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INTRODUCCION

En los ultimos afios la teoria de control de sistemas no lineales ha
recibido mucha atencién logrando con esto un avance sustancial. También lgs
sistemas de cédmputo a alta velocidad de aplicacidn especifica, asi como la
instrumentacién de alto rendimiento, para medicidn en linea o fuera de linea
han captado mucho interés generandose equipo que permite realizar mediciones
de alta calidad ya sea directa o indirectamente.

Estoc ha permitido diselar esquemas de control para problemas que
tradicionalmente se consideraban dificiles o a veces hasta irresolubles. Los
procesos gquimicos son un ejemplo claro, pues estos en su mayoria, son
descritos por modelos matematicos no lineales en los que el disefio de los
controles se realizaba simplificando los modelos de manera tal gue fuera
posible aplicar técnicas sencillas de control. Pero un porcentaje
considerable de procesos (alrededor del EO%(48)en la actualidad) requieren
de técnicas complejas de control para su buen funcionamiento.

Un ejemplo de lo anterior es el problema que en este trabajoc se ataca y
que consiste en el control regulatorio y seguimiento de trayectorias en un
reactor tanque continuo agitado de polimerizacidn en masa. Para este tipo de
reactores, considerados como procesos altamente no lineales, debido & su
complejidad, no existen técnicas establecidas de diseRo para esquemas de
control que permitan garantizar su buen funcionamiento. Aquli se presentan
técnicas no lineales que permitan determinar procedimientos de disefio

adecuados para el contrel de estos reactores y que garanticen su correcta

operacion.

Este trabajo est4d compuesto de S5 capitulos y wuna seccién de
conclusiones. Cada capitulo trata un tema especifico gque en conjunto cubren
todos los aspectos necesarios par la resolucidén del problema que se plantea.

El contenido de los capitulos es el siguiente:

En el capitulo 1, la primera parte consiste en una descripcién del
problema que se ataca asi como las motivaciones existentes para resolverlo.

Una vez ubicado y delimitade el problema, se plantean los objetivos a cumplir




en el presente trabajo. En la Gltima parte de este capitulo se presents de
manera muy concisa el contenido de los capitulos siguientes, con la finalidad

de dar una vizién glohzl dz los alcances y profundidad del trabajo.

En el capitulo 2 se presenta el modelo matematico que se utiliza para
describir el procesc bajo estudio. Primero se hace una revisién bibliografica
sobre el modelado de la polimerizacidén en masa, analisis de estabilidad vy
comportamiento dinAmico de reactores tipo tanque continuamente agitados de
polimerizaci®n. Aparte de los articulos que se comentan exclusivamente
referidos a reacciones de polimerizacidn en masa, se incluyen algunos mas que
se consideran importantes para dar uns idea global del estado del arte. A
continuacidén, se hace el planteamiento del mecanismo cinético y se
desarrollan las ecuaciones de los balances de materia y energia, asi como de
otras relaciones fundamentales requeridas que conforman el modelo.

Por ultimo, se presentan los resultados obtenidos al resolver el modelo
en estado estacionario y dinamico a lazo abierto, tantoc en condiciones

isotérmicas como no isotérmicas.

En el capitulo 3 se describe la técnica no lirmreal a utilizar y se
desarrollan los esquemas de tcontrol basados en esta técnica. En 1a primera
parte se realiza una revisién bibliografica de los antecedente tedricos de la
técnica wutilizada y de algunas aplicaciones de ésta. A continuacidn se
plantea la estructura de la transformacidén que mapea el sistems no lineal al
lineal equivalente y se construye ésta, asi como las expresiones de los
controles en el sistema no lineal.

Posteriormente, con la finalidad de comparar el desempefic de los
controles obtenidos, con controles equivalentes lineales, el sistema
original se linealiza por medio de series de Taylor y a partir de é&ste,
siguiendo el mismo procedimiento que para el sistema no lineal, se encuentra
la transformacidén para el sistema linealizado y se construyen las expresiones
de los controles correspondientes.

Por dltimo, los controles obtenidos se sintonizan en el espacio lineal

equivalente por medio de técnicas tradicionales,
En el capitulo 4 se presentan 1los resultados de las simulaciones

realizadas para control regulatorio y seguimiento de trayectorias para el

reactor utilizando los controles desarrollados en el capituloc anterior. Se

et o I B



simul®d un espectro de casos de manera tal que se cubriera la mayoria de las
situaciones posibles de operacidn y asi poder caracterizar el comportamiento
de los controles en un intervalo tal que cubra la zona de operacicdn practica
del reactor. Los resultados se consideran como muy buenos. Los controles no
lineales desarrollados mostraron en general un mejor desempefio que los
lineales pero se presentaron situaciones en las que los estos fallaron al

realizar su funcidn debido a causas no consideradas dentro del cuerpo téorico

utilizado.

Ern el capitulo 5 se presenta una solucidn para los casos en que los
controles no lineales desarrollados en el capitulo 3 no lograron estabilizar
el sistema. En éste se desarrollan expresiones para controles de estructura
variable que es una técnica cuya teoria ha recibido un gran impulso en los
ultimos afios y se utilizan cuando se desea un alto desempefio dinamico y gran
robustez para 1los controles. Estos logran estabilizar el sistema en algunos

de los casos gue los controles anteriores fallan.

Por Gltimo, se presenta una seccidn en donde se exponen las conclusiones

y se hacen comentarios para futuras lineas de investigacidn sobre este tema.
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CAPITULO 1

MOTIVACIONES Y RESUMEN

1.1.—-EL Problemnc.

Tradicionalmente la polimerizacidén en masa por radicales libres se ha
realizado en procesos mas o menos complicados debido a las dificultades
asociadas con los polimeros que se fabrican. Sus reacciones son altamente
exotérmicas, presentan problemas difusionales a conversiones intermedias vy
elevadas asi como cambios drasticos en sus propiedades fisicas (viscosidad
principalmente), lo gue genera problemas de transferencia de calor y provoca
con mucha facilidad disparos térmicos en los reactores utilizados en estos
procesos.

Por otro lado, la necesidad de cumplir con especificaciones estrictas
del polimero producido para lograr las caracteristicas fisicas demandadas en
un mercado muy competitivo y actualmente a la alza, hace que estos procesos
sean considerados como problemas dificiles de control. Generalmente, las dos
variables a las que tiene acceso el ingeniero de procesos para controlar las
caracteristicas del producto son la Distribucidén de Pesos Moleculares (DPM) y
la Polidispersidad, pero antes de pensar en manipular estas dos variables,
tiene que garantizar gque el proceso es operable y estabilizable bajo ciertas
condiciones. Para esto es necesario controlar tanto la temperatura como la

conversidén en el proceso.

El presente trabajo trata el control de la polimerizacién en masa por
radicales libres del Metilmetacrilato (MMA) en reactores tipo tangue
continuamente agitados (RTCA) operados a volumen constante, en una primera
fase: garantizar 1la operabilidad y estabilizacién del reactor controlando
temperatura y concversidn por medic de la manipulacidn de la adiecidn de
iniciador y la tasa de extraccidén de calor. Se selecciond como ejemplo de
trabajo este mondmero ya que presenta un marcado efecto gel y un gran aumento
de viscosidad a medida que se incrementa la conversidn, lo que genera
problemas considerables en la transferencia de calor y hace el proceso

altamente sensible. El1 modelo que describe este proceso es altamente no




lineal y presenta mdaltiples estados estacionarios que, dependiendo de las
condiciones de operacidén, pueden ser unoc o tres: si es uno, es estable y si
son tres, uno es estable de baja conversidén y baja temperatura que no tiene
interés desde el punto de vista econdmico por su baja productividad, otro es
estable de alta conversién y alta temperatura que puede considerarse como un
estado catastr&fico en la operacidn del reactor ya gque el polimero alcanza
viscosidades tales que se puede considerar como un sélido, y el Gltimo que es
un estado estacionario no estable de conversidn y temperatura intermedia que
econdmicamente resulta el mas atractivo para la operacidén del reactor.

Por otro lado, existen consideraciones econdmicas que atraen la atencidn
sobre la produccién de este polimero. El mercado de resinas acrilicas en
México presenta una tendencia a la alza®. En la década de los setentas,
México tenia que importar tanto MMA como Polimetilmetacrilato (PMMA) para
satisfacer su mercadoc interno. Debido a 1la gran demanda de estos productos,
en la segunda mitad de esa década se realizd una expansidn en la capacidad
productiva instalada de MMA y en 1981 se logrd satisfacer la demanda interna
de este mondmero cop una produccién de 10,500 ton/afio y con un consumo de
8,000 ton/afio. Con respecto al PMMA, en ese mismo afic (1981), el consumo era
de 8,500 ton y aun habia necesidad de importar 2,000 ton. ¢

El mercado de estos productos continud con su tendencia positiva y en
1985, México logré una produccidn de 22,500 ton/afio de MMA, con un consumo de
13,300 ton/afio. El resto (40% de la produccidn) se exportd. Por su parte, la
demanda interna de PMMA también se satisfiso con una produccién de 13,000
ton/afic y un consumo de 10,000 ton/afio. El resto también se exportd.

Actualmente, la tendencia es positiva 1o gque augura un desarrollo

continuado en la capacidad productiva en México.

Para controlar este tipo de reactores (sistemas no lineales) no existen
técnicas establecidas adecuadas y el wutilizar elementos no lineales
tradicionales resulta muy dificil. La seleccidn y disefic de estos dltimos
depende en mucho de la experiencia del ingeniero de control en el tratamiento
de este tipo de problemagzi

Por lo tanto, aunque desde el punto de vista de disefio los RTCA son una
de las alternativas mas econdmicas y sencillas, son poco usados en estos

procesos y cuando se usan, se hace en condiciones de baja productividad.




En la década de los B80’s la teoria de control de sistemas no lineales
mostré un gran avance de forma tal que actualmente se cuenta con un cuerpo
tedérico, que aunque no es completo, permite aplicar técnicas no lineales para
el disefio de esquemas de control de sistemas complejos como el caso gue nos
ocupa. Por otro lado, ya existe la instrumentacidén adecuada para medir las
variables (ya sea directa o indirectamente) de estado necesarias en este

proceso y ha sido utilizada con gran éxito(a).

1.2. -0Objetivos del Presente Trabajo.

Ya que la infraestructura téorica esta dada para plantear esquemas de
control que en el futuro motiven su aplicacidn practica, en este trabajo se
pretende lo siguiente: -

a) Establecer procedimientos de disefic para esquemas de control
adecuados a los RTCA de polimerizacidn en masa utilizando técnicas de control
moderno.

b) Comparar estos esquemaé con sus equivalentes lineales, ambos
sintonizados por técnicas de control tradicional.

c) Realizar pruebas para evaluar el comportamiento y robustez de los
esquemas propuestos para las situaciones mas comunes que se dan en la
operacién de estos sistemas:

~ cambios en estados iniciales de operacidén.

- cambios en estados de referencia.

- errores en los parametros del modelo.

- respuestas a perturbaciones en la entrada.

1. 3. - Resunen de lo Real izado.

En esta seccidn se desarrolla de manera breve el contenido de cada uno
de los capitulos siguientes. Esto se hace con 1la finalidad de dar una visién

global del trabajo realizado asi como de sus alcances y resultados.

El control de reactores continuos de polimerizacidédn se considera un
problema al que todavia no se le ha dado una respuesta satisfactoria. Aunque

los resultados del presente trabajo se pueden considerar muy buenos en lo que




respecta a la operabilidad y estabilizacidén de estos reactores con la
estructura de control planteada, es necesario garantizar que es posible
controlar tanto 1la DPM como la polidipersidad. Esto Gltimo adn se encuentra
sin respuesta.

Para realizar el planteamiento y analisis de esquemas de control para
RTCA’s de polimerizacidn de MMA en masa por radicales libres, el primer paso
fue contar con un modelo matem&tico adecuado de este proceso.

La literatura publicada sobre el modelado matematico de la
polimerizacidn por radicales libres es extensa. La gran mayoria de los
trabajos atacan el problema de la prediccidn de la conversidn y la DPM.

Como resultado de estos trabajos, se puede afirmar que ya se cuentan con
modelos que predicen muy bien la conversidn en estos sistemas poliméricos
mientras que la prediccidn de la DPM es buena s&lo en algunos casos.

Dentro de los modelos mAs conocidos se encuentra el desarrollado por
Balke vy Hamielec ¥ gue es un modelo semiempirico basado en la Teoria de
Volumen Libre (TVL) y corroborado con datos experimentales para la DPM,
instantanea y acumulada, asi como para la conversidn, obtenidos por-s los
mismos autores. Las ecuaciones del modelo se plantean para dos etapas en ls
polimerizacién: 1la primera, desde conversidn cero hasta conversiones
relativamente altas (40%) donde se considera que los efectos difusivos son
minimos; y la segunda, en donde se incluyen funcionalidades para la tasa de
polimerizacién que si toman en cuenta dichos efectos difusivos. Las
predicciones realizadas por este modelo se consideran bastante buenas.

Posteriormente, Marten vy Hamielec(sx basandose en el modelo anterior y
en la TVYL desarrollaron expresicnes para las tasas de reaccidén de propagacién
y terminacién en funcidn de 1a conversidn, temperatura y DPM para las qgue se
plantearon tres intervalos en donde los parametros de estas expresiones
cambian para generar buenos resultados en el calculo de la conversidén y la
DPM. El1 modelo fue corroborado con datos experimentales de diversas fuentes.

Stickler et al.'” retomaron los trabajos anteriores y lograron plantear
un modelo mejor fundamentado que no incluye ni expresiones ni parametros a
variar segun el intervalo de conversidn. La implementacidén de este modelo es
bastante laboriosa y se requiere de c&lculos a priori sgbre el mismo

comportamiento de la polimerizacidn para poder estimar parametros necesarios.

Un modelc muy detallado en cada uno de los mecanismos de iniciacidén,

propagacién y terminacidén es el elaborado por Arai y Saito(7{ Este requiere




de una gran cantidad de parametros (11). Los resultados obtenido para la
conversidén y peso molecular promedio en pesoc y en namero fueron comparados
contra datos experimentales obtenidos por ellos mismos y otros publicados en

la literatura.

Otro modelo de menor importancia es el desarrollado por Brooks(sn Este
modelo se plantea para situaciones de "baja conversién” y el autor afirma
que es necesario que se modifigque para situaciones de "muy alta viscosidad".
Los resultados obtenidos (se presenta s&lo una grafica para la DPM) no son

buenos comparados con los experimentales.

El dltimo modeloc a comentar vy es el que se utiliza en este trabajo, es

. se eligi& este modelo ya que las expresiones

el elaborado por Chiu et al.'
de las constantes cinéticas estan solidamente fundamentadas por la TVL vy
dependen s&lo de los estados del sistema (I, Xa T). E1 modelo cuenta con &
parametros a ajustar. Las expresiones cinéticas obtenidas asi como los
parametros son Unicos para todo el intervalo de conversidn. P

Este modelo predice muy bien los resultados experimentales para lsa
conversioén y aceptablemente los de DPM.

lLa manera como se utilizaron los conceptos de la TVYL para desarrollar
las expresiones cinéticas del modelo (ke y ki) que se ven afectadas por
limitaciones difusionales, permiten incorporar con la misma metodologia la .
dependencia de la viscosidad con respecto a la conversion y la temperatura

para, de esta manera, lograr un modelo en donde el tratamiento resulta

unificado.

En 1o que respecta al analisis del comportamiento (en estado
estacionario y dinamico) vy de estabilidad para los RTCA en general vy
particularizados a polimerizacidn, existe una gran cantidad de trabajos
publicados. En 1961, Liu vy Amundson(io)presentaron un estudio de estabilidad
para un RTCA con una homopolimerizacidn por adicidn sin tomar en cuenta
efectos difusionales. En éste, por medio de diagramas de Van-Heerden,
encontraron uno o tres estados estacionarios (si es s&lo uno, este es
estable; en caso contrario, dos son estable y uno inestable). El an&lisis de
estabilidad se realizé linealizando el modelo y caracterizando las raices por

medio del criterio de Routh-Hurwitz.
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Un trabajo muy interesante es el realizado por Uppal et a1, ‘*® para un

RTCA con una reaccién de primer orden irreversible y exotérmica. En éste
también se encontraron uno o tres estados estacionarios y se clasificaron
hasta en 17 tipos los comportamientos dinamicos del reactor.

Este ultimo trabajo fue particularizado a reactores de polimerizacidn
por Jaisinghani vy Ray‘iz) utilizando como ejemplo 1la homopolimerizacidn en
masa del MMA y del Estireno (S5T). Se encontré que estos sistemas también
presentan uno o tres estados estacionarios segun las condiciones de operacién
pudiendo generar un .ciclo 1fmite inestable en el estado estacionario de alta
conversidén-alta temperatura cuando éste ocurre.

Schmidt vy Rayua) realizaron un estudio experimental en este tipo de
sistemas de polimerizacién en solucién demostrandec la existencia de
multiplicidad de estados. Badder vy Brooks ¥ y Brooks vy Ramanus) también
corroboraron la existencia de multiples estados estacionarios pero en

reactores de polimerizacidn en emulsidn,

Otro trabajo interesante es el realizado por Hendersorfié) en donde”
determina la existencia de maltiples estados estacionarios para reactores de
polimerizacién en masa tanto industriales como a nivel planta piloto. El
estudio se hizo en estado estacionario utilizando un modelo bastante realista
que incluye la variacién de la viscosidad en funcién de la conversidny de la
temperatura, la adicién de energia por parte del sistema de agitacidn y la
variacién del coeficiente de transferencia global de calor con la conversidn

de la mezcla polimérica.

Tomando como antecendente estas evidencias, al hacer el analisis de la
reaccién de polimerizacidén del MMA en un RTCA en el presente trabajo, se
encontraron tres estados estacionarios (dos estables y uno inestable). Tanto
estos resultados, como las trayectorias generadas al resolver el sistema
dinamico, concuerdan en su comportamiento cualitativo con los resultados vya

publicados.

En 1o que respecta al desarrollo de los esquemas de control para el
RTCA, 1las herramientas matematicas utilizadas se sustentaron en las
publicaciones realizadas, principalmente en los uUltimos diez afios, sobre
sistemés no lineales en donde se presentan técnicas de transformacidn de

estos sistemas a sus equivalentes lineales donde el an4lisis es mas sencillo

11
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y puede aplicarse un cuerpo téorico sumamente amplio.
La estructura del modelo matemi&tico del reactor de polimerizacidédn bajo
estudio cae en una clase que ha sido estudiada intensivamente. Uno de 1los

ira} .
donde se analizan localmente

primeros trabajos publicados fue el de Su(1
sistemas maltiples estados-una entrada del tipo x=f(x)+gi{x)¢{x,u) y se
determinan condiciones necesarias y suficientes para transformar dicho
sistema a su equivalente lineal. Estas condiciones presentadas en forma de
teoremas permiten plantear un sistema de ecuaciones diferenciales parciales
(EDP) de donde, al resoclverlo, se puede obtener la transformacidén.

La versién local para sistemas multiestados-multientradas se publicd en
“®  donde los teoremas desarrollados en O se extienden a esta nueva
versidn, presentando el sistema de EDP que se debe resolver para encontrar la
transformacidn. La versicon global de este tipo de transformacién se puede

{(19)
encontrar en .

(209 R
Calvet y Arkun gesarrollaron un analisis semejante al elaborado por
Su, incluyendo en su analisis perturbaciones medidas y no medidas para
sistemas mutiestados-una entrada que se pueden caracterizar de la siguiente

forma:

5=f (x)+@(x,u,d1)+B(x)[d1,dz]" (1.1)

donde di1 y dz son vectores de perturbaciones medidas y no wmedidas

respectivamente.

Los sistemas no lineales de 1la forma de 1la ecuacidn (1.1) son

equivalentes a sistemas cuasilineales que se pueden escribir

z=Az+Bv+£ (2)d (1.2)

En el caso de gue todas las perturbaciones aparezcan en el término ¢ del
sistema (1.1), el sistema cuasilineal (1.2) se transforma a un lineal de 1la
forma Z=Az+Bv, por lo que se puede utilizar el mismo procedimiento propuesto

(17,18,19) . .
en para encontrar 1la transformacidn correspondiente.

Este Gltimo caso, gque no es tratado por Calvet y Arkun, se presenta

aqui.
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En lo que respecta al planteamiento de los esquemas de control, el
objetivo principal del trabajo que a continuacidn se presenta es encontrar
una transformacidn T(x,d,u) para el modelo matemdtico que representa al
reactor de polimerizacién que es un sistema tres estados-dos entradas. Al ser
este trabajo un caso de aplicacién principalments, se propone dicha
transformacién y de manera constructiva se desarrolla encontrando el espacio
de vaiidez de ésta. No se presentan demostraciones rigurosas. ni
formalizaciones ya que el trabajo tedrico no fue desarrollado por el autor y

auin no ha sido publicado por los autores correspondientes.

En lo que respecta a aplicaciones de la técnica de transformacidn

17, 18 10)
propuesta en ' Y

, ya existen varias publicadas.

Hoo vy Kantor*’ aplicaron la versidn global de la transformaciédn en un
RTCA adiabatico con una reaccidén de primer orden (sistema dos estados-una
entrada) que presenta multiples estados estacionarics. En el esquema de
control se utilizé sélo control proporcional obteniendo buenos resultados.

Otra aplicacidn a un sistema dos estados-una entrada fue un rgactor
biolégico(zm donde se utilizaron filtros de Kalman para estimar los e%tados
y se hicieron pruebas de robustez por medioc de la introduccidén de errores en
el modelo. Los resultados fueron s&lo aceptables.

Alvarez et al.®® utilizaron la versién global en un RTCA con una
reaccién de primer orden (dos estados-una entrada) incluyendo en el esquema
de control modos P y PI. Los resultados se compararon contra los generados
por controles PID lineales. Aunque ambos controles lograron estabilizar el
sistema, el desempefio del PI no lineal fue muy superior.

También Alvarez et al.”® aplicaron esta técnica a un reactor de
polimerizacién {sistema tres estados-dos entradas) siendo &sta una de las
pocas aplicaciones reportadas de mUltiples estados-multiples entradas. El
modelo matematico utilizado para describir el sistema fue bastante realista y

los resultados obtenidos muy buenocs.

En el caso del presente trabajo, como ya se menciond, para encontrar la
transformacidn se utilizé wuna versidén de la técnica desarrollada
originalmente por Su pero generalizada para incluir perturbaciones medidas.
Se propuso la transformacién y de manera constructiva se encontré ésta. Por

medio de la transformacidén se maped el sistema no lineal a uno lineal
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equivalente en la Forma Candnica de Brunovsky en donde se realizd el disefio
del esquema de control incluyendo modos PID.

Con la finalidad de comparar el desempefio de los esquemas de control
desarrollados con la técnica antes mencionada, se elaboraron esquemas de
control a partir del modelo del reactor linealizado por series de Taylor pero
aplicando la misma técnica de transformacidén para llevar el sistema
linealizado a una Forma Candnica de Brunovsky.

En ambos casss (sistema no lineal o sistema linealizado}, 1a
transformacidn mapea el sistema multivariable original a uno lineal compuesto
por dos sistemas una entrada-una salida: uno de tercer orden para 1lsa
conversidén y uno de segundo orden para la temperatura. £n ambos se incluyen
modos PID que se sintonizan por medio de técnicas tradicionales. Una vez
realizado esto, se encontraron las expresiones de los controles en el espacio
original por medio de la transformacidn inversa.

El desempefio de ambos esquemas de control para el caso de regulacidn se
compard en diferentes circunstancias tales gue cubren las situaciones de
operacidn del reactor mas comunes: cambios en los estados iniciales de
operacién, cambio en los estados de referencia, error en los parametros del
modelo y rechazo de perturbaciones. También se delimitd el efecto de 1la

integral en la accidn de control.

Los resultados, en general, se consideran muy buenos. En la mayoria de
los casos el desempefio de los controles no lineales (CNL) fue mucho mejor que
el de los lineales (CL). Se identificd que el lazo mas problematico es el de
conversidn ya que es de un orden mayor que el de temperatura. Por su parte,
este Gltimo generalmente no presentd problemas,

Esto se cumple para cambios en los estados iniciales del reactor vy
cambios en la referencia siempre y cuando los controles no operen en sus
cotas de saturacidédn. En estos casos, es dificil explicar el comportamiento
del reactor vya que la teoria de control aqui aplicada mno considera 1la
saturacién de los controles.

