;!'\

MEXICO

POSGRADO EN CIENCIAS FISICAS

“Termodinamica de la evolucion de ecosistemas”

TESIS

QUE PARA OBTENER EL TITULO DE

MAESTRO EN CIENCIAS (FISICA)

PRESENTA:

JULIAN GONZALEZ GONZALEZ

TUTOR: DR. KARO MICHAELIAN PAUW

COMITE TUTORIAL: DR. IVAN SANTAMARIA-HOLEK

DR. MARCELO DEL CASTILLO

MUSSOT
posgrado en ciencias fisicas MEXICO D.F_ 2009

unam



e e

Universidad Nacional - J ~  Biblioteca Central
Auténoma de México -

Direccion General de Bibliotecas de la UNAM
Swmie 1 Bpg L IR

UNAM - Direccion General de Bibliotecas
Tesis Digitales
Restricciones de uso

DERECHOS RESERVADQOS ©
PROHIBIDA SU REPRODUCCION TOTAL O PARCIAL

Todo el material contenido en esta tesis esta protegido por la Ley Federal
del Derecho de Autor (LFDA) de los Estados Unidos Mexicanos (México).

El uso de imagenes, fragmentos de videos, y demas material que sea
objeto de proteccion de los derechos de autor, serd exclusivamente para
fines educativos e informativos y debera citar la fuente donde la obtuvo
mencionando el autor o autores. Cualquier uso distinto como el lucro,
reproduccion, edicion o modificacion, sera perseguido y sancionado por el
respectivo titular de los Derechos de Autor.



Agradecimientos

A mi familia (papa, mama y hermanos), por todo su apoyo durante el
transcurso de mi vida.

A mis amigos, que siempre han estado cuando los he necesitado,
aunque no necesariamente se cumpla lo inverso.

Al Dr. Karo, por haberme dirigido en esta interesante area del
conocimiento. El siempre invité la comida china cuando discutiamos
mis escasos avances.

A varios de mis maestros, Dr. Rafael Pérez Pascual, Dr. Victor
Romero Rochin y Dr. lvan Santamaria-Holek, con los cuales aprendi
algo de Mecanica Clasica, Fisica Estadistica y Termodinamica de
No-equilibrio, respectivamente.

A la UNAM, al Instituto de Fisica y al Posgrado en ciencias fisicas.
Al seminario Sandoval Vallarta, en el cual aprendi muchas cosas de
diferentes dreas de la fisica, y en el cual siempre disfruté un rico

café acompaiado de un par de donas.

A CONACYT, por la beca que me otorgd, sin la cual no hubiese sido
posible llevar a cabo este proyecto.

Al proyecto UNAM-DGAPA IN-118206, por el apoyo econémico recibido.

A mis compaiieros de cubiculo: Eder, Ulises, Ruth, Paola, Marcelo,
Kilian y Jessica.



Indice general

1. Introduccién 5
2. Antecedentes 9
2.1. Estado actual del estudiode los ecosistemas . . ........................ 9
2.2. Estudio de los ecosistemas desde un enfoque termodinamico ............ 12
2.2.1. Descripcion termodinamica de los ecosistemas .................... 12

2.2.2. Posibles explicaciones al desarrollo de las comunidades ............ 15

3. Termodinamica de Procesos Irreversibles Lineal 19
3.1. Termodinamica CI&siCa . ............ .. i i 19
3.2. Termodinamica Irreversible Lineal (TIL) ........... .. ... ... .......... 23
3.2.1. La TIL desde el punto de vista de Meixner-Prigogine ............... 23

3.2.2. La TIL desde el punto de vistade Onsager ....................... 28

3.3. Estados estacionariosde laTIL ........... ... . . . . . . . . 32

4. Extensiones a la Termodinamica Irreversible Lineal 39
4.1. Termodinamica Irreversible Extendida ... ........... ... .. ........... 39
4.1.1. Formulacidén tradicional ... .......... ... .. ... ... . . . L 39

4.1.2. Formulacion Onsegariana . ...t 48

4.2. Termodinamica Irreversible Mesoscoépica .. ........... ... ... 50
42.1.Basesdelformalismo ......... .. ... ... . . . . . ... 50

4.2.2. Entropia, ley de conservacion para la distribucién de probabilidad y
produccion de entropia . ... .. 51
4.2.3. Relaciones lineales y ecuacion de Fokker-Planck para la densidad de
probabilidad . ......... . . . e 54

5. Descripcion termodinamica de las comunidades 56



5.1. Leyes de coservacion al nivel de comunidades ........................ 57

51.1.ldeasde BoltzmannyLotka ........... ... ... ... . . . . L. 59

5.2. Interaccidn comunidad-ambiente ............ ... ... L. 61
5.3. Analisis termodinamico de los orientadores .. ............. ... .. ... ... 62
5.3.1. Maximizacion delapotencia ............. ... ... ... .. . . ... ... 67

5.3.2. Maximizaciobn delabiomasa ............ ... ... ... ... . . . ... 67

5.3.3. Optimizacién delaemergia .............. .. ... .. . ... ... 0. ... 69

5.3.4. Minimizacion de la razon entre emergiayexergia ................. 70

5.3.5. Maximizacion de la disipacibn de exergia . ...................... 70

5.4. Principio de maxima produccidonde entropia .......................... 72

6. La sucesion ecoldgica 74
6.1. Tipos de interaccibn en el ecosistema ........... ... . ... .. ......... 74
6.1.1. Interacciones externas ........... .. . . ... 74

6.1.2. Interacciones internas ............ .. ... 76

6.2. Desarrollo poblacional . ......... ... .. . . . . .. 77
6.3. Concepto de sucesion ecoldgica ......... ... 78
6.4. Aspectos termodinamicos de lasucesion . ........ ... . ... . . ... 81
6.4.1. Aplicacion de la TIL al proceso de sucesion ..................... 82

6.4.2. Mas alla de los formalismos termodinamicos . .................... 85

7. Discusion, sintesis y perspectivas 90
7.1. Formalismos termodinamicos actuales ............................... 90
7.2. Mas alla de los formalismos termodinamicos . ......................... 91

8. Conclusiones 95
A. Aspectos disipativos en Mecanica Clasica 99
B. Posibles sustentos de la TIE utilizando teoria de la informacién 101

Bibliografia 104



Capitulo 1

Introduccion

Es comtin encontrar en la literatura estudios sobre dinamica poblacional basados en
modelos empiricos, como los de Lotka-Volterra [1, 2, 3]. Dichos modelos buscan, entre otras
cosas, entender el desarrollo y la estabilidad de las distintas poblaciones que conforman una
comunidad biétical, con la finalidad de pronosticar las consecuencias de las perturbaciones

que el hombre les provoca.

Dada la complejidad de las comunidades, compuestas de distintas poblaciones inter-
actuando entre si y con su medio ambiente cambiante, los modelos empiricos que buscan
describirlas resultan ser muy limitados en cuanto a predicciones se refiere, ya que estan
basados en ecuaciones diferenciales ad hoc que se ajustan a datos experimentales. Por con-
secuencia, no se han podido pronosticar los efectos de muchas de las perturbaciones que el

hombre realiza a diario sobre ellas.

Por lo anterior, ha sido de nuestro interés incursionar en el tema, buscando sentar
bases s6lidas para entenderlo mejor, utilizando para ello un enfoque termodinamico. La ter-
modindmica nos brinda un marco teérico basado en leyes fundamentales de la naturaleza, a
las cuales las comunidades se encuentran sujetas. Ademas, el enfoque fenomenolégico de la
termodindamica nos permite caracterizar el sistema por medio de pocas variables macroscopi-

cas, medibles en principio, aunque posiblemente con complicaciones experimentales.

Otra ventaja que puede tener el enfoque termodindmico en el estudio de las comu-

nidades es lograr cierta unificacién de conceptos. Un problema de los estudios sobre comu-

'En adelante, comunidad bidtica serd referida simplemente como comunidad.



nidades es la enorme cantidad de trabajos dispersos sin estar referidos en torno a una teoria
ecoldgica particular. Esto provoca que muchos conceptos tengan significados distintos para
distintos estudiosos, dando como resultado complicaciones y malos entendidos al comparar

trabajos entre si.

Dado que las comunidades son sistemas abiertos [4], es decir, intercambian materia y
energia con el ambiente, y se encuentran fuera del equilibrio termodindmico (con procesos
irreversibles involucrados), bosquejaremos la posible utilizacién de la Termodindmica de Pro-
cesos Irreversibles Lineal (TIL) [5, 6, 7, 8], y dos de sus extensiones, la Termodindmica de
Procesos Irreversibles Extendida (TIE) [9, 10] y la Termodindmica de Procesos Irreversibles
Mesoscépica (TIM) [11, 12]. Dichos marcos termodindmicos permiten obtener ecuaciones
evolutivas para las distintas variables que caracterizan los sistemas, pero cuentan con restric-

ciones de aplicabilidad muy especificas.

Uno de los propésitos del presente trabajo sera entonces aclarar bajo cuales condiciones
los marcos termodindmicos arriba mencionados (TIL, TIE y TIM), pueden ser o no aplicados

al estudio de las comunidades.

Como un primer paso en el estudio de comunidades a partir de un enfoque termodinami-
co, buscaremos entender el proceso de sucesion ecoldgica®. Dicho proceso consiste en una serie
de cambios a través del tiempo que se observan en la estructura, composicién y funcionamien-
to de las comunidades, y son consecuencia de la acciéon conjunta de perturbaciones externas
e internas, donde éstas ultimas son debidas a las interacciones entre las poblaciones que las
componen [2, 13].

Para tratar de explicar el proceso de sucesién, en la literatura se han propuesto varias
funciones conocidas como orientadores (orientors) o funciones objetivo (goal functions), que
generalmente tienden a aumentar o disminuir a medida que pasa el tiempo [14, 15]. Aunque
algunas de ellas son meramente descriptivas, en otras se presumen bases termodindmicas, por
lo que haremos un analisis de las mismas, buscando fundamentarlas dentro del contexto de

los formalismos termodindmicos mencionados anteriormente.

Mas allé del alcance de los formalismos termodindmicos mencionados arriba (TIL, TIM
y TIE), el estudio de las llamadas estructuras disipativas representa otra opcién para estudiar

comunidades [16, 17, 18]. Dichas estructuras se forman en sistemas sujetos a fuerzas externas,

2En adelante, el término sucesién ecoldgica sera referido simplemente como sucesién.



en algunos casos considerables, las cuales generan flujos continuos de materia y energia a

través del los mismos.

Un ejemplo de sistema donde se forman estructuras disipativas es el de Rayleigh-Bénard,
que consiste en una capa horizontal de fluido comprendida entre dos planos paralelos con un
campo gravitacional vertical hacia abajo, y donde el plano inferior es mantenido a temper-
atura 717 y el superior a temperatura 75, con 17 > T3, por lo que se genera un flujo de calor
del plano inferior al plano superior. Cuando la diferencia de temperatura entre 77 y T es
pequena, el flujo de calor se lleva a cabo por conduccién, pero cuando la diferencia sobrepasa
cierto valor critico, el sistema se hace inestable y ocurre una transicién conducciéon-conveccién,

apareciendo las estructuras disipativas conocidas como celdas de Bénard, ver figura 1.1.

Figura 1.1: Formacién de celdas y rollos del sistema de Rayleigh-Bénard en la fase convectiva.

La transicion conduccién-conveccion del ejemplo anterior representa una transicién de
fase fuera del equilibrio, y estd relacionada con un cambio abrupto en la producciéon de
entropia, ya que la conveccién es un mecanismo mas eficiente de transporte de calor. Por otro
lado, la auto-organizacién que ocurre en el sistema al pasar a la fase convectiva, formacién
de celdas o rollos, representa algo caracteristico de los sistemas fuera del equilibrio sujetos a

fuerzas externas.

Con esta visiéon, las comunidades pueden verse como estructuras disipativas generadas,
en primera instancia, por las fuerzas que se tienden entre el Sol y el espacio interestelar, que

atraviesan la Tierra. Son sistemas que se auto-organizan, logrando una mayor produccién de



entropia [19, 20]. Ademads, dada la complejidad de las comunidades, es de esperarse que tengan
varias formas de auto-organizarse, es decir, varias maneras de formar estructuras disipativas.
Esto, junto con el hecho de que las comunidades estan constantemente siendo perturbadas,
es decir, pueden cambiar de una estructura disipativa a otra, explica algunos aspectos del

proceso de sucesién, por lo que tendremos en cuenta dicha visién.

Por ultimo, dado que las comunidades evolucionan hacia estados de mayor produccién
de entropia, es comun postular la existencia de un principio que explique dicho comportamien-
to. En la literatura se postula que tal principio es el llamado Principio de Maxima Produccion
de Entropia (PMAXPE), que se presume aplicable a sistemas lejos del equilibrio, y en forma
particular a los sistemas biolégicos [20, 21, 22, 23]. El PMAXPE establece que los sistemas
fuera del equilibrio evolucionan hacia el estado de equilibrio por caminos compatibles que
producen mas entropia, y en el caso de sistemas sujetos a fuerzas externas constantes, van a

estados estacionarios compatibles de mayor produccién de entropia.

Como lo anterior explica algunos aspectos del proceso de sucesién, serd tomado en
consideracion, no sin antes advertir que es un principio sin bases tedricas, aunque hay trabajos

que apuntan en esa linea [21, 22].

En resumen, el propédsito del siguiente trabajo es entonces aclarar algunos aspectos
de los formalismos termodindamicos actuales que son utilizados sin cuidado al aplicarlos al
estudio de ecosistemas y sus comunidades. Por otra parte, buscamos dar una explicacién
termodinamica al proceso de sucesién, y revisaremos termodindmicamente algunos de los

orientadores (o funciones objetivo) postulados para describir dicho proceso.

Para lograr los propdsitos del trabajo, en el proximo capitulo se realiza un bosquejo del
estado actual que guardan los estudios de los ecosistemas, y se presentan las principales ten-
dencias para describir termodindmicamente el desarrollo de sus comunidades. En el capitulo
7?7 daremos una descripcién de la Termodinamica Irreversible Lineal, y en el capitulo ??
haremos lo propio con la Termodindmica Irreversible Extendida y Mesoscopica, enfatizando
sus restricciones y limites de aplicabilidad. En el capitulo ?? llevaremos a cabo el anélisis
de los distintos orientadores, asi como una descripcién termodinamica de las comunidades,
y en el capitulo 7?7 describiremos el proceso de sucesién desde un enfoque termodinamico.
Por dltimo, en el capitulo 7?7 se realiza una discusién y sintesis, y terminamos con algunas

conclusiones del trabajo realizado.



Capitulo 1

Antecedentes

1.1. Estado actual del estudio de los ecosistemas

Los ecosistemas estan conformados por comunidades o componentes bidticos (conjuntos
de especies vegetales, animales y microorganismos) y por factores o componentes abidticos
(atmésfera, agua y suelo). Los componentes de los ecosistemas interactiian entre si a través
de transferencias de materia y energia. Estas interacciones dan lugar a procesos, como los
flujos de materia y energia entre niveles tréficos, los ciclos biogeoquimicos, las interacciones
bidticas tales como mutualismo, competencia, depredacién y parasitismo, y la sucesién (el
cambio a través del tiempo que se observa en la estructura, composicién y funcionamiento de

las comunidades) [1, 2, 3, 13].

Por lo anterior, los ecosistemas se han estudiando bajo distintos enfoques. Unos estu-
diosos se centran en las cadenas alimenticias o redes troéficas, otros en los ciclos biogeoquimi-
cos, algunos en la estructura y composiciéon de sus comunidades en el espacio y el tiempo, y

otros més en el desarrollo y evolucién de sus especies [1, 2, 24].

En forma resumida, lo que se ha buscado es i) describir la biodiversidad de la naturaleza,
i1) entender las interacciones existentes entre las distintas poblaciones que componen las
comunidades, y iii) determinar las distintas actividades que los organismos realizan dentro

de las comunidades [25].

El estudio de la biodiversidad en la naturaleza se centra en la clasificacién y enumeracién

de los organismos. Relacionado con ello, se estudia su distribucién, abundancia y diversidad



genética [26, 27].

El estudio de las interacciones entre las distintas poblaciones que componen las co-
munidades, tales como competencia, depredaciéon y mutualismo, se realiza a nivel cualitativo
buscando entender como la diversidad de especies es afectada por ellas. Para ello se estudia
la densidad poblacional y el drea de distribucién geografica [26, 27]. En este rubro también se
manejan modelos matematicos, como las ecuaciones empiricas de Lotka-Volterrra [2, 28, 29],
que para el caso particular de una interaccién tipo depredador-presa entre dos poblaciones

de especies distintas, toma la forma siguiente

d

751 = kip1 — Mip1ipe, (1.1)
t

dp2

— =k A

I 2P2 + A2p1p2,

donde p; representa la poblacién presa, ps la del depredador, k; la tasa de incremento de
la poblacién presa en ausencia del depredador y ko la tasa de mortalidad de la poblacién
depredadora en ausencia de la presa. Tanto A\; como Ao representan coeficientes de interaccion,
por lo que el término —A1p1ps es la razén de pérdida de la poblacién presa al interaccionar con
la poblacién depredadora, y Agopipe2 es la razén de crecimiento de la poblacién depredadora

al interaccionar con la poblacién presa. La solucién analitica del sistema de ecuaciones (1.1)

k k k k
< D1 >2< D2 >1:< P10 )2< D20 )1
exp p1 exp p2 exp p1o expp,)

donde p1g y poo representan las condiciones iniciales de las poblaciones 1 y 2 respectivamente.

es la siguiente

En la figura 1.1 se muestra el comportamiento de dicho modelo para una poblacion hipotética
de conejos (presas) interactuando con una poblacién de zorros (depredadores). Cabe recalcar
que este modelo, bajo condiciones externas constantes, pronostica que las poblaciones oscilan,
como puede verse en la figura 1.1, por lo que no se llega a un estado estacionario. Algo muy

similar ocurre en reacciones quimicas auto-cataliticas lejanas del equilibrio [17].

