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ABSTRACT: Esta investigacion tiene por objetivo el modelamiento matematico
de un reactor quimico continuo CSTR en el cual se desarrolla una reaccion
exotérmica (saponificacion de acetato de etilo con hidroxido de sodio). Asi
mismo se busca disefiar un sistema de control basado en un neurocontrolador
dinamico DBP, el cual sera simulado bajo funcionamiento de operacion normal
y también sometido a ruido y perturbaciones; para evaluar su rendimiento
también se control 6 el sistema usando un PID y redes neuronal es estéticas.

1. INTRODUCCION

Un reactor quimico continuo CSTR (Complete Stirred Tank Reactor), es aquella unidad procesadora
disefiada para que en su interior se lleve a cabo una o varias reacciones quimicas. Dicha unidad
procesadora esta constituida por un recipiente cerrado, el cual cuenta con lineas de entrada y salida
para sustancias quimicas. Este tipo de reactor consta de un tanque con una agitacion permanente y casi
perfecta, en el que hay un flujo continuo de material reaccionante y desde el cual sale continuamente el
material que hareaccionado (material producido).

Un neurocontrolador dinamico DBP (Dynamic Back Propagation), es aquel algoritmo matematico
basado en una red neuronal multicapa, con aprendizaje supervisado, conocido como algoritmo de
retropropagacion de errores. Posee la capacidad de autoadaptar los pesos que conectan las neuronas de
las capas intermedias. Este algoritmo es de naturaleza estocastica, es decir, que encuentra el camino
hacia un minimo local o global de manera zigzagueante, por lo cual tiene una convergencia lenta lo que
implica un mayor nimero de iteraciones para lograr reducir €l error.

2. MODELAMIENTO MATEMATICO

Se asume: que la agitacion es perfecta, por tanto la concentracion, presion, y temperatura son iguales en
cualquier punto del tanque, asi como en la corriente de salida; que el volumen del reactor es constante;
que las propiedades de los compuestos no varian con la temperatura; y que no hay pérdidas de calor
hacia el ambiente. No se considera como objeto de control el sistema de agitacion, ni el sistema de
control de nivel del tanque.

BALANCE DE MASAS

Laexpresion general del balance de masas para un material X eslasiguiente:

V*dCX =Fi, *Ci,—-F*C, +G
dt 1)
Donde:
Y Volumen del tanque [m3]
CiX Concentracion de material X alaentrada [mol]
CX Concentracion de material X alasalida [mol]
FiX Velocidad de flujo molar de X alaentrada [lit/seg]
F Velocidad de flujo molar alasalida [lit/seg]
GX Velocidad de generacion o transformacion [mol/seg]

Si la temperatura, actividad catalitica, concentracién, y demas parametros asumidos son validos y

uniformes, entonces se cumplira que: Gy =Ty *V 2
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La velocidad de reaccion (rx) se define como la velocidad de formacion o de desaparicién de moles del
material X, transformados por cada unidad de tiempo y por cada una unidad de volumen.

Para este caso, la reaccion sigue la ecuacion de segundo orden, por tanto: ry =K=*Cy 3
—Ex
— R+T
Ecuacion de Arrhenius: K=p=*z=e 4
-2407.2
La cual se resolvera segun Henry y Simancas (1996): K=63380*e ' 5)
Donde:
rx Velocidad de reaccion [mol/(seg* m3)]
K Constante de velocidad [mol"/(seg* m3)]
p Factor estérico [mol™1/m3]
Z Frecuencia de colisiones [1/(seg*moal)]
Ex Energia de activacion [°K*kJ/(Kg*mol)]
R Constante de Botzmann [°K*kJ/(Kg*moal)]
T Temperatura [°K]