En lo que respecta al rechazo de perturbaciones, el desempefio de los CNL
fue mucho mejor que el de los CL siempre y cuando la informacidn sobre las
perturbaciones que se alimenta al reactor sea la adecuada. En caso de que
exista algdn error en esta informacidén, la estructura introducida por el
esquema de control sensibiliza de tal manera al sistema que el desempefio de

los controles resulta mejor cuando no se les proporciona informacidn sobre la
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perturbacidén.

En la variacién de parametros del modelo, se encontrdé que algunos de
ellos son determinantes para el buen funcionamiento de los controles. La
intoduccién’'de un error en estos parametros fundamentales puede provocar gue
los controles fallen al tratar de estabilizar el reactor, conduciéndolo a un
estado de operacidn catastréfica.

Para probar el desempefio de los controles en el seguimiento de
trayectorias se introdujeron ondas sinuscidales para la conversién de
referencia. El CNL logré realizar los seguimientos impuestos, siempre vy
cuando las acciones de control no sufrieran saturacién. En cambio, el CL

falloé sistematicamente.

Para tratar de mejorar las respuestas del reactor en los casos de
regulacidn en que las trayectorias de los estados son muy pronunciadas o
cuando los controles no legran estabilizar el reactor, se implementd un
esquema de control de estructura variable (CEV) que genera un desempefio
dinamico de mayor calidad.

Estos esquemas han recibido mucha atencidn debido a que la teoria de
cortrol de sistemas de estructura variable ha experimentado un gran
avance®™ y han mostrade ser muy robustos con respecto a perturbaciones vy
errores en paré.metrosad).

El CEV se introdujo Gnicamente en el lazo de conversidn que fue-el gue
presentd mayores problemas en las simulaciones anteriores de regulaéién. Este
esquema se probd para aquellos casos en gque el CNL gener® trayectorias
demasiado pronunciadas en los estados o fallé en la estabilizacidn del
reactor en el punto nominal de control cuando se aliment® un error en los
parametros.

Los resultados obtenidos por el CEV fueron excelentes ya que logrd
generar trayectorias menos oscilatorias y estabilizar mas rapido el reactor
en el caso en donde el CNL provocaba trayectorias pronunciadas y logré
controlar el reactor en el caso que el CNL con error en los parametros llevd

al reactor a una situacidn catastréfica.
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CAPITULO 2

EL MODELO MATEMATICO

2.1.-Introduccidn.

En el presente capitulo se desarrolla el modelo matematico para la
polimerizacidn en masa por radicales libres en un RTCA con un fuerte efecto
gel, particularizado a la polimerizacidén del MMA.

Se eligi® como caso de trabajo este sistema ya que la reaccidn es
altamente exotérmica y el incremento pronunciado de viscosidad a medida que
aumenta la conversidn, asi como la baja conductividad térmica de la mezcla,
que provoca problemas en la fransferencia de calor, hace que la reaccidén se
dispare térmicamente con cierta facilidad resultando muchas veces
incontrolable y provocando problemas de oclusidn en el equipo. Esto se debe a
dos razones: a la autoaceleracion térmica caracteristica de las reacciones
exotérmicas, pero principalmente a las limitaciones difusionales inherentes a
las reacciones de terminacidn. Este ultimo fendmeno se concce como efecto gel
{o efecto Tromsdorff). Por otro lado este polimero es de gran interés debido
a gque es de alto valor agregado 9 tiene un gran mercado, tanto a nivel
nacional como internacional.

El presente modelo trata a las reacciones de polimerizacidn desde un
punto de vista unificado partiendo de fendmenos moleculares y funciona en
todo el intervalo de conversién. El modelo ya ha sido comprobado con datos
experimentales de reactores por lotes dando excelentes resultados al predecir
conversién vy buenps resultados en 1la prediccidén de 1la (DPM)‘Q). Otra
caracteristica importante es que todas las expresiones son diferenciables al
menos una vez, condicidn necesaria para poder aplicar posteriormente 1lsa

teoria de control no lineal.

En la primera parte del capitulo se hace una descripcidn de trabajos
anteriores en lo que respecta a modelado y comportamiento del mecanismo
cinético para la polimerizacidén en masa por radicales libres y de los

reactores tipo tanque de polimerizacidn en continuo. A continuacidn, se
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plantean las expresiones cinéticas para un mecanismo de
iniciacidn-propagacidn-terminacién, y a partir de balances de materia vy
energia, se escriben las ecuaciones dinamicas que modelan el proceso
propuesto.

Para completar el modelo matematico, en las dos secciones siguientes se
desarrollan expresiones que describen adecuadamente las tasas de las
reacciones de propagacién y terminacién, asi como el coeficiente de
transferencia de calor.

Por Gltimo, se presentan los resultados para el comportamiento en estado

estacionarioc y dinamico del reactor.

2.2. —Revistdn Bibliografica.

A continuacidn se presentan los trabajos que se consideran mas
relevantes en lo que se refiere a modelado, comportamiento y analisis de

estabilidad en reactores de polimerizacidn.

2.2.1. -~Modelos matematicos para la polimerizacidn en masa por radicale.

libres.

Existe una gran cantidad de trabajos publicados spobre el modelado
matematico de la polimerizacién en masa por radicales libres. El1 objetivo de
éstos ha sido contar con modelos lo mas generales posible que permitan la
prediccidn adecuada de la conversidny ladistribucidn de pesos moleculares.

Muchos han atacado casos a baja conversién por la falta de entendimiento
de la participacidn de los procesos difusivos en la polimerizacidn. Otros han
encontrado expresiones empiricas. Los menos, han logradoc desarrollar modelos
semiempiricos generales.

A continuacidn se describen los trabajos mas relevantes tomando como
criterio para su seleccidédn que tan buenos resultados generan en la prediccidn
de la conversién y la DPM y el impacto que han causado como auxiliares en la
comprensidén de los fendmenos gue tratan de describir asi como por su uso por

otros investigadores,.

Dentro de los modelos mas conocidos se encuentran los elaborados por
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Hamielec para la polimerizacién en masa del MMA iniciada con AIBN. Balke vy
Hamielec'® en 1973 presentaron un modelo semiempirico basado en la Teoria de
Volumen Libre (TVL) con 1la finalidad de reproducir sus resultados
experimentales de DPM, instantanea y acumulada, asi como la conversidn,

El modelo esta desarollado con un esquema cinético de
iniciacién-propagacidn-transferencia-terminacién aungue en el mismo trabajo
por mediciones experimentales encontraron que la reaccidn de transferencia
tiene poca importarncia y gque la reaccidn por desproporcidn es determinante en
el proceso de terminacién., Se utilizan la suposicidén de estado
ctuasiestacionario y la hipétesis de cadena larga.

El modelo esta dividido en dos partes: la primera corresponde a la
Vpolimerizacién antes del efecto gel. En ésta, la tasa de polimerizacidn
muestra una dependencia de primer orden con respecto a la concentracidén de
mondmero hasta conversiones relativamente altas (40%) y las expresiones para
la constante cinética de la reaccién sélo depende de 7.

En la segunda parte, para el calculo de la tasa de polimerizacidn se
utiliza la expresidn desarrollada por Sawada®"’. Los parametros necesarios
para las expresiones de ambas partes se ajustaron a partir de los datos
experimentales por medioc de minimos cuadrados.

Para tener en cuenta los efectos difusives en la reaccidn de terminacidn
en el calculo de la distribucidén de pesos moleculares, se correlaciond el
volumen libre estimado a partir de datos experimentales con la relacidn
ktd/kp, obteniendo un buen ajuste. Este modelo es capaz de predecir la
bimodalidad de la DPM acumulada

La prediccidn de la conversién se considera muy buena (*1% antes del
efecto gel, *5% durante el =fecic gel!. Es importante mencionar que los
autores afirman que mantener condiciones isotérmicas en estos sistemas es
dificil debido al caracter altamente exotérmico de la reaccidn y al efecto
gel.

Se hicieron mediciones en el equipo experimental utilizado y se
encontraron gradientes de 6°C del centro al extremo en direccién radial de un
reactor tubular de vidrio de Smm de diametro externo a 90°C y durante el

efecto gel.

Posteriormente, Marten vy Hamielec™ basados en el modelo anterior y en
la TVL desarrollaron expresiones para las tasas de propagacién y terminacidn

en funcidn de 1la temperatura, conversidén y peso molecular haciendo la
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suposiciédn de que las tasas para estas reacciones son proporcionales a un
coeficiente de difusividad critico gue corresponde a las condiciones donde se
inicia el efecto gel. Aungque no se mencions explicitamente, en la derivacién
de las expresiones matematicas del modelo se utilizaron la suposicidn de
estado cuasiestacionario y la hipdtesis de cadena larga.

El modelo cuenta con tres intervalos donde tres parametros deben ser
ajustados segdn el intervalo donde se resuelva el modelo. Dos de estos
parametros es posible calcularlos a-priori y el tercero es necesario
ajustarlo a partir de datos experimentales.

El modelo se corrobord con datos isotérmicos experimentales de
diferentes fuentes publicadas, con un s&lo tipo de iniciador a diferentes
concentraciones vy diferentes temperaturas, obteniéndose muy  buencs

resultados.

Con la finalidad de lograr una mejor fundamentacidén fenomenoldgica del
modelo anterior, Stickler et al.*® 1o retomaron e incluyeron expresiones
para las tasas de propagacidén y terminacidn por combinaciédn y reacciones de
difusidn que toman en cuenta las restricciones difusionales del proceso en la
zona del efecto gel, logrando as{ un modelo que no tiene intervalos en donde
cambien los parametros o las expresiones de las ecuaciones.

Este modelo cuenta con seis parametros, sin tomar en cuenta los
cinéticos, cuatro de los cuales se calculan a—prior? y los dos restantes se
ajustan a partir de datus experimentales. Estos des Gltimos parametros =on
funcién de la temperatura y no dependen del tipo de iniciador aunque si
muestran una ligera dependencia con la concentracién de éste, pero que puede
despreciarse.

La prediccidn de la conversidn en todo su intervalo por este modelo se
considera excelente, pero su implementacidédn resulta laboriosa pues requiere
de calculos a~pripri para estimar los parametros (peso molecular promedio en
peso acumulado al inicio del efecto gel y parametros de ajuste para gque se

cumplan algunas de las igualdades del modelo).

Otro modelo basado en fendmenos difusionales y que desarrolla a detalle
cada uno de los mecanismos de iniciacidn, propagacidn y terminacidn en todo
el intervalec de conversidén es el elaboradec por Arai vy Saito”. Estos
encuentran una expresién analitica para el factor de efectividad del

iniciador en funcidén de las velocidades de difusidén y recombinacidn que
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sufren las moléculas del iniciador.

En el proceso de propagacidon-terminacién se hace diferencia entre los
radicales que tienen capacidad de seguir creciendo (por estar rodeados en
alta proporcién por cadenas monoméricas) y los que no (por estar rodeados de
cadenas poliméricas). La concentracién de cada uno de estos tipos de
radicales se calcula por medio de distribuciones binomiales. Se afirma que si
no hay entrelazamiento de las moléculas poliméricas la suposicidn de estado
cuasiestacionario es valida aun para los radicales en crecimiento ya gue el
incremento en la tasa de desaparicidn de radicales corresponde al decremento
en la tasa de difusidén segmental.

Las ecuaciones del modelo utilizan a los momentos como variables de
estado. Cuenta con once parametros, tres de los cuales se calculan a-priort,
tres se igualan a la unidad por falta de datos y cinco se ajustan a partir de
datos experimentales. Para resolverlo se requiere informacidn acerca del peso
molecular promedio instantaneo en pesoc y en namero.

Los valores calculados para la conversidn y la DPM por el modelo para ST
y MMA se compararon contra datos experimentales obtenidos por ellos mismos vy

contra publicados en la literatura, resultando bastante buenos.

Otro modelo para este tipo de polimerizacidén, es el elaborade por
Brooks(s). Este se menciona no tanto por su rigurosidad ni precisidn pero
muestra otra manera de acercarse a la soclucidn del problema que nos atafie y
puede proporcionar informacién valiosa para entender la operacidn de este
tipo de reactores.

Este modelo, aunque no se indica, puede ser utilizado para
polimerizaciones en masa o solucidn pues se incluye un término para
transferencia a solvente. Tampoco se indica el intervaloc de conversiones en
el gue se probd pero debe ser para bajas conversiones, cuando mucho para el
inicio del efecto gel pues el autor mencicna gque es necesaric ampliar el
modelo para situaciones de "muy alta viscosidad" por lo que éste no
funcionara para polimerizaciones en masa con efecto gel marcado.

El modelo wutilize un esquema tradicional de iniciacidn-propagacidn-
transferencia-terminacién por combinacidn e incluye dos reacciones mas de
terminacidén: reacciones de cadenas poliméricas de movilidad restringida con
cadenas poliméricas sin restricciones y reacciones de cadenas poliméricas de
movilidad restringida con otras del mismo tipo.

El criterio para determinar si una cadena polimérica es de movilidad
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restringida, es un tamafio crftico de cadena (que corresponde al tamafio de la
cadena cuando inicia el efecto gel)., La cantidad de estas cadenas asi como
las que no estan restringidas se calcula a—priori, y se plantean ecuaciones
por separado para el calculo del crecimiento de cadenas poliméricas menores vy
mayores que el tamafio cri tico.

Los parametros cinéticos necesariecs se obtiene de Duerkser >>. El
modelo se resuelve en estado estacionario con pequefios incrementos en tiempo.
Los resultados obtenidos (se presenta séloc una grafica de la DPM para el ST

sin indicar condiciones) no son buenos comparados con los resultados

experimentales.

El dltimo modelo a comentar vy es el que se utiliza en el presente
trabajo, es el elaborado por Chiu et al(p). Se eligid éste ya que las
pxpresiones para las constantes cinéticas son muy sencillas y dependen
unicamente de los estados del sistema (I, X, T). Por otro lado, las
expresiones desarrolladas para la constante de difusividad por
Fujita-Dolittle con conceptos de 1la TVL se usan directamente por lo gue es
posible utilizar las mismas funcionalidades para expresar otra propiedad de
transporte de interés que es la viscosidad y asi lograr un modelo unificado.

Tambi&n, este mismo modelo ya se ha utilizado en trabajos de este
tipo<29>'

El modelo contempla un esguema de iniciacidn-propagacidédn-terminacidn,
Para desarrollar 1las ecuaciones se utilizaron la hipdtesis de cadena
larga y 1la suposicidn de estado cuasiestacionario. Las reacciones de
propagaciéon y terminacidn se consideran matematicamente <como procesos
anadlogos y se asume que la difusidn traslacional es la responsable del
acercamiento entre moléculas vy que la difusidn segmental es la que las
orienta espacialmente de manera tal que se realice la reaccidn. Como criterio
de reaccidn se determina una distancia T entre radicales gque se define como
la separacidén minima promedio dentro de 1a cual las difusiones traslacionales
y segmentales se han realizado a tal grado que permiten que las reacciones se
lleven a cabo. Si la distancia es menor a T las constantes cinéticas
(estrictas) caracterizan al proceso, En esta regidn vya no existen
impedimentos difusionales.

Por otro lado, si la distancia es mayor que un Ty 1a concentracidn se
considera como la concentracién del medio. La migracién de los radicales

desde rd a rm se considera matematicamente como un proceso de caminata
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aleatoria.

De 1lo anterior y junto con conceptos de la TVL es posible derivar
expresiones semiempiricas sencillas para kp y kt gque toman en cuenta tanio
efectos difusionales como cinéticos. Estas se incorporan a los balances de
materia y energia para completar el modelo.

El modelo cuenta con cuatro parametros a ajustar segdn el tipo de
polimero que se utilice. Dos de ellos dependen del tipo de iniciador vy la
temperatura. El tercero depende de la temperatura dnicamente y el cuarto es
una constante.

Este modelo predice de manera excelente los resultados experimentales de
conversién en todo el intervalo y aceptablemente los pesos moleculares
promedic en peso y En namero,

En este mismo trabajo se repitieron los calculos de conversidn y DPM sin
hacer la suposicidén de estado cuasiestacionarioc para observar sus efectos vy
se encontrd que dicha suposicidn una vez en la zona del efecto gel
sobreestima la concentracidn de radicales vivos por un factor de 2. Estoc se
refleja en una baja acentuada en los pesos moleculares sobre todo alrededor
de 0.6 de conversidn, Para la conversidn, los resultados se pueden consideran
iguales.

Una discusién mas detallada sobre la derivacidén de las expresiones de

las tasas de reaccidn se hace en la seccidn 2.5.1.

2.2.2. —-Comportaniento dinamicoyanalisisdeestabilidad enreactores

de polimerizacidn tipo tangue agl tado en operacidn continua.

A continuacién se presentan los trabajos gque se consideran mas
relevantes en lo que se refiere a comportamiento y analisis de estabilidad en

reactores de polimerizacién tipo tangque en operacidn continua.

Uno de 1los primeros trabajos que trata el tema del comportamiento
dinamico y determina criterios de estabilidad para reactores de
polimerizacién tipo tanque continuamente agitados fue realizado por Liu vy

{109
Amundson

en 1961. En éste, se estudia una homopolimerizacidn por adicidn,
con un tiempo espacial constante y sin tomar en cuenta efectos de control por
difusién. El modelo asume la hipdtesis de cadena larga.

Utilizando los diagramas de Van-Heerden, se encontré que el sistema
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presenta uno o tres estados estacionarios. Si se presenta séloc uno, es
estable; en caso contrario, dos son estables y el tercero inestable.

El analisis de estabilidad se realizd linealizando el modelo por series
de Taylor y tomando el primer término. De este nuevc modelo se obtuvo el
polinomio caracteristico de su determinante, resultando de tercer orden y se
evalué el signo de las raices por medio del criterio de Routh-Hurwitz.

Por altimo, se resolvieron las ecuaciones dinamicas obteniendose en los
planos-fase los mismos estados estacionarios estables que en el analisis del

sistema en estado estacionario pero sin presentar ciclos limite estables o

inestables.

Posteriormente Uppal et al. "™ realizaron un estudio rigurosoc del
comportamiento dinamico de un RTCA utilizando un modelo constituido por una
reaccion de primer orden, irreversible y exotérmica y clasificando los
diferentes casos a partir del tiempo de residencia como parametro a variar.

Se analizd el comportamiemto en estado estacionario, su estabilidad vy
puntas de bifurcacidén a ciclos limite, clasificandolo en cinco posibles tipos
con uro o0 tres estados estacionarios {ver fig.11 ref. 11). También se realizd
la clasificaciédn del comportamiento dinamicoc encontrandose hasta 17 posibles
tipos con uno o tres estados estacionarios gque incluyen focos, puntos silla vy
ciclos limite estables e inestables.

Este trabajo fue particularizado a reactores tipo tanque continuos de
polimerizacién por Jaisinghani vy Ray“Z). Comp casos tipo de analisis se
seleccionaron las homopolimerizaciones en masa del MMA Y ST. E1l modelo
utilizado fue wuno de iniciacidn-propagacién-terminacidn-transferencia a
monomero. En éste, se consideran la suposicidn de estado cuasiestacionario y
la hipétesis de cadena larga, asi como también el efecto gel.

Para incluir éste Ultimo, se utilizaron las torrelaciones para las tasas
de terminacidn y propagacion elasboradas por Friis vy Hamielec ®?.

Los resultados encontrados no fueron tan ricos en variedad como en el
trabajo anterior pero en el andlisis en estado estacionario si se encontraron
uno o tres estados estacionarios adn en condiciones isotérmicas para un
intervalo muy amplio de parametros.

Con o1 estudic dinamico se determind que cuando existen tres estados
estacionarios, dos de ellos pueden ser inestables y unoc estable, o uno
inestable y dos estables pudiendo existir o no, en este altimo caso, un ciclo

limite inestable en el estado estacionarioc de alta conversidén.
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Hasta la aparicidn de este articulo (1977) aparentemente no se habian
repartado trabajos experimentales mostrando mGltiples estados estacionarios
en reactores de polimerizacidn. No fue hasta 1981 que Schmidt y Ray
publicaron el primero“a). La motivacién de este trabajo fueron los articulos
que presentaban resultados tedricos con mdltiples estados estacionarios asi
como conversaciones privadas con gente dé la industria que les dejaron ver
que algunos reactores industriales si mostraban estos fenémenos.

El sistema utilizado experimentalemente fue la polimerizacién en
solucidn del MMA iniciada con perdxido de benzoilo en un RTCA isctérmico.

De este sistema se contaba con el modelo elaborado en escencia por

2 . (34> . (32> . .
Cardenas y 0’Driscoll y y 0’Driscoll et al. , gue ro tiene parametros

ajustables y se utilizaron 1las correlaciones de Duerksen vy Hamielec ®¥ y
Friis vy Hamielec ®® para el efecto gel. Este modelo predice maltiples
estados estacionarios a bajas concentraciones de sclvente y uno solo a altas
concentraciones (350% de solvente).

El reactor experimental tenia un volumen de 500 ml y se manptenia
isotérmico por medio de una chaqueta y un condensador de reflujo, por lo que
se operaba en el punto de ebullicién de la solucidn.

El sistema presentd problemas de operacién ya gque alrededor del 40% de
conversidén se formaba mucha espuma debido al arreglo mismo del reactor
{cuatro difusores en el tanque con un agitador de cuatro paletas) lo que
obligd a operar el agitador por abajo de la velocidad de disefio. También
mostré una formacidn acelerada de geles. Por lo anterior, no fue posible
operar el reactor mas alla del 70% de conversién.

Aun asi, se encontraron trayectorias que conducian a un punto
estacionario estable de baja conversidén o aparentemente a otro punto
estacionario de alta conversién (X>0.70) que por el acuerdo entre las
trayectorias calculadas por el modelo y las encontradas experimentalemente

hasta el 70% de conversidén permiten afirmar la existencia de multiplicidad.

Otro trabajo experimental donde se presentaron maltiples estados
estacionarios, aungue no se 1les nombra como tales (se les llamd
"comportamiento a largo plazo"), es el elaborado por Badder y Brooks**.

El sistema experimental estid compuesto por un RTCA isotérmico donde se
realiza la polimerizacién en emulsidn del ST y el trabajo estid enfocado a

probar diferentes procedimientos de arranque para observar su comportamiento
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oscilatorio en el tiempo y determinar si estos procedimientos alteran el
"comportamiento a largo plazo" (lease estado estacionaric en el cuai el
sistema se estabilizal.

Se probaron siete procedimientos de arranque que a continuacidn se
transcriben:

-Carga inicial en el reactor con agua.

~Carga inicial con agua y emulsificante

-Carga inicial con agua, emulsificante y mondmero.

~Carga inicial con agua, emulsificante e iniciador.

-Carga inicial con agua, emulsificante, mondmerc e iniciador.

—-Carga inicial igual que el caso anterior ma&s un periodo de operacidén
por lotes antes de iniciar operacidén continua.

-Igual que el caso anterior pero 1a conversidén inicial del mondmero es

diferente de cero.

Las temperaturas de operacién fueron 40°c, s0°C y 60°C y los tiempos de
residencia se variaron entre 30 y 188 minutos.

Para cada procedimiento se probaron diferentes valores iniciales para
los estados del reactor.

Los resultados se clasificaron sequn el comportamiento a largo plazo gue
se generaba en el reactor, pero se observd claramente la existencia de dos
estados estacionarios estables (uno de alta conversidn y otro de baja
conversién). En algunos casos, segun los parametros utilizados, las
trayectorias presentaron un comportamiente oscilatorio.

Posteriormente, Brooks vy Raman‘*® extendieron el trabajo anterior para
la polimerizacidn en emulsidén del MMA utilizando los mismos procedimiento de
arranque que en el caso anterior, a excepcidn del udltimo y haciendo
experimentos sélo a 50°C y con dos diferentes tiempos de residencia (40 y 80
minutos). Las concentraciones iniciales de cada compuesto se variaron en un
intervalo muy amplio.