Por ultimo, el estudio de la actividad de los organismos en los ecosistemas se centra
en determinar las distintas funciones que aquellos realizan en estos, como la forma en que
obtienen los alimentos que necesitan para vivir (conformacién de redes tréficas). A los or-
ganismos que sintetizan sus propios alimentos se les conoce como productores o autdtrofos,
mientras que a los organismos que obtienen sus alimentos a partir de otros organismos vivos

se les conoce como consumidores o heterdtrofos, y a los organismos que obtienen sus ali-
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Figura 1.1: Comportamiento y campo de direcciones de (1.1) para una comunidad de Conejos
(p1 = ¢) y Zorros (p2 = z) con 4 condiciones iniciales distintas, y donde k1 = 2, ko =0.9,

A1 =0.5 7 Ay =0.1.

mentos a partir de organismos muertos son conocidos como descomponedores o saprdfagos
[1, 2, 3]. Lo anterior da como consecuencia las interacciones bidticas: competencia, mutualis-

mos, predacién, etc.

También en este rubro se estudian las transformaciones o rutas de los compuestos quimi-
cos necesarios para la vida (ciclos biogeoquimicos), tales como el agua, carbono, oxigeno,
nitrégeno, fésforo y potasio. Estas rutas estan influenciadas por las actividades de los organ-

ismos, y la disponibilidad o escasez de dichos compuestos afecta en gran medida su desarrollo.

En resumen, lo anterior representa lo que cominmente se realiza en el ambito de la
ecologia, y se ha aprendido mucho sobre los distintos procesos que regulan la abundancia, dis-
tribucién y diversidad de especies; sobre los efectos historicos en las distribuciones geogréficas
de las especies; y sobre las relaciones filogenéticas entre los organismos y la historia fosil de
la vida en la Tierra [26]. No obstante, no se ha podido desarrollar un cuerpo tedrico en torno
al cual se fundamenten algunos aspectos de lo que ya se sabe, y a partir de alli, se generen

nuevos conocimientos e ideas.



1.2. Estudio de los ecosistemas desde un enfoque termodinami-

CoO

Desde los inicios de la Termodinamica a mediados del siglo XIX, distintos estudiosos han
intentado comprender los procesos biolégicos en términos de las leyes que de ella se desprenden
[28, 30]. Dichos intentos en un principio fueron muy limitados por dos razones: la primera se
debié a lo complejo de los sistemas bioldgicos, y la segunda a las limitaciones mismas de la
Termodindmica, ya que en ese entonces estaba restringida al estudio de sistemas en equilibrio.
Con el desarrollo de la Termodindmica de Procesos Irreversibles a mediados del siglo XX, la
segunda de las limitaciones se relajé, provocando una serie de aplicaciones termodindmicas
a los sistemas biolégicos, principalmente a nivel celular [8]. Al nivel de los ecosistemas y las
comunidades, la aplicacion de la Termodindmica ha sido més escasa, posiblemente por el
hecho de que definir un sistema termodindmico en estos niveles jerarquicos es complicado,
ademads de que el estudio termodindmico de los ecosistemas y las comunidades sélo ha cobrado

auge hasta tiempos muy recientes.

1.2.1. Descripcion termodinamica de los ecosistemas

Dado que los ecosistemas estan caracterizados por flujos y transformaciones de masa y
energia a través de ellos, la aplicacién de las leyes de conservacion de la masa y la energia han
sido un primer paso para entender algunas de las funciones que los organismos hacen en ellos.
Con la utilizacién de la ley de conservacién de la masa se han descubierto y entendido varias
rutas biogeoquimicas de algunos compuestos quimicos vitales para los organismos, asi como
el hecho de que cuando dichos compuestos no estdn disponibles, se limita el desarrollo de los
mismos [1, 2, 3, 13].

La aplicacién de la ley de conservacion de la energia en ecosistemas ha permitido
entender parte de las redes tréficas o cadenas alimenticias de sus comunidades. La clasificacién

de los organismos en autétrofos, heterdtrofos y saprdfagos se debe a ello [1, 2, 3].

Otro paso importante en el estudio de los ecosistemas es la utilizacién de la segunda ley

de la termodinamica, que indica la direccién espontanea que siguen los cambios permisibles
bl

por la ley de conservacién de la energia (primera ley de la termodindmica). En un principio, dio

lugar a malos entendidos, llegdndose a creer que podia ser violada por los sistemas bioldgicos.



La causa de ello se debié a que los sistemas biolégicos, y en particular las comunidades,
desarrollan una elevada ordenacién estructural y funcional (disminuyen su entropia interna),
lo que parecia contradecir la tendencia natural de un aumento de entropia en todos los

sistemas con procesos irreversibles involucrados.

La solucion a la paradoja fue propuesta por Boltzmann a finales del siglo XIX y por
Lotka a principios del siglo XX, pero se le atribuye a Schrodinger por ser la mas ampliamente
conocida [31]. La cuestién es que todos los sistemas biol6gicos son sistemas abiertos, y la
segunda ley sélo asegura un aumento de entropia en los sistemas aislados. Los sistemas
abiertos puede reducir su entropia interna si captan baja entropia del ambiente y bombean a
él la entropia producida internamente (en forma de calor, o como desechos del metabolismo),
ya que todos los procesos internos que ocurren en los organismos provocan incrementos de
entropia. En otras palabras, los sistemas biolégicos logran una estructura quimica altamente
ordenada adquiriendo baja entropia del ambiente y entregando alta entropia en él, por lo que
en términos netos no hay violacién a la segunda ley de la termodinamica, siempre aumenta

la entropia del sistema conjunto medio ambiente-sistema biolégico.

Al nivel de las comunidades, la baja entropia proviene del Sol y la atmésfera (energia
radiante solar de alta frecuencia), se incorpora a las mismas por medio de su absorcién durante
la fotosintesis en los organismos autétrofos, y se produce entropia durante la respiracién
(metabolismo) de todos los organismos, autétrofos, heterétrofos y sapréfagos. La salida de
esta produccién de entropia de las comunidades al medio ambiente (energia radiante emitida
con baja frecuencia) provoca que a nivel global (comunidad-medio ambiente), la entropia
aumente, tal como establece la segunda ley, no obstante que la entropia de la comunidad

pueda disminuir.

Siendo mas especifico, el cambio de entropia AS de cualquier sistema abierto puede ser
escrito como la suma de una contribucién del ambiente A.S y una contribucién debida a los
procesos internos A;S [7]. Como la segunda ley establece que A;S > 0, y no hay restricciones
para el signo de A.S, entonces pueden existir sistemas que reducen su contenido de entropia
AS < 0si-AcS > A;S. Esto es precisamente lo que ocurre en los sistemas biolégicos durante

ciertos periodos, cuando estan en desarrollo.

El hecho que puedan existir sistemas abiertos que se auto-organicen (AS < 0), o

se mantengan con baja entropia a costa del incremento entrépico del ambiente (no violan



la segunda ley de la termodindmica), permite que ciertos sistemas (las comunidades, por
ejemplo) mantengan su estructura altamente ordenada, pero no nos permite predecir la forma
y evolucién de dichas estructuras. Esto ha dado lugar a la bisqueda de un principio adicional

a las leyes de la termodindmica que permita dar luz sobre el tema [20, 32, 33].

Lo anterior estd inmerso en un problema no resuelto en el estudio de sistemas fuera del
equilibrio. Si tenemos un sistema aislado inicialmente fuera del equilibrio, la segunda ley dice
que el sistema evolucionaré al equilibrio maximizando su entropia, pero dicha ley no nos dice
a que velocidad lo hara y que ruta sigue, en el caso que puedan existir varias. Por ejemplo,
en el sistema de Rayleigh-Bénard, considerando que la capa de fluido junto con los dos banos
térmicos conforman un sistema aislado, su tendencia a ir al equilibrio depende de que tanto
el sistema se encuentre alejado del mismo. La etapa convectiva es un proceso mas fuerte (el
sistema estd mas lejos del equilibrio) que la etapa de conduccién (el sistema estd mas cerca
del equilibrio), pero ambos estan de acuerdo con la segunda ley, en los dos hay un aumento

de entropia, aunque distinto.

En el caso de reacciones quimicas, el proceso de ir al equilibrio estd restringido por la
energia de activacién de las reacciones. Cuando la energia de activacién es alta, el proceso

serd lento, pero si hay un catalizador presente, el proceso puede acelerarse [7].

En el contexto de los formalismos termodindmicos citados en el capitulo anterior (TIL,
TIE y TIM), ellos establecen que los sistemas van al equilibrio manteniendo una relacién
lineal entre los flujos disipativos y las fuerzas termodindmicas. La cuestién aqui es saber si
dicha aproximacién es suficiente para explicar el comportamiento de las comunidades, o es
necesario otro tipo de aproximaciones, ya que para describir estructuras disipativas como las

de Rayleigh-Bénard no es suficiente, al menos dentro de la TIL.

El principio de maxima produccién de entropia (PMAXPE), que establece que los sis-
temas evolucionan hacia el equilibrio por caminos que producen mas entropia, busca ser una
solucién al problema. Desgraciadamente la fundamentacién de este principio no esta termi-

nada, y los avances en esta linea presentan deficiencias [34].



1.2.2. Posibles explicaciones al desarrollo de las comunidades
Trabajos de Boltzmann y Lotka

La primera persona que intenté dar una explicacién termodindmica a la evolucién de

los organismos vivos fue Boltzmann, quien expresé lo siguiente:

“La lucha generalizada por la existencia en los seres animados no es una lucha por las
materias primas (que para organismos son el aire, agua y suelo, todo disponible en abundan-
cia) ni por la energia que existe en plenitud en cualquier cuerpo en forma de calor (aunque
desafortunadamente no transformable), sino una lucha por la entropia, que se hace accesible

a través de la transicion de energia del Sol caliente a la Tierra fria” (Boltzmann, 1886) [30].

En otras palabras, Boltzmann establece que para poder vivir, todos los organismos
requieren de alimentos (baja entropia), que son sintetizados a partir de la energia proveniente
del Sol por los organismos autétrofos, y los organismos que disponen de mecanismos para

asegurarse su suministro, seran los favorecidos.

Siguiendo la misma linea de Boltzmann, Lotka! establecié el llamado principio de mdwi-
mo flujo de energia [28, 32|, el cual establece que la seleccién natural tiende a hacer que el
flujo de energia a través de las comunidades sea maximo, compatible con las constricciones
a las estan sujetas. Por flujo de energia Lotka entiende la energia disponible absorbida por y

disipada dentro del sistema por unidad de tiempo.

Algunas consecuencias que Lotka menciona de su principio en las comunidades son:
un incremento en la diversificacién del flujo de energia, un incremento en la biomasa, un
incremento en la tasa de circulacion de los compuestos quimicos que conforman la vida, y
un incremento de la energia disponible utilizada por unidad de tiempo. Como veremos mas
adelante, estas ideas son utilizadas por los orientadores o funciones objetivo, que buscan

explicar el desarrollo de las comunidades (sucesion).

Tanto la idea de Boltzmann como el principio de Lotka, intentan reformular el prin-
cipio de seleccién natural enunciado por Darwin [35], que establece la supervivencia de los

organismos maés aptos, en términos fisicos, involucrando las leyes de la termodinamica.

LCabe aclarar que tanto la propuesta de Boltzmann como la de Lotka fueron enunciadas antes de que se

diera el desarrollo de la termodindmica a sistemas fuera del equilibrio.



Trabajos dentro de la Termodinamica Irreversible

Dentro de la TIL existe el llamado principio de minima produccién de entropia (PMPE),
que establece una direccidon evolutiva en los sistemas que cumplen ciertas condiciones, una
de las cuales es la validez de relaciones lineales entre flujos y fuerzas termodinamicas. Dicho
principio establece que la produccion de entropia adquiere, en un estado estacionario, un valor
minimo compatible con las condiciones a la frontera dadas. Aunque no es facil determinar que
el PMPE sea aplicable a los sistemas bioldgicos, existen estudios experimentales que buscan
aplicarlo al nivel de especies [36], y al nivel de las comunidades algunos creen que puede
explicar el proceso de sucesién [37], considerando que la produccién de entropia por unidad

de masa disminuye durante dicho proceso.

Por otro lado, un trabajo reciente basado en el criterio evolutivo de Prigogine (CEP),
principio que estd mas alla de la linealidad entre flujos y fuerzas termodinamicas requerido
por la TIL?, postula un modelo poblacional para estudiar la estabilidad de las comunidades
[38, 39]. Dicho modelo tiene como objetivo hacer predicciones al comportamiento de las pobla-
ciones, y da margen para describir procesos evolutivos a nivel de especies, por lo que tiene
repercusiones en el desarrollo de las comunidades. El problema del modelo al describir pro-
cesos evolutivos es que, ademas del CEP, requiere de un principio extra, como el PMAXPE,
es decir, hay que suponer que al paso del tiempo los organismos buscan aumentar la produc-
cién de entropia, para lo cual, aunque se cuentan con evidencias empiricas [40], no existe un

sustento tedrico.

Orientadores o funciones objetivo

Otro punto de vista que busca entender el desarrollo de las comunidades son los in-
dicadores ecolégicos orientadores (o funciones objetivo). En la literatura se manejan varios
[14, 15], de los cuales, en algunos se presumen bases termodindmicas, pero a simple vista,

estd lejos de sernos claro, ya que utilizan variables de uso poco comin en termodindmica.

Algunos de estos orientadores son los siguientes:

2El criterio evolutivo de Prigogine se encuentra dentro de la Termodindmica Irreversible No-lineal. Dentro
de esta misma divisién se incluye el estudio de las llamadas estructuras disipativas mencionadas en el capitulo

anterior.



i)

i)

iii)

iv)

Mazimizacion de la potencia: propuesto por H. T. Odum [41] y muy relacionado con el
principio de Lotka. Establece que las comunidades tienden a maximizar su capacidad
de transformar la energia libre captada por unidad de tiempo (potencia). Para ello
desarrollan estructuras en las que las trasformaciones energéticas son optimizadas. Esto

implica un incremento en la complejidad y diversificacion de las cadenas alimenticias.

Mazimizacion de la biomasa: propuesto por E. P. Odum [14]. Establece que el proceso de
sucesién culminan con un comunidad estable (comunidad climax) en la que se maximiza

la biomasa mantenida por unidad energia libre disipada.

Optimizacion de la emergia (emergy): propuesto por H. T. Odum [42]. Establece que las
comunidades tienden a desarrollar estructuras en las que la emergia es optimizada. Por
emergia se entiende la cantidad de energia solar requerida para mantener en funciones

a varios sistemas bioldgicos interrelacionados.

Minimizacion de la razén entre el flujo de emergia y la exergia®: propuesto por Bas-
tianoni y Marchettini [43]. Establece que el desarrollo de una comunidad puede ser
medido por medio de la razén entre el flujo de su emergia con respecto al valor de su
exergia. Esta razon mide el costo energético requerido para mantener la organizacion

de la comunidad, y disminuye en la medida que la comunidad se desarrolla.

Mazimizacion de la disipacion de exergia: propuesto por Schneider y Kay [19]. Establece
que los sistemas ecolégicos (comunidades) tienden a utilizar todas las posibilidades de
crear estructuras disipativas que contribuyan a degradar gradientes. Esta tendencia a
degradar gradientes provoca que la disipacion de exergia sea maximizada. La cantidad
de exergia disipada esta acotada por la cantidad que puede ser capturada por las co-

munidades, y es igual a la energia disipada por el metabolismo y la evapotranspiracion.

A partir de una revision detallada de cada orientador, nos podemos dar cuenta que

algunos estan relacionados entre si, por ejemplo, el segundo con el cuarto, por lo que pueden

unificarse [44, 45]. En el capitulo ??, después de haber hecho una revisién de los fundamentos

de la TIL, TIE y TIM en los capitulos 7?7 y 7?7, llevaremos a cabo un anilisis de dichos

orientadores, tratando de esclarecer sus bases termodindmicas, y en algunos, sus condiciones

de aplicabilidad y limitaciones.

3La exergia serd definida en el capitulo ??.



En conclusion, los estudios sobre ecosistemas se centran en diferentes aspectos: biodi-
versidad, ciclos biogeoquimicos, interacciones entre especies, etc., pero se carece de una teoria
unificadora. Digamos que se tiene un rompecabezas con ciertas regiones dispersas armadas,
pero se ignora como armar las regiones entre si. Existen esperanzas de que utilizando la ter-
modindmica se pueda encontrar dicha teorfa unificadora (se arme el rompecabezas), pero sus
leyes (1° y 2° ley) s6lo ponen restricciones a los procesos, es decir, establecen que no puede
ocurrir, pero no pronostican que puede ocurrir. Por ello se han propuesto principios alter-
nativos, como el PMAXPE, que ain no cuenta con fundamentos teéricos sélidos. La posible
aplicacién de la TIL, la TIE o la TIM pueden posiblemente ser una solucién al problema,

pero son formalismos con muchas restricciones, como veremos en los préoximos dos capitulos.
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Capitulo 1

Termodinamica de Procesos

Irreversibles Lineal

En el presente capitulo presentaremos lo que se conoce como Termodinamica Irre-
versible Lineal (TIL), de amplia aceptacién por los estudiosos [5, 6, 7, 8], mientras que en el
préximo haremos lo propio con la Termodindmica Irreversible Extendida (TIE), que busca
tener mayores alcances que la anterior [9, 10]. También, en el préximo capitulo veremos la
Termodindmica Irreversible Mesoscépica (TIM), que representa una extensién de la TIL al
régimen mesoscépico [11, 12].

Comenzaré con una breve descripcién de la Termodinamica Cléasica, a veces llamada

1

Termostdtica [46], la cual estd limitada al estudio de sistemas en equilibrio termodindmico’,

pero representa la base para el estudio de sistemas fuera del equilibrio.

1.1. Termodinamica Clasica

La Termodindmica Clésica (TC) es una teoria fenomenoldgica restringida al estudio
de sistemas en equilibrio, y su principal objetivo es encontrar relaciones entre variables
macroscépicas (variables termodindmicas) [47]. Se dice que un sistema se encuentra en equi-

librio cuando en él no pueden ocurrir cambios macroscopicos y espontaneos hacia otro estado

'En adelante, equilibrio termodindmico serd referido como equilibrio. El equilibrio termodindmico implica

equilibrio quimico, mecénico y térmico.



sin que ocurran cambios macroscopicos en el estado de sus alrededores [48]. Como esta defini-
cion puede incluir estados metaestables, una definicién de equilibrio mas correcta se obtiene
desde un punto de vista microscépico, en términos de microestados?. Un sistema se encuentra
en equilibrio cuando estd visitando el maximo nimero de microestados compatibles con el
valor de las variables macroscopicas del sistema. En los sistemas biolégicos, como son sistemas

fuera del equilibrio, no es posible aplicar el formalismo de la TC directamente.

