(€ ;)
B Alcanzable R(€) ] Trayectorias Controlables 7/(Qq, Q; )
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393 393
368 n 368
343 = 343
318 318
293 293 L
1 2 3 4 o 1 2 3 4
C, Ca
(a) t=0 (b) t=0,8
393 393
368 368
343 o343
318 318
293 L L L 293 ‘ L
o 1 2 3 4 o 1 2 3 4
C, Ca
(c)t=16 (d) t =24
393 393
368 368
343 o343
318 318
o 1 2 3 4 o 1 2 3 4
Ca Ca
(e) t=232 () t=4

Figura 5.4.: Evolucién temporal del conjunto controlable R;(€2)
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—=0,8
‘ ‘
2 3 4
Ca
—24
393 393
368 4 368
o343 o343
3B F 4 3B F
. ‘ ‘ o ——
[uf 1 2 3 4 [uf 1 2 3 4
C, Ca
(e) t =372 (f) t =4

Figura 5.5.: Evolucién temporal de los conjuntos: | Controlable C(€ ;)
B Alcanzable R() [l Trayectorias Controlables T/(€25, €, )
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5.3. Resultados

Al comparar los resultados presentados en las Ecuaciones 5.8 y 5.11 se observa que el algo-
ritmo de optimizacién logra aumentar el hipervolumen de controlabilidad a 2.4 veces el valor
original. Sin embargo al comparar las Figuras 5.2 y 5.4 se evidencia que los conjuntos alcan-
zables R;(20) v R¢(€2) son muy similares en tamafio siendo el conjunto en las condiciones
iniciales éptimas el menor de los dos.

El aumento en el hipervolumen de controlabilidad se debe entonces, no al aumento del
hipervolumen de R(€2) con respecto a R;(€2) sino a su desplazamiento dentro del espacio
de estados X. Al comparar las Figuras 5.3 y 5.5 se observa que bajo las condiciones iniciales
optimizadas €0 los conjuntos alcanzables R;(€)§) son en su mayoria subconjuntos de los
conjuntos controlables C; (2 f) mientras que en las condiciones iniciales originales hay grandes
secciones de los R;(€)) al exterior del conjunto controlable. Al no poder cambiar el tamano
de los R4(€2) el algoritmo de optmizacién busca maximizar R;(€2) N Cy(€Y, ), la interseccién
entre los conjuntos controlables y alcanzables minimizando R,(Qy) — {R¢(2) N Ci(,) }-



6. Conclusiones y trabajos futuros

Este trabajo propone el hipervolumen de trayectorias controlables 17 (0,8 ) COMO indicador
cuantitativo de la controlabilidad de estado para procesos por lotes. Por medio de este
indicador, se propuso una metodologia de seleccién de condiciones iniciales para procesos
por lotes que permita una controlabilidad de estado 6ptima.

6.1. Conclusiones

Efecto de las condiciones iniciales

Por medio de ejemplos se observé que cambiar las condiciones iniciales de un proceso por
lotes afectara la controlabilidad de estado de los procesos por lote. Este efecto se hizo evidente
a través de la interaccién entre los conjuntos controlables C(£2; f), que no son afectados por
las condiciones iniciales y los conjuntos alcanzables R(€)y), que son afectados directamente.
Este efecto permite usar las condiciones iniciales de un proceso por lotes como un parametro
de diseno con el que es posible garantizar una adecuada controlabilidad de estado.

Validez del hipervolumen de controlabilidad N7 (0,0,,) COMO indicador de
controlabilidad de estado

Se defini6 el hipervolumen de controlabilidad 17 (90,0:,) COMO indicador de controlabilidad de
estado para procesos por lotes. Este indicador, desde su definicion, es sensible a la dinamica
del proceso, las restricciones de estado y de las variables manipuladas, asi como a las condi-
ciones iniciales y el tiempo total del lote. Esto permite su uso como criterio de optimalidad
para hallar la méxima controlabilidad de estado por medio de la seleccion de condiciones
iniciales 6ptimas como se ilustro en el Capitulo 5. El hipervolumen de controlabilidad puede
usarse también para optimizar la controlabilidad de estado o analizar el efecto de las demas
variables que lo afectan.