El comportamiento cualitativo de las trayectorias fue muy parecido a las
del trabajo anterior. En casi todos, &ste fue oscilatorio con un maximo en su
inicio. El numero de estados estacionaries estables que se encontrd fue de

dos {(uno de alta y otro de baja conversidn).

Un articulo sobre estabilidad en reactores de polimerizacidén que merece

. - - . 1S5
ser mencionado por su enfoque de aplicaciédn es el de L.H. Henderson . En
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éste se realiza un andlisis de estabilidad en estado estacionario para la
polimerizacidén en masa del 5T en un reactor industrial (19,000 1) y en un
reactor de planta piloto (27.3 1). En el modelo, se toma en cuenta lo
siguiente:

—Coeficiente de transferencia de calor en funcién de la viscosidad de la
mezcla en el reactor.

Este es el primer trabajo en gque se reporta el uso de un coeficiente de
transferencia de calor variable., Ya que en los sistemas poliméricos 1sa
viscosidad cambia en varios &rdenes de magnitud en el intervalo de

conversidn, el efecto sobre el proceso de transferencia de calor es notorio.

-Viscosidad en funcidn de temperatura y conversidn a través de

correlaciones semiempiricas.

-Adicidn de energia al sistema por parte del agitador.
1

[+7]

Al inicio del efecto gel, el aumento en el consumo de potencia debido
aumento de viscosidad puede provocar una entrada de ermergia apreciable en el
sistema, que dependiendo del tamaRoc del reactor que se utilice puede se
necesarioc tomar en cuenta en algunos casos. Las simulaciones realizadas para
el reactor tipo planta piloto asi 1o demuestran. AUn para escala comercisl,
para tiempos de residencia muy largos. el calor proprocionado por la

agitacidén puede ser significativo.

-La capacidad calorifica del material con el que esta construido el
tangue, ya que en algunos reactores comerciales representa alrededor de la

mitad del Cp total.

~Diferentes parametros para el calculo del coeficiente intermo de

transferencia de calor seqgun el valor del numero de Reynolds.

En este trabajo, por medio de diagramas de Van Heerden, se encuentran
uno o tres estados estacionarios, pero las curvas que se reportan son un
tanto diferentes a las presentadas en otros trabajos sobre el mismo tema. En
l1a mayoria de los casos, la curva de caler removido presenta siempre un
minimo en la zona de maxima generacién de calor. Esto puede provocar disparos
térmicos.

Por otro lado, si para evitar disparos térmicos se baja demasiado la
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temperatura de la chaqueta, es posible tener problemas en la extraccidn de
calor por aumentos en la viscosidad en la pelicula de polimero cercana a la
pared del tanque.

También se comenta que es importante tomar en cuenta las caracteristicas
no Newtoneanas de las mezclas poliméricas si las concentraciones de polimeros

van mas alla del S0% en peso.

Por dltimo, Henderson y Cornejoa4)comentan que el reactor con chaguets
como sistema de enfriamiento es el mas sencillo de disefiar pero es el que
proporciona un servicio menos eficiente y un control pobre de temperatura.

Sistemas con refrigeracidn por condensacidn pueden resultar atractives
si no existen problemas de reaccidn en la fase vapor o en el sistema de
condensado. Si no, los problemas por ensuciamientc son inevitables.

Si este Ultimo problema se presenta, los sistemas de recirculacidn con
intercambio de caler externo se prefieren y gracias a la nueva tecnologia en

intercambio de calor y bombeo, &stos se estan volviendo muy atractivos.

2.2. - Mecanismo Cinético

El mecanismo cinético utilizado en este trabajo consiste en uno

tradicional de iniciacion-propagacidn-terminacidn:

Iniciacidén I — 2R

Pi+1
Propagacidn P +M———— P
1 1+1
k
tc
Terminacidn P+P ———D por combinacidén
n m n+m
k
td
P+P ———D +D por desproporcién
n m n m
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Donde 1 es el iniciador, R es el radical activec producido por el
iniciador, M es el mondmero, Pj es el polimero vivo de tamafio j, Dj es el
polimero muerto con grado de polimerizacidn j vy kies la constante de

velocidad de reaccién.

Aplicando la hipsdtesis de cadena larga, las expresiones cinéticas son

las siguientes:

Iniciador r =—k.I
1 d
Mordmero r =—k MP
m p
Radicales r =2fK I-k RM
R d P
Polimero Vivo r =k PM-k P°
P P t

donde kzzktc+ktd

2.4- Expresiones para el Modelo del RTCA (Caso Generald

Un esquema del proceso a modelar se presenta en la figura 2.1. EI
monéSmerg s2 alimenta continuamente al reactor. La generacidn de radicales es
inducida por el iniciador que se affade jurnto con el mondmero. El1 caler
generado por la reaccidn es removido por el flujo de salida del reactor y por
transferencia a un fluido de enfriamiento que circula en una chagueta
externa.

El objetivo de control de este proceso es mantener dentro de un margen
aceptable ciertas caracteristicas de la poblacién de cadenas producidas

"(distribucién de pesos moleculares vy polidispersidad), pero antes es
necesario assgurar la operabilidad del proceso (respuesta dinamica vy
estabilizacidn), controlando conversidn (fraccidn de mondmero) y temperatura.

En la mayoria de las situaciones practicas la dinamica de la chagueta de
enfriamiento es muy rapida en comparacién con la dindmica del reactor y por

lo tanto, si se elige como variable de control a 1la temperatura del
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enfriante, la esencia del problema de control se mantiene. La otra variable
de control elegida es la concentracié4n de iniciador en la corriente de
entrada en el reactor. El uso de la concentracidn de iniciador en la
corriente de entrada tiene antecedentes en reactores de polimerizacién por
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Fig. 2.1.- El reactor de polimerizacion y 8u eaquema de

control

Las expresiones para los balances de materia y energia del proceso
descrito con un esquema de reaccidn como el presentado en la seccidén

anterior, son las siguientes:

Balance de Iniciador

d(VI)=_Vk I+q 1 —qI (2.1.a)
-E¥_- d e e

Balance de Radicales
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v94000
d;:R)=2kadI-Vk [RM+q R_-aR ‘e.1.5)

Balance de Polimeros Vivos

d(vp)=Vk.RM—VR P2+q P -qP (2.1.c)
at ! t e e

o
donde P= ¥Pnr

n=1
Balance de Mondmero
d(VM)=_Vk MP+q_M_—qM (2.1.d)
dt P e e

Balance de Energia en £1 Reactor

d(YeC T) (2.1.e)
=V(—AH)kpMP-UA(T-TC)+quECpTE—qu T

dt P

Balance de Masa Total

dlev) _ _ (2.1.f)
APe~aP

dt

En =1 presente trabajo, como una primera etapa, el objetivo es controlar
los dos estados anteriormente mencionados,; dejando para un trabajo futuro el

control de la distribucién de pesos moleculares y polidispersidad.

Manipulando estas ecuaciones y haciendo la suposicidn de estado cuasi
estacionario para el nuamero de radicales y polimeros vivos se llega al
siguiente arreglo (el significado de las variables y los detalles del

desarrollo se describen en apéndice 111).

- al _, _ (2.2.3)
Iniciador Eﬁ;-4£1;¢-6 kd)I+QIe
Fraccién dg _ : (2.2.b)

Mondme ro ET"¢(“Q(1‘5¢)'9)+Q¢;
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Temperatura (l-g¢ ) (l-g¢ )

a7 _ e e (g.2.c)
en E1 Reactor a—-t-'— T(}’+sm)+m¢+}’1’c+sm Te
Volumen del
Reactor %¥-=—5Q¢N+qe—q (e.e.d

La fraccidn mondmero esta relacionada con la conversién (X) por medioc de

la siguiente relacidn:

Aunque en las ecuaciones el desarrollo se realiza con ¢, por claridad,

los resultados se presentan en conversion.

lLas ecuaciones 2.2.3 a 2.2.d constituyen los balances de materia v
energia que se utilizan para modelar el comportamisnto del reactor. Segun se
desee, pueden ser utilizadas para modelar un reactor por lotes, semicontinuc
o RTCA, con operacidn a volumen o masa constante, ©c con el tanque en proceso
de llernado o vaciado.

Aungque en este trabajo se ha elegido a3 la polimerizacidn en masa del MMA
y operar el reactor a volumen constante para ilustrar la metodologia, 1ls
misma estructura del modelo que se presenta puede ser wutilizada para.
tualquier homopolimerizacidn por radicales libres ys sea masa, solucidn o

suspension,

2.5. - Relaciones Basitcas utilizadas en E1 Modelo.

A continuacidn, con la finalidad de describir adecuadamente este proceso
que involucra una reaccidn altamente exotérmica limitada por difusidn vy
viscosidad, se desarrollan expresiones para aguellos términos del modelo gue
dependen de estas dos propiedades de la mezcla de reaccidn, propiedades que

se ven fuertemente afectadas por el efecto gel. Estos términos son las
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expresiones de las constantes de reaccidn de propagacidén y terminacidn asi

como la del coeficiente de transferencia de calor.

2.5.1. - Exprestiones para las constantes cinéticas de las tasas de

reaccidn para la propagacidny terminacidn con un fuerte efecto gel.

El efecto gel se ha estudiado extensivamente y ya se cuenta con modelos
matematicos que lo describen adecuadamente’™. A este ferémenc se le recoroce
comc una de las principales causas de 1a no linealidad en las cinéticas de
polimerizacidn y &ste, a su vez, es provocado por una reduccidn en el volumen
libre de la mezcla a medida que aumenta la conversidn. Este efecto ocurre aan
en condiciones isotérmicas(ad)'y es completamente diferente en naturaleza gue
la autoaceleracidn térmica.

El efecto gel fue identificado por Tromsdorff (1947), que determind que
la tasa de polimerizacidn no es acelerada por un incremento en la tasa de
iniciacidn, sino por un decremento en la tasa de terminacidn. La reaccidn de
terminacidén estd mucho mis limitada por efectos difusivos que la reaccidn de
propagacidén porque la primera involucra reacciones entre macrorradicales cuys
movilidad es seriamente reducida por la disminucidn del volumen libre de la
mezcla de polimerizacidn. Un radical se puede mover por difusidn, por
crecimiento de 1la cadena debido a 1la reaccidédn de polimerizacidn o por
movimiento reptante. Por lo tanto, a medida que las cadenas poliméricas
crecen, les es mas dificil encontrarse con otras para realizar la reaccidn de
terminacidn.

81 la conversidén en la mezcla alcanza la transicidn vitrea a 1la
temperatura de reaccién, el movimiento de las moléculas de mondmeroc se ve
también impedida. Entonces la tasa de propagacidn también disminuye y la
reaccidon se detiene antes gue el iniciador o el mondmerc se agoten.

Con estas ideas en mente, es posible derivar una expresidn para las
tasas de propagacién y terminacién gque dependan de la temperatura, migracidn
espacial de las cadenas y composicién del medio y asi describir adecuadamente

estas reacciones.

Suponiendo que la reaccidn se lleva a cabo entre dos radicales sdélo
cuando se encuentran en una esfera de radio r donde la concentracidén de
m

radicales es C , y que los radicales arriban a esta esfera por un proceso de
m
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caminata aleatoria, se puede expresar kt de la siguiente forma :

2
+ TP (2.3)

3D

1_ 1
k

k

~ Q

t

El primer término solo depende de T, mientras que el segundc toma en

cuenta las dependencias de la tasa de terminacidn con la difusividad vy 1la

temperatura.

Utilizando la expresidén desarrollada por Fujita, Kishimoto y Matsumoto

para el coeficiente de difusividad a partir de la TVLgaw

log(2ty-pg ! - ! (2.4)
9'p5’° Figr 1) F(@ 1) .

donde f(¢i,7) es el volumen libre en el medios con fraccidn volumen ¢

del elementc diluyente,

D eos el coeficiente de difusividad de medis con un volumen libre f con
1

fraccidén volumen ¢L de diluyente.,

Bd es uma medida del tamanic minimoc requerido por los orificios para

acomcdar a la molécula que se difunde.

Y rearreglando en funcionalidades que dependan de ¢ y T, la ecuacidn

(2.4) se puede reeescribir de la siguiente forma

' D1, _ P {(2.5)
1°9‘Do"[ AT )+B¢]
Utilizando 1la ecuacidn anterior se puede proponer la siguiente

expresidn para la tasa de terminacidn:

p

1=le (2.6)
K

o 2.3
t kt exDlA(T)+B¢J

De la misma forma se obtiene la expresién para k :
P
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1_=1_+9 P (2.7)
k k

o P 2. 3¢
expl s
P P A{T) +Bg

Lo anterior fue desarrcllads por Chiu et al.‘9> y también determinaron

las expresiones para ep, et, A(T) y B, para el MMA. Estas y los parametros

necesarios se encuentran en los apéndices 11 y III.

2.5. 2. - Expresidn para laviscosidad.

Con la finalidad de mantener un punto de vista unificado en el modelo

matematico, se ha utilizado también la TVL para encontrar una expresidn para

la viscosidad en funcidn de T y la composicidn del medio.

Fujita vy Kishimoto™>' haciendo una analogia a partir de (372

desarrollaron la siguiente expresidn:

Hi,_ ! ! (2.8)
log(m2) B”[ FTET) f;¢i,T)] .

donde Bn es una medida del tamafRo minimo de 1los orificios para que se
realice el flujo viscoso,
HL es la viscosidad del medio con fraccidén volumen qSAt de
diluyente.

Combinando las ecuaciones {(2.4) y (2.8) se obtiene:

Bd D

g ,-84 4
log(yo) Bnlog(Do) (2.9)

Sustituyendo ésta en la ecuacidén (2.5) y reacomodando, se logra una

expresidn para la viscosidad en funcidén del las expresiones encontradas por

Chiu et al.”

_ - 2.3¢ Da
H—]JOEXP [W] (2.10)
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donde Da es la relacidén de tamafos de agujeros para el flujo viscoso y el
proceso difusivo (Bd/Byn) vy

Ho es la viscosidad a condiciones de referencia:

po=Ma(T-273) M (2.11)

lLos parametros Da, M y Mz se ajustaron a partir de datos

o

experimentales‘4 y se incluyen en el apéndice II.

2.5.3. - El coeficiente de transferenciade calor.
La expresidén utilizada para el coeficiente de transferencia de calor es

1 1 (2.12)
=
hi he

[t R

donde los coeficientes interno (hi) y externo (ho) son correlaciones que
dependen del tipo de agitador, geometria del tanque, tipo de la chaqueta vy
condiciones de operacidn, El coeficiente externo de transferencia de calor se
asume despreciable en comparacidén con el coeficiente interno. Esta suposicidn

es valida si se tiene un disefio adecuado para la chagueta de enfriamiento.

El coeficiente interno tienen la siguiente forma‘ **’;
h =X ag Re*92pr A93 (K ,Age (2.13)
i1 D *1 Lo

t

En este trabajo, dado el intervalo de operacidn a simular se selecciond
un agitador tipo turbina de seis aspa§42) por lo gue los valores de los
parametros Agi, Agz, Ag3s y Ags dependen del r&gimen de flujo donde opere el
reactor. Estos estan dados en O y se mantiemen constantes a lo largo del
intervalo de operacién.

Utilizando las definiciones de namercs de RE y PR y reacomodando la
ecuacidn (2.13) se llega a la siguiente expresiédn para el coeficiente de

transferencia de calor.

AL P PO = DY (2.14)

W

= ey PO
hi—CZE(I eP) "2
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1-fAg
Ag Kk 3 o,2, Ag
donde C =—* (e L Ny T2 o Agy
2 Dt 1 -

Como se observa, esta expresién depende de una potencia de la viscosidad
de la mezcla en el reactor a temperatura T y otra a temperatura de la pared
Te. Sustituyendo la ecuacidn (2.10) para la viscosidad y rearreglando se
llega a la expresién definitiva a wutilizar para el coeficiente de

transferencia de calor

U=h = C3(T—273)C4(1—5¢)AQZGHGV (2.15)

donde Ags= Ag3+Ag4-Agz

Ca = C2M1(A95_Ag4)

C+ = Mz(Ags-Ags)

G = exp(-2.3Daghgs/A(T)+Bep)

G: = exp(—E.BDa¢A95/A(fg)+B¢); T es la temperatura de referencia del

enfriante.

2.6.-El Comportamiento del Reactor.

Las ecuaciones 2.2.a. a 2.2.c. gque modelan o1 comportamiento del reactor
a volumen constante, se pueden escribir con la siguiente notacidom

simplificada, comunmente usada en el area de control:

% =f (x)+g u (2.16.3)
11 111

x =f (x,d ) (2.16.b)
2 2 1

%_=f (x,d)+g_u (2.16.¢)
3 3 32 2

donde x=(x1, %2, x3); d=(d1, d2)

x =1 d1=¢9 U =1 g =6
%X =¢ dz=T9 u =7 g__=y
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f1(x)=(Q£:¢—9-kd)I

f(x,d )=g(-0(1-£¢)-0)

(1-£¢ ) (1-£¢_)

(=3
Fa ) =T O S) + A0+ 5 T

y que también puede escribirse en forma simplificada como

m
*=f{x)+¥7 u (2.17)
i,:j,L L
o en forma matricial

X1 fi 911 O u

x 1=} f j+}] 0 0 [ 1 } (2.18)

2 2 u

X f 0 g 2

3 3 32

Los parametros utilizados para analizar el comportamiento del reactcr =se

16, 29,44

N . <
seleccionaron con base en trabajos anteriores de manera tal que

éste se encuentre en una zona dificil de operacidn (0.4<x<0.6), y que no
rebase 1limites westablecidos por consideraciones fisicas (T<120°C para
asegurar irreversibilidad en las reacciones y validez de las relaciones

incluidas para el efecto gel). Una lista completa de éstos se encuentra en el

apéndice II.

2.6. 1. —-Comportamientodel reactor enestado estacionario.

Utilizando las ecuaciones y los parametros descritos en la seccidn
anterior se resolvieron las ecuaciones (2.14.a) a (2.16.c) en estado
estacionario para el reactor autdnome (I;0.00E mol/1, TC=315 K). Este juego
de parametros hacen que el sistema sea muy sensible. Se hicieron pruebas
relajando las condiciones de operacién y disefio y se encontrdé que el
volumen es uno de los pardmetros que mas influencia tiermen en la operacidn

del reactor, ya que de éste depende en buena medida la capacitancia del

38




sistema. Se seleccion® un volumen relativamente pegueiio (2000 1) para
grantizar un sistema altamente sensible.

Por medio de manipulaciones algebralicas es posible reducir el sistema a
una sola ecuacidn en funcidn de la conversidn donde interviene la temperatura
del reactor como parametro. Esta ecuacidn se resuelve por un método
simple de MNewton-Raphson.

Para determinar el nUmero de estados estacionarios del sistema =e
elabord el diagrama de Van-Heerden que se muestra en la figura 2.2. Como se

observa, el sistema presenta tres estados estacionarios: dos estables

(conversidn alta-temperatura alta y conversidn baja-temperatura baja) y un
inestabls (conversidn medis-tempsrature media). FEstscz puntos son los
siguisntess '
X baja-T baja X media-T media X alta-T alta
[ymol/l 2.001365(10-3) 1.627355(10-3) 0.0003735
X 1.023995(10-2 0.485833536 0.6037532
T, K 315.9556 353.4155 375.5173

Desde 21 punto de vists de la operacion del reactor los dos estados

ue £l de bajs conversidn significa

b
m

gstacionarios estables no interesan, va

0

bzja productividad, mientras gue el de alta conversidn pusde llevar a una
alta

1 viscosidad). Por lo tanto, el

situacidédn dificil o catastrdfica (muy
cunto en donde operair el reactor es el inestable, que es un punto de alts
csensibilidad. También se encontrd gue el reactor presenta tres estades
estacionarios aun isotérmicamente en un intervalo de temperaturas bastante

amplio. En la figura 2.3 se grafica la conversidén contra temperatura en el

B

a4 dickho intervaid.

com oClarig

~zgcbar s mE mir =

str

[t
et

1

Para el caso del valor de temperatura seleccionadoc como punto de
cperacidn (T=353.6155), considerandc al reactor en operacidn isotérmica, las

conversiones y concentraciones de iniciador de los tres estados estacionarios

son:
estable xX=0.21134 1= 0.001539 mol/1
inestable X=0.48583 1=0.0016273 mol/1
estable X=0.8785 1=0.0017729 mol/1}
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2.6.2. - Comportamientodinamicodel reactor

Con 1la finalidad de corroborar 1a existencia de los estados
estacionarios encontrados y para determinar el comportamiento dinamico del
reactor en el espacio fase se resolvid el sistema dinamico (2.16) por medio
de la subrutina GEAR incluida en el paquete IMSL (International Mathematical

System Library).

Esta subrutina resuelve ecuaciones diferenciales de primer orden de la
forme y’=fi{x,v) con condiciones iniciales por medio de un mé&todo implicito
basado en fdrmulas de diferencias hacia atras (hasta de quintoc orden). Este
tipo de esquemas son wutilizados para la ressclucidn de ecuaciones
diferenciales rigidas. La presente subrutina es una adaptacidn basada en la
subrutina DIFSUB elaborada por C. W. Gear‘45).

S5e selecciond este mé&todo ya que las ecuaciones que describen el modelo

son rigidss sobre todo en la z2ona del efecto gel.

En la figura 2.4 se muestra el plano fase para la operacidén del reactor

isotérmico. Las simulaciones realizadas se listan en la tabla 2.1.

Como se observa, todas las trayectorias convergen a los estados
estacionarios estables determinados en la subseccidn anterior. De esto, se
puede concluir que la multiplicidad de estados estacionarios se presenta aun
en condiciones isot@érmicas y no es debida solamente a la introduccidn de la

ecuacidn para la temperatura en el reactor.

Las simulaciones realizadas para determinar las trayectorias en
pperacidn no isotérmica del reactor se listan en la tabla 2.2. Los resultados
se grafican en la figura 2.3.

Los dos estados estacionarios determinados en la seccidn 2.6.1 para el
caso no isotérmico, se repiten en estas simulaciones, generando el de alta

conversiédn un ciclo limite inestable.
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Estos resultados estan en total acuerdo con 1los reportados por
Jaisinghani vy Ray“Z) que por medio de analisis de bifurcaciones vy
estabilidad determinaron 1la existencia de tres estados estacionarios para
este tipo de sistemas: un estado estable y dos inestables, o dos estados
estables (que es el presente caso), donde el de alta conversidén puede o no

presentar un ciclo limite inestable, y un estado inestable.
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CONVERSIDN VS. INICIADOR

OONVERBION

e Esatado Estable

© Estado Inestable

Fig. 2.4.- Retrato-Faase del reactor

00 005 o0t Dot ) o028 auténomo isotérmico
MOLILT
Conversién Conc. Inic. Conversién Conc. Inic.

No. Inicial - Inicial Final Final
1 0.2 0.0005 0.2115 0.001539
2 0.4 0.0023 0.2115 0.00153%7
3 0.13 0.0020 0.2115 0.001539
4 0.45 0.0023 0.8785 0.001772
5 0.70 0.0001 0.8783 0.001772
6 0.4838 0.00163 0.2115 0.001539
7 0.6 0.0003 0.2115 0.001539
8 0.5 0.0008 0.2115 0.001539
9 0.6 0.0008 0.8785 0.001772
10 0.55 0.0008 0.8785 0.001772
11 0.4858 0.0022 0.87835 0.001772

Tabla 2.1.- Simulaciones Dinamicas Isotérmicas realizadas para el Reactor

Autdnomo

=~
(9%}




No.

N oo U W -

Fig. 2.5.- Retrato-Fase del reactor auténomo no isotarmico

Conv.
Inicial
0.5139
0.4200
0.3000
0.2000
0.9500
0.7000
0.35500

Conc.
Inicial
0.001413
0.002350
0.000700
0.001413
0.001413
0.000400
0.001800

Inic.

Temp.
Inicial
358.53
400.00
360.00
400.00
330.00

305.00

300.00

Conv.

Final
0.60373
0.0102
0.0102
0.0102
0.60373
0.60373
0.0102

Conc. Inic.