Los sistemas sujetos a estudio termodindmico representan porciones geométricas del
universo con fronteras fijas o méviles, que pueden contener materia y energia, y se definen
por las caracteristicas de su frontera [47]. Si la frontera no permite el intercambio de materia y
energia, se dice que el sistema es aislado; si solo permite el intercambio de energia, el sistema
es cerrado; y si permite el intercambio de ambas, materia y energia, el sistema es abierto [17].
En el dmbito biolégico, los sistemas de estudio comunes (células, organismos, comunidades
y ecosistemas) son sistemas abiertos [4, 31|, es decir, su frontera permite el intercambio de
materia y energia con el exterior. Solo la biosfera puede ser considerada como un sistema

cerrado.

La determinacién del estado termodindmico (estado de equilibrio) de un sistema se es-
tablece por medio de un conjunto de variables macroscopicas llamadas variables termodindmi-
cas, tales como volumen V', presién p, temperatura 7', ntimero de particulas de la componente
quimica k presente N, etc., segin el sistema en cuestion [47, 49]. La TC tiene como objetivo,

ya mencionado mas arriba, buscar relaciones entre dichas variables.

Cuando en un sistema ocurren procesos de intercambio de calor, realizacién de trabajo
y cambios en la composicién quimica del sistema, se dice que el sistema cambia de estado, ya
que el valor de las variables que lo caracterizan cambian [17]. Como cada proceso estd asociado
con un cambio de energia, de la conservacién de la misma se establece la primera ley de la
termodinamica, que para procesos infinitesimales toma la forma

dU = dQ + dW + ) ppdNy, (1.1)
k=1

donde dU representa la variaciéon de energia interna del sistema, d@) su intercambio de calor

con el exterior, dW el trabajo realizado por o sobre el sistema (definido positivo el primero,

Un microestado representa un estado mecénico del sistema. Cldsicamente, implica conocer posiciones y
velocidades de todos sus constituyentes, cuanticamente implica conocer el valor de expectacion de todos sus

constituyentes.



y negativo el segundo), y > ;_; updNj engloba cambios en los constituyentes quimicos que
lo conforman debido a reacciones quimicas, intercambios entre fases e intercambios con los

alrededores [50].

En general, la cantidad dW es una suma de las diferentes formas de trabajo, y cada
término puede ser escrito como el producto de una variable termodindmica intensiva por
una diferencia de una variable termodindmica extensiva, es decir, dW = Z;n:1 X;dYj, siendo
X; la variable intensiva (fuerza generalizada) y dY; la diferencia de la variable extensiva Y;
(desplazamiento generalizado conjugado). Por otro lado, uy representa el potencial quimico de
la componente quimica k-ésima, y dNj el cambio del nimero de particulas de la componente
quimica correspondiente [46]. Hay que recalcar que d@ y dWW dependen de la trayectoria que

siga el proceso, es decir, @@ y W no son variables de estado, mientras que U si lo es.
Cuando la trasformacién de estado ocurre de manera reversible, la segunda ley de la
termodinamica establece que para procesos infinitesimales

dQ

donde la variable S es conocida como entropia [47]. Un proceso reversible es aquel que su
trayectoria ocurre entre estados de equilibrio infinitesimalmente [8, 47]. Sustituyendo (1.2)

en (1.1) se tiene entonces que

m n
AU =TdS +Y " X;dY; + > prd Ny, (1.3)
j=1 k=1

conocida como relacion de Gibbs, y representa el punto de partida para extender la TC al

estudio de los procesos irreversibles [5].

La segunda ley de la termodinamica también establece que para sistemas aislados,
cualquier proceso que ocurra dentro de ellos estd condicionado a que AS > 0, siendo igual
a cero solo si el proceso es reversible [47], es decir, la segunda ley establece una diferencia
entre los procesos reversibles y los procesos irreversibles introduciendo el cambio de entropia
(AS). Los procesos irreversibles producen entropia, es decir AS > 0, y su estudio estd mas
alld del alcance de la TC [17]. Una consecuencia de lo anterior es que la entropia alcanza su

valor maximo cuando el sistema llega al equilibrio.

La conexién entre el mundo macroscépico (fenomenolégico) estudiado por la termodindmi-

ca, y el mundo microscépico estudiado por la mecédnica cuantica (o clésica), lo lleva a cabo



la mecéanica estadistica, que define a la entropia como S = klnw, donde k es la constante
de Boltzmann y w es el nimero de microestados accesibles al sistema compatibles con el
macroestado cuya entropia es S [17]. Bajo esta interpretacion, el estado de méxima entropia
(equilibrio) es el estado que tiene el mayor nimero de microestados, por lo que es el mas
probable, suponiendo que cada microestado tiene a prior: igual probabilidad de ser visitado

por el sistema.

Un rasgo caracteristico de la TC, que surge a partir de la segunda ley de la termodinami-
ca, es la de contar con funciones extremales, conocidas como potenciales termodindmicos [49],
que alcanzan un méximo o un minimo cuando el sistema llega al equilibrio. Algunos de ellos

son las siguientes:

i) La energfa interna U, que alcanza un minimo en el equilibrio cuando las variables S, V'

y N son mantenidas fijas.

i1) La entropia S, que alcanza un méximo en el equilibrio cuando U, V' y N son mantenidas

fijas.

i11) La energia libre de Helmholtz F = U — T'S, que alcanza un minimo en el equilibrio

cuando T, V' y N son mantenidas fijas.

iv) La energia libre de Gibbs G = U — T'S + pV/, que alcanza un minimo en el equilibrio

cuando 7', p y N son mantenidas fijas.

v) El potencial ¥ = U — T'S — uN, que alcanza un minimo en el equilibrio cuando T', V/

y @ son mantenidas fijas.

Otro rasgo de la TC es contar con el principio de Le Chatelier-Braun, el cual establece
que si en un sistema en equilibrio ocurre una fluctuacién que lo saca de él, el sistema responde
de tal manera que busca regresar al estado de equilibrio. El estado de equilibrio es estable
[17].

Por dltimo, cabe decir que la TC estd ampliamente fundamentada por la mecédnica

estadistica de equilibrio, originada a partir de los trabajos de Boltzmann y Gibbs.



1.2. Termodinamica Irreversible Lineal (TIL)

La principal extensién de la TC al estudio de los procesos irreversibles es la llamada
Termodindmica de Procesos Irreversibles Lineal (TIL), desarrollada a partir de dos enfoques,
uno debido a Onsager y Kubo [53, 54, 55], basado en fluctuaciones, y otro debido a Meixner,
Prigogine y colaboradores [5, 6, 7], basado en leyes de conservacién. Comenzaré describiendo

primero éste ultimo por ser el méas utilizado.

1.2.1. La TIL desde el punto de vista de Meixner-Prigogine
Postulado de equilibrio local

La TIL se construye al generalizar las leyes fundamentales de la TC (primera y segunda
ley) al estudio de sistemas fuera del equilibrio basdndose fundamentalmente en el postulado
de equilibrio local [51, 52]. Por equilibrio local se entiende la posibilidad de establecer, en un
sistema fuera del equilibrio, las mismas variables macroscopicas que caracterizan al sistema
cuando estd en equilibrio (p, T', g, etc.), pero de manera local, asi como también la validez
local de las relaciones termodindmicas establecidas entre ellas, como la relaciéon de Gibbs

(1.3).

Figura 1.1: Representacion del postulado de equilibrio local.

Para esclarecer lo anterior, consideremos un sistema macroscépico arbitrario caracteri-
zado por cierto nimero de variables termodindmicas extensivas (V, S, U,...), e imaginemos

que lo dividimos en un extenso niimero de pequenos elementos de volumen, como se ilustra en



la figura 1.1. Cada elemento de volumen debe contener un nimero considerable de particu-
las (~ 10% — 10'°), de tal manera que siga siendo un sistema macroscépico apto para ser
estudiado termodinamicamente. El postulado de equilibrio local implica que cada elemento
de volumen, localizado en la posicién r, alcanza el equilibrio, por lo que es posible definir
las variables termodindmicas de la TC en cada uno de ellos a un tiempo ¢ dado, como pre-
sién p(r,t), temperatura T'(r,t), potencial quimico pug(r,t), etc. Estos elementos de volumen
deben variar ligeramente con la posicion, tal que los valores de las variables termodindamicas
en una regién adyacente puedan diferir solo una pequena cantidad, y en cada uno de ellos

debe cumplirse la relacién de Gibbs (1.3).

Expresando las variables extensivas (U, S, Np,...), que representan a todo el sistema,
por sus densidades locales (u, s, ¢, etc.), que representan a cada elemento de volumen,

tenemos que la relacién (1.3) para cada elemento de volumen es

ds(r,t “ dy - dc
T(r,t) (dt) ijrt T Zﬂk k ), (1.4)

donde z; podria ser p(r,t) y y; el volumen especifico v(r,t) = 1/p(r,t) (dnico caso que
analizaremos), dependiendo del sistema particular en cuestion; ug(r, t) representa el potencial
quimico de la k-ésima componente en el elemento de volumen r y al tiempo ¢, y cx(r,t) la
concentracién de la misma k-ésima componente en el mismo elemento de volumen y al mismo

tiempo.

Obtencion de la produccién de entropia local

Para saber como cambia la densidad de entropia local® para cada elemento de volumen,
es necesario conocer en (1.4) como cambian las variables u(r,t), p(r,t) y cg(r,t). El cambio
de estas variables esta determinado por las leyes de conservacién de la masa y la energia, que

pueden expresarse de la siguiente manera

dp
i —pV v, (1.5)
dey, .
ﬂEZ—V'JimL E viiJj Y

=1

3En adelante, las variables extensivas expresadas en términos de densidades locales seran llamadas sin estos
atributos e identificadas con letras mintsculas, es decir, densidad de entropia local serd referida simplemente

como entropia y denotada por s.



du

pE:—V-Jq—P:VV+ZJk~Fk,

k=1
donde v es la velocidad baricéntrica (velocidad del centro de masa del sistema), Ji es el

flujo de difusién de la componente quimica k con respecto al movimiento baricéntrico (J; =
pi(Vi —V)), Jj es la velocidad de la reaccién quimica j y vy; es el coeficiente estequiométrico
de la componente quimica k en la reaccién j, que se define positivo cuando la componente
k aparece como producto en la j-ésima reaccién y negativo si aparece como reactante. J, es
el flujo de calor, P representa al tensor de presiones y F representa a las fuerzas externas
actuando sobre la componente quimica k [5]. El punto - y los puntos : indican producto escalar

y doble producto escalar respectivamente, y

d 0
£fa+Vv

Ademsds, es comun dividir al tensor de presiones, para el caso de fluidos no-eldsticos, en una

parte escalar, la presion hidrostatica p, y un tensor viscoso II:
P=pU+1I, (1.6)
donde U es la matriz unitaria [5].

Sustituyendo las ecuaciones (1.5) en (1.4), utilizando (1.6), y suponiendo que la entropia

s cumple con una ecuacién de balance dada por
ds
Pt

donde J; representa la diferencia entre el flujo total de entropia J o y €l término convectivo

=-V.-Js+o, (1.7)

psv (Js = Jsiot — psv), mientras que o representa la producciéon de entropia, se puede

demostrar que o toma la forma

Jq 1 ¢ [k I —~ 4,
a:—TQ.VT—TkZIJk(TvT—Fk)—T.Vv—;TJj, (1.8)

que puede ser escrita esquematicamente de la siguiente manera
m
o=> X;-J, (1.9)
i=1

donde X; representa a las fuerzas termodindmicas? (—VT/T?, —V(ux/T), etc.), J; repre-
senta a sus flujos termodinamicos conjugados (Jg, Jy, etc.), y se suponen la presencia de
m fuerzas termodindmicas. En (1.8) A; representa la afinidad quimica, que se define como

Aj = >} Vkjtuk, suponiendo que hay n componentes quimicos involucrados [5].

4Aqui X; tiene un significado distinto al de la ecuacién (1.3).



Dependencia lineal entre flujos y fuerzas termodinamicas

Otro postulado de la TIL establece que los flujos termodinamicos pueden ser expresados

en términos de las fuerzas termodindmicas de la siguiente manera
m
J = ZijXj, (1.10)
j=1

donde Ly; son los llamados coeficientes fenomenolégicos o coeficientes de Onsager [53]. Algu-

nas leyes fenomenoldgicas conocidas antes del desarrollo de la TIL son las siguientes:
(1) Ley de Fourier J; = —xVT(x)
(2) Ley de Fick Jk = —DkVCk(X>

Y
(3) Ley de Ohm I = 5

donde k representa a la conductividad térmica, D}, el coeficiente de difusién de la componente

k, I la corriente eléctrica, V el voltaje y 1/R es la conductividad eléctrica [17].

Por otro lado, cuando en un mismo sistema existen dos o mas procesos irreversibles,
ocurren efectos cruzados entre ellos, ya que cada flujo, en principio, es funcién lineal de todas
las fuerzas, tal como establece (1.10). El efecto Soret, en el que un flujo de materia es causado
por un gradiente de temperatura, y el efecto Dufour, donde un flujo de calor es causado por
un gradiente de concentracién, son ejemplos de efectos cruzados. Sin embargo, el principio
de Clurie establece que cuando en un sistema isotrépico ocurren varios procesos irreversibles,
los efectos cruzados sélo pueden ocurrir entre procesos provocados por fuerzas de la misma
magnitud tensorial [5, 6]. Por ejemplo, hay efectos cruzados entre el flujo de calor y el flujo
de masa (efecto Soret y Dufour), ya que las fuerzas que los provocan son vectoriales, mientras
que las reacciones quimicas, que son provocadas por fuerzas escalares, no presentan efectos

cruzados con los anteriores.

Bajo la ley fenomenolégica lineal (1.10), la produccién de entropia (1.9) toma la forma

cuadratica siguiente

m
o= Z LinX; X (1.11)
jk=1



Relaciones de reciprocidad de Onsager

Por 1ultimo, se demuestra dentro de la TIL un teorema que involucra a los coeficientes
fenomenoldgicos [53, 54, 57]. Este teorema establece que dichos coeficientes cumplen con la
siguiente relacion de simetria

Lij = sz‘, (1.12)

que Onsager establecié basandose en principios de reversibilidad microscépica, y son conocidas

como relaciones de reciprocidad de Onsager [53].

Un trabajo posterior de Casimir mostré la necesidad de algunos ajustes necesarios a las
relaciones de simetria de Onsager mencionadas [56]. Estos ajusten tienen que ver con el hecho
de que cuando las variables que describen al sistema en estudio son pares e impares, es decir,
unas son invariantes ante cambios temporales y otras cambian de signo (como la velocidad),
entonces las relaciones de reciprocidad de Onsager se comportan de manera antisimétrica, es
decir

Lij = —Lj;. (1.13)

Con las consideraciones desarrolladas hasta aqui, es posible obtener sistemas de ecua-
ciones diferenciales cerradas (mismo nimero de ecuaciones e incégnitas) para casos especificos,
que involucran trasporte de masa, energia y momento. Dichas ecuaciones pueden ser resueltas
si son conocidas las condiciones iniciales y de frontera del sistema en estudio, por lo que puede

conocerse la evolucién de las variables termodinamicas implicadas.

Produccion de entropia global y resumen

Dado que la entropia .S del sistema total es considerada una funcién aditiva, su cambio
con respecto al tiempo puede expresarse de la siguiente manera

dS _ deS | diS
dt  dt dt’

(1.14)

donde d.S/dt representa el intercambio de entropia del sistema con sus alrededores por unidad
de tiempo, mientras que d;S/dt es la produccién de entropia por unidad de tiempo debida a
los procesos irreversibles internos [5, 7]. En este contexto, la segunda ley de la termodindmica
implica que

d;S
> 0. 1.15
dt — ( )




Como la produccién de entropia de todo el sistema puede ser expresada en funcién de la

produccién de entropia local (1.9), esto es

P d;f _ /adV >0, (1.16)

y dado que el volumen de integracion es arbitrario, entonces o debe ser una cantidad definida

no-negativa, esto es

m
o= LjX;Xi >0,
jik=1

lo que fija una serie de restricciones sobre los coeficientes fenomenolégicos, ya que debe
cumplirse que los elementos diagonales L;; sean positivos y los elementos fuera de la diagonal
cumplan la relacién L;j; Ly, > i(Lik + Lii)? [5].
En resumen, podemos decir que la TIL se sustenta en los siguientes puntos:
i) Postulado de equilibrio local.

i1) La densidad de entropia local s cumple una ecuacién de balance.

ii1) Validez de relaciones lineales entre flujos y fuerzas termodindmicas.

iv) Cumplimiento de las relaciones de reciprocidad de Onsager.

v) La produccién de entropia local o es no-negativa (segunda ley de la termodindmica).

A grandes rasgos, lo anterior representa la formulacién de la TIL debida a Meixner,
Prigogine y colaboradores, que de aqui en adelante llamaremos formulacién MP. Ahora voy

a presentar la formulaciéon debida a Onsager.

1.2.2. La TIL desde el punto de vista de Onsager
Produccién de entropia

En esta version de la TIL se obtienen las mismas relaciones anteriormente descritas en la
formulacion MP, pero a diferencia de ella, en esta versiéon no se utilizan leyes de conservacién
(al menos explicitamente). La teoria se construye a partir de las fluctuaciones inherentes de
todo sistema.

De la mecédnica estadistica es conocido que las magnitudes fisicas que caracterizan a

un sistema macroscépico en equilibrio son, con una alta aproximacion, iguales a sus valores
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medios. Sin embargo, dichas magnitudes fluctian [57]. Veamos entonces una formulacién

alternativa de la TIC tomando en cuenta dichas fluctuaciones.

Sea un sistema arbitrario con variables extensivas locales A, A9, ..., AY en el equilibrio,
y A1, Ao, ..., A, fuera del equilibrio. Caracterizando al sistema por las variaciones del estado

de equilibrio en sus variables extensivas locales, esto es
_ 0 S
a; = A; — A (i=1,2,...,n),

la entropia de no-equilibrio local puede ser determinada por s = s(aq, a2, ..., ), y cuando

el sistema se encuentra en equilibrio por s¢? = 5(0,0,...,0).