Uso del hipervolumen de controlabilidad NT(0.0,,) Para hallar
condiciones iniciales dptimas

El hipervolumen de controlabilidad N7 (Q0,0,) €8 U indicador de controlabilidad de estado
que al ser afectado por las condiciones iniciales de un proceso por lotes, permite seleccionar
unas condiciones iniciales 6ptimas. Con este objetivo se formularon algoritmos que permiten
determinar numéricamente el hipervolumen de controlabilidad y se planteé una funcién ob-
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jetivo del tipo complemento aditivo que permite su uso con algoritmos de optimizacion de
bisqueda de valores minimos.

Costo computacional y error en la determinacion del hipervolumend de
controlabilidad T (0.0,)

Por medio de la Ecuacién 3.11 se determina el numero de muestras necesarias para calcular
los conjuntos alcanzable R(§y) y controlable C(€;,) con un error y probabilidad de fallo
definidos. Este error es independiente de la dimensionalidad del sistema, sin embargo, el
error en el que se incurre al discretizar estos conjuntos para calcular el hipervolumen de
controlabilidad T (Q0.0:,) CTECE con la dimensionalidad del sistema por lo que es de gran
importancia reducir al minimo posible el error inicial en el que se incurre al calcular R(£2)
y C(S,).

Disminuir el error en la determinacion de R(£2) y C(€2;,) por medio de algoritmos de tipo
Monte Carlo requiere aumentar el nimero de muestras aleatorias de u(+) usadas para resolver
el sistema de ecuaciones no lineales que define el proceso (Ecuacién 3.3). Ya que la solucién
del sistema de ecuaciones no lineales es el paso més costoso del algoritmo de calculo de
N7 (90,0, umentar el nimero de veces que debe ser resuelto causa un aumento significativo
en el tiempo de computo. Por este motivo es necesario balancear la precision necesaria en la
determinacion 77, 0,,) para una aplicacién determinada, con los recursos computacionales
disponibles para su céfculo.

6.2. Trabajos futuros

Incertidumbre en las condiciones iniciales

En este trabajo se asumio un conocimiento total de las condiciones iniciales, sin embargo la
incertidumbre en las condiciones iniciales es un problema de gran importancia (Russell et
al., 2000). En C. A. Gémez (2010) se propone definir 2y como la regién comprendida por la
incertidumbre de las condiciones iniciales que rodean a un valor central. Sin embargo, esta
aproximacién hace que € tenga un hipervolumen mucho mayor y dado que Q¢ = Ro()
todos los R:(€2) tendrdn hipervolumenes mayores y en consecuencia también los 7; (2o, €2, ).
Este resultado causa que a mayor incertidumbre en las condiciones iniciales haya una ma-
yor controlabilidad de estado, ya que esto es claramente falso, es necesario encontrar una
manera alternativa de incorporar la incertidumbre en las condiciones iniciales al analisis de
controlabilidad de estado para procesos por lotes.

Métodos para el calculo delos conjuntos alcanzable R(()), controlable
C(£2,) y de trayectorias controlables 7 (£, {);,)
Dado el alto costo computacional que implica calcular los conjuntos alcanzable R(€), con-

trolable C(€);,) y de trayectorias controlables T (€0,2;,) es importante emplear técnicas
alternativas de calculo, como el método por aritmética intervalar propuesto por Bravo et al.
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(2005). Es posible comparar no solo la eficiencia computacional de las técnicas de célculo
sino también comparar su precision en la determinacion de la frontera de los conjuntos.

Optimizacion del tiempo final y las condiciones iniciales para procesos
por lotes

En C. A. Gémez (2010) se observa como el tiempo final de lote afecta la controlabilidad de
estado de los procesos por lotes. Ya que el hipervolumen de controlabilidad N7 (Q0,,) €5 U
indicador de controlabilidad de estado sensible al tiempo final de lote, es posible plantear
un problema de optimizacion de la controlabilidad de estado de un proceso por lotes en el
cual las variables de optimizacién sean las condiciones iniciales y el tiempo final de lote. Sin
embargo es necesario incorporar otros criterios de optimalidad ya que de acuerdo con los
resultados obtenidos por (C. A. Gémez, 2010) la mayor controlabilidad se obtendrd para
el maximo tiempo de lote permitido por las restricciones a las que se sujete el problema de
optimizacién.