Final

0.000374
0.002000
0.00200
0.00200
0.000374
0.000374
0.00200

Temp.

Final
375.5173
315.95546
315.9556
315.9356
375.5173
373.5173
315.9556

® Eatado Estable

® Estado Inestable

Tabla 2.2.- Simulaciones Dindmicas No Isotérmicas Realizadas para el

Reactor Autdnomo.
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CAPITULO 3. EL ESQUEMA DE CONTROL

2. 1.~ Introduccidn

En este capitulo se presenta el esquema de control desarrollado para el
reactor de polimerizacidén. La idea es, dado el sistema no lineal (SNL) a
controlar, encontrar una transformacidn por medio de técnicas geométricas
diferenciales que lleven el SNL a unpo eguivalente lineal controlable en donde
sea poesible utilizar la teoria de control lineal y facilite el disefio de los
caontroles.

En la primera parte de este capitulo se hace una revision somera de la
literatura en donde se soporta dicha técnica, asi como de las aplicaciones ya
publicadas. A continuacidén, después de introducir las definiciones de algunas
operaciones a utilizar, se expone brevemente la idea geométrica de la técnica
que se utiliza y se plantea la estructura del SL al que se desea transformar
el SNL, asf{ como la transformacidn necesaria para lograrlo. También se
exponen algunas particularidades de la forma del SiL.

Posteriormente se construye la transformacidn y se encuentran las
expresiones para las leyes de control.

Corn la finalidad de comparar eo! desempefic de las leyes de control
desarrolladas, en la siguiente seccidn del capitulc se construyen leyes de
control a partir del models linealizado pero utilizando la misma té&cnice de
transformacidén.

Por daltimo, los controles que resultan se sintonizan en el espacio

lineal transformadc por medio de técnicas de control lineal.

Z.2. - Revisitdn Bibliografica.

De la teoria de control lineal se sabe que cualquier sistema lineal
controlable es transformable a uno equivalente donde la estructura del
sistema facilita el analisis din&amico y el disefio de las leyes de control.
Estos sistemas se dice que estan en una Forma Candnica General de Control.

A principios de la década de los ochentas se pubvlicaron trabajos con la

i
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misma idea mencionada arrika, donde <& analizaron sistemas no lineales del
tipo «=f{x)+gi{x)u para buscar su caracterizacisn y encontrar condiciones
necesarias vy suficientes que determinaban si el sistema no lireal ers
transformable a un sistema lineal controlable. Dicha transformacidn se
realiza por medio de un cambio de coordenadas en el estado-espacio y en el
control-espacio.

Uno de 1los primeros trabajos publicados fue el de Su(17i donde se
desarrolla la teorias para sistemas moltiriles estados-una entrada. En éste se
presentan las siguientes condicicnes necesarias y suficientes pars gue un
sistema de la forma »=F{x)+g(x)@ix,u); xeﬁ“, usR, @ funcidn escalar,pueda ser
mapeads por una transformacidn Tlw,ud: [Rr'xﬂ?»[}?nﬂ:rp(x(()) S0 =0 y 8¢/ 8u=0, avun
sistema lineal controlable. Estas son:

a) Los vectores (g, (a;1f<g)>, e (adn_lf(g>)} generan a R" ern una
vecindad U(x(0C)). donde adif(g>:ff,gl=(ag/ax)f—(af/ax)g sg define como el
corchete de Lie v es un campc vectorialy vy adn—lf(g)=[f,ad”-2f(g)1.

b) El conjunto de campoe vectsriales (g, (ad f(g)), ..., (a2 2fig))} es

involutive =n una vecindad UiciD).,

¢) Ls tramsformacion Ti:,4; == un difeomorfismo C° com la siguiente
formas

Ti0,ui=0 ¥t

To = T{x, t) son los nuevos =stados en el sistema transformado; 1Zisn C.

Tr+t a Toem = Tix,u,t)s, son las nuevas entradas en el sistems

transformado.

El sictema lineal controlable se establece que esté en la Forma Candnica
de Brunovsky (FCB) ya gque si 2! sistems no lineal (SML) es transformable a un
sistema lineal (5L), todo SL controlable tiene asociado una FCB.

Estas condiciones presentadzs en forma de teoremas permiten plantear un
sistema de ecuaciones difersnciales parciales (EDPY de donde s pueden
obtener las expresiones pars la transformacién., Esta transformacidn en
realidad es una combinacién de un cambic de coordenadas en el estado-espacio
y de un cambio de coordenadas en el control-espacio. La demostracidn de la

existencia de estas transformaciones se hace de manera constructiva.

La versidén locsal multiestados-multientradas se publicd

N (18’ 17>
posteriormente , donde los teoremas antes drsarrollados en

¢
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extienden a esta nueva version, presentando el sistema de EDP que se debe
resolver para encontrar la transformacidn. La versidn global de este tipo de

. (19)
transformacidn se puede encontrar en .

Calvet vy Arkun =Y realizaron un desarrollo igual al elaborado por Su
para sistemas multiestados-una entrada incluyendo ern el anallisis
perturbaciones medidas y no medidas que se pueden caracterizar de la

siquiente forma:

% o= fla)+pinau,da)g(x)+B(x)D (3.1
b . -1 1 . .. .
Doncde D(tleR7n D={d1, 227 , ci=R™ variables de perturbacidsn meadidas.
-mi P . . 1+ +1
dz=R""™ variables de perturbacidn no medidas, wtreR™, f:R7LRT, @

funcidn escalar y 8¢/ 8u=0,

Estos sistemas son equivalentes a sistemas cuasilineales de la forma

2=Az+bv+F (2)D (3.2)
i1 exlste una transformacidn gue ce propone con la sigulente estructura:
Zi.zTL("(), i=1) 2, eess N
v = Tnrt{x,u,d1)

Donde todas las variablss de perturbacidn que apsrecen en el término
®(x)D del sistema 3.1 aparecen en el término £(2)D del =istema 32.2.

Er el raso en que todas lac perturbaciones se incluyan en el término
$ix,u,d1) de sistema 3.1 (es decir, todas 1las perturbacicnes se& pueden
medir), el sistema cuasilinesl 3.2 se transforma a uno lineal equivalente del
tipo Z=Az+bv, idea que no se desarrolla en este trabajo.

De lo anterior, se observa que en principio se utilizd la misma técnica
gue Su, Hunt y Meyer pero el cambio en las coordenadas de control se realiza

no solamente por la retroalimentacién no lineal en los estados, sinc también

por la prealimentacidn no lineal de las perturbaciones di.

Aplicaciones de la técnica de transformacidn elaborada por Su, Hunt y

(21> .
Meyer a reactores, comenzaron & aparecer en 1985. Hoo y Kantor aplicaron

»
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la version global a un RTCA adiabatico con ung reaccidn de primer orden
(sistema 2 estados-1 entrada). que presenta mUltiples estados estacionarios.
Por medic de un control proporcional disefiado en el 5L controlable en la FCB
y encontrando la expresion para el control en el 5SNL a través de la
transformaci®dn inversa lograron estabilizar el reactor en el estado

estacionario inestable dejando un offset en la respuesta final.

Otra aplicacidén a sistemas 2 estados-1 entrada fue un reactor bioldgico
para la generacidén de metanol en un substrato limitante'*®. En este sistema
se utilizaron filtros de Kalman para estimar ambos estados (concentracidn de
metanol v densidad celular), También se hicieron pruebas de rcbuste:z
introduciende errores en e! modelc. Los resultados obtenidos sdlo fusron

aceptables.

hal

(D

Alvarez et al. aplicaron la teoria global a un RTCA con una reacci
de primer orden (2 estados-! -entrada). En este trabajo se determird la regidn

donde la transformacidn es valida y se encontrd que es lo suficientemente

grande para cubrir la zona de cperacion practics.
3]

Se probaran esguemes @ Conitol propercistal v propercicnhal-integral
(PI) diseﬁados en el sizzsms lirea! transformado. Bara =] zortraol
proporcions! se hicieron prustzs para cambios de refersncia, perturbaciores
en la entradas y variacion de sarametrocs, cocbteniendo muy buesnos resultados.

El control PI npo linea! sz zompard cor un PID lineal. Aunque los dos

lograron estsbilizar el sistema. la trayectoria con e! Pl rno lineal es mucho
menos oscilatoria y sensiblemente m&s rapida.

Se hace notar que las garmancias de los controles pars el Pl no lineal
fueron seleccionadas por cclocacidn de polos en el sistema linesl
transformado, mientras que e! control PID lineal se sintonizd a prueba vy

error.

Una de las pocas aplicaciones de esta técnica de transformacidn para
sistemas mdltiples entradas-mdltiples salidas, es la publicada por Alvarez et
al‘®*¥. La teoria se ~aplica a un RTCA de polimerizacidn en masa para
controlar su temperatura y conversidn (sistema 3 estados-2 entradas). Aparte
de ser un sistema de mdaltiples entradas, el modelo matem&tico utilizado es

bastante realista (toma en cuenta el efecto gel ,y las limitaciones en
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transfererncia de calor debidoc al aumento de viscosidad de la mezxcla con el
aumentn de conversion). El modelo presenta tres estados estacionarios donde
»l estado deseable de operacidn es el inestable.

La transformacidn para este sistema se construye y se determina la
regicén de validez de la transformacidn resultando €sta mucho mas grande que la
regién de operabilidad practica del reactor.

El control se disefa en el SL equivalente por medio de técnicas de
contral &ptims enconlrandoc por medio de la tran=formacidn invei.a su
expresidén en el sistema original. E]l control resultante es de la forma
proporcicnal  derivativo para la conversidén y proporcional para la
temperatura. Dicho esquema de control logra estabilizar el reactor en sl

ecstado irnestable.

Er el trabajo que agui se desarrclia, se realiza una generalizacion de
las técnicas desarrolladas por Su. Hunt v Meyer v ampliadas por Calvet vy
Arkunr,

El sictema a considerar =2g¢ de la siguiente forma:

m

<o

¥=fu,dd 4750w
v=1

™ , m , L ~ ri+m+1 r .
donde x(t) eR', vit)eR , dit)e R . :R +» R, ges una funcidn escalar.
ra este sistema multiples entradas-multiples salidas se propore una

rmaciodn no singular del tipo

Z'L=TL()‘()d)y izls E; reey DY

Vi =Tj(x,u,d), j=ﬂ+l, ceeoey THHmM.,

La elabgoracidn y demostracidn de teoremas generalizados para estas
estructuras de SNL’s y sus transformaciones gquedan fuera del alcance de este
trabajo, por lo gue é&ste se concreta a encontrar de manera constructiva la

transformacidn propuesta para el sistema de interés.
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Antes de comenzar el desarrollo constructivo de la transformacion del

zistema gQue nos ocupa ‘2] reoacter de polimerizacion), se definen las
siguientes operaciones: ‘}9400
[f,g]=gxf-fxg=adf(g) donde g fx=a /x.
° _ k__ k-1
dfg—[f,g], dfg—g, dfg df[dr gl
D%g=g, D.g=[f,gl+g » D g=D (D  *g3 donde g =dg/dt
p979> Y 9=tT,0i%g U050 10, 0 9,7¢8

<dg,f>=L (g)=g f
f x

k k-1
(gr=L ( )
Litgr=L (L ()

W

. 2. —Desarrollo de Llas Expresiones de Control para El SNL.

A Continuacidn se desarrollan las expresiones de las traensformacicne

]

que llevan el ZNL a su eguivalente lirmeal. De éstas, se obtieren

la

m

expresiones parea los controles en el EGNL.

En ! presente desarrollo, la obtencidn de las transformaciones v |

[ Y]
(")

gexpresiones de control se realiza de manera constructiva y particularizada

—

a

caso gue nos ocupa. Para un tratamiento mé&s formal v riguroso de lz tecria

Invgucrada 2 remite al lector a la literatura citada en la seccidn 3.2.

2.2. 1. -latransformaciona la Forma Candnica de Bruncvsky CFCED.

Como se indicd arribe, el objetivo es encontrar una transformaciodon ro

singular, uno a uno, diferenciable al menos una vez, que mapee el sistema no
lineal (2.16),

% =f (x,d)+g u (2.16.3a)
1 1 11 141

X =f (x,d) (2.16.b)
2 2

%_=f (x,d)+g__u (2.16.c)
3 3 3z 2
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(3.3

a un sistema

lineal

controlable

posible usar la teoria de control

sistema.

Ya que

Kronecker («#i) y con ellos, una Forma Canconica de Brunovsky{(FCB)

todo SLC

donde z<=R" ¥ veR™,

se oide que la transformacion mapee =1 SNUL

tiene como

(SLC)

para sistemas

invariantes

invariante en el

tiempo donde es

lineales para contrpolar este

de control

los indices

(18}

(2.16) dirsctamente

tal forma que la transformacion sea la siguiente:

Ti{x,3)=z1,

Tz2({x,d)=z2

T (')(;d)=z
o .4
1
(X;d)=
2+
etc.s hasta

32
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donde a los x»i se les conoce como indices de Kronecker y se cumple gue
21<x2<.. . {2¢m; T ai=n

Como se observa, el sistema (3.3) estid compuesto por m subsistemas
desacoplados donde cada uno tiene »i estados y una entrada de control y es

posible reconstruir el z, estado integrando la entrada de control vi, el

estado zZ, integrando el z, v asl sucesivamente, hasta llegar al primer
' i

estado de cada subsistema.

La idea de la FCB surge como una herramienta para, por wmedioc de
transformaciones no singulares, tratar de determinar las interrelaciones
entre las variables de estado (acoplamiento) y, en caso de ser posible,
definir subsistemas mas pegueios v mas faciles de tratar compuestos por uro o
varios de los estados del sistema original donde cada subsistema este
desacopladec de los demas.

Esta idea de desacoplamiento puede visualizarse a travez de la matriz de

controlabilidad de un sistema lineal, Z=Az+bv; donde z=F y veR':

n—1

Me=lh, b, ASby...., A" '03

Para esta matriz de controlabilidad, el rangc es n, por lo gue =sia
tiere n columnas indepnendientes. Esto <=ignifica que el 2spacio  de
contrnlabilidad es generado por n columnas de la matriz M-,

81 se seleccionan las n columnas que genersn el espacio de
controlabilidad de tal manera que se incluyan las m entradas, la matriz Mc se
puede reescribir

1 1

Me=EB 38D 5.yt D 45 5oen B2 , b .., D 3 (3.4
1 1 1 2 beq)

2 m

donde los » se definen como los indices de Kronecker.
Reescribiendo el sistema a partir de 1la matriz de controlabilidad (3.4)
se llega a la forma del sistema (3.3) donde el namero de los indices de

Kronecker determinan el nimero de subsistemas desacoplados donde cada

'

33




subsistema tiene i estados v una ontrada de control. La suma de estos Lndices
L

es igual a n vya que los subsistemas deben generar el espacio de

controlabilidad del sistema (3.3).

De esta manera, una vez calculados los 1ndices de Krdnecker, que también
se conocen como invariantes de control, gue se puede hacer a partir de la
matriz de controlabilidad del sistema original, ya que &stos son invariantes
en sistemas eguivalentes, la estructura de la FCB queda determinada, y con
ella, también la estructura de la transformacidn.

Por lo tanto, para russira cesa. calculands los indices de2 Kroneoker en

A

'a matriz de controlabilidad de! sistema original se puede obtener 'z FCB vy

14
-
i
-
£,
~
"
1
n
X
1]
<>
“ "
ﬁ|
(M)

- = e o
.25 mhetermuniac vdn A
.

Daca 1a expresicn generalizada d= la metriz de controlabil:dad d

[

fl

para determinar los indices de Kronecker es necesario determinar las colu nas

linealments independientes en esta matriz de controlabilidad.

El primer gpaso sera determinar la i-doecondencias li-sslentre g vy gz
4 .
—J‘ ’o
Dados 9= Oj y g=40 roEeng &8 siempre es diferente de cero, por
0 = L,(,x):

lo tanto (%) debe ser difsrente de ceroc para que 9, v g, sean linealmente

independientes.

u a .. .
Ya que y=—TEi%§i-(ecuac1ﬁn 111.6), donde Area, V, £ y Cp son siempre

diferentes de cero y menores que infinito, la tYinica posibilidad es gque U sea
igual e cero.

De la ecuacidén (2.15), ¢

=
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U=C3(T—E73)C4(1—s¢)Agzt3pGu (2.15)

Como O=¢=l vy O=g=1, para que U sea cero, existen dos posibilidades: que
(1-£¢) sea igual a ceros lo gue es fisicamente imposible o que GH sea igual a
cero.

Para que esto se cumpla, es necesario que, de la ecuacidn (I11.13) se
cumpla que

A({T)=-B¢ {3.6)

Sustituyendo la expresicn de A (ecuacid¢n (III.15)), la ecuacian (3.6)

queda como sigue
-Ae (T-Tg)2+An=-Ba (3.7)

Despejando T obtenemos ®l1 contorno del conjunto donde Gp es igual & cero

Bg+ s 1.2
T=t(——) + Ty (3.8)

A

La expresicn (3.8) es la ecuacidm de una parabola que delimita la regien
donde 9, v g, sen linealmente indenendientes. Esta regisn se identifica con
la letra D.

Sustituyendo valeres, se observa que la regidén D de wvalidez de la
ingdependencia lineal es mucho mas grande que la zona de operabilidad practica
del reactor ya que 244.11 K<T7<{530.18 K que son los valores mas alto de 1la
rama inferior de la parabola y mas bajo de la rama superior. En la figura 3.!

se muestra esta regiédn D de validerz.

Despues de determinar la independencia lineal de g1 y g2z en una region
adecuada, solo basta encontrar la tercer columna que genere el espacio de
controlabilidad. Para 1la prueba de independencia se elige a ngl, que se

I

puede escribir:

ngich’gil+gi
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Como §1=O y 8g1=0, entonces

dx

ax

ES

Desarrcllando el Jacobiano indicado y la multiplicacien con gy la

expresisn para [f,gil queda como sigue:

I
i1
[f,gj,]:- ' 'F:’ =

1

I 1
=l
L3 ]
Si g1, gz vy ngl son linealmente independientes, entonces su

YRR

(tH)

determinante debe ser diferente de cero:

3
O
A
(43

11

t
—h
T

lgx’gz’ngx‘= 277 nyL#O

lo o -

ﬁ
I

31

Como & y » son diferentes de cero, salo es necesario probar gue fzi es

diferente de csro.

Ya gque f2=—[(1-e¢)ﬁ+63¢*91». la derivada con respecto a % es
p - 1

a0
f = —:—_‘-“\ —r
21 # *)axl

Por lo tanto, para qgue f01 sea cero,. existen dos posiblidades:
1) 1-g4=0

2)6&/3xx=0

Para que se cumpla la primera alternativa ¢ debe ser igual a 1/=# lo gue
es fisicamente imposible. Entonces, s&lo es necesario probar gue e)ﬁ/ax1 no es

igual a cero.
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La derivada de {2 con respecto al iniciador se puede escribir como

s *pap (3.9)
Fx Koo
1 =] 1

Ahora, el problema es demostrar que la derivada de P con respecto al
iniciador nc es cero, y ya que P es la concentracién de polimeros vivos,

fisicamente se debe cumplir que 9P/FI1>0. 51 se escribe la ecuacisn (111.22)

para P
Pz-EfkdIexp[-(Aa+ApI+A1o/T)Gu(B,T)P~Efkjl/kf (111.22)

Derivando implicitamente esta ecuacisn con respecto a3 I yutilizando las
definiciones de Ety kL (ecuaciones III.20 y TII1.18), se obtiene la siguiente

BEXpresicn:

ap 7R 1=k /K 1 (3.11)
B : 5T
S5 6 T
ktt(ctap +fij'

Entonces para qgue 9P >0,
I

<

!

0<I<

o

8 (1-k 7k7)
o t t

De esta forma gqueda delimitado 1la regicn D en el cual existe una
independencia lineal entre gi, g2 vy ngl, ya que se han encontrado limites
para el iniciador, fraccisn mondmero vy temperatura. La figura 3.! muestra
dicho especio D. El punto que se indica, ubicado por lireas purteadas es 2!
estade estacionario inestable determinade por el analisis @2n estado

estacionario y que mas adelante se utilizari como punto de control.

Les Indices de Kronecker pueden calcularse por medioc del algoritmo
presentado en la referencia 29, donde « es el namero de vectores
[~

independientes entre g1 vy g2, o, es el numero de vectores independientes
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© Punto de operacién

Fig.‘ 3.1.- Regién D donde el reactor es tranaformable a au
lineal equivalente y se garantiza ia operacién con un
tnico atractor. El punto de operacién seleccionado

(estado esatacionario inestable) se ubica por medio de

lineas punteadaas.

a) Proyeccién en las coordenadas X-T

b) Proyeccidn en las coordenadas I-T

c) Proyeccién en las coordenadas 1-X




entre g1, gz, Drgx y [%gz y &, es el ndmero de vectores independientes entre
g1, g2, [%gx, ngz, D:gz y D:gz. Ya que la dimensidn del sistema a analizar
es tres, el numeroc de vectores linealmente independientes en la matriz de
controlabilidad debe ser tres. Al haber demostrado la independencia lineal de
g1, gz Y I%gz en un espacio suficientemente grande, o es igual a 2, o es

igual a 3 y o, es igual a tres. Por lo tanto,

x =a=g
1 o

2 =0o-a=1
1 1 2

2 = -a=0
3 z 1

Una vez dados los indices de Kronecker, con la ayuda de la seccidédn 3.3.1

se obtiene la siguiente estructura para la transformacién propuesta:

T=2

1 1

T=12z

2 2

T=12 (3.12)
a 3

T=v

4 1
T =v

s 2

3.3. 3. - Construccidnde la trans formacién.

Una vez determinada las estructuras de la FCB y de la transformacidn T,

en esta seccidn se desarrollaran las expresiones de T.

Derivando con respecto al tiempo la transformacidn (3.12) y valiéndose
de la estructura de la FCB, se obtiene

]
—

(3.13)

e —le e
1] _I_!'
- N

Que es un subsistema compuesto por dos subsistemas un estado-una salida,
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ambos desacoplados.

Aplicando la regla de 1a cadena, el sistema (3.13) queda como sigue

8T1 adT1 9T1 oTa
ax Xt Utgg My T2

3Tz aTz a7z otz : (3.14)
B Xtan Ytag ap T4

8Ta J8Ta 9Ta aTs3

ox tau Utad Mtar - 10

Con las condiciones

AL (3.15)
ax
Tt 2o (3.16)
ax

Ya que la transformacién en los estados no depende de u, el sistema
(3.14) y 1las ecuaciones (3.15) y (3.16) proporcionan la transformacidn.

Reescribiendolos en la forma <.,.>

<dTi,g1>=0 {3.17.3)
© £dT ,g2>=0 (3.17.b)
8T
<dT1,f>+___=T2 (3.17.c)
ot 8Tz
<dT2,f+g u +g_u >+ =T (3.17.d)
11 7272 o e

¢ (dTa,f+g u +g u>+23=7 (3.17.e)

171722 o= s

donde las derivadas de Ti contra el tiempo son cerc porque es un sistema

invariante en el tiempo.
Desarrgllando las ecuaciones (3.17.a) y (3.17.b)

A _ (3.18)

angi:e 0

11 oxi M1
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iar;g2=yaT1_o 0940600 .19

=18, ax
i 3

se observa que T1 no depende de xlni de X,r ya que €& y p son diferentes de

cero. Por lo tanto, se asigna arbitrariamente

T =x {3.20)
1 2

De la ecuacidn (3.17.c)

3

fzif4+aT1=T2 (3.21)
1L=18%, vt
T

y utilizando los resultados anteriores, se cbtiene que

T =f (3.22)
2 z

Desarrollando la ecuacidn (3.17.d)

& aT

z —
. ___(f+giu1+gzuz)—T4
1=19x%
L

la expresién para T4 es

T =<df_,f>+8f_u +pf__u (3.23)
4 2 21 1 23 2
De igual manera, con la ecuacidn (3.17.e)

3

aTa(f+g u +g_u =T (3.24%)
. - 1 4 2 2 5
i=T19M%i

Como no tenemos una ecuacidn para Ta’ asignamos arbitrariamente T3=x

2 Y
se obtiene

3

axa(f;g u +g u =T (3.253)
. . 1 1 2 2 S
iT10%1




entonces,
T =f +qu (3.26)
s 3 "z 2

De 1o anterior, 1la transformacidén es

T =x (3.27.a)
1 2
T =f {3.27.b)
2 2
T =x (3.27.c)
33
T =<df_,f>+6f_u +pf__u =v {3.27.4d)
4 2 21 % 23 z 1
T =f 4g_u =v (3.27.e)
S 3 2 2 2

donde T1’ T2 y T3 corresponden a los nuevos estados y T4 y T5 a las nuevas

entradas en el sistema lineal eqguivalente.