Se sabe que el volumen de la masa reaccionante al

interior del tanque es constante, entonces tanto el

flujo de entrada como €l flujo de salida serén iguales, por lo que el balance global de las masas ser&

dC, . .
V =Fi,*Ci,-F*C,-K=*C, *C, *V
Balance de masas para hidroxido de sodio (A): @)
V*dCB =Fig*Ciy —F*Cy, —K=*C,*C, *V
Balance de masas para acetato de etilo (B): (8)
dC
V C:—F*CC+K=!=CA=1=CB*V
Balance de masas para acetato de sodio (C): dt 9
V*dCD =-F*C, +K=*C,*C, *xV

Balance de masas para el etanol (D):

BALANCE DE ENERGIA

(10)

Segun Fogler (1992), el balance de energia en un reactor CSTR de volumen constante esta dado por la

siguiente expresion:

Q+ 3 (Fiy #Ciy #Hiy )~ T (F £C, #H, )= 3Gy #V Cpy o T4 3 (Hy #v)s £
dt dt (11)
Subdividiendo cada término:
> (Fiy *Ciy *Hiy )= Fi, Ci,Hi, + FigCigHig + Fi ,CrHr + Fi CrHr 12
> (F*Cy *Hy)=FC,H,+FCyH, + FC.H + FC,H, + FCrHr (13
Z(Cx *V *Cpy )* d_T :V(CACpA +CgCp;s +C.Cp. +CCp;, +CrCp, )d_T
dt dt (14)
S (H, V) S oy p, La gy oy Doy GGy dOn
dt dt dt dt dt dt
(15)
dc,
L os términos correspondientes a dt  se obtienen de las ecuaciones (1), (8),(9),y (10)
El término Q se desarrolla de la siguiente manera: Q=UA(Tr -T) (16)
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Donde U es el coeficiente global de transferencia de calor, y segin Hernandez y Borregales (2001) se
puede asumir constante: U =19.19/A 17)

Operando algebraicamente y simplificando se obtiene que el balance de energia, que expresa el
comportamiento dinamico de la temperatura dentro del reactor, queda reducido a la siguiente
expresion:
dT  UA(Tr-T o ) . )
VCp—:L—FlAC|ACpAU—T|A)—FlBC|BCpB(T—TlB)+AH(KCACB)V

at Vp, (18)

Cp=C,Cp, +CgCpg +CCp. +C,Cpy

Capacidad calorifica: (19)

Generalizando la Capacidad Calorifica del material X se encuentra a partir de la siguiente ecuacion, los
coeficientes para cada material, fueron obtenidos a partir de la bibliografia Perry (1992).
Cpy = T +a,, TP +ay,T +ay, 20)

L as ental pias se agrupan en un solo término:
T
AH = hr(Tref ) + _[(Cpc +Cp, —Cp, —Cp;)dt
Tref (21)

El coeficiente hr(Tref) representa la parte de la integral que es constante, es decir la sumatoria de las
capacidades cal orificas para una temperatura de referencia (Tref).

Donde:
U Coeficiente de transferencia de calor [J(°K*seg* m2)]
A Superficie o érea paralatransferencia de calor [m2]
T Temperatura en el reactor alasalida [°K]
TiA Temperaturadel material A en laentrada [°K]
TiB Temperaturadel material B en la entrada [°K]
Tr Temperatura en €l refrigerante alasalida [°K]
Cp Capacidad calorifica general [kIV(Kg*°C]
Cpx Capacidad calorifica del material X [kIJ(Kg*°C]
oL Densidad del liquido en el tanque [Kg/m?3]
Hx Ental pias de formacion del material X [kJC]
AH Calor desarrollado en lareaccion [kJC]

dTr _ Frp,Cp, (Tir =Tr) + UA(T —Tr)

dt Vrp,Cp, 22)
Donde:

Tr Temperatura del refrigerante ala salida [°K]

Tir  Temperatura del refrigerante ala entrada [°K]

Fr Flujo del liquido refrigerante [lit/seq]

Cpr Calor especifico del refrigerante [kIJ(°K*KQg)]

Vr Volumen de la camisa de refrigeracion [m3]

P Densidad del refrigerante [Kg/m?d]