Como las cantidades «; son muy pequenas, la entropia de no-equilibrio s puede ser
expandida en serie de Taylor alrededor del estado de equilibrio a; = 0, quedandose hasta
segundo orden en la expansién. Dado que la entropia en el estado de equilibrio es un maximo,

entonces debe cumplirse que
0s
=0, vy
Jdo |, "
por lo que el primer término de la serie de Taylor es cero, y entonces tenemos que
1 — 0%s
s—s59U=As=_ —
> Goda

2 £
17]:

9%s

<0 1.17
80@80@‘ eq ’ ( )

1
Qo = —5 Z Sij00g < 0, (Sij = Sjl'), (1.18)
q ij=1

2
donde claramente s;; = — 25—
v Oa; Oaj

Derivando la relaciéon anterior con respecto al tiempo obtenemos la produccién de en-

tropia local, esto es

n n

d(As . i .
(dt ) =0 = — Z Sijaiaj = ileiai, con Xl = — ZS”O(] (119)

ij=1 j=1
La expresién (1.19) es similar a la produccién de entropia dada por (1.9), siendo ¢; el flujo

termodindmico y X; la fuerza termodindmica conjugada respectiva, es decir

. da; - d(As) .
i = = Xi=— ijoy = , =1,2,...,n). 1.2
Ji=a 7 y ;:1 i QL < o ) (1 n).  (1.20)

Relaciones lineales y relaciones de reciprocidad

Considerando ahora la existencia de relaciones lineales entre las fuerzas y los flujos

termodinamicos, se tiene que

Xi=> Ryé;  (i=1,2,...,n) (1.21)
7=1
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donde R;; representa a los llamados coeficientes de Onsager. A diferencia de la formulacién
MP, en esta formulaciéon es mas comun utilizar las relaciones lineales inversas, esto es, es-
tablecer a las fuerzas como funcién lineal de los flujos. Esto no tiene la mayor importancia si

se puede demostrar que
n n
ZLinjk = ZRiijk = Oik, (i,k=1,2,...,n).
J=1 j=1

Con las relaciones lineales (1.21) se puede expresar la produccién de entropia (1.19) como
sigue

n
o= Rijoudy, (1.22)
ij=1

y dado que es definida no-negativa por la segunda ley de la termodinamica, se establecen las
mismas condiciones sobre los coeficientes fenomenolégicos R;; que sobre los coeficientes L;;
en la formulacion MP, es decir, que los elementos diagonales sean positivos R;; > 0, y los
elementos no diagonales cumplen con la desigualdad R;;R;; > %(Rij + Rji)z.

Por tltimo, los coeficientes fenomenolégicos R;; cumplen con la relacién de simetria

R;; = Rj;, hecho demostrado por Onsager postulando que, para el caso en que las fluctua-

ciones («;) pares, por cuestiones de reversibilidad microscépica, debe cumplirse que

ai(t)ag(t +7) = a;(t + 7)ag(t),

y lo mismo aplica para el caso de fluctuaciones impares. En el caso de que se combinen

fluctuaciones pares e impares, el resultado es que R;; = —Rj; [56].

Funcién disipativa y formulaciéon lagrangiana

De (1.21) también se sigue que las fuerzas termodindmicas X; se pueden representar
en forma de derivadas de una funcién disipativa ®, es decir, X; = —% [58], que es de la
forma cuadratica respecto a los flujos ¢;, y se construye con los coeficientes de Onsager de la

siguiente manera

I~ o, .
¢ =7 > Rijdidy;. (1.23)
ij=1
Como de (1.18) As = As(ay, ag, ..., ay), entonces
d(As) "L 1 0(As) . s ) oL
=0 = i= ) X =— i A
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donde se utilizé (1.20) y (1.23). Dado que ® es una funcién homogénea cuadratica de ¢;, por
el teorema de Euler [47] se tiene que

o= —20. (1.24)

Como a medida que el sistema se acerca al estado de equilibrio la entropia s debe crecer
tendiendo a un maximo, entonces ¢ > 0, por lo que ® < 0, y se imponen las mismos
condiciones para los coeficientes R;; anunciadas anteriormente. Los elementos diagonales
deben ser positivos R;; > 0 y los no diagonales deben cumplir con la relaciéon R;R;; >
1(Rij + Rji)*.

Por otro lado, si en (1.21) sustituimos X; por (1.20), se obtiene el siguiente sistema de

ecuaciones
n

Z <Rijdj + Sijaj) =0, (125)

j=1

que son conocidas como las ecuaciones dindmicas o cinéticas, e indican como el sistema
evoluciona hasta llegar al equilibrio. Estas ecuaciones se pueden obtener a partir de una
formulacion lagrangiana definiendo a la lagrangiana como £ = s, donde s estd dada por
(1.18), pero estando el sistema sujeto a una una fuerza disipativa (Ver apéndice ?7) dada por
0P

5a» es decir, las ecuaciones de Lagrange a partir de las cuales se obtienen (1.25) son

(Z(;;);.Zzgi (i=1,2,...,n). (1.26)
La idea fisica detras del anterior formalismo implica que la entropia s, en su ruta por alcanzar
el equilibrio, sigue la “trayectoria méas corta” en el espacio de las o's, pero sujeta a un
término disipativo dado por %ﬁ. Lo anterior es importante porque si se puede demostrar que
la trayectoria mas corta es la que produce mayor entropia, entonces esto da cierta luz para
fundamentar el principio de méxima produccién de entropia (PMAXPE) que enunciamos

en el capitulo 7?7, ya que dicho principio es muy utilizado para describir la evolucién de los

ecosistemas.
En los trabajos cldsicos de Onsager [53, 59], se demuestra que la funcién
p=0c+o (1.27)

es un maximo en la representacién de los flujos ¢, es decir, la produccién de entropia mas la

funcién disipativa® representan un extremo, y se puede demostrar que dicho extremo es un

5 Aqui, a diferencia de los trabajos de Onsager, se definié la funcién disipativa con signo contrario, por lo

que para Onsager la funcién extremal méaxima es la produccién de entropia menos su funcién de disipacién.
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méximo. Esta condicién, junto con (1.24) muestra que la funcién maxima es
I
=3 1;1 Rijaiay,
que claramente se relaciona con la produccién de entropia (1.22) establecida bajo la condicién
de linealidad entre flujos y fuerzas (1.21), por lo que podria ser otra linea exploratoria para
tratar de fundamentar el PMAXPE. Cabe mencionar que para obtener el extremo de ¢

se requiere el cumplimiento de las relaciones reciprocas (R;; = Rj;), y el hecho que los

coeficientes R;; sean independientes de los flujos 88]37 = 0, por lo que su &mbito de aplicacién

estd restringuido a la TIL.

Hasta aqui el formalismo de la TIL debido a Onsager. A partir de él, también es
posible obtener sistemas de ecuaciones diferenciales completas (mismo niimero de ecuaciones
e incognitas) para casos especificos, por lo que pueden ser resueltas conociendo las condiciones

iniciales y de frontera del sistema en estudio.

La razén de incluir este formalismo alternativo al tradicional MP, se debe a que tiene
una relacién directa con el formalismo de TIM, se puede aplicar a la TIE, como veremos en
el préximo capitulo, y representa una manera simple y natural de extender la TC a sistemas

fuera del equilibrio. Ademads, puede servir para establecer un sustento teérico del PMAXPE.

1.3. Estados estacionarios de la TIL

Un caso muy importante dentro de la TIL son los llamados estados estacionarios, que
son aquellos en los que las variables de estado del sistema no cambian con el tiempo, es decir,
las fuerzas y los flujos termodindmicos se mantienen constantes. Esto implica que en (1.14)

dS/dt = 0, es decir
diS _ deS
e dt

o si tenemos en cuenta la ecuacién de balance para la entropia s (1.7), entonces
o=V -Jg,

por lo que el sistema en cuestion es necesariamente abierto o cerrado, ya que la produccién

de entropia debe estar balanceada con el flujo de entropia hacia los alrededores.
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La importancia de los estados estacionarios se debe a que cuando en un sistema se
cumplen las siguientes condiciones: i) validez de las relaciones lineales entre flujos y fuerzas
termodindmicas, i) validez de las relaciones de reciprocidad de Onsager, e iii) independen-
cia de los coeficientes fenomenolégicos L;; de las fuerzas termodindmicas, la produccién de
entropia tiende a un minimo si el sistema se mantiene bajo condiciones a la frontera con-
stantes [7, 17]. Ademads, dicho minimo es estable frente a perturbaciones, una propiedad que
constituye la generalizacion del principio de Le Chatelier-Braun para estados de equilibrio

[5, 6].

Principio de Minima Produccién de Entropia (PMPE)

Para probar que la producciéon de entropia es un minimo bajo las condiciones arriba
enunciadas, siguiendo la referencia [6], consideremos un sistema con n fuerzas termodinamicas
independientes X1, Xs,..., X, donde m (m < n) de ellas se mantienen fijas. El valor extremo

de la produccion de entropia se encuentra entonces de la condicién

Jo .
50_87&5&_0, (i=m+1,m+2,...,n)

donde durante la variacién todas las otras fuerzas se mantienen constantes. Entonces de (1.11)
la variacién con respecto a X; es

- 0X; X
7,k

= Z L (035 X5 + X;61,)0 X
ik

n n
= > LuXpbXi+ > LjiX;0X;
k J

= 2) L X;6X; =2J;6X; =0
j=1

para toda i = m+ 1,m 4+ 2,...,n, ya que los flujos que corresponden a las fuerzas que no
se mantienen fijas se anulan (§X; es arbitraria). Aqui se han utilizado las tres condiciones

anunciadas anteriormente al final de la subseccién anterior. Realizando una segunda variacién
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de (1.11) queda que

(520' = 2ZL1187}5(5X1)2+22LUX]52X1 (129)

j=1 j=1

= 2 2 Lijéij(5Xi)2 + 2Ji52X1‘
j=1
= 2L;(6X;)% >0,

donde se ha utilizado el hecho de que los coeficientes fenomenolégicos diagonales son siempre
positivos (L > 0), y que J; = 0 por ser un flujo correspondiente a una fuerza que no
se mantiene fija. Por los resultados de (1.28) y (1.29) existe un minimo, y con ello queda
demostrado el llamado principio de minima produccion de entropia (PMPE). En la figura
1.2 se muestra una representaciéon geométrica de dicho principio para el caso de un sistema
sujeto a dos fuerzas termodinamicas, donde una es mantenida fija y la otra libre. El sistema
tiene inicialmente un producciéon de entropia o; y evoluciona hacia oo al paso del tiempo,

reduciendo su produccién de entropia.

Figura 1.2: Representacién geométrica del PMPE para el caso particular de un sistem sujeto
a dos fuerzas, donde una de ellas (X;) es mantenida fija y la otra (X2) libre. Reproducido de

[8].

En sintesis, el principio de minima produccion de entropia es vélido si se cumplen las

siguientes condiciones:
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1) De todas las fuerzas que actiian sobre el sistema, cierto nimero de ellas se mantienen

constantes y el resto son libres.
2) Se cumplen las relaciones lineales entre flujos y fuerzas (J; = Z£:1 Ly Xy),

3) Los coeficientes de Onsager son independientes de las fuerzas termodinamicas (0L;,/0X; =

0),y

4) Se cumplen las relaciones de reciprocidad de Onsager (L;; = Lg;).

Principio de Le Chatelier-Braun generalizado

Para probar ahora la generalizacion del principio de Le Chatelier-Braun a los estados de
minima produccién de entropia, siguiendo la misma referencia [6], consideremos un sistema en
un estado dado por las fuerzas X? (i = 1,2,...,n), de las cuales X]Q (j=m+1,m+2,...,n)
varfan arbitrariamente. Aplicando una perturbacién 6.X; a cualquiera de las fuerzas libres se
tiene que

X;=X)+6X; (j=m+1m+2,...,n)

X, =X}, (k=1,2,...,m).

De acuerdo con (1.10) y para una j dada, se tiene que,

n
Ji=Y_ LjiXi=J) + Lj;0X;
=1

y como X; no es fija, por el PMPE JJQ = 0, por lo que
Jj = L;j;0X;.
Multiplicando ambos lados de la relacién anterior por X, se tiene que
Ji6X; = Lj;j(6X;)* >0,

y dado que L;; > 0, entonces
Jj5Xj >0, (1.30)

es decir, cada perturbacién en una fuerza libre genera un flujo asociado que tiene el mismo

signo que la perturbacién. Dado que todo flujo positivo es originado por una fuerza conjugada
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de signo negativo, entonces la perturbacién tiende a ser eliminada. Lo anterior representa
la generalizacion del principio de Le Chatelier-Braun para estados fuera del equilibrio con
minima produccién de entropia, es decir, cuando el sistema se encuentra en el estado de
minima produccién de entropia y es perturbado, surge un proceso que provoca el retorno del

sistema a su estado de minima produccién de entropfia.

Criterio de estabilidad

Una forma alternativa de mostrar que los estados con minima produccién de entropia
son estables, es mostrando que la diferenciacion de la produccién de entropia con respecto al
tiempo es siempre negativa, es decir, que la produccién de entropia se comporta como una
funcién de Lyapunov®, ya que la produccién de entropia es no-negativa. La estabilidad de
esta condicién se debe al hecho de que al perturbar al sistema (provocando un aumento en
la produccién de entropia), éste respondera siempre reduciendo su produccién de entropia,
buscando un minimo compatible con las constricciones impuestas.

Derivando entonces (1.19) con respecto al tiempo, y utilizando las relaciones lineales
entre flujos y fuerzas termodindmicas, asi como el cumplimiento de las relaciones de recipro-

cidad de Onsager, se tiene que

i(dA‘S) —ZZXJ (1.31)

Como de (1.20) X; = X;(«;), entonces

Z 8X dOé]
804] dt’
y de la misma relacién (1.20) es facil ver que

0X;
606]'

= —Sij,

por lo que con (1.31) se tiene que

1d [(As
2dt< ) = ZZSU%% < 0. (1.32)

=1 j=1

5Una funcién de Lyapunov se define como aquella funcién que cumple con el hecho que L(§X:) > 0y

dL(6X,
LOX) <0 [17).
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La condicién de que sea definida negativa se debe al hecho que la forma cuadratica es siempre

positiva, ya que la matriz s;; es definida positiva por las ecuaciones (1.17) y (1.18).

La importancia del PMPE, del principio de Le Chatelier-Braun, y del Criterio de esta-
bilidad, radica en que permiten conocer la evolucién y estabilidad de los sistemas que cumplen

sus condiciones de aplicabilidad.

Criterio Evolutivo

En el caso de que un sistema no cumpla con las relaciones lineales entre flujos y fuerzas,
o con las relaciones de reciprocidad de Onsager, deja de ser valido el PMPE, el principio de
Le Chatelier-Braun generalizado y el criterio de estabilidad. No obstante, existe una de-

mostracién de que la produccién de entropia cumple con la siguiente desigualdad
dxP <0, (1.33)

donde dxP significa que la produccién de entropia total (1.16) es derivada con respecto a las
fuerzas termodinamicas [60]. La validez de este criterio estd sujeto sélo a que el sistema se
mantenga con condiciones a la frontera constantes, y se cumplan las condiciones de equilibrio
local [17]. La aplicacién de este principio en el estudio de ecosistemas fue mencionada en el

capitulo anterior.

A grandes rasgos, lo descrito en este capitulo representa la formulacién de la TIL, que
cuenta con una amplia fundamentaciéon microscépica en los principios generales de la mecénica
estadistica de no-equilibrio y la teoria cinética de gases diluidos [5]. Por otro lado, ha sido
probada de manera experimental, y cuenta con muchas aplicaciones en distintos ambitos,

transporte de calor, transporte de masa, reacciones quimicas, etc.

La TIL también se utiliza en el estudio de procesos que ocurren en sistemas bioldgicos,
principalmente en sistemas celulares [8]. Su aplicacién en ecosistemas es controvertida, ya
que se considera que estos sistemas se encuentran lejos del equilibrio, por lo que no cumplen
con la hipétesis de equilibrio local [61]. Esto no es claro, al menos para nosotros, por lo que
creemos prudente su aplicacién en la medida que los resultados experimentales apoyen la
hipdtesis.

El éxito de la TIL radica en que [21]:
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i)

i)

i)

iv)

La relaciones lineales entre flujos y fuerzas (1.10) permiten resolver un sistema de ecua-
ciones para la transferencia de masa, momento y energia, ya que con ellas el nimero de

ecuaciones es igual al nimero de incégnitas.

Permite describir efectos cruzados entre distintos procesos disipativos (por medio de los

coeficientes L;; fuera de la diagonal).

Se obtiene informacién sobre los coeficientes de Onsager, ya que la produccién de en-
tropia es una forma cuadratica definida positiva, y se deben cumplir las relaciones

reciprocas L, = Ly; o Lj; = —Lyj;.

Cantidades como la produccién de entropia o, que tienen valores extremos en estados

de no-equilibrio, también proporcionan informacién adicional sobre el sistema.
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Capitulo 2

Extensiones a la Termodinamica

Irreversible Lineal

No obstante la amplia riqueza de fenémenos que pueden ser estudiados por la Ter-
modindmica de Procesos Irreversibles Lineal (TIL), presenta varias limitaciones [62]. Cierto
nuimero de fendmenos no cumplen con alguno o varios de sus postulados, principalmente con
el cumplimiento de las relaciones lineales entre flujos y fuerzas, por lo que existen intentos de
formular una teoria mas amplia que sea capaz de incluirlos. Dos formulaciones al respecto que
aqui analizaremos son la Termodindmica Irreversible Extendida (TIE) y la Termodindmica

Irreversible Mesoscépica (TIM).

2.1. Termodinamica Irreversible Extendida

2.1.1. Formulacién tradicional
Aspectos generales

El principal objetivo de la TIE es establecer una teoria con mayores alcances que la TIL,
por lo que no est4 sujeta a la hipétesis de equilibrio local!. La TIE busca describir fenémenos
a escalas de tiempo comparables a los tiempos de relajacién de los flujos termodindmicos

[9, 10]. Por ejemplo, las relaciones lineales, tales como la Ley de Fourier o la Ley de Fick,

'En el capitulo 1 se realizé una descripcién sobre lo que consiste dicha hipéStesis.
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establecidas dentro de la TIL, describen fenémenos a tiempos infinitos, es decir, después de
que ha transcurrido el tiempo de respuesta del sistema ante la fuerza termodinamica impuesta.
La TIE busca entender procesos que ocurren durante dicho tiempo de respuesta, fenémenos

que presentan inercia.