3. 3. 4. - Expresiones parg las leyes de control ernnel SNL

LLas expresiones (3.27.a} a (3.27.e}! proporcionan la transformacidn del
SNL al SL controlable elegido. De éstas es posible obtener las expresiones de

los controles en el sistema original.

Si asignamos wuna trayectoria a seguir X Ky Xy las acciones de

control en el espacio transformado toman la siguiente forma:

v =¢df_,f> +6f u +»f_u
1 2 X 21 1 23 2

v2=f3+gzu2
y gque se pueden escribir tambien como a continuacidn:
v =<df_,x> (3.28)
1 2 R
vV_=x (3.29)

2 3

Con la finalidad de corregir cualquier desviacidn del sistema y cancelar
perturbacicnes no medidas se introduce una ley Li de control PID. De esta

manera, las acciones de control son las siguientes:

62



v =v +L (T ,T ) (3.30)
1 1_1 1 2
v =v +L (T) (3.31)
2 2 2 3

donde L =k" (T =T )4k [(T -T )dt+k dT /dt vy
1 p 1 1 i 1 1 d 4
t, = t - L
L=k (T =T )+k [(T_-T )dt+k dT_/dt
2 p 3 3 L 3 3 d 3

Combinando las ecuaciones (3.27.e), (3.29) y (3.31) se obtiene una

expresién para el control de temperatura en el espacic original:
L —-f +x
2 3 '3
us— o
2 kS

De la misma manera se puede ohtener lz expresidn para el control de 1la

(3.32.3)

conversién., Combinando las ecuaciones (3.27.d) , (3.30) y (3.32) y despejando

para u se cbtiene:

L -<df_,f>-f_ _(L_+x_~f )+x_-848
1 2 23 2 3 3 4 1

= {3.32.b)
ef
2

1
1

Para el caso de regulacién de estados, las expresiones de los controles
son las mismas que las ecuaciones 3.32.a y 3.32.b eliminando los términos que

corresponden a las derivadas de las trayectorias a sequir, ya que é&stas son

cero.
s LT, (3.33.a)
2 g
1=L1—<dfz'f>+f23(Lz—fa)_sdi (2.33.b)
87
21

3. 2.5, -El 5NL ¢ lazo cerrade

Una vez desarrolladas las expresiones para los controles se sustituyen
éstas en el sistema(2.16) para cerrar los lazos de control y las expresiones
que se obtienen para el caso de seguimiento de trayectorias son las

siguientes:
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L -f f -f (L +x )+<df ,x> -84
2 23 2 3 2 b24 1

. _ 1 22 (3.34.a)
x,=
21
X =f {(x,d ) (3.34.b)
2 2 1
% =L +x ' (3.34.c)
3 2 '3
Y para el caso de requlacidén:
i = L1—f22f2—f23L2—6d1 (3.35.a)
N
21
%_=f _(x,d ) {3.35.b)
2 2 1 _
X =L {3.354.c)
3 2

De aqui se observa que el lazo de temperatura se encuentra desacoplado
del lazo de conversidn-iniciador y que existe una cancelacidn perfecta de
perturbaciones en la entrada para el lazo de temperatura.

En lo que respecta a las ecuaciones 3.34.a y 3.34.b (asi como para las
ecuaciones 3.35.a y 3.35.b que son las que corresponden a regulacidén), se
puede ver que una perturbacidn en la conversidn de entrada (dx) no puede ser
cancelada inmediatamente por el control de conversidn <U1) ya que la
perturbacién aparece tanto en (3.34.a) como en (3.34.b).

También es importante hacer notar la existencia de una dinamica para el
iniciador (ecuacidn 3.34.a) y que es imposible evitar, asi como la ausencia
de accidn directa de control en la ecuacidn de la conversién. Esto hace mas
dificil de predecir el comportamiento dindmico del iniciador y la temperatura

para el presente caso.

Si se deriva con respecto al tiempo la ecuacidén 3.34.b se obtiene:

~

X =f % +f X +f % +6d (3.36)
2 21 1 22 2 23 32 1
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Sustituyendo las expresiones de las derivadas con respecto al tiempo se

obtiene la siguiente expresidn:
X, = L1+x2 (3.37)
Aqui se muestra que el sistema para el caso de seguimiento de
trayectorias, en realidad estiA desacopladec en la derivada del estado x2
(fraccién mol o conversién) y el estado xa (temperatura). Por lo tanto, es

posible determinar el comportamiento de T y f2 pero no directamente el de X,

Lo mismo se puede decir para el caso de regulacién.

3. 4. - Desarrollo de Las Expresiones de Control para El Sistema

Linealizado.

La manera como tradicionalmente se disefian los controles para un sistema
no lineal es por medic de una linealizacidén de las ecuaciones del modelo
matematico que describe el proceso. Con la finalidad de tener un marco de
comparacidn para evaluar el desempefio de los controles desarrollados en la
seccidn anterior, a continuacidn se desarrollan controles para un modelo
linearizado por medio de series de Taylor donde s&lo se toman en cuenta los
términos de primer orden.

La idea es, dado el modelo linealizado, plantear una transformacién gue
lo mapee a una FCB, donde se construye el control. Por 1lo tanto, la
metodologia a emplear es la misma que para el desarrollo de los controles no

lineales.

3. 4. 1. - Contruccidndel modelo lirealizado.

Dado el sistema (2.16), escrito en la forma simplificada (2.17)

(2.17)

m
x=f{(x,d) +‘Z 9.y,

=1

por medio de una expansién en series de Taylor, tomando sé&lo los términos de

primer orden, se obtiene su expresién linealizada:




u® (x-x")+g” u¥(d-d”)+g~(u_-u)
1 idl. 1 1 1
+g2u+g% u(x—x)1+g° U (d-d")+g7 (uT-u) (3.38)

2 2 2x2 2d2 2 2 2

-=O\:’_O+\'." _O+OD+
x=f +fx(x x ) fd(d da’) g,u, *g

o m ¢

donde d°(t), u(t), x“(t),05t<
°representa una trayectoria de disefio para la linealizacidédn que no
forzosamente coincide con la trayectoria de-referencia.

b representa la matriz jacobiana de b con respecto a cC
X
Reagrupando términos, la ecuacidn (3.38) se puede reescribir:

=8t x+D{t)d+B(tIu+3(t) {3.39)

_f©, © o, o o
donde A(t)-—fx+glxu1+gaxu2

- o o
B(t) [g1 ’9, ]

=O o <o o o
D(t) fd +gldu1+gadu2
Rt =x"+8(t)

S(t)=-[A(t)x"+D(t)d°+B(t)u®} son arreglos matriciales de tamaRfo

apropiado.

que es la expresidn linealizada en series de Taylor del sistema (2.14) gue se

cumple alrededor de la trayectoria de disefio ().

2.4. 2. —Construccidnde la trans formacidnr.

El objeto de la presente seccidn es desarrollar una transformacidén para
llevar el sistema lineal (3.39) a una FCB donde disefiar los controles.

Siendo el sistema (3.39) una linealizacidén del sistema (2.16) se puede
afirmar que en una vecindad del punto x°, el sistema es controlable por lo
que tiene asociada una FCB y con ella, sus indices de Kronecker. Dados 1los

resultados del las secciones 3.3.1 y 3.3.2, donde se desarrolld la expresién
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de la transformacién del SNL a un SL en la FCB, se calcularon los invariantes
de control y se encontré la FCB asociada a este sistema, se puede afirmar que
ya que el sistema (3.39) es un caso particular del sistema (2.16) que se
cumple en una vecindad alrededor de x°s la FCB asociada y los indices de
Kronecker son los mismos, y por lo tanto, la forma de la transformacidn es la

misma que para el SNL. Para encontrar las expresiones se siguen los mismos

pasos que en la seccidn 3.3.3.

Para el sistema linealizado se propone la siguiente transformacidn:

.
v

Z=T(K:U)d)ﬁ)

Derivando con respecto al tiempo y aplicando la regla de la cadena:

2 T T z

. o1 1 N o o [ 2

s=ls* =1 =T &+T a+T @+7 _SB={12]=] v (3.40)
i2 1.2 x u d T‘ vi

3 3

Sustituyendo la expresiones escalares de la ecuacién (3.40) por la forma

<.3.>, se obtiene:
<dT 55> +<dT 8> +<dT 0> +<dT, ,1‘3>ﬁ=rz
AT, %> +<dT_,8> +<dT_,f3 41)
2" %% 294*¢ 2’B>B—v1 3.4

£dT )3() +4dT ,H) +4dT ,l'.l) =V
3 x 8 d ] u 2

L ]

LY v, O dependen de U y {33 por lo tanto

deu=deu=o y thB=0; T2 no depende de 4, por lo que dT1d=0. Entonces el

Por construccién, Tz. v

sistema (3.41) se puede reescribir:

T_=4dT »%> (3.42.3)
2 1 x
v =dT_, %> +<dT_,d> (3.42.b)
1 2 x 2 d
v_=<dT_,%> +<dT_,d> (3.42.c)"
2 3 b4 3 a
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Substituyendo el lado derecho de la ecuacidén (3.39) en el lado derecho

de la ecuacidén (3.42.a),
T2=<dT1,(Ax+Dd+Bu+B)>

Se sabe, también, que T2 no depende de u por lo que

(dTi,g >=0 (3.43.a)

©
1
dT ,g>=0 (3.43.b)
1772
Por lo que la expresién para Tzes la siguiente:

T2=<dT1,Ax+Dd+ﬁ> (3.44)

Desarrcllando la ecuaciones (3.43.a) y (3.43.b),

a7 oT1 aT1 e
Evalli-va - vl | B Il Y
1 2 3 0

T 3T aTa 0
ax 5;— 5;— 0 =0
1 2 a b

se observa que dTi1 debe ser diferente de cero.
ax_
2
Siguiendo la construccién de la transformacidn no lineal, se asigna
T1=x2, por lo que 8T1 es igual a 1. - Asi, se obtiene la expresidén para T2
ax
2

T =a x+d d+io+S (3.45)
2 2 2 2 2

donde a» dz y 62 son los renglones correspondientes de las matrices

definidas en la seccidn 3.4.1.




Para hacer coincidir T3 con x_y asi obtener la misma transformacidén que

en el caso del SNL, se asigna

aTs aTa aT3
ox. T %Y & 1
1 F] 3

Con lo antericr la transformacidén para el sistema lineal es:

T =x (3.46.a)
1 2
T =a x+d d+x°+5 (3.46.b)
2 2 2 2 2
T =x (3.46.0)
3 3
v =3 (Ax+Dd+i°+5)+0a_ u +7"a__u_+6d (3.86.d)
1 2 21 1 23 2 1
v_za x+d d+x°+6 +3°u (3.46.0)
2 3 3 3 3 2

3.4.3. —Desarrollo de las expresiones para los controles

Supdngase que se asignan trayectorias X, ¥ X {gue no necesariamente

- - - . . - o <
coinciden con las trayectorias de linealizacidn X, Y xa). Entonces, las
expresiones de los controles para estas trayectorias en el espacio

transformado son:
- T - « O X - (=] -
v za_ (Ax+Dd+x +&)+8a_ u +py a__u_+8d (3.47.a)
1 2 21 1 23 2 1
v za x+d d+5°+8 +»°0 (3.47.b)
2 3 3 3 3 2

Incluyendo leyes de control PID L1(T1,T2) y L2{Ta) como en el casoc no
lineal, las exprecsiones de control en el sistema transformado quedan como

siguen:
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v =v +L (T ,T)
1 1 1 1 2
v =v +L (T )
2 2 2 3

Sustituyendo en estas las ecuaciones (3.46. d. y &.) y las ecuaciones
(3.47) y reacomodando para despejar u y u, se encuentran las expresiones

para los controles en el sistema lineal:

- T T
Lytxg-la x+d d+B) (3.48.a)

u =
2 re

L +a:;—961—y°a23u -a:(Ax+Dd+B)
u =—2 2 (3.48.b)
1 Qfo
21

Para el caso de regulacién, las expresiones son las mismas pero

eliminando las derivadas con respecto a las trayectorias de los estados.

2.4. 4.~ El SL alazo Cerrado.

En té&rminos de partes lineales y no lineales el sistema (2.16) puede

representarse como sigue:
k=Ax+Hd+Bu+&+n (X, d) (3.50)

donde v &s un vector que toma en cuenta los términos de orden mayor a uno de
la representacién en series de Taylor del sistema 2.16.

S5i se sutituyen las expresiones de control (3.48. a y b) en el sistema
(3.50) péra cerrar los lazos, los controles s&lo logran desacoplar la parte
lineal del proceso, ya que estos estan derivados tomando sélo en cuenta la
parte lineal del sistema. Es de esperar que la presencia del vector n induzca
interacciones no lineales dificiles de cuantificar entre la temperatura vy la

conversion.,
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3.5. -Sintonizado de Los Controles.

El sintonizado de los lazos de conversidn y temperatura se hizo en el
sistema equivalente lineal aplicando conceptos bien conocidos de la teoria de
control lineal, ya que 1la correspondencia con las variables de estado de
interés, conversién (g fractién mondmero) y temperatura, es directa con los
estados T+ y T3 en el espacio transformado. Esto permite lograr una respuesta
din&mica deseada en ambos lazos con relativa facilidad.

El proceso de sintenizado se hace para el caso de regulacién con cambios
en los estados del reactor por lo que las derivadas de las trayectorias de

referencia se toman como cero.

Dado el sistema (3.13) en el espacioc lineal equivalente

L]

T =T (3.13.a)

.1 2

T =y (3.13.b)
.2 1

T =v (3.13.c)
3 2

Incluyendo leyes de control PID, tales que v1=L1{T1,T2) y vz=L2(Ta)

queda de la siguiente forma:

T =k™(T -T )+k’."J<f -T ydt+k™} (3.51.a)
1 p 1 1 L 1 1 d 1

T =k"(T -1 )+k?J(? -T Hdt+k't (3.52.a)
3 p 3 3 i 3 3 da

Donde k;, k: y k; {i=m,t) son las ganancias para los modos proporcional,
integral vy  derivativo de los lazos de conversion y temperatura
respectivamente.

Rearreqglando estas ecuaciones se obtiene lo siguiente:

1 ove krdn-o h m. -
T =27 +-B7 47 =T
(MM ma 1
i i

(3.92.a)

i
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{3.52.b)

Estas ecuaciones (de segundo orden para la temperatura (Ta) y de tercer
orden para la conversion (Ti)) se pueden reescribir en notacién estandar de

control lineal:

Para la conversién 13?'+3( 'rz?-vr H % +T =cte (3.53)
m 1 m m 1 m m 31 1

Para 1a temperatura Tz? + 27, [ % +T =cte (3.54)
t 3 t°t a 3

donde T es la constante de tiempo,
[ es el coeficiente de amortiguamiento

H es un coeficiente no caracterizado

Por lo tanto, por lo menos para la ecuacidén de temperatura, es posible
fijar de antemano el tipo de respuesta deseada ya que se puede manipular la
constante de tiempo y el coeficiente de amortiguamiento gque para sistemas de
segundo orden ya estan bien caracterizados.

Por medio de los polinomios caracteristicos correspondientes a estas
ecuaciones, es posible encontrar la relacién de los valores propios de éstas,
con los parametros que aparecen en las expresiones 3.53 y 3.54 y con las

gananclas de cada lazo. Dichas relaciones se escriben a continuacidn.

. 4
Lazo Conversion

KM=l e ATATAT (3.55.a)
L 3 1 2 3
T
™
K= ™M™ ™) (3.55.b)
P 2 1. 2 3 1 2
T
m
m_ =AMy T
kd SCm/Tm x1+xz+x3 » (3.55.c)
Lazo de temperatura
1 t.t
k= =X A (3.956.2)
t TZ 1 2
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Kt (3.56.b)

Aunque el proceso de seleccidn de parametros para ambos lazos es
iterativo, para el lazo de temperatura es muy sencillo pues como se menciond
anteriaormente, el papel de cada uno de los parametros de la ecuacién que
intervienen en la respuesta dinAmica, esti bien caracterizado.

A continuacidn se describe el proceso de sintonizado de cada lazo.

Como paso inicial se selecciond una frecuencia para ambes lazos igual a
un tiempo de residencia (30 minutos/periodo). Por lo tanto, la constante de

tiempo (7) es igual a 7.9577 min.

Lazo de Temperatura

Para el lazo de temperatura se selecciond un coeficient=2 de
amortiguamiento igual a 0.7! para evitar tener un maximo en el valor de

sobredisparo en caso de ser necesario aumentar o disminuir la frecuencia de

< (45
respuesta del sistema

Por otroc lado, este valor para el coeficiente de amortiguamiento genera

una respuesta poco oscilatoria.

Con estos dos datos es posible calcular de las ecuaciones 3.56.a vy

3.56.b 1los valores caracteristicos de este lazo:
x;, x;= -0.0983+0.08851

t t .
Para encontrar k vy kd se probaron variocs valores y se encontré que con
. L, 4 .
la relacidén kt/kd= 13, se obtiene una respuesta aceptable..

Asi, los valores de las ganancias para el lazo de temperatura son:

k= 0.1783
P
kt= 0.0158
kA
ki= 0.0012

~Jd
13}




La respuesta para un cambioc de +10 K en el estado inicial del reactor

con estas ganancias se muestra en la figura (3.2).

lLazo de Conversién

Comoc una primera aproximacidén, para calcular 1los valores de los
pérémetros de este lazo, con el lado izquierdo de la ecuacidédn (3.55.a) vy la
constante de tiempo seleccionada, se calculd k?.

Se substituyeron los valores caracteristicos del lazo de temperatura vy
la constante de tiempo en la parte derecha de la ecuacidén (3.35.a) y se

despe jo )\:.

x:=-o.1aseq
La razdén de utilizar los valores caracteristicos del lazo de temperatura
fue el tratar de hacer coincidir las respuestas dinamicas de ambos lazos.
Con estos valores se calculd k: de la ecuacidédn 3.55.b vy k: de 1la
ecuacién 3.935.c:

k '=0.,03818

™m
P
k?=o.ooa

k:=0.30384

La respuesta dinamica del lazo de conversidn generada con estos
parametros es casi igual a ls respuesta del lazo de temperatura para cambios
pequefios en el estado inicial (menores al 24). Pero para cambios mayores, el
control de iniciador se satura con facilidad en su cota minima. Por esta
razén, la constante de tiempo de este lazo se aument® para que la respuesta
fuera mas lenta y asi evitér saturaciones.

Se decidid que el lazo pudiera manejar cambios de aproximadamente 10%,
por lo que el calculo se hizo de manera iterativa con el procedimiento
delineado arriba: a) Suposicidn de la constante de tiempo; b) Calcule de los
valores caracteristicos k; y x; en el lazo de temperatura, c) Calculo del

tercer valor caracteristico y de kT con la ecuacidén 3.35.a, substituyendo los
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ruevos valores caracteristicos y la rnueva constante de tiempo y d! Calcule

de km . km
2 1

Cl

con las ecuacicnes 3.55.b y 3.55.c). Los valores generados para

ecte lazo fueron:

T =19.89min.
™m

Kk "=0.00012709
18
k:=0.0061173

kT=0.12147

Q

X, A=-0.03569820.0354074

~

m
N

=-0.050273
3

Las respuestas de la cornversion y el control de iniciador con estas

gararcias se muestran en lac figuras (2.3.a) (2.3.b) respectivomente.
3 3 Y

1
380.0 4

398.0 T

.0 na.o 100.0

TIFMPO. MINM

Fig. 5.2.- Reapuesta de la temperatura en 6! reactor contra
tiempo para un cambio de +10 K en el eatado inicial de

temperatura, manteniendo los demas esatados Inciales en el

en el punto nominal de operacién
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Fig. 5.5.a.- Reapueasata de la conversidn en el reactor contra

MOL/LT
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tiempo para un cambio de -10% en el estado inicial de

converaién, manteniendo los deméas eatado iniciales en

el punto nominal de operacién

Fig

30.0 400.0 150.0 200.0

TIEMPO. MIN

. 3.8.b.- Respuesta de la accién de control de iniciador

para un cambio de -10% en e! estado inicial de conversién
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CAPITULO 4

RESULTADOS PARA REGULACION Y SEGUIMIENTO

4. 1. - Introduccidn

Er este capitulo =e presentan los resultsados para regulacidn vy
seguimiento.- Junto con cadae resultado se presenta la descripcidn d= s

simulaci®n y las razones para realizarla asi comc un pequefio comentaric,

4. 2.~ Pesul tados para Regulacidn

Las simulaciones para regulacidn sobre los estados
marera tal, que a lo largo de ellas se barriers todo 21 espacio fase para
conocer el compertamientc del reactst & laro cerrade =2 difszranias

circunstancias.

Los casos analizados son los siguientes:

4,2,1.- Cambios en los estados iniciales
4.2.2.- Cambios en los estados de referencia
4,.2.3.- Varaicién en los parametros.

4,2.4,- Efecto del modo integral.

4.2.5.- Perturbaciones en las entradas.

Con estos cascs se cubren la mayoria de las sitvaciones posibles en la

pperacién del reactor, asi como un andlisis de robustez de los controles., De

esta manera es posible caracterizar el comportamisnto de los controles en o u
intervalo tal gue cubra la zona de operacidn practica del reactor.

£ continuacién se presentan los resultadeos para cads unc de los casos.
Urn sumarioc de las simulaciones realizadas, asi comg los valores numéricos de

interes para cada una de éstas se muestran en la tabla 4.1.
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TABLA 4.1.-

Estados Iniciales

K

363.000
325.000
363.000
375,000
330.000
335,000
335,000
315.000
365,000

363.000

353,616
3153.616

353.616

i

0.4858

0.7000

0.4400

0.6500

0,1500

0.2500

0.4000

0.4000

9.3800

0.4000

0.40858

0.4858

0.4858

I, mol/l

0.001673
0.000100
0.001800
0.000100
0.002000
0.002000
0.001800
0.001800
¢.002000

§.001800

0.001673
0.001673

0.001673

T, K i

353.616
3153.616
153,636
353,636
353.63¢€
353.636
353,636
353.63¢6
152.63¢

353,636

360.000
363.000

363.000

SIMULACIONES REALIZADAS

Estados de Referencia

0.4858
0.4858
0.4858
0.4858
0.4859
0.4858
0.4858
0.4858
0.4858

0.48%8

9.5000
0.5175

§.5300

I, wol/l

£.001673
0.001673
0.001673
9.001673
0.001673
0.001673
0.001673
0.001673
0.001673

0.001673

Lazo de Temperatura

Comportamiento

CL CNL

gondtono mondtono
decrece decrace
gondtono mondtono
decrece  decrace
ponéteno mondtono
decrece decrece
mondtono mondtono
decrece derrors

a edo. catastréfice

1 edo. catastrofico
a edo, catastrofico
a edo, catastrofico
a edo. catastréfico

a edo. catastrofico

sondtono Eondtono
decrece  decrece
0sC. aonétono
degrad.  decrece
0s¢, My a edo.cat
degrad.

Istabilizac.
ainutos
CL CNL

2 40
80 60

85 56

1 3
39 38
87 41
43

Lazo de Conversién

Comportaniento

CL CHL

aondtono
decrece
saturacién

aonétono
decrece
gondtono
decrece
wonétonc mondtono
decrece decrece
gondtono mondtono
decrece decrece

3 edo, catastréfico

a2 ef~ ratastrofico

a edo, catastréfico

a edo, catastrofico

a edo, catastrofico

3 edo,. catastrofico

gonétono monétono
decrece decrece
EUY 0S¢, BONAtono
satura  decrece
osc. muy 2 sde.cat
degrad.