También es necesario conocer el valor del pH, este valor puede ser medido experimentalmente por un
Sensor, pero en este caso de simulacion, se hara una aproximacidn mediante la expresion:

Fiy*pH,+Fig*x pHy, —2F *Ph—K *C, *C,)
v (23)

o= (

pH =11+log,,(Ph) (24)
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Donde:
pH Valor de pH dentro del reactor
pHA Vaor de pH del material A
pHB Valor de pH del material B
Ph Variable auxiliar para determinar e pH

Las Ecuaciones del Modelo Matematico del Reactor CSTR quedan resumidas de la siguiente manera:

. Fi*Ci,-F*C,-Kx*C,*Cy*V
C,= v
. Fig*Cig—F*Cy-K=#*C,*Cy*V
C, = v
. —F#*C.+K=*C,*CyxV
C. =
Y,
. —F=*Cy+K=*C,*Cy*V
C, =
Y,
W_ Fi ,Ci \CP A(T =Ti ,) = Fi Ci Cpy(T - Tiy)+ AH (KC ,C, )V
.I;: pL
VCp
Fr - Frp.Cp, (Tir —Tr) + UA(T - Tr)
- Vrp.Cp,
ph_(FiA*pHA+FiB*pHB_ZF*Ph_K*CA*CB)
I v ] (25)

3. DISENO DEL NEUROCONTROLADOR

El objetivo del sistema de control es controlar la concentracion de los materiales que salen del reactor
(acetato de sodio y etanol). Para realizar dicho control es necesario variar las concentraciones de
entrada de los materiales reactantes (acetato de etilo e hidréxido de sodio). Otra variable a controlar es
la temperatura dentro del reactor quimico, esto se conseguira variando la temperatura de la camisa de
refrigeracion. Por tanto también se debe controlar la temperatura en la camisa de refrigeracion, para
esto la accidn de control recae sobre latemperatura de entrada del refrigerante que recorre la camisa de
refrigeracion. También se busca monitorear el nivel de pH de lareaccion.

ESQUEMA DE LA PLANTA

= | = Drenaje
Ca, Fa, Tia B | — g, Fs, Tis V ariables sensadas:
,% r’K \\ % Fa, Fs, Tia, Tis,Ca,
LA T e LN Cs, Cc, Cp, T, Ph,
- - Fr, Tir, Tr
TipH Variables
MaoH | Are manipul adas
- ] = =tie = (actuadores):
@, @, Mg
o | Cia, Cis, Tir
\ _.-/
]Fr, Tir PR 1‘3-‘ 5 Se pueden
! presentar
o
o Tia, Tis, Fia, Fis, Fr
FProductos
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NEUROCONTROLADOR

Para la implementacion de la simulacion del sistema, es necesario discretizar el modelo matematico
anterior, quedando éste expresado de la siguiente manera:

_CA(k+l)=CA(k)+ Fio,*Ci (k)= F=*C,(k)-K=*C,(k)*Cgz(k)=*V

Y
Cok+1)=C,(K)+ FiB*CiB(k)—F*CB(k\)/—K*CA(k)*CB(k)*V
Cc(k+1)=cc(k)+—F*Cc(k)+Ki/CA(k)*CB(k)*V
CD(k+1):CD(k)+—F*CD(k)+K4;/CA(k)*CB(k)*V

VA0 =TUD g ciycp, = (T(K) - Ti )

Vo,
T(k +1)=T(k) + VCp
o FigCigCpg *(T(k)-Tig)+ AH = (KC ,(k)C4(K)) =V
VCp
Tr (k + 1) = Tr (k) + Frp,Cp, = (Tir (k) — Tr (k)) + UA = (T (k) — Tr (k))
Vrp,Cp,
* pH . + Fig * pH 3 — 2F = Ph (k) - K = C , (k) * C, (k)

Ph (k + 1) = Ph (k) + 4 -

Dado un sistema: Xx+1 = f( Xk, Uk), el cual es conocido, se busca controlar el sistema, para lo cual se
N-1
desea minimizar unafuncion de costo J = Z%(X Zany + & Uz(k))
k=0
Donde los estados del sistema son representados por : Xk+1) = ¢( Xk, Uk)
Asi mismo la sefial de control se representa por: ug) = y( Xk)

L os pesos del neurocontrolador son representados por “V”y “W”.  w= W—Ui V=V-— 2
oW ov

Donde, n representa el ratio de aprendizaje de |os pesos.