Generalizacion del hipervolumend e controlabilidad T (0.0,)

El hipervolumen de controlabilidad se defini6 para procesos por lotes, sin embargo, es posible
generalizar su definicién para procesos continuos. Esta generalizacién implicaria un horizonte
de control, equivalente a t;. Un indicador de controlabilidad de estado que implique un
horizonte de control puede ser de gran utilidad para el diseno de controladores que usen
horizontes de control como el Control Predictivo Basado en Modelo (CPBM).
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A. El proceso de fermentacion de la
penicilina

El proceso de fermentaciéon de la penicilina puede considerarse como un problema de referen-
cia (benchmark), debido a que ha sido ampliamente utilizado con el fin de evaluar diferentes
técnicas o algoritmos de optimizacion dinamica. En este caso, se utilizan los trabajos rea-
lizados por Banga et al. (2005) y Srinivasan et al. (2003). Sin embargo, este proceso se ha
venido utilizando desde la década de los ochenta con el trabajo de Cuthrell y Biegler (1989)
y posteriormente por Dadebo y Mcauley (1995), entre otros.

Las caracteristicas mas sobresalientes del proceso de fermentacion de la penicilina son:

Reaccion S — X, S —» P

Condiciones Reactor semi-lote isotérmico

Objetivo Maximizar la produccién de penicilina (P) en un tiempo fijo.
Variable manipulada Velocidad de alimentacién de .S

Restricciones Entrada acotada, limite superior de la concentracién de biomasa (X)

El término de velocidad de crecimiento p(.S) contiene un término de inhibicién debido al
cual, el valor éptimo del sustrato deberia ser el correspondiente a Z—g =0, 5 =VK,K;
para incrementar X y por lo tanto P. Sin embargo, existe una restriccion en la concentracién
de biomasa (X) debido a la limitacién a la transferencia de oxigeno que ocurre en grandes
concentraciones de biomasa.

La formulacién matemaética del proceso de produccién de penicilina se presenta en la ecuacion
Al

X1

X1 . Spxa
X1 _ X1 X1X2 4 X2
X — ’qu pYz me+xz 4 | X4 Spx4 Al
x X, — kx S '
PX1 3 SlFx4
0 g
con pu(S) = =X
Km+xl+71

Donde x; es la concentraciéon de sustrato; x, la concentracion de biomasa; x3 la concentracion
de penicilina; x4 el volumen del reactor; u el flujo de alimentacion; S la concentracién de
sustrato en el flujo de alimentacion; u,,, K,, y k son parametros cinéticos; y tanto Y; como
Y, son parametros de rendimiento. Los pardmetros usados fueron tomados de (Banga et al.,
2005)



B. Modelo de un reactor por lotes
(J. Lee y Lee, 2000)

J. Lee y Lee (2000) proponen un modelo para un reactor por lotes para ilustrar el compor-
tamiento de un controlador basado en modelo con aprendizaje iterativo. Este modelo fue
retomado en (C. A. Gémez, 2010) donde se usé para la sintesis de un controlador predic-
tivo basado en modelo con estabilidad garantizada. C. A. Gémez (2010) también uso este
modelo para mostrar el efecto del tiempo total de lote sobre la controlabilidad de estado de
un proceso por lotes (Figura B.1).

Las caracteristicas mas sobresalientes del proceso por lotes genérico de (J. Lee y Lee, 2000)
son:

Reaccion A — B exotérmica.
Condiciones Reactor por lotes no isotérmico, con chaqueta para control de temperatura.

Objetivo Alcanzar un rango concentracién de A dentro de un rango de temperatura (con-
diciones finales del producto).

Variable manipulada Temperatura de la chaqueta.

Restricciones Entrada acotada, limites superior e inferior en la concentracién y la tempe-
ratura.

La formulacién matematica del proceso se presenta en la ecuacion B.1:

_ y —E

x1 = —koxje ™= (B.1)
E .