Estabilizac,
ainutos
L CNL
140 137
170 200
134 165
18§ 150
323 127
£80 109
5




R

4.1

1.9

4.9

.15

4,18

pal

A

3N

Prd

PA

PAS

PAT

NIt

NI2

PRY
34

PRE

581

st

1

Variacion de

Par setros

AN mod=4K realfios

48 mod=AB real-20%

®7 mpd=1,1B) real

B? mod=0.8B2 real
1%

A6 nod=Af real-l;q'

16 mod=1,1A6 real

A6 mod=1.246 real

Efecto del Hodo
Integral
canbio on referencia

Cambio en referencia
Perturbaciones

en las entradas
Escalén en Te y e

Escalén con error a ctrl
Eecaldn sin info, 2 ctrl
Sinusoidal en Te y Xe
sinusoidal con retraso

sinusoidal sin info, a

control

Sequimiento

393.61¢

353,616

353.616

153616

353.616

353.616

153.616

353.616

353.616

353,618

353,616

353,616

153,614

393,616

353,616

TABLA 4.1.-

..... 0.001673

0.001673

0.001€73

0001673
0.001673
0.001673

£.001673

0.4858 0.001873

0,4858 0,001673
0.4858 0.001673
0.4858 0.001673
0.4858 0.001673
f.4858 0.001673
0.4856 §.001673

0.4856 0.001673

Senn en conversién 15 min/periodo, A=0.002

T cte.

Seno en conversién 30 min/periodo, A=0.002

T cte,

Seno en conversién 300 min/periode, A=0.002

(cont . ) STMULACIOMES REALIZADAS

183,816

353,616

353,616

393,616

353,614

353.616

353,616

360.000

163,000

353,816

353.61¢

353,616

153,616

153,616

353.616

0.4958
0.485¢
0.4858
0.4B58
0.4858
0.4859

0.4858

0.5000

0.5175

0.4859
0.4858
0.4858
0.4858
0.4858

0.4958

£.001673
osct

0.001873

0.001673

0.001673

0.001673

0.001673

gondeons
decrece
gondtone
decrece
a edo, catastréfico

gondteno
decrace

mendrono
decrere

0s¢. zondtono
deqrada, decrece
osc1lac)onese), 05y

mondtono monétono
dervece decrece
a edo, catastrofico

2do.orden fer.orden
¢/ offset ¢/ offset

sondtono a ede.cat.

decrece

osc. ¢te no cambio
0.05%

gonotono no cambio
decrece

nonAtone  mondteno
decrece decrace
seno no cashio
<0.05%

seno 5eno

A= 1124 A= 112
seno €8N0
A<.096%  A=.096%

9“6l
1160 502

4 i

85

18 28
125

7535

030

seno 1.8k no cambios

seno no camhios
A= £9K
1800 no canbigs

1=.05F

sondtono mendtons
decrece dacrece
pondtono mondtons
decrece decrece
a edo. catastofico

aec, pondtono
dagrada, decrecs
oscilaciones0. 05
pondtono  aondtono
decrere  dacrece
2do.orden 2do.orden
¢/ offset c/offset
nondtono & ede.cat.
decrece

gondtonc  no caabie
decrece

gondtons  mondtono
decrece  decrece
nondtone  monétono
decrece

seno seno

Ao 418 L= 418
seno seno

Az, 504%  A=.504%
$eno §210
A=.14% A= 14%

no sequimiente

no sequia,
sequin.
sene sequis,
32,0042

295

.9‘.:
vla.
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Con la finalidad de mostrar gue el Contro! Lineal (CL) es equivalente al
Control no Limeal (CNL} en una vecingdad, las primeras simulaciones gue ze
realizaron fusror sobre cambics en los estados del reactor utilizando como
estado de referencia (punto nominal de control) el estado estacionaric
inestable (1=0.00156372, X=0.4858, T=353.6155).

Se comenzs con cambios peguefics en la temperatura de

5V}

'3, siendoc los ressultados pars =] sistesa corn CL iguales a los del sistema
*.

Tt

L en urms vocindad del puntc de control 2o

et

zon CML, Estoc demuestra gque o
equivalente al CNL.

A medidaz gue se aumentd el AT, el comportamisnto enirs ambo
comenzds a diferir, siendo las respuestas de CNL mas rapidas. Peroc ambos

cortroclss, =alo con diferencias minimas, siespre leograran sstabilizar =

Tambier se variaron simultaneamente ambos estados iniciales. En lsa
figura 4.2 ce musstran las trayectorias gereradas por =21 CML en el espacic
fase para diferentes condiciones iniciales (ver tabla 4.l para valores
ruméaricos) gque convergen al punto de refsrencia elegido. Se hac2 nontar gues en
algunos casos (simulacisn IN2) el control de adici=n de iniciador (CI) se
saturs en sy cota minima.

Pero se sncontr®d que para algunazs condiciones imiciales (simulaciores
IN6 a IN11), las trayectorias del reactor se disparan & un estadc
catastrefico de alts conversién vy alta temperatura (X= 0.9505, T=43564.12 ¥)
(figura &.3), Estas trayectorias son provocadas. en principic, por uma alta
concentracisn de iniciador en el tangue (1»0.0033) durante un intervalo de
tiempo demasiado largo.

Esta situacidén de alta concentracien es ocasionada por una accidn del
control de iniciador (CI) muy violenta {en alguncs casos, hasta en su cota
superior de saturaci®n) en el principic de las simulaciones vy durante un
intervalo de tiempo prolongado. Este periodo es seguido por la saturacian del

CI en su cota minima {(1<=0.0), pero la cartidad de iniciador en el reactor es
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Fig. 4.1.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor para un cambio de 10 K
arrikba de T (temperatura no-
minal de control) en la tem-
peratura inicial.
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Fig. 4.2.- Retratos-fase

4
pPara el reactor a lazo ce- i \
rrado. Trayectorias con di-
ferentes estados iniciales
que estabilizan en el punto N
nominal de control. .
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Fig. 4.3.- Retratos-fase
para el reactor a lazo ce-
rrado. Trayectorias con di-
ferentes estados iniciales
que se disparan a un estado
de operacién catastréfico.
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ya tan grande y esto, aunado a la accidén del control de temperatura (CT)} gque
intenta estabilizar el reactor alrededor de 353 K, hacen gque la conversidén se
dispare ya que la reaccién se encuentra en la zona del efecto gel. Esto
provoca un aumento en la temperatura que el CT no es capaz de contrarrestar y
que lo lleva a su cota minima de saturacidn por lo que el exceso de energia
retroalimenta 1la reaccién. La trayectoria, entonces, se dispara y alcanza el
punto catastr&fico mucho tiempo antes de que el sistema logre lavar el exceso
de iniciador en el reactor.

El tratar de mejorar la respuesta del reactor en estas circunstancias se
convierte en un problema de disefic, donde se genera un compromiso entre la
velocidad vy forma de réspuesta con el esfuerzc de control. Para lograr lo
anterior, manteniendo las mismas tasas de producciédn se puede hacer lo
siguiente:

a) Disminuir 1las ganancias de los controles aungque con esto se puede
degradar la velocidad de respuesta del sistema, vy

b) Aumentar la capacidad de extraccidn de calor del sistema.

El comportamiento del reactor con un CL a los mismos cambios iniciales
que se simularon con el CNL, es muy parecido.

En general, las respuestas de los estados son un poco mas degradadas que
con el CNL pero los tiempos de asentamiento son casi iguales. Un caso tipico

se muestra en la figura 4.4,

4.2. 2. —Cambioen los estados de referencia.

En la tabla 4.1 se muestran los casos simulados para cambios en los
estados de referencia. Para estas simulaciones el CNL mostrd un mejor
comportamiento que el CL siempre y cuando los controles no se saturaran. En
la figura 4.3 se muestran los resultados para un "caso facil" en el cambio de
referencia (X=0.5, T=360 K). La respuesta del CNL es mas rapida y violenta y
logra estabilizar al sistema en un poco mas de un tercio del tiempo utilizado
por el CL.

En la figura 4.6 se presenta un "caso drastico" ( X= 0.5175, T= 363 K)
donde el CNL no satura los controles y el CL sf{. La respuesta del CNL es
mucho mejor (mondtona y réapida) estabilizando el lazo de T en 4! minutos y el

lazo de X en 197 minutos, mientras que el CL debido a la saturacidn en el CI
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Fig. 4.4.~- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor para un cambio en 1los
estados iniciales (Xi=0.650,
Ti=375 K.
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Fig. 4.5.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor para un cambio en los

estados de referencia (punto
nominal de control). %=0.50,
T=360 K '
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Fig. 4.6.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-

t~r para un cambio en 1los

ectados de referencia (punto

nominal 6e_control).
X=0.5175, T=363 K
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provoca una trayectoria altamente oscilatoria e irregular ; pero adm con este
impedimento, el CL, después de que se desatura, logra estabilizar el lazo de
temperatura después de 387 miﬁutos y al lazo de conversidn después de 680
minutos.

Para condiciones mas dréasticas (i;O.SBO, T= 363.0 K), en las cuales
ambos controles se saturan, el desempefioc del CL fue mejor ya que si logrd
estabilizar el sistema en el estado de referencia aungue con trayectorias muy
degradadas pasando por zonas de alta conversidén, alta temperatura (X=0.83,
T=401 K), que desde el punto de vista préctiéo se pueden considerar
situaciones catastré&ficas y con tiempos muy largos (la temperatura estabilizd
orn 3472 minutzs y la conversidn en S27 ainutos) mientras gus =1 CNL se dispard
a otro estado estacionario (X= 0.9305, T=456.1204 K) después gde 60 minutos de

operacioén.

4.2.3.-Variacidn en los parametros.

Como pruebas de robustez del esquema de control desarrollado con
respectoc a errores en los parametros del modelo matematico se eligid variar
los sigquientes parametros: 1la entalpia de reaccidn (AH), que se ha
identificado tradicionalemnte como uno de los parametros mas importantes en
este tipo de modelos matematicos, la energia de activacidn de la reaccidn de
propagacién en condiciones de referencia (B2) y el parametro 32 que
interviene en el calculo del tiempo caracteristico de difusién del mondmero.
Estos dos ultimos parametros se seleccionaron ya que a partir de un analisis
cualitativo del modelo matematico del reactor se identificaron comoc de gran
importancia. Su efecto en las ecuaciones constitutivas del efecto gel es
relevante y en particular Bz interviene en los procesos de generacién de
calor. Ambos son fuente de problemas en este sistema. Las simulaciones se
realizaron estabilizando el reactor en el estado estacionario inestable y una

vez ahi, ge introdujo la perturbacidn.

4.2.3. 1. - Variacidnen laentalpiade reaccidn CAHD.

Este parametro interviene en la ecuacidn (2.16.c) para el calculo de 1la

temperatura en el reactor como parte del parametro 3 (ecuacién I11.5). Su
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efecto sobre la ecuacidn es multiplicador y permanece sin cambios durante la
simulacidn. . El efecto que produce sobre los controles es hacerlos creer que
la cantidad de calor generado con respecto al incremento de conversidn es
diferente a lo que en realidad es.

Este parametro se varidé hasta *20% y los controles siempre lograron
estabilzar con facilidad el reactor.

En la figura 4.7 se muestra el caso mas drastico. El AH gue se alimenta
a los controles es éO% menor que el real, lo que hace creer a ¢€stos que el
calor generado es menor de lo que en realidad es.

Por esta razén, en el momento que se alimenta el paréametroc eguivocado,
la temperatura de enfriamiento cambia instantaneamente de 315 K a 323 K. Esto
provoca que la temperatura y conversidn en el reactor comiencen a aumentar.

El1 CT detecta el "error" cometido e inmediatamente trata de regressr a
su estado anterior, peroc ya provocd que el CI también se desplace por unos
minutos hacia arriba de su estado nominal lo que hace mas dificil realizar la
accidén correctiva,

Para ambos controles CNL Y CL, el comportamiento es muy parecido. El CNL
logra estabilizar a la temperatura en 61 minutos y a la conversidén en 183
minutos, mientras que el CL lo hace en 94 minutos para la temperaturas y 293

minutos pars la conversién.

4.2.3. 2. ~Variacidnde laenergiade actitvacidédn en la reaccidn de

propagacién a condiciones de referencia CBz2).

La energia de activacién e 1la reaccidn de propagacidn a condiciones de
referencig (Bz) tiene un efecto importante sobre el comportamiento del
reactor. Esta influye directamente en el consumo de mondmero (ver ecuacidn
111.11), asi como en 1 crecimiento de las cadenas poliméricas. Esto a su vez
repercute en la viscosidad del medic 10 gue se refleja en una variacidn en el
coeficiente de transferencia de calor.

Por otro lado, la energia de activacidn participa directamente en la
ecuacidn (2.16.c) para la tasa de generacidn de calor, multiplicando el
término donde aparece la entalpia de reaccién,

Por estas razones, este parametro se considera como uno de los de mayor

importancia para el modelo.
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Fig. 4.7.- Pespuesta en las
.entradas y estadns del reac-
tor con errores en los p=2-
rdmetros del modelo que uti-
liza el esquema de control.
0H en el modelo= 0.8 A&H real.
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S1 Bz -~e #isninuye 2z -o wvalar original, entocrzes we haoo crec: & los
controles que la tasa de la reaccidn de propagacidn es mayor de lo que en
realidad es. Por lo tantc, los controles tomar&n acciones pare evitar un
aumentc en la conversidén y en la temperatura, por lo que pueden hacer que el
valor de estos estados disminuyan en el reactor.

Si B2 se aumenta de su valor original, entonces los controles creeran
que la tasa de la reaccidn de propagacién es menor y motivaran a ésta
afiadiendo m&s iniciador o aumentando la temperatura. Esto puede provecar una
explosién en la conversién y la temperatura que lleven al reactor a
situaciones catastroficas.

Por lo tanto, para los controles resulta mas dificil soportar un cambio
positivo en Bz que uno negzativo. Para comprobar esto, se hicieron pruebas

aumentando y disminuyendo Baz.

Al aumentar Bz en un 10% ambos controles, CNL y CL, fallaron en mantener
al reactor en su punto nominal de operacidn e hicieron gue éste derivara a un
estado estacionaric de alta conversidn-alta temperatura.

El comportamiento del reactor fue diferente cuando se disminuy® Bz. En
ta figura 4.8 se muestran las trayectorias del reactor para un cambic del
-20% en Bz, que fue el maximo cambio hacia abajo que se probd. A ambos
controles les toma mucho tiempo asimilar el error en el parametro Bz, pero
logran estabilizar el reactor. Al CNL le llevd 502 minutos para estabilizar
la temperatura y 2115 minutos para 1la conversidén con trayectorias suaves,
mientras gque al CL le llevéd 1160 minutos estabilizar la temperatura y 3925
minutos estabilizar la conversidn con esfuerzos de control muy violentos vy
degradados y respuestas en los estados sumamente oscilaterias, principalmente

en la temperatura del reactor.
£.2.3.3. - Variacidn en el tiempo caracteristico de di fusidn del
mondmero.
Se selecciond el parametro As que es parte de la ecuacidn
Ep=exp{Rs+A?/T) . (111.16)
gue se considera Eomo el tiempo caracteristico de migracidén de las moléculas
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Fig. 4.8.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor con errores en los pa-
rdmetros del modelo que uti-
liza el esquema de control.
Energia de activacién en
reaccidén de propagacién en
modelo = 0.8 energia de ac-
tivacidn en reaccién de pro-
pagacidén real.

0.003

0.002

1, mol/7L

0.00!

050

040

030

370

360

T, K

350

340

0.006

0.004

le, mol/L

200

@3

NL

NL

500 750




s kst A

de mondmero. .

Este ticmpe wvariz sigmifizativeomente si la rsaccidn s siecentira ool
zona del efecto gel. Esta es la ra:6n de haberlo seleccionado. La variacidn
de un 10% en Az puede provocar una variacién en Bp hasta de un orden de
magnitud si la temperatura es suficientemente alta.

La variacién en 8p influye en la tass de la reaccidn de propagacién y
por lo tanto trae 1los mismos efectos que la variacidn de la energfa de
activacidn descrita en la seccidn anterior, exceptuando la influencia directa
en la generacidn de calor.

Si Ao disminuye, el tiempo caracteristico Op disminuye, lo gue provocs
que los contreoles crean gque l& tasa de reaccidn de propagacidén es mayor, y
tomen acciones correctivas. 5i As aumenta, la situacidn es la contraria.

Para corroborar lo anterior, se hicieron simulaciones variando As hasta
en un *20%.

T -
1E5

Con las variaciones de As en -10%4 y -20% ningunc de los contir

a}

tuvieron problemas en asimilar el error. Las trayectorias de los estadns en
estos casos presentaron oscilaciones dentro de una amplitud de *0.05% por lo
que se les cansideran despreciables.

Aumentando As en un 10%, se presentaron pequefias oscilaciones tanto en
temperatura como en conversidn pero los controles lograron estabilizar el
reactor. A ambos controles, CNL vy CL, les llevo 14 minutos estabilizar la
temperatura y 135 minutos estabilizar la conversidn.

Aumentands As en un 204 la situacidn fue diferente. E1 reactor
inmediatamente se dispara a otro estado estacionario de alta conversidn-alta

temperatura con ambos controles.

4.2. 4. - Efectodel modeo integral.

Para delimitar la contribuci®dn del modo integral a la robustez del
esquema de control planteado, se realizaron simulaciones con cambioc en los
estados de referencia con control proporcional solamente para el lazo de
temperatura y con control proporcional derivativo para el lazo de conversidn,
ya que estos son los modos resultantes en el espacio original si se elimina
el modo integral en el espacio equivalente lineal.

Se repitieron dos de las simulaciones realizadas para los cambios de
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referencia: el "caso facil" (la temperatura y conversidn de referencia
cambian a 360 K y 0.5 respectivamente) donde ambos controles (CNL y CL)
mostraron un buen desempefio, v el "caso dificil” {la temperatura y conversién
de referencia cambian a 363 K y 0.5175) donde el CNL mostré un mejor
desempefio que el CL.

Los resultados del "caso facil” sin modo integral en los controles se
muestra en la figura 4.9. La respuesta generada en la temperatura por el CNL
es claramente de primer orden con un offset pequefio y la respuesta de la
conversi&n resulta de segundo orden con un offset bastante considerable.

El CL genera respuestas de segundo orden para ambos estados, pero el
offset en la temperatura es mayor que en el CNL mientras que en la conversidn
es al contrario. Los tiempos de asentamiento para ambos casocs son muy

razonables.

Los resultados para el "caso dificil” se muestran en la figura 4.10. En
este caso el CNL falla en la estabilizacion del reactor mientras que el CL si
lo logra. En este caso, obs&rvese que el CI para el CNL si se saturd mientras
que con modo integral no lo hizo. Por su parte los esfuerzos de control del
CL fueron mucho menos degradados que en caso con modo integral y las

respuestas en los estados fueron mas suaves y menos oscilatorias.

4. 2. 5. — FPerturbdacicnes en laentrade.

Se probaron diferentes formas en las trayectorias de las perturbaciones
en la temperatura y conversidén en la entrada:

4.2.5.1.- Cémbios al escalén alimentando éstas al control con y sin
error, y sin que el control las conozca.

4.2.5.2.- Perturbaciones sinusoidales permitiendo que el control las

tonozca con y sin retraso en las perturbaciones, y que no las conozca.

. 2.5 1. ~-Canbios al escaldn.

Para este casoc se introdujeron perturbaciones al escalén en lsa
conversi®n de entrada, Xe, de 0.0 a 0.1 y en la temperatura de entrada, Te,

de 343.0 K a 353.0 K. El sistema al inicio de la simulacién se encontraba en

Ep



"Fig. 4.9.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor con controles sin modo
integral. Cambio en los esta-
dos de referencia. X=0.50,
T=360 K.
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Fig. 4.10.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor con controles sin modo
integral. Cambio en los esta-
dos de referencia. X=0.5175,
T=363 K.
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el punto nominal de operacidén. Los resultados se muestran en la figura 4.11.

En el primer caso se aliment® a los controles con la informacidén de las
perturbaciones (en la figura 4.11, trayectorias 1 para el CNL y 4 para el
CL). E1 CNL logrd rechazar totalmente las perturbaciones. La temperatura y la
conversidn en el reactor, asi como la concentracién de iniciador en el tangue
no sufrieron cambios. Las respuestas en los controles asumieron los valores
adecuados para mantener los estados en su valor de referencia en el momento
que se produjo el pulso de perturbacidn.

Por su parte, el CL presentd oscilaciones de amplitud decreciente en la
temperatura y la conversién. En la temperatura las oscilaciones siempre
fueron menores al 0.05%, por lo que se pueden considerar imperceptibles
fisi;amente, mientras que la conversién oscilé fuertemente logrando

estabilizar después de 190 minutos.

Estas mismas perturbaciones en escaldédn se volvieron a introducir al
reactor, perc en esta ocasidn los controles se alimentaron como una rampa con
urna duracién de 25 minutos para ambas perturbaciones y con la misma magnitud
de las perturbaciones reales. Este tiempo fue seleccionado para evitar que el
sistema filtrara la rampa y asegurar que las perturbaciones influyen en el
comportamiento del reactor. Para esta situacidn, el CNL (irayectoria 2 en
figura 4.11) logr®d rechazar la perturbacién en la temperatura de entrada,
pero no asi en conversién. La respuesta en conversidén oscild de la misma
manera que para el caso del CL cuando conoce la perturbacidn exacta, pero el
tiempo de asentamiento fue de 155 minutos. Por su parte, el CL (trayectoria
S5) no logrd rechazar instantaneamente ninguna de las perturbaciones. Las
oscilaciones en la respuesta de la temperatura fueron bastante pronunciadas
logrando estabilizar en 65 minutos, mientras que las oscilaciones en la
respuesta de conversién fueron muy parecidas al caso de CL cuando conoce la
perturbacién, estabilizando en 190 minutos. Lo mismo ocurridé para las
respuestas en las acciones de control.

Se hace notar que en las respuestas de los controles para CNL y CL
cuando se alimentd una rampa, se presenta una discontinuidad en el momento

que la rampa termina y la parturbacién toma su valor real.

Por Gltimo, se realizé una simulaciédn donde a los controles no se les
proporciona informacidn sobre la perturbacidn. Las respuestas en conversidny

temperatura para 1los CNL (trayectoria 3) y CL (trayectoria 6é) son casi
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Fig. 4.11.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor para perturbaciones en
Xe y Te. A tiempo cero, Xe
sufre un cambio escaldén de
0.0 a 0.1 v Te de 343 K a
353 K.
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iguales. Para la temperatura, la excursidén resulta mayor que en todos los
casas anteriores pero para la conversién, los controles logran estabilizarla
ma&s rapido y con menores oscilaciones que en el caso cuando el control tiene

informacidn con error sobre la perturbacidn.

Reescribiendo las ecuaciones del sistema a lazo cerrado del SNL para el
caso de requlacidén,
L -f__f_ ~f L2—931

% = 1 22 2 23
1 f ] (3.35.a)
21
% =Ff (x,0 ) (3.35.b)
2 2 1
X =L (3.35.¢c)
3 2

Se observa que al incluir una rampa en la conversidén de entrada en el
reactor cuando en realidad es un pulso, esta afecta en la ecuacidn del
iniciador por medio de la derivada (61) y de f2 y a la ecuacién de la
conversion por medio de fz mientras dura la rampa. Esto provoca que el
control sobreactde provocando una caida inecesaria en la concentraciédn de
iniciador y conversién en el reactor.

En cambio, en el caso que no se alimenta informacidn sobre las
perturbaciones a los controles, las respuestas en conversién, concentracidn
de iniciador y temperatura siquen la tendencia de cambioc impuesta por las
perturbaciones (positivas las tres). Para corregir esta desviacidn en los
estados, los controles hacen uso de la accién integral que resulta ser muy
efectiva.