La actualizacion de |os pesos responde a la siguiente derivaﬁ total:
aJ Xy AU X 5 OUy X3 Uy,
ET TR T TR TR T T

Las derivadas totales de X respecto alos pesos W, se expresan de la siguiente forma:
X iy _ X (i) . o, +[ax(k+l) N OX (s ‘ AU J a)iw)
X OUyy  OXy ow

W ouy,  ow

Las derivadas totales de u respecto alos pesos W, se expresan de la siguiente forma:
OUy, _ OU . OU ‘ax(k)
ow oW 0Xy ow

AN S e | A )
- "| Sistema " "| Sistema - "| Sistema | .
X(©) X(1) X@

Se puede notar que el sistema trabaja bien Gnicamente cuando existen muy pocas neuronas en la capa
intermedia, por 1o que se ha disefiado €l controlador utilizando 3 neuronas.

La entrada a lared es el error entre los estados a controlar y sus respectivas referencias, estos errores
han sido llevados a un escalamiento de +3. Se busca que este error sea cero por lo cual también se
convierte en el error del sistema
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La salida de la red se convierte en la sefial de control que se conecta a los actuadores, la cual también
hasido escalada a +0.9

El entrenamiento comenzé con pesos aleatorios con distribucion gauseana, luego de aproximadamente
15000 iteraciones se consiguié llegar a resultados aceptables, el ratio de aprendizaje fluctud entre
0.00001 y 0.0000001.

La funcion utilizada en la capa intermedia fue la funcion sigmoidea, asi mismo también se consider6 la
variacion de centros y amplitudes de esta, para lo cual se uso un ratio de aprendizaje entre 0.0001 y
0.00001 paralos centros, y entre 0.0000001 y 0.00000001 para las amplitudes.

La actualizacion de los pesos se consigue luego de resolver la siguiente ecuacién, donde “w” representa
al peso que se desea actuadlizar.

X (1) _ OX (1 .au(k) +[ax(k+1) 4 X (1 ) AU, J X9

W du,  w | Xy dug X

ow

De donde se tiene que desarrollar por partes cada término, asi tenemos:

aCc<|<+1) aCc:(k+1) aCC(k+l)

. 8CC(k) aCD(k) 8T(k)
Laderivada del estado X en el X oC C C
instante siguiente con respecto 0 (k+) _ D(k+1) 0 D(k+) 0 D(k+)

al estado X en €l instante X 9Ceqy 0Cpq 0Ty
actual, seresuelve delaforma aT aT oT
(k+1) (k+1) (k+1)

L aCc(k) aCD(k) aT(k)

aCC(|<+1) aCC(|<+1) aCC(k+l)

La derivada del estado X en e oCiA, 0CiB,  JTir,
I nstante~5| guiente con respecto oX (ks1) aCD (ks1) aCD (ks1) aCD (k+1)
alasefa de control U en € = . : .
instante actual, se resuelve de OU oCiA,, oCiBy,  JTir,
laforma: 0T ) T ) 0T )

| 3CiA,, 3CiBy,  dTiry, |

Lared neuronal hace uso de lafuncidn sigmoidea para su entrenamiento: n= 2( -
m-C,
l+e @
De esta se obtienen las siguientes derivadas (para pesos, amplitudesy centros):
an 2 (9 an 2+ (—m+c) () on -2 ()
— * a — * a = x@ @

om 92 oa m9)? a Lm0\
l+e 2 | -a l+e 2 | -a? l+e 2 | .a

Laderivada de la sefial de control U con respecto alos estados X, se resuelve de laforma:

gy _ (W)(an)(v)