Para su construccién, la TIE postula que ademés de las variables termodinamicas que
utiliza la TIL para definir un sistema (u, v, ¢ ), son necesarias otras variables extras, tales co-
mo los flujos termodindmicos. La inspiracién de que los flujos termodinamicos sean utilizados
como variables extras surge de la Teoria Cinética [52]. Otros estudios toman como variables
extras derivadas temporales de las variables u, v, ¢, esto es u, v, ¢, donde u es la densidad
de energia interna, v el volumen especifico, y ¢; la concentraciéon de la componente quimica
k [63, 64].

Con esta visién, una generalizacién de la ecuacién de Gibbs (1.4) es requerida para
expresar la dependencia de la densidad de entropia local generalizada® s con respecto a las
variables tradicionales y nuevas. De lo visto en el capitulo anterior, es necesario recalcar
que la ecuacién de Gibbs sélo es véalida en sistemas en equilibrio o en equilibrio local. Por
ello, una generalizacién de la misma a sistemas donde no se cumplen dichos requisitos trae
como consecuencia problemas al definir las variables termodindmicas. En otras palabras,
temperatura, presién, entropia y demas variables que se definen bajo este formalismo no se
corresponden con las mismas variables de la TIL, excepto en casos limite. Para distinguirlas,

seran referidas como variables generalizadas.

Siguiendo la versién de la TIE que toma como variables extras a los flujos termodindmi-
cos [9, 10], la entropia generalizada s dependerd no solo de las variables cldsicas conser-
vadas u, v y ¢, sino también del flujo de calor J,; cuando hay gradientes de temperatura,
del flujo de masa J; cuando hay gradientes de concentracién, del tensor de presiones P
cuando hay gradientes de velocidad, y de la velocidad de las reacciones J; cuando ocur-
ren reacciones quimicas. Por tanto, la entropia generalizada tiene una dependencia dada por
s = s(u,v, cx, Jg, Ii, P, Jj).

Utilizando (1.6) para separar el tensor de presiones P en su parte escalar p y su parte

viscosa I, y separando a su vez el tensor viscoso IT en dos partes, esto es

o
I =p"U+ P, (2.1)

2 . . . . .
En adelante, sera referida simplemente como entropia generalizada.
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o
donde U es el tensor identidad, p¥ = %Tr II, y P” es el tensor de presion viscosa sin traza,
tenemos entonces que la entropia generalizada tendra ahora una dependencia dada por s =
o
s(u,v, ¢, g, I, p¥, P¥, J;), donde el superindice v sélo hace referencia a que son términos

referidos a la viscosidad.

Por otro lado, se postula que s posee (en analogia con la TIL) las siguientes propiedades:
i) es una cantidad aditiva, ii) es una funcién céncava de todo el conjunto de variables inde-
pendientes, es decir, es una funcién que esta siempre por debajo del conjunto de sus lineas

tangentes, y iii) su tasa de produccion es localmente siempre positiva.

Generalizacién de la ecuacion de Gibbs

En forma diferencial, la entropia generalizada toma la forma

Js 0s
dS = (a o d’LL + 87 o d'U +
u vycka(DJk:pV’Punjf v uvck’JQ7Jk7pV7PVn.7j
n
0s Os
Z(a . de + (S5 o ddg
1 NIk w000, 30, Ikp? PV, URTRENONS PV L
n
Os 0s
(8.1 et G , W
k=1 k U,v,Cx 7JQ7J]g/ 7PU’PV7\7j p u,’U,Ck,Jq,Jk,PV,\jj

0s °, "\ [ 0s
( o ) : d P + Z <a7> o d\jj, (22)
8 PV uyvzck7J(I7Jk:7pD>\7j ‘7:1 J U7/U7Ck7Jq7Jk7pV7PV“7j/

donde el punto - indica producto escalar y los dos puntos : indican doble producto escalar.

En analogia con la Termodindmica Clasica (TC), se pueden definir la temperatura

eneralizada 6, la presién generalizada m, y el potencial quimico generalizado [i; como sigue:
g y1lap g Yy elp q g 19 g
0s o
—1 v v
<a ° = 0 (uav7ck7‘]qﬂ]kvp 7P 7*7])
u vyckz']q:Jk»pu’PV7\7j
85 —1 v OV
87 ° = 0 F(U,U,Ck,Jq,Jk,p 7P 7\7])
v ’U,,Ck,Jq,Jk 7pV7PD7-7j

68 o
(6) o = _H_lﬂk(uvchkankaapyapyagZ), (23)
RLTATRIRCVES P PN 7
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y de la misma manera se pueden definir las otras parciales en (2.2) como

Js 1 o
<8J 3 = —0 vay(u,v,cp, Ig, Ik, p”, PY, T;),
q U,U,Ck,Jk,pV,Pu,%
0s 1 o
(GJk 5 = —0 vag(u,v,c, g, Ik, 0", P, TJj),
U,v,Cg 7JQ7Jk’ 7pV7PV7\7j
0s 1 o
<3p,, , = =0 vag(u v e 3o Tk pt P ),
’U,,’l),Ck,Jq,Jk,PV,%
ds 1 0 o
< 5 = —0"vap (u,v,c4,dq, I, 0", P", Tj), ¥
opv u,v,c,J ¢, i,pY T
»Uy 9 9 ) Wy
Js 1 y OV
EYA i = —0 vaj(u,v, e, g, Ii 0", P, Tj), (2.4)
J u7v7ck'7']qv']k7pu7put.7j/

donde oy y oy, son vectores, o y «j son escalares, y alp es un tensor sin traza; siendo todas
funciones intensivas. La utilizacién de v dentro de las definiciones (2.4) es por comodidad, ya
que permite ventajas al obtener la ecuacién de balance para s. Introduciendo (2.3) y (2.4) en
(2.2), tenemos que

ds = 0""du+ 0 'wdv — Y 0 fipdey, — 0 wagdp” — 0 vay - dIg —
k=1

i 0wy, - dIy — 07 v ap: d P’ i 0 va,dJ;, (2.5)
k=1 j=1
la cual representa la generalizacién de la ecuacién Gibbs (1.4).
Por simplicidad, a primera aproximacion, se asume que las ecuaciones de estado (2.3)
y (2.4) no contienen términos no-lineales en los flujos, por lo que oy = ayody, o = aodyi,
ay = agop”, &p: apo PO”, y o = a;oJ;, donde ag0, ago, oo, apo y jp son funciones
escalares de u, vy ¢ (k=1,2,...,n). Al mismo orden de aproximacién, § ' = =1 (u, v, c;) =
T u,v,cp), m = w(u,v,cx) = p(u,v,c) y fir = fig(u,v,cx) = pr(u,v,ct), donde T, py g
son la temperatura, presion y potencial quimico de equilibrio local, respectivamente. Con las
anteriores aproximaciones, se tiene que (2.5) toma la forma siguiente

n
ds =T 'du+ T 'pdv — Z T pdey, — T Moagep”dp” — T_lvaquq ~dJg —
k=1

n o o T
D T wagedy - dI = T vapg PP d PY =) " T a0 J;dJ;. (2.6)
k=1 j=1

Obteniendo de (2.6) el cambio de la entropia generalizada con respecto al tiempo, es

decir ds/dt, y utilizando las ecuaciones de balance (1.5) para la masa y la energia, se obtiene
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que

d n
pd—::—T_lv-Jq+T_lzukV~Jk + T3 B TV v -

k=1 k=1

L dp” dJ

TPy leAJ — T agep” CZ — T lagnd,- 1ZakoJk e

7j=1
_ o dPV e dJ;
T apy P”: o = T 1Zaj0@d—;, (2.7)

=1

donde se utilizé el hecho que Vv =V = %V -vU+ \O/', con \.} como el tensor del gradiente

de velocidades sin traza, y que p = 1/v.

Generalizaciéon de la Producciéon de Entropia local

Relacionando (2.7) con la forma general de una ecuacién de balance para la entropia
generalizada

ps+V-Js=0° (2.8)

y haciendo algunas manipulaciones algebraicas, tenemos que la produccién de entropia gen-

eralizada® ¢° toma la forma siguiente

A
S=_J, - |T2VT + 7171 Ji - V(T ) = TP + T~
g q |: + aqO :| Z k- [ ,U«k) LT+ Oéko 7t
dp” 4P
o
py T_lv -V + T_lotoo b — pPv. T} \.} +T_10¢P0 -
dt dt
T
ij[ T4, 4 T 0y, éﬂ (2.9)
j=1
que claramente tiene la forma
n o o T
0" =T34 X+ > Ip- Xpp +p" Xo+ PY:Xp + Y _ T X, (2.10)
k=1 7j=1

o
consistente en una suma de productos entre los flujos termodinamicos (J4, Ji, p”, P, J;)
o
con sus fuerzas termodindmicas correspondientes (X4, Xy, Xo, Xp y X;), que bienen dadas
por

dJ,
dt

dJ
X, =T VT —T  agp—2, Xp=-V- (T 'u)+T 'Fj — T’lakgd—:7 (2.11)

3En adelante, produccién de entropia.
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dp” dJ;
XO = —T_lv V. — T_lCVOOTZ y Xj = —T_lAj — T_lajoiglzj,
dPY
0
Xp= TV —T apg -

Podemos ver que la expresion (2.9) tiene forma similar a la produccién de entropia de la
TIL (1.8), pero a diferencia de ésta, las fuerzas termodinamicas contienen términos adicionales
dependientes del tiempo. Cuando dichos términos tienden a cero (a tiempos largos), (2.9)

converge a (1.8).

A partir de aqui, el formalismo de la TIE es muy similar al de la TIL visto en el capitulo

anterior. De forma esquemaética, se escribe la produccién de entropia (2.9) de forma

y se supone, a primera aproximacion, la validez de relaciones lineales entre flujos y fuerzas

termodindmicas
m
Ji = Z Einj,
j=1
por lo que la produccién de entropia toma la forma
m
JS = Z ,Cinin,
ij=1
y dado que es definida no-negativa, los coeficientes L;; deben cumplir con que Lit > 0y
Liilrr > i(ﬁz‘k + L)%, Por otro lado, existe evidencia de que se siguen cumpliendo las
relaciones de reciprocidad entre los coeficientes £;; [9, 10], esto es, que L;; = Lj; en el caso
de variables pares 6 impares, y L;; = —L,; en el caso de variables pares e impares mezcladas.

Esto no tiene una demostracién sélida como la que existe dentro de la TIL.

Ecuaciones evolutivas para los flujos de un caso particular

En lo sucesivo, restringiremos el analisis a un sistema con solo una componente quimica,
sin fuerzas externas actuando sobre ella (Fj = 0), y donde no ocurren reacciones quimicas
ni flujos de masa. La finalidad es simplificar el procedimiento y ejemplificar la aplicacién del

formalismo a un caso particular, sin entrar en muchas complicaciones.

Para obtener ecuaciones de evolucion para los flujos termodindmicos compatibles con

la positividad de la produccién de entropia o > 0, siguiendo en parte las referencias [9, 10],
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o
se expresa a las fuerzas X, Xo, y Xp como funciones lineales de los flujos, esto es
o o
Xg=Lygdq, Xo=Loop", y Xp=LppP, (2.12)

donde los coeficientes Ly, Loo y Lpp pueden depender de u vy ¢, (k=1,2,...,n) pero no
de los flujos. Como las fuerzas son de distinto caracter tensorial, consideramos que no existen

efectos cruzados entre ellas. La produccion de entropia toma entonces la forma
o o
o’ = ﬁquq . Jq + Loop”p” + Lpp PY:P?, (2.13)

y como o° > 0, tenemos por consiguiente que los coeficientes Ly, Loo y Lpp deben ser todos

positivos.

Sustituyendo (2.11) en (2.12), se obtiene el siguiente conjunto de ecuaciones evolutivas

VT =T apd, = L3,
—T_lv 'V — T_laooﬁy = [,()opy, y (2.14)

o o o
~T7'v T lapy(P¥) = Lpp P

donde varios coeficientes pueden ser identificados sobre fundamentos fisicos, por ejemplo,
asumiendo una situacién caracterizada por un flujo estacionario, es decir, despreciando las

derivadas temporales, las ecuaciones (2.14) se reducen a
o
VI = LT,  —T'Vev=—CLop’, vy —T'V=_LppP, (2.15)

que comparando con las leyes usuales de Fourier y Newton-Stokes
o o
Jy=—krVT, p¥'' =—(V-v, y P'=-2nV, (2.16)
se tiene que Ly, = (KT?)7Y, Lo = (CT)7 1, y Lpp = (2nT) 7L, con &, ¢, y n como la con-
ductividad, la viscosidad volumétrica y la viscosidad cortante, respectivamente. Sustituyendo

estos valores de las £’s en (2.14), se tiene que

VTt T apd, = (kT%)713,,
—T7IWV . v —Tlagp” = ()", y (2.17)

o

~T7'V T lapg(PY) = (29T) "' P,
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ecuaciones que pueden ser relacionadas con las ecuaciones empiricas de Maxwell-Cattaneo*

siguientes
op’ +p = —(V-v, y (2.18)
o ) o
nPY)+P = 2V,

donde 71, 19, y T2 son los tiempos de relajacién de los flujos respectivos. De las ecuaciones
(2.17) y (2.18) se puede identificar que ag = 71 (KT) ™!, ago = 70¢ ™1, ¥ apo = 72(2n) L. En
términos de los coeficientes «, ¢, y 1, y de los tiempos de relajacién 7, 7, y 72, las ecuaciones

de evolucién (2.14) toman entonces la forma siguiente

nd, = —(J,+rVT),
op’ = —(p"+(V-v), ¥ (2.19)
n(P") = —(P"+2nV),

y pueden ser resueltas conociendo las condiciones iniciales y de frontera, asi como el valor
de todos los coeficientes involucrados (79, 71, T2, K, ¢ y n). Los coeficientes k, ¢ y n se
pueden obtener a partir de modelos microscopicos utilizando la mecanica estadistica o la
teoria cinética, mientras que se desconoce como obtener los tiempos de relajacién (79, 71,
72). No obstante, si dichos tiempos se pueden determinar experimentalmente, resolviendo el
sistema de ecuaciones (2.19), se puede conocer la evolucién de las variables termodinamicas

involucradas.

Con todo lo anterior, tenemos que dentro de la aproximacion lineal, y para el caso

particular estudiado, la ecuacién (2.6) toma la siguiente forma

ds = T~ 'du+pT 'dv — -3, - dJ, — 2 prdp’ — — > P": d P (2.20)
b PV R S L7y J '
que puede ser expresada en forma integral como
oy UT1 VT0 , ,\9 vTy 9, 9,
s(u,v,Jq,p,P):seq(u,v)—W ¢ q—%—T(p) _4777TP P, (2.21)

donde sq,(u,v) es la entropia en equilibrio. Dicha ecuacién representa a la entropia generaliza
eq\Y, )
y su valor es menor a la entropia en equilibrio, lo que concuerda con el hecho de que la entropia

en equilibrio es maxima.

4 . so. . .
Ecuaciones empiricas conocidas desde el siglo XIX.
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Recapitulacién

A groso modo lo anterior representa el formalismo tradicional de la TTE, desarrollado
aqui hasta primera aproximacién, y al final, para un caso particular. La TIE ha sido aplicada
con cierto éxito a algunos fenémenos que se escapan al alcance de la TIL, tales como difusién
en polimeros, calentamiento de sélidos por laser pulsados, dispersién de luz en gases, y otros
[9].

A manera de recapitulacién, la TIE se basa en los siguientes puntos:

i) La entropia generaliza conserva las mismas propiedades de la entropia en equilibrio,

pero depende, ademés de las variables tradicionales, de los flujos termodindmicos.
i1) La entropia generalizada cumple con una ecuacién de conservacion.
i11) El término de produccién de entropia es definido no-negativo.

iv) A primera aproximacion, se postula el cumplimiento de relaciones lineales entre flujos

y fuerzas termodindmicas generalizadas.

Cabe aclarar que la TIE no cuenta con un fundamento sélido en mecéanica estadistica
de no-equilibrio o en la teoria cinética, es decir, no es una teoria acabada. Por ello, muchas
de las aplicaciones y conclusiones que se obtienen a partir de ella estan sujetas a discusién.
Utilizando un algoritmo basado en teorfa de la informacién se pueden obtener ecuaciones del

tipo (2.20), como se puede ver en el apéndice ?77.

Problemas de la TIE

Entre los problemas que presenta la TIE podemos mencionar los siguientes:

i) Las variables termodindmicas definidas dentro de este formalismo no se corresponden
con las mismas variables termodinamicas de la TIL o la TC. La entropia generalizada
de este formalismo no es la misma del formalismo de la TIL, y por tanto no se relaciona

con la entropia de Gibbs o de Boltzmann, a excepcién de casos limite.

i1) Es un formalismo netamente fenomenolégico, con poco sustento en mecanica estadistica

de no-equilibrio o teoria cinética, por lo que varios de sus parametros, como los tiempos
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de relajacién, se tienen que determinar experimentalmente, ya que no se tiene una teoria

de la cual se deduzca una forma para calcularlos.

ii1) Con aproximaciones mas alld de la linealidad, existe ambigiiedad en la definicién de
los coeficientes que relacionan los flujos con las fuerzas termodinamicas, debido a la

condicién de que la producciéon de entropia sea no-negativa.

Y posiblemente otros mas que superan nuestro entendimiento del formalismo. Todo lo an-
terior nos hace pensar que su aplicacién en sistemas bioldgicos es limitada, y dado su en-
foque netamente fenomenolégico, las conclusiones que de ella se puedan obtener careceran de
bases tedricas. En conclusion, es un formalismo de apoyo para estudiar ecosistemas, pero no

serd concluyente si logra explicar fenémenos relacionados con la evolucién de los ecosistemas.

En la siguiente seccion se presenta la formulaciéon Onsegariana de la TIE, que muestra

mayor claridad que la forma anterior, aunque no por ello queda exenta de problemas.

2.1.2. Formulacién Onsegariana

De la misma manera que en la TIL, la TIE puede deducirse a partir de las fluctuaciones

inherentes de todo sistema.

Por la seccién 1.2.2, podemos caracterizar un sistema por las fluctuaciones en sus vari-
ables extensivas locales aj,a9,...,a,. Como dentro de la TIE los flujos se anaden como
variables independientes extras, tenemos entonces que la entropia de no-equilibrio local de

este formalismo puede ser una funcién de la forma
s=s(ar,ag,...,ap;41,02,...,0,),

donde los flujos son representados por derivadas temporales de las fluctuaciones, es decir, por

&;. La entropia de equilibrio es de la misma forma que en la TIL, es decir s°¢ = 5(0,0,...,0).