< = —UA — —AHV 1.~ Rx

Xy = —aro (X2 —u) + o koe e

Donde x; es la concentracién de A, C's; x5 la temperatura del reactor, T; v u es la tempe-
ratura del la chaqueta de control de temperatura, T}.
Los pardmetros del modelo son tomados de (J. Lee y Lee, 2000)

]\Elj_é’p - 0’09 [mlm]
—AHV = 164 [KL]
? main B2
ko = 253 x10Y [——] (B2)
E — 13550 (K]

R
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T |

Figura B.1.: Reactor por lotes con chaqueta de enfriamiento
La variable manipulada estd sujeta a las siguientes restricciones (C. A. Gémez, 2010):

293 [K]
369 [K] (B-3)

IN IV

u

u
C. A. Gémez (2010) optimizé el tiempo final de lote para este proceso buscando el tiempo de
lote minimo. Sin embargo, este resultado produjo un sistema con una minima controlabilidad

causada por la constante saturacion de la variable manipulada. Debido a esto, se establecié un
tiempo final de lote que permite una controlabilidad adecuada.

t;=4 (B.4)



C. Optimizacion por quimiotactismo
bacteriano

El algoritmo de Quimiotactismo Bacteriano (QB o Bacterial Chemotaxis en inglés) fue origi-
nalmente propuesto en (Bremermann, 1974) como una optimizaciéon numérica de los pesos
de una red neuronal artificial de propagacién hacia delante y ha sido desarrollado otros
trabajos entre los que se destaca (Guzmén, Delgado, y De Carvalho, 2010).

El mecanismo de busqueda del éptimo por QB imita el movimiento tipico de una colonia
de bacterias dentro de un caldo de cultivo. Tales movimientos son una funcion directa de la
concentracion de nutrientes en dicho caldo de cultivo. La funcionalidad del movimiento se
logra por un cierto cédigo de comunicacién que provee informacién sobre la concentraciéon de
nutrientes en varias direcciones alrededor de la posicién actual de la colonia. El movimiento
que finalmente dara la colonia en el préximo instante serda en aquella direccién en la que
la concentracién de nutrientes incremente (Kearns y Shimkets, 1998; Spiro, Parkinson,
y Othmer, 1997). El mismo criterio de movimiento en busca de un éptimo matematico se
aplica durante las bisquedas numéricas de un méximo (o de un minimo tomando el reciproco
de la funcién) de cualquier funcién multi-variable.

En un primer paso del algoritmo de QB se determinan los intervalos nominales y se establece
un valor semilla para cada uk que se va a optimizar. De este modo el algoritmo de QB inicia
su trabajo explorando varias direcciones en el espacio de los parametros. El algoritmo de
QB basico puede ser descrito como la siguiente secuencia de pasos, considerando una tnica
bacteria como si fuera la colonia completa:

Algoritmo 5 (Optimizacién por Quimiotactismo Bacteriano). Para una funcién objetivo
J(U) y una matriz de variables de optimizacion U :

1. Tomar de manera provisional el valor semilla de cada uno de los U, como Uy. Calcular
el valor de la funcion de objetivo J(U) con los valores actuales Uy y tomar dicho valor
como el optimo inicial Jy.

2. Considerando las restricciones de U (Upin, Upaz ), determinar aleatoriamente la ma-
triz de términos de suma S con las mismas dimensiones de U. Este procedimiento
acepta valores negativos o positivos la matriz.

3. Calcular un nuevo U usando la matriz S: U, = U, + S
4. Determina el valor de la funcion de objetivo J, = J(U,).

5. Si J, > J, entonces U, se almacena como U, 1 y se mantiene el S actual. Si J, < J,
se mantiene el U, original y se determina aleatoriamente un nuevo S. Si se genera
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un cierto numero de S que producen pasos no validos, se reduce el intervalo para la
generacion de S y se vuelve al paso 2.

6. Si todavia no se cumple la condicion de parada del algoritmo, se retorna al paso 3. De
lo contrario, el algoritmo termina entregando como respuesta el U,, actual.

Respecto a la condicién de parada del algoritmo, existen tres alternativas. La primera con-
sidera un numero fijo de ciclos de reduccion del intervalo de generacion de la matriz S. La
segunda es un ntimero maximo de pasos vélidos. La tercera consiste en evaluar el cambio en
el valor de la funcién objetivo, si |J, — J,11| < tol, donde tol es un valor de tolerancia, la
optimizacién concluye.
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