Por 1o anterior, se puede decir que tanto el CNL, como el CL son
sensibles a perturbaciones en las entradas y mucho maAs si éstas se alimentan
con un error pueden provocar acciones que perjudiquen el desempefio del
control. Esto es inherente a la estructura del esquema de control que resulta
de esta técnica de disefio, Por 1o tanto, si no se cuenta con informacidn
adecuada sobre las perturbaciones es mejor dejar que la accidén integral las

cancele asintéticamente.
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4.2.5. 2. - Perturbaciones stnusoidales

Con la finalidad de observar el desempefic de los controles cuando al
reactor llegan perturbaciones que cambian periodicamente con el tiempo, se
introdujeron perturbaciones en la temperatura y fracciédn mondmero

(conversidn) en la entrada de tipo sinusoidal:

Te=343+3.0sen(2l1t/25) (+1.46%)
$e=0.975+0.023sen{21t/25) (*X2.36%)

Con estas perturbaciones, al igual que en el apartado anterior, se
plantearon tres situaciones: cuando el control conoce las perturbaciones,
cuando las conoce con retraso y cuando no las conoce. El punto de operacién

seleccionado fue el estado estacionario inestable.

Las respuestas del sistema con CNL y CL cuando las perturbaciones son
conocidas, se muestran en la figura 4.12. El CNL logra rechazar de nuevo la
perturbacién en la temperatura pero no asi en 1la conversién. Para esta
Gtltima, la trayectoria de conversién en el tanque tiende a bajar en los
primeros minutos de la simulacién con oscilaciones de amplitud constante de
+0.41% para luego de 80 minutos estabilizarse oscilando con el mismo periodo
que la perturbacidn en la entrada pero alrededor del punto de referencia con
la misma amplitud de *0.41%, que es un 16% de la amplitud de la perturbacidn.

El CL no logra rechazar totalmente las perturbaciones en la entrada. La
temperatura en el reactor oscila en los primeros S50 minutos con una amplitud
creciente pero siempre menor a *0.05% para luego empezar a decrecer vy
eétabilizarse después de 125 minutos oscilandoc con una amplitud constante de
aprox. *0.0275% alrededor del punto de referencia pero no de manera
simé&trica. Estas ligeras oscilaciones se pueden considerar despreciables.

La respuesta en la conversién es igual que para el caso con CNL pero el

tiempo de estabilizacidédn es de 125 minutos.

Para evaluar la influencia de retrasos se corrid este mismo ejemplo pero
alimentandoc 1a perturbacién al control con un retraso de 5 minutos (ver
figura 4.13).

Ambos controles no logran rechazar totalmente las perturbaciones. La

temperatura presentd una oscilacidén con amplitud constante de *0.1117% ,
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Fig. 4.12.- Respuestas en las 4688
entradas y estados del reac-
tor para perturbaciones sinu-
soidales en Xe y Te.
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Fig. 4.13.- Respuesta en las

entradas y estados del reac-

tor para perturbaciones sinu-
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tomandole al CNL 32 minutos en estabilizarlo en esa banda alrededor del punto
de operacién y al CL, 75 minutos. La conversién también oscild con amplitud
constante de *0.504%. Al CNL le llevéd BO minutos y al CL 125 minutos con una

excursi®dn mas pronunciada hacia abajo del punto de referencia.

Como Gltima prueba, se corrid el sistema pero no permitiendo al control
que conozca las perturbaciones. Los resultados se muestran en la figura 4.14.

La respuesta a la perturbacidn en la temperatura de entrada por parte de
CNL y CL fue casi la misma que en el caso anterior. Ambos fueron incapaces de
rechazar totalmente la perturbacién y la trayectoria de la temperatura del
reactor se qued® oscilando alrededor del punto nominal de control en una
banda de *0.09&%, después de un intervalo de 30 minutos en donde bajd un poco
la trayectoria.

El rechazo a la perturbacién en la conversién fue casi igual para ambos
controles. Tampoco en este caso pudieron eliminarla totalmente. La conversidn
en el reactor para el caso CNL oscild con una amplitud constante de 20.14%
con una tendencia hacia abajo del punto de referencia para luego de 125
minutos estabilizarse con esta banda de oscilacion alrededor del punto
nominal. E1 comportamiento del CL fue similar pero la excursién realizada
hacia abajo del punto nominal fue mucho mayor. El tiempo que le llevd

estabilizarse fue el mismo.

Es de hacer notar como en ningdn caso se logra rechazar la perturbacidn
en la conversién de entrada y que el mejor resultado se logra cuando los
rontroles no cuentan con informacidén de las perturbaciones dejando el trabajo
de rechazo a la accién integral.

De 1o anterior se puede concluir que ninguna perturbacicn en la
conversién en la entrada de tipo peri6dico podr&a ser rechazada total e
instantaneamente con este esquema de control, ya que esta afecta a la
conversidn al intervenir en la ecuacién diferencial correspondiente y ser
integrada (ver sistema (3.35)). También interviene en la ecuacidén diferencial
del iniciador que es donde actua el control. Esto provoca que exista un
intervale de tiempo en el que los estados asimilan dinamicamente la
perturbacion y el control toma la accidn correctiva.

Por otro lado, al observar en conjunto las respuestas del sistema a
perturbaciones al escalén y sinusoidales y comparar las de los CNL contra las

de los CL se concluye que el esquema de control que se plantea proporciona al
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Fig. 4.14.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
to»r para perturbaciones sinu-

soidales en Xe y Te,
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En el presente trabajo, se utilizé este criteric como una primera
aproximacién para fijar el periodo de oscilacién de las ondas sinusoidales de
conversién en la salida. Hay que caer en la cuenta que las condiciones de
operacién por Spitz et al. difieren con las del presente trabajo. Mientras
que Spitz et al. realizan una polimerizacién casi en solucidn, aqui se trata
con una polimerizacién en masa. Esto agrava los problemas de transferencia de
calor. Por otro lado, el objetivo del trabajo de Spitz et al. es aumentar la
polidispersidad operando oscilatoriamente el reactor, independientemente de
la manera en como se logre esta operacién. Aqui nos interesa el desempefio del
reactor tratando de seguir una onda de referencia.

Una vez mencionado 1o anterior y dado el tiempo de residencia utilizado
en el presente trabajo (50 minutos), €l periodo de oscilacidn calculado seqgun
los criterios de Spitz et al., es de 15 minutos. La amplitud seleccionada es
de *0.002 unidades de conversién.

Los resultados para la operacién del reactor con el periodo y 1la
amplitud seleccionados con CNL y £CL se muestran en la figura 64.135
{trayectorias de los estados y contraoles).

Las trayectorias de la conversidn generadas por el CNL (linea continua)
y el CL (linea discontinua) se comportan en forma aparentemente cadtica.
Ambas presenta pegquefias oscilaciones con un periodo de 15 minutos
superpuestas sobre oscilaciones de una amplitud mucho mayor con periodos entre
90 y (20 minutos.

La accidn del CI toma 1la forma de impulsos triangulares de
aproximadamente 7 minutos de duracién. Esta resulta ser muy parecida a las
trayectorias para el CI obtenidas por Spitz et al.

En lo gue respecta al lazo de temperatura, el CNL 1logra mantener
constante la temperatura adn con las oscilaciones que presenta la conversién
que generan una variacién no uniforme en la producciédn de calor. Por su
parte, el CL no lo logra. (a temperatura en el reactor oscila con una

amplitud aproximada de *1.6 K.

Con 1a finalidad de esclarecer el desempefic de los controles, se aumentd
el periodo de oscilacién a 30 minutos para evitar la saturacién en el CI. Los
resultados se muestran en la figura 4.16.

El CNL (en linea continua) después de 125 minutos logra estabilizar la
conversidn oscilando con el periodo y 1la amplitud seleccionada. La

temperatura por su parte se mantiene constante. Ambos esfuerzos de control,
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Fig. 4.16.- Respuesta en las:

entradas y estados del reac-
tor para seguimiento de tra-
yectorias.
X=0.4838+0.002sen(2t/),
=30 minutos, mientras que T
se mantiene constante.
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aunque oscilatorios, son moderados.

Por su parte, el CL (en linea punté y rayal) vuelve a fallar tanto en la
estabilizacien de la conversidn como en la temperatura.

La conversidn oscila en una amplitud menor que la deseada (£0.0017) y el
tiempo que le toma estabilizarse alrededor de ¢&sta es de 160 minutos
aproximadamente. La acci®én del CI oscila en la misma frecuencia que para el
CNL péro con una amplitud un poco menor. En lo ﬁue respecta a la temperatura,
esta oscila con #0.69 K alrededor del punto de referencia. Esta respuesta
puede considerarse igual a la obtenida en el caso anterior para el CL, con un
periocdo de 15 minutos. Se hace notar que 1a trayectoria en la temperatura se
encuentra doofamada 90 gradoz oo respecto 2 12 trayectoria de lz convessidh,

Esto favorece el amortiguamiento de la trayectoria de 1la conversion pues
los minimos en ésta coinciden con los maximas de la temperatura y viceversa.

Para el CL, como es de esperar, a medida que se aumenta el periodo en la
onda de conversidén de referencia, la amplitud de la oscilacidn de la
respuesta en temperatura disminuye. La simulacién con el pericdo mas largo
que se realizd fue de 300 minutos y la temperatura oscild con un #0.05 K
alrededor del punto de referencia.

" En lo que respecta a la conversi®dn, a medida que se aumenta el periodo,
l1a amplitud tambié&n aumenta hasta llegar a un m&ximo de aproximadamente
+0.0048 unidades de conversi®n (logrado con un periodo de 130 minutos) para
luego comenzar a descender.

Con 300 minutos como periodo se obtuvo una amplitud de *0.0042 unidades

de conversidan.

Con estoc se demuestra que el desempefio del CNL para el seguimiento de
trayectorias es mucho mejor que el del CL. Los elementos no lineales no

considerados en la estructura del CL no le permiten realizar el seguimiento

de manera adecuada.
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CAFITULO S

EL CONTROL DE ESTRUCTURA VARIABLE

E. 1. - Introduccidn

A partir de los resultados del capitulo anterior, se concluye que las
trayectorias generadas por el lazo de temperatura son rapidas, bien
comportadas y generalmente no requieren mucho esfuerzo de control; mientras
gue el lazo de conversid&n (por su misma estructura y ce un orden mayor que el
de temperatura) genera respuestas mi&s oscilatorias, mas lentas, que requieren
mis esfuerzo de control (adiciones de iniciador mas violentas) y que en
algunas situaciones no permiten la estabilizacidn del reactor,

Por lo anterior, es deseable tratar de mejorar las respuestas para el

lazo de conversidn,

5 &, ~FElfontrol deEstructuraVariable CCEV .

En los wultimos afios; la teoria de sistemas de estructura variable ha
experimentado un gran avancemsn Esto, aunado al desarrollo de sistemas de
chHmputo y circuitos electrdénicos de alta velocidad ha permitido que se
considere muy viable el aplicar controles de estructura variable a procesos
complejos. Estos controles ban mostrades ser muy robustos comn respecto a
perturbaciones y errores en parametrosmﬁ)

El CEV utiliza uma ley de control que cambia su estructura a alta
velocidad para llevar la trayectoria del sistema a una superficie ¢(x)=0 =

®"— F, predeterminada en el espacio fase y mantenerla en dicha
superficie,.

Esta superficie ¢« se le conoce como superficie alternante o de
deslizamiento porque cuando la trayectoria del sistema estia arriba de la
superficie <, la ley de control tiene una estructura determinada y otra
estructura diferente si la trayectoria cae por debajo de la superficie. Si 1a
trayectoria del sistema se mantiene sobre la superficie o, se dice que se

tiene un modo deslizante. En esta, la ley de control tiene una estructura tal
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que hace que el sistema no abandone dickha superficie y siga una trayectoria

determinada.

La seleccidn de la superficie o se hace de manera tal, gue esta cumpla
con algunos objetivos predeterminados: que sobre la superficie se encuentre
la trayectoria gue deben de seguir los estados para que se alcance un punto
deseado en un tiempo minimo, para evitar que las trayectorias pasen por zonas
no deseadas (como se observd en algunas simulaciones presentadas en el
capitulo anterior, donde las trayectorias pasaban por zonas de alta
conversidn-alta temperatura antes de arribar al punto nominal de control),
etc.

La primera condicidém gque se debe cumplir es que esta superficie sea
atractora tinica en todo el espacio fase, por lo que se debe garantizar que

todas las trayectorias apunten hacia la superficie:

T 9, IV

Esta condicidn es posible cumplirla aplicando las leyes de control
desarrolladas en el capitulo 3. Con estas, se garantiza que el punto
seleccionado como punto néminal de control es atractor tnico considerando gque
no hay saturacidn en las acciones de control. Por lo tanto, se selecciona
un punto de control que este abajo de la superficie o para cuando la
trayectorias se encuentren arriba de #£sta y gue cambie a un punto de control
arribs de ls superficie ¢ cuando las trayectorias se encuentren abajo. Asi se
fuerza a que las trayectorias en algun momento crucen la superficie «

para poder llevar al sistema a un modo deslizante.

Por otro lado, una vez que las trayectorias se encuentran sobre 1la
superficie, se debe garantizar que &£stas no la abandonen, por lo que se debe

de cumplir que:

(2 (9%

Ix EF)=O (5.2)

Si la ecuacidn que describe al sistema en l1a superficie de deslizamiento

se puede escribir como
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*=f’ (x,d)+B’u (5.3)
q

Donde us=g es la ley de control que mantienen al sistema sobre la
superficie y 1o lleva al punto deseadc de control. Entonces, aplicando la
regla de la cadena en la ecuacidn (5.2)y sustituyendo la ecuacidn (5.3) se

pbtiene

. A
O £ (x,d)+B’u 10 (5.4)
ax =g

De la ecuacidn (5.4) es posible despejar 1a expresidn para el control
equivalente:
O -1
P hdiutl » —_——F> .r_')
an [(BX)B ] axf {x,d) {5.5
Sustituyendo la ecuacién (5.5) en la ecuacidn (5.3) se obtiene la
expresicén para el sistema en la superficie deslizante donde no aparece
explicitamente la accidn de control

e rr_por D g, 40
x=[I-B [(5’;‘)3 ] -e—,rlf(i,d) (3S.6)

£ 3. - Fl Dasarrollodel Control EQuivalente y Salaeccidnde La Supsrficie

de Desl icani=snto.

El desarrolloc del CEV se centra scobre el lazo de conversidn pues, como
ya se menciond, es el que presenta comportamientos m&s problematicos. Con la
finalidad de simplificar el tratamiento, este se realiza en el espacio lineal
transformado donde el lazo de conversidn esti representado por las ecuaciones

(3.13.a y b):

Tet1 (3.13.a)
1 2

=v {3.13.b)
4

—i0

2

donde v,es la ley de control PID dada por la ecuacidn (3.51.a).
Si se utilizan variables de desviaci®n para representar las ecuaciones

(3.13. a y b), &stas quedan como sigue:
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To=1’ (5.7.a)

=kPT’+kiJ%’dt+kd?’ (5.7.b)
_ ¢ 4 o 4 c 1
donde T7’=T7.-T..

T 1T t

Derivando una vez la ecuacién (S.7.b) para eliminar 1la integral vy

reacomodando, &sta queda comd sigue:

Para eliminar las segundas derivadas y poder escribir el modelo (5.7) en

la forma de la eruacidn (5.3), se hace el siguiente cambio de variable:

T =T’
1

De esta forma, el sistema (5.7) se transforma en el siguiente

) (5.8.a)
A B
T =7 (5.8.b)
B C
T =T skt T 4kdy (5.8.¢)
cC ¢ B < A ¢ C

La superficie de deslizamiento « se propone como una combinacidn lineal

de los nuevos estados
=S T +8 7 45 7T =0 (5.9)
1A 2B ac

donde Si, 52 y Sa son constantes seleccionadas arbitrariamente.

Una vez sobre la superficie deslizante el sistema se ve afectado por el

control egquivalente u :
eq

T =T (5.10.3)
A B

T =7 (5.10.b)
B Cc
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t=kPT kT k9T (5.10.¢)
C c B ¢ A ¢ C og

El sistema (5.10) ya se encuentra en la forma del sistema (5.3). De
aqui, resulta muy sencille escribir el sistema (5.10) en la forma de la

ecuacicn (S5.6), utilizando la expresi®n para usg (ecuacién 5.5):°

-7 (5.11.a)
A B
T =T (5.11.b)
B [

$ =34y 524 (5.11.¢c)

c 53 A G3 ¢

El sistema (5.11) se puede reducir a dos dimensiones si se sustituye unc
de 1los estados wutilizando 1la ecuacidn (5.9} para la superficie de
deslizamiento.

Dado gue z_en las coordenadas originales es la segunda derivada de ¢,
se elige este estado para ser eliminado. Despejandolo de la ecuacidn (5.9) y

sustituyendo la expresidn resultante en el sistema (5.11) se obtiene:
T =7 {5.12.3)

T =S4y 524 (S.12.b)

que se puede reducir a

T _____81

Sty 524 (5.13)
A Sa

A S53 a

Esta ecuacien diferencial homogenea con coeficientes constantes describe
el comportamiento de la conversién en 1la superficie de deslizamiento,
Obs&rvese que la trayectoria de é&sta, una vez sobre la superficie de
deslizamiento, es facilmente caracterizable ya que las ctonstantes Si, 52 y Sa
pueden ser elegidas arbitrariamente. Esto proporciona gran robustez al lazo

de conversidn.

Realizando las operaciones necesarias indicadas en la estructura de 1la

ecuacidn (5.5) se obtiene la expresidn para el control egquivalente

S1452 . i Si

[N

S: S2 2 Sa2ks
-2

=- 22 2= L - k-
an [TB(SS (Sa) Sa kc)+TA( ol kc 53 c)] (5.14)
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Transformando a variables originales las ecuaciones (3.9), (5.13) vy
{5.14), se tienen las expresiones para la superficie & seleccionada, el
comportamiento de la trayectoria de la conversidn sobre la superficie y el
control equivalente para mantener la trayectoria de la conversidn sobre la

superficie y llevarlo al puntec nominal de tontrol

- - - L ]
o=t (% —x 1422(F —f )+f =0 (5.15)
Sa "2 "2 S3 2 2 2
[ X J ®
(% =% 1422 (3% ~x )42 (% -x )= 0 (5.16)
2z 2 S3 "2 "2 G3 "2 "z
- S: S2.2 S2kf o - S1S2 i Si1.d
U o==0(F =f (22 - (22) - 225 Pk —x ) (-222250 - 254% 1 (5.17)
o 2 2 'Ss Sa Sa c 2z 2 ca2 © Sa ¢

llos valores caracteristicos seleccionados para la scuacisn (5.17) fueron
K1,K2=—0.125t0.9922i

gue generan los valores de 1.0 y 0.25 para S1/S3 y S2/5a3 respectivamente.

Finalmente, para disminuir las imperfecciones del cambio de estructuras
de control arriba y abajo de la superficie de deslizamiento, que puede dar
lugar a vibraciones en una vecindad de la superficie de deslizamiento, se
incluye una capa limite de longitud 2= dentro de 1a cual, el sistema ya se
considera en la superficie de deslizamiento. Por lo tanto, las acciones de

control a tomar quedan de la siguiente forma:

u si o e
u = u si - <{es
oq
+ .
u si -

- +
donde u y u son las leyes de control para la conversidén determinadas en la
seccidn 3.3.4, con valores @204 abajo y arriba de punto de control

respectivamente vy a = se le asigna un valor de 0.005
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5. 4. - El Desemnpeatico del CEV.

La estrategia de control descrita arriba se implementé en dos casos tipo
donde el desempefio del control de conversi®n propuesto en el capitulo 3 no fue
del todo aceptable.

El primero es un cambio en el estade inicial del reactor de +10 K. El
comportamiento de este caso se muestra en la figura 4.1. Como se observa, las
trayectorias no son demasiado pronunciadas y los tiempos de estabilizacidn se
apegan a los seleccionados en los ajustes de los controles (en este casos
alrededor de 40 minutos para el lazo de temperatura y alrededor de 140
minutos para el lazo de conversi&n). Para mas detalles sobre este caso, ver
la tabla 4.1.

En la figura 5.1 se grafican el comportamiento del CEV junto con el
comportamiento de CNL. Para el lazo de temperatura, como se esperaba, no hay
un cambio en la respuesta, ya que este estado esta desacoplado.

Pero el comportamiento del 1lazo de conversidn es sensiblemente
diferente. Las oscilaciones no son tan pronunciadas y el tiempo de
asentamiento es de 46 minutos, valor gque es el 32% del generado por el CNL.

Al comenzar la simulaci®n con el CEV, el sistema se encuentra sobre la
superficie deslizante. Despus&s de dos minutos, el sistema la abandona debido
a la gran inercia que representa el comenzar la operacisn 10 K arriba del
punto nominal del control. Esto se observa claramente en las trayectorias de
iniciador en el reactor y en la entrada como un pico muy pronunciado en
é&stas. El regreso a la superficie de deslizamiento se produce alrededor de
los 30 minutos. A partir de este momento, el sistema no abandona 1la
superficie de deslizamiento y en el minuto 46, el lazo de conversidn se

encuentra estabilizado.

El segundo caso es un cambio de +10% en la energia de activacidén de 1la
reaccidn de propagacidn en condiciones de referencia (Bz2). Como se menciond
en la seccidén 4.2.4.2, este fue el dnico caso de todos los simulados en donde
los dos controles, CNL y CL, fallaron al estabilizar el reactor en el punto
de control y lo 1llevaron a un estado estacionario de alfa con&ersién-alta
temperatura.

En la figura 5.2 se muestran las trayectorias para el CEV y CNL.

Como se menciond con anterioridad, un error positive en la energia de
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Fig. 5.1.- Respuesta en las
entradas y estados del reac-
tor para un cambio de 10 K
arriba de T (temperatura no-
minal de control) en la tem-
peratura inicial utilizando
CEV y CNL.

1, molsL

Ie, mold.

Te,K

0017

0016

0015

0014

360

355

004

.002
.0
320

310

300

119

CEV

CNL

CNL

CEV

0 oY}

200

min.




activaci®n de la reaccidn de propagacidn provoca que el control "crea” que la
tasa de propagaci®n es menor, por lo gque affade inciador en una cantidad tal
que hace que el reactor se dispare 20 minutos después de que comenzd la
simulacidn a un estado estacionario catastréfico (alta conversidn-alta
temperatura), sin que el CNL pueda hacer nada para evitarlo adn cuando ileva
a ambas acciones de control a sus cotas minimas de saturacidn.

En cambio, el CEV logra "darse cuenta” del error casi inmediatamente vy
despu&s de 40 minutoss con una oscilacidn muy ligera en la temperatura y una
oscilacidn casi imperceptible en la conversién, logra estabilizar el sistema.

Se hace notar gque en este caso, desde el comienzo de la simulacidn las
trayectorias del reactor se encontraban sobre la superficie de deslizamiento
ya que el punto inicial fue el punto nominal de control que pertenece a esta
superficie. E1 CEV actud del tal forma que no permiti$ que las trayectorias
abandonaran la superficie. Si se realiza un cambio de estados iniciales
simultaneamente con el cambioc en los parametros, los controles fallan en
estabilizar el reactor. Para el caso que se sresenta en 13 fig. 5.2, si el
cambio en los estados iniciales es tal que &stos se encuentran por arriba
de la superficie de deslizamiento, el CEV no logra atraer las trayectorias a
dicha superficie y el sistema se dispara a un estado catastr&fico de alta
conversidn-alta temperatura. Si los estados iniciales se encuentran por
debajo de 1la superficie deslizante, aun  cuando las trayectorias cruzan la
superficie no logran quedarse en #sta y tambidn se disparan a un estado

catastrafico.
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Fig. 5.2.- Respuesta en las

entradas y estados del reac-
tor ~~» error en los parame-
tros que utiliza el esqiema

de control. Enevoia de acti-
vacién en reaccién <e propa-
gacién en modelo=1.1 energi=
de activacién real.
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CONCLUSIONES .

Sodbre el Modelo.