Considerando que a primera aproximacién, las fluctuaciones son pequeinas, podemos
expandir hasta segundo orden la entropia de no-equilibrio local en serie de Taylor alrededor

del equilibrio, por lo que

1
s—s59T=As=—— 9ij i — o Z 9ijQidj, (2:22)
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donde
025 _ 0%s
s y gij =

9ij = — Oa;0ay eq

- 0cuddy .,
y los términos a primer orden fueron cancelados debido a que la entropia es un maximo en el
equilibrio. Los términos cruzados también fueron cancelados porque As debe ser una funcién
par [6, 56].

Diferenciando (2.22) con respecto al tiempo tenemos que

d(As) " _ o
a Z Gijxicj — Z 9ij Qi (2.23)

i,j=1 ,j=1

y representa a la produccion de entropia local, definida positiva por la segunda ley de la
termodindmica. De (2.23) tenemos entonces que la fuerza termodindmica X; conjugada al

flujo termodinamico ¢; es
n

Xi=-), [gw‘o‘j + gijdj} : (2:24)
j=1

y es facil demostrar a partir de (2.22) que es de la forma

d(As) d (9(As)
X, = — , 2.2
< 6C¥i >aj¢i + dt < 80’41- Qi ( 5)

con un término extra a la forma usual definida en (1.20) dentro de la TIL. Comparando

(2.24) con (2.11) podemos ver su enorme parecido, ya que en ambas, la fuerza termodindmica
generalizada esta representadas por un término que es la fuerza comin dentro de la TIL, mas
un término extra dado por derivadas temporales de los flujos. En (2.24) estamos considerando
que al igual que en la TIL, puede haber efectos cruzados entre distintos procesos irreversibles
del mismo caracter tensorial, suponiendo que el principio de Curie enunciado en el capitulo

anterior sigue siendo aplicable.

Si ahora admitimos que existe una relacion lineal entre flujos y fuerzas termodinamicas

de la forma

n
Xi=> Ryd;, i=1,2,...,n (2.26)
j=1
podemos sustituir (2.24) en la parte izquierda de la relacién anterior, obteniendo
n
> [Rm“j‘j + gijoj + gijij| =0, (2.27)
j=1

que representan las ecuaciones cinéticas para las variables «, andlogas a las ecuaciones
cinéticas dadas por (1.25) dentro de la TIL. Dichas ecuaciones también se pueden obten-

er a partir de una formulacién lagrangiana definiendo a la entropia (2.22) por la lagrangiana,
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y estableciendo que el sistema esta sujeto a una fuerza disipativa 0®/d¢; obtenida a partir

de la funcién de disipacién

1 ¢ .
b = —5 Azl RijOéiOéj.
1,]=

Por otra parte, de las ecuaciones cinéticas (2.27) se pueden obtener ecuaciones del tipo

Maxwell-Catteneo (2.18), como en la formulacién tradicional desarrollada anteriormente.

De forma similar a la TIL, los coeficientes R;; cumplen con el hecho de que los elementos
diagonales son todos positivos (R;; > 0) y los no diagonales cumplen con la relacién R;; Rgx >
%(Rik +7R4i)?, ya que la produccién de entropia o® debe seguir siendo positiva. Por otro lado,
podemos postular que se siguen cumpliendo relaciones de reciprocidad dadas por R;; = Rj;
y Rij = —Rji, segun sea el caso.

Lo anterior representa la formulaciéon de Onsager de la TIE. Al igual que en la formu-

lacién tradicional, presenta problemas, como el desconocer quien es g;;, o como calcularlo.

Ahora veremos otro formalismo distinto a la TIE, que busca extender el rango de

aplicacién de la TIL, pero siguiendo otro camino distinto al de la TIE.

2.2. Termodinamica Irreversible Mesoscopica

Otra formulacion que busca extender el rango de aplicacién de la TIL es la Ter-
modindmica Irreversible Mesoscépica (TIM) [11, 12]. Esta formulacién se centra en estudiar
el comportamiento de las fluctuaciones en las variables macroscépicas locales, y esta engloba-
da, al igual que la TIL, dentro del postulado de equilibrio local (ver capitulo 1). Es llamada
mesoscopica debido a que representa una descripcién estocastica en términos de variables

macroscopicas locales.

2.2.1. Bases del formalismo

Al igual que en la formulacién onsegariana de la TIL, aqui también se parte de un
sistema descrito por un conjunto de variables locales oy, s, . . ., auy, que corresponden a fluc-
tuaciones de las propiedades extensivas de subsistemas pequenos (masa, energia, etc.). Estos
subsistemas deben ser pequenos comparados con el tamano del sistema global, pero lo su-

ficientemente grandes para que el nimero de particulas que los constituyen permitan una
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descripcién termodindmica (ver figura 1.1). Por otro lado, las condiciones en los sistemas
en estudio deben ser tales que los subsistemas se encuentren en equilibrio termodindamico, o

fluctuando cercanamente alrededor de él.

Uno de los objetivos de la TIM es encontrar ecuaciones diferenciales que permitan
obtener la distribucién de probabilidad de las fluctuaciones en las variables extensivas locales,
es decir, obtener P(ai, g, ..., ap).

La base del formalismo de la TIM consiste en el uso consecutivo de las siguientes reglas

[11]:

i) Establecimiento de la entropia de Gibbs en términos de las variables termodindmicas

1,2, ...,0n.
i1) Establecimiento de una ley de conservacién para la distribucién de probabilidad.

i71) Establecimiento de una ecuacién de balance para la entropia de Gibbs del inciso (i), y
obtencion de la produccién de entropia en términos de una suma de productos entre

flujos disipativos y fuerzas termodinamicas.

iv) Establecimiento de relaciones fenomenoldgicas lineales entre los flujos y las fuerzas

termodinamicas del inciso anterior.

v) Uso de las relaciones lineales (iv) en la ley de conservacién (ii) para obtener las
ecuaciones diferenciales que gobiernan la dindmica de las variables termodinamicas

1,02, ...,0n,.

2.2.2. Entropia, ley de conservaciéon para la distribucién de probabilidad

y produccion de entropia

De la mecénica estadistica es conocido que la entropia de Gibbs tiene, en su versién

clésica, la siguiente forma [57, 65, 66]:

S = —k/p(q,p,t) In p(q, p, t)dqdp, (2.28)

donde p(q, p, t) es la distribucién de probabilidad en el espacio fase de las variables (q, p), es
decir, posiciones y momentos generalizados de todas las particulas que constituyen al sistema

en estudio, y representa la probabilidad de que el sistema se encuentre alrededor del estado
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(q, p) al tiempo t. La funcién de distribucién se construye de tal manera que esté normalizada,

es decir, que cumpla con que
/p(q, p,t)dqdp = 1,
y a partir de ella se pueden obtener valores promedio de determinadas variables puntuales

Ai(q, p) de interés, que vienen dados por

(Ai) = / dadpp(q, p, t)Ai(a, p). (2.29)
Ademas, la funcién de distribucién cumple con una ecuacién de conservacion, conocida como
ecuacion de Liouville, que es la siguiente
dp Op Ip\ dg dp\ dp
dt Ot dq ) dt op/ dt ( )
y dado que la entropia S en (2.28) representa a todo el sistema, entonces puede definirse
una entropia puntual s dada por s = —klnp(q, p,t), ya que comparando (2.28) con (2.29)

podemos ver que S representa un promedio sobre todo el espacio fase de dicha entropia

puntual.

Basados en las mismas ideas anteriores, y trabajando en el espacio fase de las o's,
se postula la existencia de una distribucién de probabilidad para dichas fluctuaciones que

cumple con la condicién de normalizacién siguiente

/P(al, ag,...,ap)dagday . .. doy, = /P(a,t)da =1, (2.31)

donde o = (a1, g, . . ., o) caracteriza a un estado mesoscépico como un punto en un espacio
fase n-dimensional. También se exige que dicha distribucién de probabilidad P(e,t) cumpla

con una ley de conservacién dada por

8Pozt Z:l:

donde J;(a,t) = P(a, t)v;(a, t) representa el flujo de probabilidad a lo largo del eje i, con v;

(2.32)

como la velocidad del fluido a lo largo del eje i, y donde dicha ecuacién de conservacién es
andloga a la ecuacién de Liouville para p(q, p,t) dada en (2.30).

Suponiendo que la entropia de no-equilibrio del sistema S al tiempo t tiene la relacién
funcional S(t) = S(ai(t),aa(t),...,an(t)), puede ser escrita como funcién de P(a,t), de

forma anéloga a la ecuacién (2.28), de la siguiente manera

S(t) —So=AS = —k/daP(a,t) In , (2.33)
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donde Sy es la entropia de equilibrio, Py(cx) es una funcién de distribucién de equilibrio o
referencia, y la variacién de la entropia local As es de la forma —kIn(P(a, t)/Py()), ya que

2.33) representa un promedio de ésta entropia en el espacio n-dimensional de las o's.
p p p p

Diferenciando (2.33) con respecto al tiempo se obtiene la produccién de entropia, esto

€s

dAS P(a,t) OP(a,t)
A > .
— k / daln ol == 2 0, (2.34)

donde se us6 (2.31), y se define no-negativa por la segunda ley de la Termodindmica. La
relacién (2.34) representa una forma similar a la produccién de entropia que se obtiene cuando
en un sistema se consideran grados de libertad internos [5, 7], de hecho, este formalismo

surgio a partir de ese enfoque.

Podemos decir que para extender la TIL se considera necesario la existencia de mas
variables para determinar el estado termodindmico de un sistema. La TIE postula que los
flujos son las variables extras necesarias, mientras que la TIM utiliza como variables extras
las relacionadas con grados internos de libertad. Para ello considera a las variables o/s como

n grados de libertad internos del sistema.

Sustituyendo (2.32) en (2.34) e integrando parcialmente considerando que P(a,t) — 0

suficientemente rapido cuando a — oo, se tiene que

A
ﬁ — /dap(a,t)g(a,t) >0,
dt
con
n 0 . Pla,t
ola,t) = — Zvi(a’t)kaln Pi(a))’ (2.35)

i=1
que es la fuente de entropia local (produccién de entropia local) en el a-espacio. Se puede

notar que (2.35) es una suma de productos entre las velocidades del fluido de probabilidad y

sus fuerzas termodinamicas conjugadas, los respectivos gradientes en el a-espacio, es decir

5= ()., o (e )
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2.2.3. Relaciones lineales y ecuacion de Fokker-Planck para la densidad de

probabilidad

Siguiendo el mismo esquema de la TIL, las relaciones lineales entre flujos y fuerzas

termodinamicas pueden ser establecidas, y tienen la forma siguiente

- :Lijkiln P(a’t), (2.36)
T a()éj
7j=1

Py(av)
donde L;; son los coeficientes fenomenolégicos, y cumplen, al igual que en la TIL, con las

relaciones reciprocas de Onsager (Li; = Ljj).

Sustituyendo (2.36) en la ley de conservacién (2.32) se obtiene la siguiente ecuacién

diferencial para P(a,t)

aPoct = 0 0 . Pla,t)
Zk [LUP )8%1 Po(a)], (2.37)

3,j=1

que puede ser expresada de la siguiente forma

OP(a,t) ~~[, 0  0Pat) 0 '
P =) [k 8%LU Por +8aiLZ]P(a,t)YJ(a), (2.38)

1,7=1

donde Yj(a) = —k% In Py(x). Definiendo

Hij(a) = k(Lij + Lji),

dLy;
Gi(a) == (Linj —k a@j),

J=1

la ecuacién (2.38) puede ser escrita como una ecuaciéon de Fokker-Planck no-lineal multivari-

able dada por

= Za G;P+ = Zaal% (2.39)

i,5=1
y dado que este tipo de ecuaciones se obtienen a partir del estudio de procesos markovianos

[5, 67], entonces ello trae como consecuencia la inclusién de procesos markovianos en las

variables a’s. En otras palabras, la funcién de distribucién es de la forma
P(a,t) = P(ap|a, t)

es decir, una funcién de distribucién condicional, que indica la probabilidad de que dado que
el sistema se encuentra al tiempo ¢t = 0 en «y, se encuentre un tiempo ¢ después en «, es decir,

s6lo puede depender de su estado inmediatamente anterior, y no de estados mas anteriores.
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A grandes razgos, lo anterior representa la formulacién de la TIM. Una ventaja que
tiene con respecto a la TIE es que para casos particulares, se pueden obtener ecuaciones del
tipo Maxwell-Cattaneo (2.18), donde es posible determinar los tiempos de relajacién en base
a la misma teorfa [68]. Su aplicacién a sistemas bioldgicos es un tema abierto, siempre sujeto

a que en dichos sistemas existan condiciones de equilibrio local.
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Capitulo 1

Descripcion termodinamica de las

comunidades

La Tierra

Desde el punto de vista de la termodinamica irreversible, la Tierra puede ser consid-
erada, en una buena aproximacién, como un sistema cerrado sujeto a fuerzas externas. La
principal fuerza externa es generada por la energia radiante que a ella llega proveniente del
Sol, y es el causante de la mayoria de sus procesos disipativos. Mientras que la energia que
ingresa a la Tierra (energia radiante de longitud de onda corta) es balanceada por la energia
que sale (energia radiante de longitud de onda larga), la energia libre es degradada dentro de
ella, por lo que el flujo de entropia que ingresa es menor que el flujo que sale. Esto puede ser

expresado por la siguiente relacion

dt  Ts Tr @ dt’

das J J d;S
_ q q 4 T (TS > TT)
donde Ts y T representan en promedio la temperatura solar y terrestre, respectivamente, y

J4 es el flujo de calor que ingresa o sale de la Tierra.

Por otra parte, dentro de los procesos disipativos que ocurren en la Tierra (vientos,
corrientes maritimas, ciclo del agua, etc.), uno de nuestro particular interés es la vida. Pero
dado lo heterogéneo de la Tierra, los tiempos de respuesta de los distintos procesos disipativos
que en ella ocurren, asi como su constante interaccion entre si, es dificil asegurar que dichos

procesos lleguen en conjunto a un estado estacionario. Esto puede ser la causa de que la vida



no se establezca en un estado estacionario y esté siempre cambiando, es decir, en evolucién.

1.1. Leyes de conservacion al nivel de comunidades

Es conocido que todo organismo, para vivir, requiere de alimentos, ademas de ciertas
condiciones ambientales especificas (temperatura, humedad, etc.). Los alimentos son sinteti-
zados por los organismos autétrofos a partir de compuestos simples del aire, agua y suelo,
utilizando la energia radiante proveniente del Sol. Ellos representan la fuente de materia y
energia libre, necesarias para que los organismos vivos (autétrofos, heterétrofos y sapréfagos)

mantengan su estructura y realicen sus funciones.

Conservacion de la materia

En un ecosistema' la materia (nutrientes) circula. Un tiempo forma parte de los organ-
ismos vivos (parte bidtica del ecosistema o comunidad biolégica, nuestro sistema de estudio)
y otro tiempo forma parte del medio ambiente (parte abidtica del ecosistema). La cantidad de
organismos que pueden vivir en una regién determinada estd entonces limitada por la disponi-
bilidad de nutrientes en el medio ambiente. Para hacer que la disponibilidad de nutrientes en
el ambiente no disminuya, es necesario circularlos, es decir, debe haber un flujo de materia
de la parte abidtica a la bidtica, y viceversa. Esto representa una opcién en el desarrollo
de las comunidades. De hecho, dado que los organismos productores (autétrofos) tienden
a acumular nutrientes dentro de si, reduciendo su disponibilidad en el medio ambiente, la
existencia de los organismos consumidores (heterétrofos) y descomponedores (sapréfagos) se
explica porque ellos liberan dichos nutrientes, acelerando su circulacion entre la parte bidtica

y abidtica.

Conservacién de la energia

En cuanto a la energia, la misma cantidad de energia que entra a la parte bidtica del
ecosistema (comunidad), es la misma que sale (conservacién de la energia), aunque puede

haber cierta acumulacién cuando la comunidad se desarrolla®. La energfa que entra a la

Wer al inicio del capitulo ?? su definicién.

2Entre la energfa que entra y sale de la parte bidtica del ecosistema hay una diferencia importante, y es su

capacidad para realizar trabajo, alta en la primera y baja en la segunda. Esto quedara expresado dentro del



parte bidtica del ecosistema (via la fotosintesis) proviene de la radiacién solar, por lo que
su disponibilidad y la eficiencia con la que es captada limita la cantidad de organismos que
pueden vivir en una zona determinada. Por otra parte, dado que los organismos autotrofos
son los tinicos que captan energfa del ambiente?, la existencia de los organismos heterétrofos
y saprofagos se entiende por su capacidad de adquirir dicha energia a partir de los organismos
autétrofos. Una opcion en el desarrollo de las comunidades es entonces mejorar la captacion

de energia proveniente del ambiente, dando cabida a la manutenciéon de mas organismos.

Balance entrépico

Por 1ltimo, el balance entrépico de los organismos debe ser tal que su entropia dis-
minuya o permanezca constante, es decir AS < 0, de lo contrario, aumentaria su entropia,
perderian su estructura altamente organizada, y no podrian seguir viviendo. Durante el enve-
jecimiento y muerte de los organismos esto no se cumple, pero vamos a considerar que al nivel
de la comunidad, en promedio y durante cierto lapso de tiempo, la entropia de la misma sélo
disminuye o permanece constante. Cuando la entropia de la comunidad aumenta se considera

que sufrié una perturbacién que tuvo efectos negativos en su funcionamiento.

Las contribuciones a la entropia de la comunidad provienen de su intercambio con
el exterior AS, y su produccién interna AS;, la cual es producto de las funciones vitales
que llevan a cabo los organismos que la conforman (fotosintesis, respiracién, reproduccion,
etc.), ya que involucran procesos irreversibles. Como AS; > 0 por la segunda ley, entonces
AS; < —AS,, es decir, el flujo neto de entropia hacia el exterior debe ser mayor que su

produccién entrépica.