X g om

Finalmente las derivadas de la sefial de control U con respecto alos pesos se resuelven de laforma:

ou |oC. o0C, oT ou on ou on
= = —|=|n n n| 0y on = = (W) *| — = = (W) x| —
ow [aw ow aw} [ ] av=(><—ref)*(v\/i)*{am} e~ W [acj P (aaj

pesos ‘Ww” pesos V” centro t” amplitud a”
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Los pesos obtenidos cuando se realizo el entrenamiento para el caso de multiples condiciones iniciales,
se muestran a continuacion:

-7.9222 -1.6126 3.6309 3.0158 -2.0010 -3.0011 0.3969 —-0.0062
w=|-6.1172 3.6871 8.4769 v=| 00020 -0.0055 -0.0113 a=|0.9991 c=| 0.0532
2.8156 2.2750 2.3466 —-0.0501 0.0001 -0.4101 0.9986 0.0518

4. SIMULACION Y VALIDACION DEL SISTEMA

A continuacidon se muestra la respuesta de los estados y sefial de control para el caso de multiples
condiciones iniciales que buscan alcanzar lareferencia Cc = 0.25 mol, Co = 0.25 mol, T = 304 %.

A continuacion se muestra la respuesta de los estados frente a dos casos con presencia de ruido y
perturbaciones, para alcanzar la mismareferencia.

Respuesta en el tiempo de los Estados

Concentracion C: Acetato de Sodio

1] a0 100 150 200 250
Concentracion D: Etanal

i i i
100 180 200
Temperatura dentro del Reactor

i i i
100 150 200

Concentracion C: Acetato de Sodia

i i
150 200
Caoncentracion D: Etanol

0 50 100 150 200 260
Ternperatura dentro del Reactor

el : g g g g

Sefial de Control

Concentracion A Ertrada

a0 100 150 200 250
Concentracion B Entrada

i i i
100 150 200
Temperatura Refrigerante Entrada

320

i i
160 200

Concentracion C: Acetato de Sodio

i i
150 200
Caoncentracion D: Etanol
T

0 a0 100 180 200 240

Temmperatura dentro del Reactor
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Para evaluar el rendimiento del neurocontrolador, se compar6 con otros dos controladores: un
controlador PID, y unared neuronal estética, bajo |as mismas condiciones que la primera simulacion:

Controlador PID Red Neuronal Estética

Concentracion C: Acetato de Sodio Concentracion C: Acetato de Sodio
T T T T T T T

i | i
i} 50 100 150 200 2850
Concentracion D: Etanaol
T T

i i i |
o 50 100 150 200 250 300 i a0 100 150 200 250

Temperatura dentro del Reactor Temperatura dentro del Reactor
T T T T T

315

Ell ] Scs

305 E=

300

285 i

I i I i = I i I
[u] 50 100 150 200 250 300 Ju] 50 100 1580 200 250

5. CONCLUSIONES

Mediante las técnicas de modelamiento matematico se ha realizado el balance de masas y balance de
energia, cuyas ecuaciones han permitido llegar a un modelo matematico del sistema que se desea
controlar.

El disefio del neurocontrolador dinamico haresultado ser complicado, del mismo modo e entrenamiento
delared es arduoy requiere un gran nimero de iteraciones. Una caracteristicaimportante es el hecho
de que el entrenamiento requiere el conocimiento del modelo del sistema. Pese a la marcada
complejidad es justificable para el eficaz control de sistemas complejos.

El neurocontrolador dindmico ha demostrado ser una buena opcién, debido al pequefio error en estado
estable, tiempo de establecimiento corto, la sefial de control es aplicable a actuadores reales, y la
respuesta del sistema no presenta alteraciones bruscas que dafien el producto final producido. Cuando
se someti6 al sistema ala afeccidn de un juego completo de perturbacionesy ruido, €l resultado obtenido
afectd atodos los controladores, pero en una escala menor a neurocontrolador dinamico.
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