Se implementd un modelo para la polimerizacidn en masa por radicales
libres del MMA que toma en cuenta el efecto gel por medio de expresiones parsa
las constantes cinéticas de las tasas de propagacidn y terminacién deducidas
a partir de la TVYL. Este mocdelc ha sido utilizado con anterioridaed para
simular esta polimerizacidn en reacteres por lotes(p} y continusmente
agitados‘zm con excelentes resultados. Por medio de la TVL se irclueyd 1la
dependencia de la viscosidad con la conversién de monémero y la temperatura
para tomar en cuenta los efectos de la conversidn en el coeficiente global de
transferencia de calor, De esta forma se cuenta con un criterio unificado
para describir las propiedades de transperte gque intervienen en el proceso.

El modelo pueds ser utilizado para simular el reactor en operacién por
lotes, semicontinua o continua ya sea & volumen constante o variable y esti
construido de tal manera gque puede simular cualquier otra polimerizacidn por
radicales libres gue cumpla con el mecanismo cinético propuesto, Unicamente
calculando los parametros cinéticos requeridos para el nuevo mondmero y el

nuevo iniciador.

Los resultados obtenidos con este modelo concuerdan con los publicados
ern la literatura. Ya sea para condiciones isotérmicas o no isotérmicas,
presenta tres estados estacionarios para las condiciones de operacidn
seleccionadas: dos estables y uno inestable. Los estables son uno de baja
conversidn-baja temperatura y uno de alta conversidn-alta temperatura. El
estado de baja conversién-baja temperatura es un punto de operacién sin
interés desde el punto de vista econdmico y el estado de alta conversién-alta
temperatura es un punto de operacidn catastr&fico, por lo gue 4el estado
estacionario inestable, que es de conversién media~temperatura media, es el
indicado como punto de operacién. El1 estado estacionario estable de alta
conversidn-alta temperatura- en operacién no isotérmica presenta un ciclo

limite inestable.
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Para trabajos futuros sobre control de DPM en este tipo de reactores,
sélp es necesario incluir las ecuaciones que describan a los momentos, tanio

vivos como muertos, necesarios para los cilculos de esta variable.

Zobre Los Easguenas de Comtrol gensrados ut i lizande Las Téenlcas de

Trans formac i dn propuestas.

Se implements una ampliacidn de la té&cnica de transformacidn propuesta
por Su, Hunt y Meyer que incluye a las perturbaciones en la entrada. Se
propone una transformacién no singular que depende de los estadoss entradas
de control y perturbaciones en la entrada. La expresisn de la transformacidn
se encuentra constructivamente.

Esta transformaci&n mapea el sistema ro lineal (tres estados-dos
entradas) a unoc lineal equivalente en la Forma Candnica de Brunovsky donde el
nuevo sistema esté4 constituido por dos subsistemas una entrada-una salids, vy
es sencillo disefiar un esquema de control. El espacio de validez de la
transformacidn es lo suficientemente qrande como para contener el espacic de
operacidn del reactor. Esta metodologia permite un analisis mas sencillo y
claro del! sistema en cuesti®dn ya que se hacen evidentes las interrelaciones
dinimicas existentes entre los estados en el sistema lineal transformado.

Por medio de la transformacidn inversa se encuentran las expresiones
para los controles en el sistema original. Estos controles cuentan con una
parte en retroalimentaci®én sobre 1los estados y otra en prealimentacidn

tambi&n sobre los estados y las perturbaciones en las entradas.

Para comparar el desempefio de estos controles con controles lineales, se
liealiz® el modelo por medio de series de Taylor tomando Gnicamente el primer
término de 1la serie. A este nuevo modelo se aplicd la técnica de
transformacidn propuesta y se encontraron las expresiones de los controles
lineales.

El sintonizado de 1los controles se realizé en el sistema lineal

equivalente por medio de t&cnicas estandar.
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Tanto el CNL come el CL se probaron por simulacidn para un espectro
amplio de condiciones con la finalidad de caracterizar la operacidn del
reactor.

Se encontrd& gue para los casos de cambio en los estados iniciales de
operacidn o cambio en los estados de referencia, en una vecindad cercana al
punto nominal de control, el comportamiento de ambos controles, CNL y CL, es
muy parecido, pero la accién del CNL siempre es mis. violenta y rapida
logrando la estabilizacidn del reactor en mengs tiempo.

A medida que la vecindad en donde se realiza e] cambio crece (los
estados iniciales estin m&s alejados del punto nominal de control para el
casc de cambio en los estados iniciales, o el nuevo punto nominal de control
se aleja del punto nominal de control anterior para el caso de cambio en los
estados de referencial, el comportamiento del CL va empeorando hasta el caso
en que las acciones de control llegan a sus cotas de saturacidn y las
trayectorias en los estados son altamente degradadas. El CNL también degrada
las trayectorias de los estados perc en una medida muchisimo menor y la
region en la gue el CNL puede operar sin llegar a sus cotas de saturacidn es
mayor que la del CL.

Una vez que se ha alcanzado la regidén en donde ambos controles se
saturan, la velocidad con que se degradan las trayectorias de los estados es
mucho mayor para el CNL que para el CL, llegando a situaciones en las que el
CNL falla en la estabilizaci&n del reactor y el CL si lo logra aun con
trayectorias sumamente degradadas. El degradamiento contintda hasta gque ambos

controles fallan.

Tambi&n se encontrd que i por alguna razdn 1la concentracidn de
iniciador en el reactor supera a 0.003 mgl/l, las trayectorias de los estados
tienden irremediablemente a un estado estacionario catastréfico de alta
conversidn y alta temperatura. En estas situaciones ambos contreles sufren
saturaci®n y es imposible estabilizar el reactor. Por lo tanto, para los
ajustes realizados en los modos de control, existe una regién de operabilidad
del reactor que es mucho menor que la regidn en donde es valida 1la
transformacidén, También, ya que la teoria no cubre los casos en donde existe
saturacién en los controles, se debe restringir la operacién a una regidén tal

que se garantice el buen funcionamiento de estos.
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Con respecto a la robustez de los Eontroles a errores en los parametros,
el CNL siempre mostré ser mucho mas robusto que el CL en condiciones de no
saturacién. De los diferentes casos que se probaron se encontr& que existen
parametros de gran importancia para el modelo gque pueden provocar que los
controles fallen en la estabilizaci®dn del reactor cuando se introduce un
error. £s de mencionar gue la entalpia de reacci®n, al contrario de lo que se
esperaba, por su efecto en otros modelos, no provocd gue los controles
generaran trayectorias muy degradadas en los estados del reactor. Los efectos
sobre las trayectorias de los estados fueron mas pronunciadas al introducir
errores en los otros dos parametros probados,

El efecto mé&s impactante sobre las trayectorias de los estados lo
provocd la energia de activacidn de la reaccidn de propagacison puramente
cin&tica. Para errores moderados, e! CNL logrd rechazar el error con
trayectorias poco oscilatorias mientras que el CL provoca trayectorias
sumamente degradadas. FPara errores relativamente grandes, tanto en este
parametro como en el tiempo promedio de difusi®n, ambos controles fallan en

13 estabilizacisn del reactor.

La contribucién del modo integral s la robustez del esquema de control
regulatorio es muy importante. El modo integral ayuda a moderar el efecto de
las no linealidades del CNL comoc lo demuestra la simulacién mostrada en la
fig. 4.10 (seccidn 4.2.4). E]l CNL falla en la estabilizacidn del reactor en
el caso requlatorio con cambios en los estados de referencia cuando se
encuentra cerca de la regidn en la que los controles se saturan. La ausencia
del modo integral permite que las acciones de control sean m&s violentas vy
lleven con facilidad al reactor a un estade catastrafico de alta conversion vy
alta temperatura. Para el CL el efecto es el contrario. Sin modo integral, el
CL germera trayectorias mucho menos oscilatorias para este mismo casoe y logra

estabilizar el reactor.

En lo referente a rechazo de perturbaciones en la entrada, el desempefio
del CNL fue siempre mejor que el del CtL.

Para perturbaciones al escaldn, ambos controles logran rechazarlas pero
en el Unico caso en el que el rechazo a ambas perturbaciones es instantaneo
es cuando el CNL posee la informacidn exacta sobre las perturbaciones.

En cambio, para oscilaciones sinusocidales en las perturbaciones, ninguno

de los controles logra rechazar totalmente a las perturbaciones a excepcidn

126




d=l CNL con la perturbacién en la temperatura de entrada cuando este tiene la
informacicmn exacta sobre la perturbacidn. En todos los demas cases las
trayectorias de los estados se mantuvieron oscilando en la misma frecuencia
que las perturbaciones perc con una amplitud menor. El peor desempelNo de los
controles se obtuve cuando existe un tiempo muerto en la informacidn que
reciben los controles sobre las perturbaciones. Comparando las trayectorias
para este casc con las que ce generan cuando a los controles se les elimina
1a rrexlimentacidn sobre las perturbaciones, se observa Qque son  muy
parecidas perc en el primer caso la amplitud de las pbscilaciones es mayer.

La contribucidn del modo integral a la robustez en el rechazo a
perturbaciones es muy importante. E1 comportamiento de ambos controles, CNL vy
€L, cuandoc no tienmen informacid&n sobre las perturbaciones (se elimina la
srezlisentacilin en las perturbaciones) es muy parecido siendo el del CNL
siempre mejor que el del CL, y m&c adn, para el lazo de conversidn, gue
muestra ser el mas problemitico, la menor oscilacidn en la respuesta final

ara perturbaciones cambiantes en tiempo se obtuvo en este caso.

Rl

Ern el seguimientc de trayectorias de conversidn, s&lo el CNL fue capaz
de seguir la trayectoria sinucocidal impuesta, siempre y cuando los controles
no se saturen. El CL no es capaz de seguir trayectorias aun con periodos muy
largos. Esto se atribuye a la falta de infermacidn del control! schre las no

linealidades del sistemsa.

En resumen, se puede afirmar que el CNL se desempefia mucho mejor que el
CL en condiciones de no saturacidén, que es mas robusto y que el &xito sobre
la estabilizacidn del reactor estia asociado en buena medida con evitar
saturaciones en las acciones de control. R este respecto, ya gue no existe
teoria que describa estas situaciones, resulta necesario trabajar en esta
direccidn. .

Para perturbaciones tanto al escaldn como oscilatorias, el CNL se
desempefis mucho mejor que el CL peroc s&lo para el caso en que el CNL tiene
informacién exacta sobre ambas perturbaciones al escalén y sobre la
perturbacidnh sinusoidal en la temperatura de entrada, logra rechazar total e
inmediatamente estas perturbaciones. En todos los demas casos el rechazo no
es total .

En lo que respecta al modo integral, es de hacer notar la gran robuste:z




que le proporciona al sistema.

Sobreel CEV

El CEV se utiliza en aquellos casos que es necesario me jorar el
desempefio dinamico de los esquemas de control desarrollados en el capitulo 3.
La implementacidn del CEV se realiza sobre el lazo de conversidéin que demostrd
ser el mas problemiatico.

La seleccidn de la superficie de deslizamiento se hace de manera
arbitraria y resulta ser cambiante en el tiempo en coordenadas originales.

_ En los casos que se seleccionaron como prueba, el CEY tuvo un mejor
desempefio que el CNL. Para el caso de requlaci&n sobre los estados con cambio
en los estados iniciales el CEV logra trayeciorias mucho mencs prolengadas y
estabiliza el reactor en un tiempo menor que el CNL.

Para el caso del error en los parametros dorde el CNL no fue capaz de
realizar su trabajo, el CEV, al igual que en el caso anterior, genera
trayectorias muy bien comportadas y con tiempos de asentamiento pequefios,
siempre y cuando el sistema se encuentre desde el primer momentoAsobre la

superficie de deslizamiento.

Aunque este tipo de esquemas de control genera excelentes resultados,
aun es necesario lograr una mejor formalizacidn sobre la metodologia de
disefio para caracterizar con detalle la superficie de deslizamiento e imponer
objetivos a cumplir por parte de las trayectorias una vez que se encuentren

sobre é&sta.
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A3

fa

Ao

Ag
Ag
Ag
Ag4

Area

B1
Bz

Ba

AFENDICE I

NOMENCLATURA

Expresicdn relacionada con el calculo de la difusividad
del mondmero por medio de la teoria de Volumen Libre.

Factor preexponencial para

Factor preexponencial para
estrictamente cingtice

Factor preexponencial para
estrictamente cin&tica.

Constante en ecn. II1.15
Constante en ecn. INI.15
Constante en ecn. II1.16
Constante en ecn. !11.16
Constante en ecn. 111.20
Constante en ecn. 111.20
Constante en ecn. 11!.20

Constante en el coeficiente glebal de

Constante en el coeficiente global de

Constante en el coeficiente global de

Constante en el coeficiente global de

. 2
Area de transferencia de calor, m".
Constante en ecn. 2.5

Energia de activacién dividida entre la cte.
para la reaccidén de iniciacidén

Energia de activacién dividida entre la cte.
para la

transf.

trancf.

transf.

transf.

reaccidn de propagacidn estrictamente

13 velocidad de reaccidén de

132 velocidad de reaccidén de

13 veleocidad de reaccidn de

de calor

de calor

de calor

de calor

cinatica

cin&tica

iniciacid&n.,

propagacisn

»

termiracidn

{ecn.

{ecn.

(ecn.

(ecn.

de

de

cin&tica.

Energia de activacidén dividida entre la cte. cinetica de
para la reaccidn de terminacidn estrictamente cinética.

135

2.13)

c.13)

2.13)

2.13)

los gases

los gases

los gases




Bd

B‘r'f

Cz
Ca

Ca

(@)
o

v
]

Pa

Medida del tamafio minime requerido por un orificio para acomodar
a una molécula que se difunde.

Medidad del tmaMo minimo requerido por un orificio para que se
realice el flujo viscoso. :

Caonstante en ecn. 2.14.

Constante en ecn. 2.13.

Constante en ecn. 2.15.

Capacidad calorifica de la mezcla de reaccidn, cal/grk
Capacidad calorifica del fluido de enfriamiénto,cal/ng
Difusividad del polimero

Re}acién Bia/Bvy

Diametro del tanque, m.

Factor de eficiencia de le reaccidn de iniciacidn.,

Fraccién de volumen libre con una fraccian de volumen i de!l
compuesto de intergs a una tempeatura T.

Expresisn relacionada con el cilculo de la difusividad
del monémeroc por medio de la Teoria del Volumen Libre.

Expresidn relacicnada con el cilculo de la viscosidad

de la mezcla en el reactor por medio de la Tecria de Yo
lumen Libre.

Expresidén relacionada con el cialculo de la viscosidad

de 1a mezcla en el reactor por medio de la Teoriz de Volumen
Libre.

.. . . 2 .,
Coeficiente interns de transferencia de calor, cal/mmin K,
.. . 2 .
Coeficiente externo de transferencia de calor, cal/mmin K.

Concentracidén de iniciador en el reactor, mol/lt

Concentracidén de iniciador en la corriente de entrada
mol/lt.

Conductividad térmica de la mezcla en el reactor, cal/mK

1]
k de reaccidn para el iniciador, lt/mol.

k de reaccidén de propagacidn a condiciones de referencia,
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1t/molmin.

kp k de reaccidn de prepagacidén, lt/molmin

kt° k de reaccidén de terminacidn a condiciones de referen
cia, lt/molmin.

kt k de reaccidn de terminacidn, lt/melmin.

L Diimetro de agitador, m. .

M Concentracidén de mondmero en el reactor, mol/1t

M1 Constante en la ecn 2.11.

M2 Constante en la ecn 2.11.

M~ Concentracidn de mondmerc a conversidén cero, mol/lt.

Ms Concentracidén de mondmero en la corriente de entrada,
mol/lt. ‘

M Velocidad de agitacidn, 1/min.

P Momento cero, mol/lt

Pi Concentracidn de polimeros vivos de tamario i, mol/l

PR Ndmero de Prandtl.Cpu/k

q Flujo de salida del reactor, 1t/min

a. Fluja de salida del sistema de enfriamiento, 1lt/min.

ch Flujo de entrada delfluido de enfriamiento, lt/min.

q Fflujo de entrada al reactor, mol/lt.

R Concentracidn de radicales, mol/l

RE Namero de Reynolds.L?Np/u

Tra Radio efectivo de la esfera donde se réalizan las reac-

ciones entre macroradicales.

t Tiempo, min.
T Temperatura en el reactor, K
Tc Temperatura en el sistema de enfriamiento, 5
)
Tc_ Temperatura en la corriente de entrada del sistema de

enfriamientao, K.
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B

£
3

T

L)

T

mats

" Temperatura en la corriente de entrada al reactor, K.

Temperatura de efecto vitreo, K.
Temperatura en la pared del tanque.
Volumen datil del reactor, 1t.

Volumen de la chaqueta, 1t.

Coeficiente global de transferencia de calor, cal/mminK.

(-AHIYM®/ 5C
o]
UArea/pCp

v
pC Ccpclcp
Factor de contraccidén.
Entalpia de reaccien, cal/gr.
Inverso del tiempo de residencia, 1/min.
Tiempo caracteristico de difusi&én del mcnomero,
Tiempo caracteristico de migracidin de los radicales en
crecimiento.

Viscosidad de la mezcla a condiciones de operacidn. Cp

Viscosidad de la mezcla a la temperatura de la pared
del tangue, Cp.

Fraccidn volumen de mondmero en el reactor.

Fraccisn volumen de mondmero en la corriente de entra
da al reactor.

Conversidén de mondmero

. 3
Densidad de 1la mezcla en el reactor, gr/cm .

. . a
Densidad de 1a mezcla a conversién cero, gr/cm .

Densidad del fluido de enfriamiento, gr/cmg.

Densidad de la mezcla en la corriente de entrada al
[ ]
reactor, gr/cm. '

Densidad del mondmero puro, gr/cma.
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Densidad del polimero puro, gr/em .
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APENDICE I1

LISTA DE PARAMETROS UTILIZADOS EN EL MODELO MATEMATICO

Disefio y Operacién Cinéticos
Ag, = 0.74 A, = 6.32(10*%) 1t/mol
Ag, = 0.67 A, = 2.95(10°) 1t/molmin
Ag_ = 0.33 A, = 5.88(10%) 1lt/molmin
Ag, = 0.14 A, = 8.2479¢(10 %) 1/k?
D, =1.2n. A_ = 0.1678
N = 440 min.® A_ = 35.11095
L = 0.44 m. A = -13964.472 K
vV = 2000 1t. A, = 45.5864 K
g, = 40 1t/min. A, = 47.5758 K
C, = 1.6329(107°) cal/m'min k™0 %% 4 = -17451.223
c, =3.2910 B = 0.03
B, = 15630.29 K
Otros B2 = 2190 K
B, = 352.8 K
-4AH = 137.82 cal/gr f = 0.58
Cp = 0.4 cal/grK

M= 6.16(10°%)

-9.6793

X
N
1]

k = 2.76Bcal/m min K

p__ = 0.973-1.166(10 ) (T-273) gr/cm’

' _ 3
ppol— 1.2 gr/cm
Tg = 387.15 K
Da = 1.99
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APENDICE III

DESARROLLO DE LAS ECUACIONES DEL MODELO MATEMATICO
Y SUMARIO DE FUNCIONALIDADES UTILIZADAS

Las expresiones que constituyen el modelo matemitico utilizado se
ocbtienen a3 partir de los bzlances de materia y energia, asi como de las

relaciones fundamentales gue a continuacidn se escriben:
Bzlance de Iniciador

d(¢1>=_deI+q I gl (2.1.a)
d-t— e e

Balance de Radicales

d(VR) (2.1.b)
————=2fL TY-— -
Tr—=2fk_IV-Vk RM+q_R_-GR

Balance de Polimeros Vivos

d{ve) 2 (2.1.c?
—l -t -
It JkiRM JktP +qEPE qP
®
donde P=L P
L=1 :
Balance de Mordmero

d(VM)=—VkpMP+qu=—qM (2.1.d)

dt

Balance de Energia en El! Reactor

g(V=C T)
-~ =(—~H)kpMPV—UA(T-TC)+qepéCpTéhqupT (2.1.e)
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Balance de Masa Total

d{oV)
dt

= Q.e,"0P

Relacidn Densidad-conversidén

Otras funcionalidades:

8=qe /Y, (111.2); p=M/M°
(-AHY M° UaA

A — M - i

F=—r; (111.5); Yy ots

Q=P (111.8)

kd=A1exp(~B1/T) (II1.9);

k  =Azexp(-B2/T) (ITI.11);
po

. —2.3¢DaAgs T 14
GF-Exp [ 7 fTIEEF_] (117,13

A(T)=A4(T—Tg)z+95 (IT1.15)
ep=exp(A6+A?/t) (I17.1&)
k=tk *+0 6 P17t (I111.17)
t to b

kto=Aaexp(—Ba/T)

)

(111.3): Pe=Ma/M°
o 1-em)
(111.6); o=

k =(k '+ G P27*
P po p K

_ 2. 3¢
G‘E”D[ER*FTIB¢]

_ 2 .3¢Dafgs
G, =exp [ Al{Tc)+Bg
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(2.1.1)

(II1.1)

(111.4)

(111.7)

(III.

10)

(I1r.ia2y

] (I1I.14)

(I11.18)




9L=exp(A8 -Aol -A10/T) (I11.19)

U=Ca(T-273) “*(1-24179% 06w (2.15)

Area=1.,130973+(4/1200)V (I11.20)

2 (=]
-2 - 177 = »
P _deIQtGP 2fk ‘/ut 0 (I11.21)

d

las expresiones finales utilizadas se obtuvieron de la siguiente forma:

Expresidn para El Cambio de Concentracisnde Monédmero en E1 Reactor con

respecto al Tiempo: .

Desarrollando la derivada con raspecto al tiempo en la ecn. (2.1.f).

f {7 )
P§Y+‘~/C.‘f=':e.oe-qp e
dt dt
Derivando la =2cn. (I11.1) con respecto al tiempo,
0
de__ < (p')dM (111.23)
dt 1-¢ M0 dt

Sustituyendo la ecn. anterior en ecn. (II1.22). se obtiene la siguiente

expresidn gue incluye la derivada del mondmero con respecto al tiempos

av eV dM e (111.26)

dt

Y M7 1-eMaP) {—aM/M°

Desarrollande la derivada con respecto al tiempo en el balance de
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monémero, ecn. (2.1.d),

¢f1+ ;Z=—Vk MP+q_M_-qM (I111.25)
dt dt p

Sustituyendo en &sta la ecn. (II1.24) y reacomodando

dM

(1-eM/MOY K MP+(1+eM/M ) T82Me—(1-eM/M™ 138N
at b y y

Ytilizando las expresicnes (IIl.2), (III.3), (IIl.4) y (1I1.8B), se logra
la ecn. (2.2.bH),

8 (-0 1-2¢)-8) g0 {
dt

n
3

.b)

Expresidnpara el Cambio de Yolumen con respecto al Tiempo.

Sustituyendo la ecn. (2.2.b)

en la ecn, ‘II11.24) vy rearreglando ==
gbtiene la sxpresidn para el cambio de volumen
dv -
__=—={igV+q -9 2.2.d)
a3t &

Expresidn para el Cambio de Concentracidnde Iniciador enEl Reactor con
respecto al Tiempo.

Desarrollando la derivada con respecto al

tiempo en la ecn. (2.1.3) y
rearreglando,

q
9l T oV y 14 ®

d1 SR © (I1l.22)
dt v dt v

v
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Sustituyendo la ecn (2.2.d) en la ecn. (I11.26) y reacomodando se

obtiene la expresidén para el cambio de iniciador

gl
—_— - - : )
9t (Qem—6 kd)I+81e {(F.2.a)

Expresidén para el Cambiode La Temperatura enEl Reactor conrespectoal

Tiempo.

Desarrollandoc la derivada con respecto al tiempo en la ecn. (2.1.c) se

obtiene

q_p
|

Uhrea o+ 30 ® & O1 (111.27)
c eV eV

dT 74V, Tde _(-AH )k P
dt Ydt odt eCp 'p oVCp

-

La parte izquierda de la ecn. (II1.27) incluye el diferencial de masa

tecn. (2.1.%F))

T4V Tdo _ .4V do. T
R N Aty - LY —qo s (111.28)
Vdt edt . gt gt av TIPS !

Sustituyendo la parte derecha de la ecn. 111.28 en la ecn. 171,27 v

rezcomodando se obtiene la expresién para el cambio de temperatura del

reactor con respecto al tiempo:
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