Para llevar a cabo dicha accién, por un lado, las comunidades deben bombear fuera de
si su produccién de entropia, disipando calor (con poca capacidad de transformarlo en trabajo
a temperaturas terrestres); y por otro lado, deben tomar del ambiente energia libre, tal como
radiacién de onda corta o alimentos. La alternativa que se tiene entonces es aumentar la
captacién de energia libre del ambiente, y en cuanto a su produccién de entropia, pueden

también aumentarla, siempre y cuando AS; < —AS,, ya que AS < 0.

balance entrépico.
3Por ambiente entendemos todo lo que es externo a la comunidad biolégica, pero que interactia o puede

interactuar con ella (radiacién, clima, suelo, agua, minerales, etc.).



Por lo anterior, los organismos autétrofos, que son los que captan la materia y la energia
libre del ambiente, no disipan el total de su energia libre captada, dejan una parte disponible
a los organismos heterdtrofos y sapréfagos. Un aumento en la captacion de energia libre por
parte de los autétrofos da cabida, por tanto, a la existencia de més organismos heterétrofos

y sapréfagos, es decir, a cadenas alimenticias mas extensas y complicadas.

A primera vista, pareceria no haber razén para la existencia de los organismos het-
erotrofos. Los organismos autétrofos son los que captan energia libre del ambiente, disipan
la necesaria para llevar a cabo sus funciones, y almacenan el resto para el futuro. Cuando
mueren, su energia libre almacenada seria disipada por los organismos sapréfagos, liberandose
compuestos simples que serian reutilizados por otros productores para volver a sintetizar com-
puestos complejos, cerrando el ciclo. La razén de que existan los organismos heterétrofos es

debida a que ellos aceleran el proceso, son como “catalizadores”.

En sintesis, las leyes de conservaciéon que rigen a la materia y la energia, asi como la
segunda ley de la termodindmica, restringen el desarrollo de las comunidades. No obstante,
desde un punto de vista evolutivo, las comunidades tienen opciones de desarrollo, pueden
acelerar la circulacién de materia entre la parte biética y abidtica del ecosistema, y pueden
aumentar su captacion de energia libre, dando cabida a la existencia de redes troficas mas

extensas y diversificadas.

Como los organismos luchan por adquirir materia y energia libre, ya que de ellas de-
pende su supervivencia, es de esperarse que al paso del tiempo, los organismos sobrevivientes
sean los que mejor logren adquirirlas. Esta idea, aunque en principio consecuencia de la ley
evolutiva de seleccién natural, no estd en contradiccion con las leyes basicas sobre la que
se sustenta la termodinamica irreversible, y puede ser utilizada como guia para describir el

desarrollo y evolucién de especies y comunidades.

1.1.1. Ideas de Boltzmann y Lotka

La idea de Boltzmann de que la lucha por la vida es una lucha por la entropia (ver
capitulo ??), se puede enmarcar en el contexto de que los organismos luchan por mantenerse
internamente con poca entropia, sacando la que producen fuera de si, e incorporando dentro
de ellos energia libre (baja entropia). Los organismos que mejor consiguen hacer esto tienen

mayores probabilidades de vivir, por lo que al paso del tiempo, los organismos que sobreviven



tienden a ser los que mejor captan energia libre y expulsan su produccién de entropia interna

fuera de si.

La idea de Lotka de que la seleccién natural busca aumentar el flujo de energia a través
de los organismos (ver capitulo ?7?), estd referida a una comunidad, a un conjunto de especies
entrelazadas. Lotka propone que los organismos autotrofos tienden a aumentar su captacién
de energia libre, siendo posteriormente disipada, una parte por ellos mismos, y el resto por

los organismos heterdtrofos y saproéfagos.

Las bases del principio de Lotka radican en que generalmente los organismos autotrofos
(vegetales) tienden a aumentar y almacenar su captacién de energfa libre [32], mientras que
los organismos heterétrofos y sapréfagos tienden a disipar dicha energia libre almacenada por

los autotrofos. El resultado conjunto es aumentar el flujo de energia a través de la comunidad.

Aumentar el flujo de energia a través de la comunidad, expresada en términos entrépi-
cos, implica aumentar la produccion de entropia del ecosistema, ya que la energia que ingresa
a la comunidad (con baja entropia o alta capacidad de realizar trabajo) es degradada dentro

de ella. La comunidad es un sistema disipativo.

Del principio de Lotka se desprende que los organismos autotrofos seleccionados son
los que tienen mayores capacidades de adquirir energia libre del ambiente, los organismos
heterdtrofos seleccionados son los que tienen mayores capacidades de adquirir energia libre
de los autoétrofos o de otros heterdtrofos, y los organismos saprofagos seleccionados son los
que tienen mayores capacidades de adquirir energia libre de cualquier organismo muerto.
Por otro lado, como todos ellos son productores de entropia, la produccién de entropia de la

comunidad podrd aumentar siempre y cuando su entropia no aumente, es decir, AS < 0.

En resumen, juntando las ideas de Lotka con lo discutido en la seccién anterior, al nivel

de las comunidades, es posible el siguiente comportamiento:

i) Dado que los organismos seleccionados son los que tienen mejores capacidades para
apropiarse de energia libre, habra una tendencia en la comunidad a aumentar su captacién

de energia libre a partir del ambiente.

i1) La posterior disipacién de la energia libre captada en cada organismo provoca pro-
duccién de entropia, por lo que en la comunidad habra una tendencia a aumentar su

produccién de entropia.



i11) Como para mantenerse la comunidad en funciones debe mantener una entropia con-
stante o estar reduciéndola (AS < 0), su produccién de entropia debe entregarla al

ambiente, por lo que aumentara la tasa de incremento de entropia del ecosistema.

En conclusién, se puede decir que al paso del tiempo, las comunidades tienden a au-
mentar su captacion de energia libre, y a su vez, aumentar la tasa de incremento de entropia

del ecosistema.

1.2. Interaccion comunidad-ambiente

Al nivel del ecosistema (comunidad + ambiente), no sélo hay que considerar lo que
ocurre al nivel de la comunidad, sino también lo que la comunidad provoca en el ambiente y

viceversa.

De parte del ambiente, las condiciones climéaticas y geolégicas de un lugar especifico
determinan en gran medida el tipo de comunidad que puede desarrollarse (selva, bosque,
desierto, etc.). La tendencia por parte de las comunidades de aumentar su captacién de
energia libre estd entonces restringida por dichas condiciones. Cuando éstas son favorables,

ocurre su aumento, pero cuando son desfavorables, ocurre lo contrario.

De parte de la comunidad, ésta provoca procesos en el ambiente que producen entropia,
tal como la evapotranspiracion, de gran importancia en los ecosistemas terrestres, ya que
se estima que cada arbol transpira de entre 10 y 1000 kg de agua por dia, dependiendo
de la especie y la edad [69]. Dicho proceso ocurre principalmente en las plantas, de forma
especifica en la superficie de las hojas, y consiste en la evaporacién del agua (cambio de
estado) que escapa del interior de las mismas a través de sus estomas (transpiracién). Otro
proceso productor de entropia causado por los organismos en el medio ambiente involucra
al desarrollo pronunciado de organismos microscépicos en mares, lagos, rios u otros lugares
aptos para su proliferacion, los cuales producen variaciones de temperatura que generan flujos
de calor. Otro mas es cuando los organismos alteran los ciclos biogeoquimicos, provocando
cambios en la distribucién de los compuestos quimicos involucrados (agua, carbono, etc.), lo

que genera gradientes de concentraciéon que a su vez, generan flujos disipativos.

Por lo anterior, podemos concluir que al nivel del ecosistema, la produccién de en-

tropia esta condicionada por los aspectos ambientales, pero es incentivada fuertemente por



los organismos. Cuando ocurre un desarrollo favorable de una comunidad, esto es, se organiza
(AS < 0), provoca que la produccién de entropia del ecosistema (comunidad + ambiente)
aumente, principalmente debido al aumento en la evapotranspiracion, que es un proceso al-
tamente productor de entropia, aunque también cada organismos aporta una cierta cantidad
debido a sus procesos internos. En otras palabras, la comunidad es un sistema disipativo, y

en la medida que se desarrolla, tiende a aumentar la produccion de entropia del ecosistema.

La idea anterior esta ligada con la tendencia de varios estudiosos a proponer la posible
existencia de un nuevo principio termodinamico, valido para sistemas fuera del equilibrio, y
cuya consecuencia sea aumentar o disminuir cierta funcién caracteristica, en cierta analogia
al comportamiento de los potenciales termodindmicos en la termodindmica clasica. Para ello,
se han propuesto varias funciones conocidas como orientadores, de los cuales mencionamos

varios en el capitulo 77, asi como también el principio de maxima produccién de entropia

(PMAXPE).

1.3. Analisis termodinamico de los orientadores

En el estudio termodindmico de los ecosistemas hay que estar concientes de que estan
conformados por una parte bidtica, las comunidades, y otra parte abidtica, el medio ambi-
ente. Entonces, el primer paso al estudiar ecosistemas es delimitar correctamente el sistema
de interés. Un problema muy comun al estudiar ecosistemas es que mientras unos se centran
en la parte bidtica, otros incluyen la parte abiética, pero ambos definen su sistema como “eco-
sistema”, lo que genera confusiones. Termodinamicamente, lo més correcto seria definir como
sistema termodindmico a la parte bidtica del ecosistema (comunidad biolégica), y considerar

la parte abidtica como el ambiente externo.

Por otro lado, la parte bidtica del ecosistema es variable tanto en masa como volumen.
Ello también genera confusiones, ya que por ejemplo, hay trabajos que indican que en una
comunidad, al paso del tiempo, ocurre un aumento en su produccién de entropia [19], mientras
que otros aseguran que ocurre lo contrario cuando el célculo se realiza por unidad de masa o
volumen [70]. Es cierto que existe evidencia que durante el proceso evolutivo, el metabolismo
de las especies ha estado aumentando por unidad de masa [40], pero la evidencia se centra

principalmente en animales, en plantas, que son las que dan la mayor masa o volumen a la



comunidad, no es concluyente.

Termodindmicamente, si se aplican las formulaciones analizadas en el capitulo 77 y
7?7, los calculos deben hacerse por unidad de masa. Las conclusiones vertidas en la seccién
anterior no estan referidas por unidad de masa, se han considerado a las comunidades como

un todo.

Centrandonos en los orientadores, para llevar a cabo su anélisis, es necesario primero

aclarar el significado termodindmico de algunas variables por ellos utilizadas.

Exergia

La exergia A es una funcién que se define como la maxima cantidad de energia que
puede ser transformada en trabajo cuando un sistema es llevado al equilibrio con un bano
térmico, o con un estado de referencia [65]. Vista en sentido contrario, la exergia representa
el trabajo que es preciso aportar a un sistema en equilibrio con su entorno para apartarlo de
él una cierta distancia. Mas precisamente se define como

n
A:E—EO—TB(S—S())—I-]?B(V—VO)—Z,U«iB(Ni_NiO)a (1.1)

i=1
donde de forma correspondiente E, S, V y N; son la energia, entropia, volumen y niimero
de particulas del sistema cuando estd en un estado de equilibrio distinto al del bano térmico,
mientras que Ey, Sp, Vo v N;o son las mismas variables del sistema, pero después de que
alcanzé el equilibrio con el bafio térmico. T, pp y pip son la temperatura, la presion y el
potencial quimico del bafio térmico, que se consideran constantes. En la figura 1.1 se muestra
esquematicamente un sistema dentro de un bano térmico con sus correspondientes variables

termodinamicas.

Para esclarecer el significado de (1.1), supongamos que un sistema abierto se encuentra
dentro de un bano térmico, y ambos forman un sistema que solo puede intercambiar trabajo
con el exterior (sistema adiabético), ver figura 1.1. Al principio, sistema y bano térmico no
estdn en equilibrio entre si, por lo que tenderdn a equilibrarse. Sean entonces dF, dV, dS y
dN; los cambios respectivos de energia, volumen, entropia y nimero de particulas del sistema,
y dEp, dVp, dSp y dN;p los correspondientes cambios para el bano térmico. Para cualquier

proceso que ocurra entre el sistema y el bafio se tendrd entonces que

dV +dVg =0, dN; +dN;g =0 dS +dSg >0, y dE + dEp = —dW, (1.2)



Figura 1.1: Representacién de un sistema abierto dentro de un bano térmico. Se define una

exergia entre ambos cuando difieren en sus variables intensivas.

donde dW es el trabajo realizado por el proceso en un paso infinitesimal. Suponiendo que en

el bano el proceso se realiza reversiblemente, es decir, se cumple que

1 n
dSp = T dEg + ppdVp — E Mz’BdNiB:|a (1.3)
B i=1

entonces de (1.2) y (1.3) se sigue que

dW = —dE-dEp=—dE —TpdSp +ppdVs — Y _ pipdN;p
=1
= —dE+ TgdS — ppdV — Tp(dSp + dS) + Y _ pipdN; (1.4)

=1

< —dE + TgdS — ppdV + Z i AN,
=1

donde la igualdad solo se cumple cuando el proceso entre el bafnio y el sistema es reversible,

es decir, cuando dS + dSp = 0. De acuerdo con (1.1) y (1.4) se tiene entonces que
dW < —dA, (1.5)

por lo que cuando el proceso es reversible, se tiene que la exergia A representa el maximo

trabajo posible que puede ser realizado.
Consideremos ahora un analisis en sentido inverso, es decir, sistema y bano térmico

se encuentran en equilibrio entre si, y queremos llevar el sistema a un estado distinto al de

equilibrio con el bano térmico. Para ello, ahora hay que suministrar trabajo al sistema, por



lo que en (1.2) hay que realizar un cambio de signo en la ecuacién para la energia, es decir,

ahora dF + dEp = dW. Repitiendo el andlisis anterior bajo esta condiciéon tenemos que
dW > dA, (1.6)

por lo que cuando el proceso es reversible, se tiene que el trabajo suministrado al sistema es

igual a la exergia adquirida por el mismo.
De (1.4), cuando el sistema realiza trabajo, se puede obtener que

donde S7 = S + Sp, siendo St la entropia total (sistema + bano térmico). En el caso que se
realice trabajo sobre el sistema se tiene
%:%JFTB%. (1.8)
Expresando (1.7) o (1.8) localmente, pueden ser vélidas dentro de la TIL, TIM y TIE?,
estudiadas en los capitulos 77 y 77 respectivamente, por lo que su ambito de aplicacién

estd restringida a sistemas que cumplen con las condiciones bajo las cuales son vélidos dichos

formalismos.

Potencia

La potencia P se define por la cantidad de trabajo W realizado por un sistema en una
unidad de tiempo. Bajo procesos a temperatura, volumen y niimero de particulas constantes,
la potencia se relaciona con la disipacién de la energfa libre de Helmholtz F' por la siguiente
relacion

dF  d d;
_ AW diS

dt - dt dt

(1.9)

Emergia

La emergia es utilizada sélo en el ambito ecoldgico, y se define como la cantidad de
energia solar requerida para que un sistema biolégico mantenga su estructura, asi como sus
funciones. Al nivel de la comunidad, la emergia representa toda la energia solar requerida

para que la comunidad subsista y se desarrolle.

4En el caso de la TIE, sélo hasta primera aproximacién.

10



Para esclarecer el concepto de emergia, consideremos un modelito similar al que uti-
lizamos para entender el concepto de exergia, ver figura 1.1. Supongamos que un sistema
abierto se encuentra dentro de un bano térmico, y ambos forman un sistema que sélo puede
intercambiar trabajo con el exterior. En un inicio, los dos subsistemas se encuentran en equi-
librio entre si, pero queremos llevar el sistema a un estado de equilibrio distinto al del bano
térmico. Por la definicion de exergia, para realizar nuestro proposito, tenemos que suministrar
trabajo al sistema. El valor del trabajo suministrado va a ser igual al valor de exergia adquiri-
do por el sistema en su nuevo estado, siempre y cuando se suministre reversiblemente. Si ello
no es posible, por (1.6) tenemos que suministrar mas trabajo, ya que habra produccién de
entropia. Una vez que nuestro sistema esté en el estado requerido, al ser un sistema abierto,
tenderd a equilibrarse de nuevo con el bano térmico, tenderd a disipar su exergia, por lo que

para mantenerlo alli serd necesario seguir suministrandole trabajo.

El trabajo suministrado al sistema es llevado a cabo por una transformacién energética,
y la emergia mide la cantidad de energia requerida para realizar dicho trabajo, por lo que su

valor dependerd de la eficiencia del proceso que realice dicha transformacion energética.

Relacionando este modelito con el ecosistema, tenemos que la comunidad es el sistema,
el medio ambiente terrestre es el bano térmico, y el proceso que inyecta trabajo a la comunidad
para mantenerla alejada del equilibrio con respecto a su medio ambiente es la fotosintesis. La
energia requerida para llevar a cabo dicho trabajo es la energia solar, y dada la eficiencia del

proceso de fotosintesis, serd la cantidad de energia solar requerida (emergia).

Biomasa

La biomasa se define como la cantidad de materia contenida en la parte bidtica del
ecosistema (materia orgénica) [1, 2]. Su relacién con variables termodinamicas es bastante
indirecta. Dado que la biomasa estd conformada por moléculas orgéanicas, y para sintetizarlas
se requiere energia, entonces, dichas moléculas almacenan cierta cantidad de energia libre,
por lo que a mayor biomasa, mayor energia libre almacenada. En otro sentido, dado que la
biomasa puede verse como un sistema que no estd en equilibrio con su medio ambiente, se le

puede atribuir un valor determinado de exergia.
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1.3.1. Maximizacion de la potencia

Hablar de potencia en una comunidad implica determinar las distintas formas de trabajo
que en ella ocurren, y poder cuantificarlas. Esto parece complicado, ya que las distintas formas
de trabajo estan ligadas a procesos de locomocién que llevan a cabo algunos organismos, y a
procesos que ocurren en el interior de cada organismo (fotosintesis, respiracién, reproduccion,
etc.), y ademés de que se desconocen aspectos de dichos procesos [13, 25|, hay que saber
cuantificarlos en cada organismo que conforma a la comunidad. Por lo anterior, cuantificar la
potencia de las comunidades no parece plausible, y pierde importancia cualquier orientador

relacionado con dicha variable.

Por otro lado, de la relacién (1.9), podemos relacionar la potencia con la variacién de
energia libre dF'/dt y la produccién de entropia d;S/dt. En base a ello, de este orientador se
deduce que para una tasa de disipacién de energia libre dada, si aumenta la potencia, debe
reducirse la producciéon de entropia, es decir, la utilizacion de la energia libre almacenada
dentro de la comunidad debe ser cada vez mas eficiente. Hay cierta evidencia de que por
unidad de masa, la produccién de entropia tiende a reducirse en una comunidad [70], lo que
podria sustentar la idea base de este orientador. Pero considerando a la comunidad como un
todo, si aumenta la disipaciéon de energia libre, como propone el principio de Lotka, puede
aumentar la potencia sin necesariamente haber una reduccién en la produccién de entropia,
es decir, sin ser mas eficiente en la utilizacién de su energia libre, lo que deja un poco ambigiia

la conclusién de este orientador.

Por lo anterior, no vemos que sea importante considerar a la potencia como una variable
adecuada para describir el desarrollo de las comunidades. La idea subyacente de este orienta-
dor de que al paso del tiempo las comunidades tienden a ser mas eficientes en la utilizacién

de su energia libre, puede ser determinada por otra variable, como la produccion de entropia.

1.3.2. Maximizacion de la biomasa

La propuesta base de este orientador es considerar que al paso del tiempo, en un eco-

sistema, se maximiza la biomasa mantenida por unidad energfa libre disipada®. Esto implica

5Las escalas de tiempo en un ecosistema son del orden de cientos a miles de afios, por lo que las evidencias

de que aumenta la biomasa son indirectas, y cuestionables [77].
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una mayor eficiencia en los procesos internos de la comunidad, es decir, una disminucién en la
produccion de entropia por unidad de masa o volumen, lo que concuerda con la idea general

del orientador anterior.

En la figura 1.2 se muestra el comportamiento de la biomasa en funcién del tiempo para
un bosque y un microcosmos (comunidad de bacterias). En ella se muestra la respiracién de
la comunidad R, la producciéon bruta Pg y la produccion neta Ppy. La produccién bruta
representa a la energia libre total captada por unidad de tiempo dentro de la comunidad via
la fotosintesis. La produccion neta es la produccién bruta menos la energia libre utilizada por

los organismos autétrofos para realizar sus funciones, es decir, puede escribirse como
d;S
dt

Ao o dia cero representa el inicio del experimento. Para el caso del bosque, los datos grafi-

Py =Pg —

Figura 1.2: Aumento de la biomasa durante el proceso de sucesién para el caso de un bosque

y una comunidad de bacterias. Reproducido de [14].

cados son promedios de estudios experimentales de distintas fuentes, donde se destruyé com-
pletamente una regién de bosque, y se fue estudiando su recuperacion. En el caso del mi-
crocosmos, se inocularon determinado tipo de microorganismos en un medio de cultivo, y
se estudié su desarrollo. Las unidades del eje horizontal son arbitrarias, para el caso de Pg,
Py y R son de energia por unidad de tiempo y temperatura ([E]/[t][T]), y para el caso de

biomasa, son de masa ([M]).

De la figura 1.2 se pueden extraer algunas conclusiones importantes. La captacién

de energia libre por parte de la comunidad aumenta durante el desarrollo de la misma,
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lo cual concuerda con la idea expresada en secciones anteriores. La disipacién de energia
libre relacionada con los procesos respiratorios también aumenta durante el desarrollo de la
comunidad, pero con un desfase respecto a la captacién de energia libre, lo que da oportunidad
de almacenar cierta energia libre dentro de la comunidad. Al paso del tiempo, el sistema llega

a un estado estacionario.

No obstante lo anterior, utilizar la variable biomasa para describir el comportamiento
de las comunidades anade algunos problemas. La biomasa es muy distinta en los organismos
autotrofos, heterétrofos y saprofagos. Tiende a ser muy alta en los primeros, y muy reducida
en los tltimos [1], y dada la diferencia de funciones, da mucha importancia a las funciones de
los organismos autoétrofos, por lo que puede enmascarar ciertos aspectos del comportamiento

de la comunidad (metabolismo de autétrofos, heterétrofos y sapréfagos).

Por lo anterior, termodindmicamente es mejor buscar describir la eficiencia de las co-
munidades en términos de variables termodindmicas (disipacién de energia libre, produccién
de entropia, etc.). También es conveniente llevar a cabo estudios dividiendo a la comunidad
en organismos productores (autétrofos) y consumidores (heterdtrofos y sapréfagos), ya que

realizan funciones distintas, y parecen tener distintas tendencias evolutivas.

1.3.3. Optimizacién de la emergia

Optimizar la emergia implica dos aspectos, un aumento de la eficiencia en la utilizacion
de la energia libre captada via la fotosintesis, y un aumento de la eficiencia en el proceso
mismo de la fotosintesis. El primero va en la misma linea de los dos orientadores anteriores,
por lo que ya no lo discutiremos aqui. El segundo se relaciona con nuestra tesis, ya que una
mayor eficiencia en el proceso de fotosintesis implicar un aumento de captacién de energia

libre.

Aqui cabe mencionar dos aspectos en disputa. Si nuestra tesis es cierta, es decir, que
al paso del tiempo las comunidades tienden a aumentar su captaciéon de energia libre, puede
ocurrir que aumente la captacién de energia libre por parte de la comunidad sin necesaria-
mente aumentar la eficiencia del proceso de fotosintesis, simplemente hay que aumentar el
numero de plantas. Por otro lado, de éste orientador se deduce que aumenta la captacién de
energia libre debido a que aumenta la eficiencia del proceso de fotosintesis. Esto sélo puede

resolverse experimentalmente, ya que no hay datos que indiquen que el proceso de fotosintesis
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aumenta su eficiencia al paso del tiempo. Posiblemente existan plantas que realizan mejor la
fotosintesis (porque tengan mas clorofila, o porque tengan hojas mas anchas y mejor orien-
tadas, o porque canalizan mejor la energia radiante que les llega) y al paso del tiempo sean

las que sobreviven.

No obstante lo anterior, desde un punto de vista termodindmico, la emergia no es
propiamente un variable, sino una cantidad que es funcién de la energia libre captada y de
la produccién de entropia. Por lo anterior, no vemos la necesidad de utilizar dicha funcién.
Si puede ser interpretada en términos de variables termodindamicas, como energia libre y

produccién de entropia, consideramos que es mejor utilizar éstas variables.

1.3.4. Minimizacion de la razén entre emergia y exergia

Por el orientador anterior, la emergia necesaria para mantener una comunidad tendera a
disminuir al paso del tiempo, ya que se optimiza. Por otro lado, si en la comunidad aumenta
el nimero de organismos, habrd un aumento de su exergia. Entonces, si disminuye la emergia

y aumenta la exergia, su razon tendera a disminuir.

A este orientador se le puede considerar como un orientador secundario, ya que se
obtiene a partir de otros. Por lo tanto, su utilizacién solo puede venir de un sentido practico,
pero no es fundamental. Ademds, proviene de orientadores cuyas variables creemos pueden ser
expresadas a partir de variables termodinamicas, lo que complica su posible reinterpretacién

en términos de estas ultimas variables.

1.3.5. Maximizacion de la disipacién de exergia

Para determinar la exergia en un ecosistema hay que considerar a las comunidades
como sistemas inmersos en un bafio térmico, su medio ambiente, y al no estar en equilibrio
entre si, se puede definir una exergia entre ambos utilizando (1.1). Aqui surge un problema,
la definicién de la exergia implica que tanto el sistema como su medio ambiente son sistemas
en equilibrio por separado, o al menos con equilibrio local, lo cual no puede asegurarse que

cumplan ni las comunidades, ni su medio ambiente, es s6lo una aproximacién.

Claramente, cualquier variable termodinamica utilizada para describir una comunidad

0 un ecosistema presenta el mismo problema que la exergia. Dichas variables estdan definidas
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sblo en sistemas que se encuentran en equilibrio o equilibrio local. Esto no justifica que se
propongan nuevas variables (emergia, biomasa), ya que sélo enmascaran el problema. Al
final, lo que se busca entender son las funciones y procesos de la comunidad, y como vimos
en secciones anteriores, se resumen en un trasporte y transformacién de masa y energia,
ambos estudiados por la termodindmica irreversible. El punto es que si las comunidades son
sistemas lejos del equilibrio, la termodindmica irreversible vista en los dos capitulos anteriores
posiblemente falle al describir sus procesos, por lo que la bisqueda para entenderlos debe
ir enfocada a extender dichos formalismos (TIL, TIM, TIE), o a encontrar fundamentos
microscépicos que permitan estudiar sistemas macroscopicos lejos del equilibrio, es decir,

extender la mecanica estadistica de no-equilibrio.

En los hechos, para calcular la exergia del ecosistema se utilizan dos hip6tesis: 1) que el
medio ambiente es representado por una sopa inorganica homogénea (algo poco realista), y 2)
que no hay diferencias de temperatura y presién entre las especies y el medio ambiente. Bajo
estas hipdtesis, la exergia se calcula como una funcién de la diferencia en la concentracién de

los compuestos organicos e inorganicos entre las especies vivas y el medio ambiente [71, 72].

Cabe senalar una diferencia de este orientador con respecto a los anteriores, y es que
aqui se considera al sistema (comunidad) y su medio ambiente (bafio térmico), mientras que
los anteriores estan centrados en lo que ocurre en la comunidad sin considerar su medio

ambiente.

Este orientador postula que los ecosistemas tienden a aumentar la disipacién de su ex-
ergia, buscando el equilibrio comunidad-ambiente. La disipacién de la exergia ocurre siempre
que las comunidades interactiian con su medio ambiente, con el que no se encuentran en equi-
librio. Maximizar dicha disipacién implica que las comunidades tiendan a ir al equilibrio por
la ruta mas disipativa. Por (1.7), implica consecuencias tanto en la produccién de entropia
del ecosistema como la potencia. Disipar exergia implica que dA/dt es negativo, por lo que
si la comunidad no realiza trabajo sobre el medio ambiente, o dicho trabajo es constante
(dW/dt ~ 0), el aumento en la disipacién de exergia se debe al aumento de entropia del
ecosistema (dSt/dt > 0), que es consecuencia de la disipacién de energia libre acumulada

dentro de la comunidad.

La razoén de que las comunidades no lleguen al equilibrio con su medio ambiente se

debe a las fuerzas externas (el flujo constante de radiacién solar sobre la Tierra), ya que
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ellas mantienen a las comunidades fuera del equilibrio con su medio ambiente, por lo que se
puede decir que las comunidades captan exergia. La captacion de exergia por las comunidades
esté relacionada con la captacion de energia libre, ya que es ésta dltima la que les permite bajar
su entropia (organizarse), y por tanto, mantenerse alejadas del equilibrio con su ambiente, es

decir, contar con cierto valor de exergia.

Por lo anterior, en el contexto de este orientador, se propone un aumento en la captacién
de exergia por parte de las comunidades, ya que si no fuera asi, el aumento en su disipacion las
haria llegar al equilibrio con su ambiente, lo que no se observa en condiciones normales. Esto
concuerda con las ideas que hemos venido discutiendo: las comunidades tienden a aumentar

su captacion de energia libre, asi como aumentar la produccion de entropia del ecosistema.

1.4. Principio de maxima produccion de entropia

Como tultimo punto del presente capitulo, consideremos el principio de maxima produc-
cién de entropia (PMAXPE). Recordando lo dicho en el capitulo ??, este principio establece
que cuando un sistema es sacado del equilibrio, tiende a regresar a él por la ruta que mas
produce entropia, y cuando el sistema es sometido a fuerzas externas constantes, va a estados

estacionarios con mayor produccién de entropia.

El PMAXPE aplicado a comunidades implica que estas se desarrollan buscando generar
mayor producciéon de entropia en el ecosistema, y para lograrlo, se alejan cada vez mas del
equilibrio. La razén de ello es que estdn sometidas a fuerzas externas (gradientes), por lo que

pueden captar energia libre del ambiente, organizarse, y actuar como sistemas disipativos.

De lo que concluimos en la secciéon anterior, es decir, que las comunidades tienden a
aumentar su captacién de energia libre del ambiente, asi como también aumentar la produc-
cién de entropia del ecosistema, tenemos que ambos comportamientos estan de acuerdo con el
PMAXPE. Al captar méas energia libre, la comunidad se aleja mas del equilibrio, y entre mas
lejos del equilibrio se encuentra, mas fuerte serd su tendencia a ir al equilibrio, hecho que se
traduce en una mayor producciéon de entropia. En el ejemplo del sistema de Rayleigh-Bénard
mencionado en los capitulos 77 y 77, esto mismo ocurre si la fuerza externa es més intensa.
Dentro del PMAXPE también se pueden incluir a los distintos orientadores, por lo que es

una buena alternativa de sintesis, y no tener varias funciones que tratan de explicar lo mismo
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a partir de distintas formas y enfoques.

Dado que el PMAXPE es sélo un principio empirico elaborado en base a hechos ex-
perimentales®, pero con poco sustento tedrico [21, 22, 23], es necesario el desarrollo de una

teoria para sistemas lejos del equilibrio que posiblemente lo fundamente.

A manera de conclusion, cabe aclarar que la tendencia de las comunidades a aumentar
su captacién de energia libre, asi como aumentar la producciéon de entropia del ecosistema,
se obtuvo siguiendo la légica del principio de seleccién natural, junto con la libertad que nos
permiten las leyes de conservacion y la segunda ley. Esto cuenta con evidencia experimental,
pero no es deducible a partir de los formalismos termodindmicos actuales. E1 PMAXPE, que
engloba todas estas ideas, es un principio con muchas perspectivas en el estudio de sistemas

fuera del equilibrio, pero su fundamentacion no esta acabada.

SHecho que también es valido para los orientadores.
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Capitulo 2

La sucesion ecoldgica

Un proceso de gran interés en el estudio de los ecosistemas, o més especificamente de sus
comunidades, es el proceso de sucesién ecolégica, que puede ser entendido (al menos en parte)
desde un punto de vista termodindmico. Antes de entrar en el tema, es necesario entender
algunos aspectos referentes a los tipos de interaccién que ocurren en las comunidades, y la
manera en que se da el desarrollo poblacional de las especies presentes en ellas; ya que ambos

repercuten en el proceso de sucesion.

2.1. Tipos de interaccion en el ecosistema

Una caracteristica de la mayoria de las comunidades es que las especies presentes en
ellas cambian; durante cierto tiempo existen determinadas especies, y después existen otras
[1, 2, 13], lo que repercute en la produccién de entropia del ecosistema, ya que las especies son
centros de produccién e intercambio de entropia [38]. La causa del cambio de especies en las
comunidades se debe a sus interacciones con el medio ambiente, que llamaremos interacciones

erternas, y a sus interacciones entre si, que llamaremos interacciones internas.

2.1.1. Interacciones externas

Las interacciones externas pueden ser de dos formas: de tipo climatico, 6 de tipo geoldgi-
co. Las interacciones de tipo climdtico estan relacionadas con variaciones ambientales, como

de temperatura, presion, radiacién solar, precipitacién pluvial, viento, etc., y su repercusion
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en los organismos. Las interacciones de tipo geologico estan relacionadas con la disponibilidad

para los organismos en el ambiente de nutrientes, minerales y agua [13, 73].

Generalmente, el grado en que las interacciones externas afectan la vida de los organ-
ismos depende, en gran medida, de la relacién que existe entre el rango de variaciéon de las
condiciones externas, y el tiempo de relajacion de los organismos para adecuarse a ellas.
Cuando el tiempo de relajacién de los organismos es corto, la vida de los mismos se ve afecta-
da, ocurriendo cambios en sus actividades, como de alimentacién, reproduccion, localizacién,
etc., o incluso la muerte, si el rango de variacion es mayor al soportable por los organismos.
Cuando el tiempo de relajacién es largo, las actividades de los individuos no se ven afectadas,

estdn adaptados a las variaciones en dichas condiciones externas.

Siendo mas especificos, los cambios en las poblaciones provocados por las interacciones
externas involucran: i) alteraciones en su tasa de natalidad (ndmero de nacimientos durante
un tiempo dado), ii) alteraciones en su tasa de mortalidad (nimero de decesos durante un
tiempo dado), iii) migracién, iv) adaptabilidad por seleccién natural, y v) extincién. Los cam-
bios en las comunidades involucran alteraciones del flujo de materia y energia que atraviesa
a través de ellas, como disminucién o aumento de la energia solar captada por fotosintesis,
cambios en la disipacién de energia, y cambios en la estructura tréfica (cadenas alimenticias).
También ocurren alteraciones en los ciclos biogeoquimicos, provocando agotamiento de los
nutrientes esenciales para los organismos, o disponibilidad excesiva de los mismos [13, 73].
Todos estos procesos alteran la produccién de entropia del ecosistema, ya que las especies
tienen distintas tasas de produccién de entropia, y son afectadas de manera distinta por las

interacciones externas.

Por otro lado, los organismos no son entes pasivos que sufren sin reaccionar los embates
del medio ambiente. Ellos lo modifican en la medida de lo posible creando condiciones mas
6ptimas para su propio desarrollo [2, 74], logrando por tanto atenuar sus efectos perjudi-
ciales. En otras palabras, las actividades de los organismos promueven el acondicionamiento
del medio ambiente, lo que les permite desarrollarse de forma mas optima, aumentando la
produccién de entropia del ecosistema. De hecho, las actividades de los primeros organismos
fotosintéticos modificaron la atmosfera terrestre, transformandola de reductora a menos re-
ductora u oxidante [2], lo que tuvo grandes repercusiones para la evolucién de la vida en el

planeta. En términos entrépicos, esto aumento la produccién de entropia de las comunidades,
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ya que surgieron nuevas especies con metabolismos més altos (metabolismo aerébico) debido

a la presencia de oxigeno! [1, 40].

En el contexto del parrafo anterior se expresa la hipétesis de Gaia, propuesta a prin-
cipios de la década de 1970 por Lovelock [74]. Gaia representa a una entidad compleja que
engloba a toda la bidsfera. De acuerdo con dicha hipdtesis, la bidsfera conforma un sistema
cibernético retroalimentado cuya tnica finalidad es establecer un entorno fisico y quimico
optimo para el desarrollo de la vida en el planeta. En otras palabras, la bidsfera conforma un
sistema autorregulado en el que los organismos vivos interactiian con los procesos geofisicos
y geoquimicos no vivos, promoviendo condiciones ambientales de temperatura y composicién

quimica tales que permitan el desarrollo de la vida.

La hipétesis de Gaia ha sido duramente criticada argumentando ser una hipotesis in-
falseable, no testable [75, 76]. Tal problema, sin embargo, no existe desde un punto de vista
termodindmico, dicha hipdtesis puede ser comprobado si la biosfera tiende a aumentar su
produccion de entropia, ya que como expresamos en el capitulo anterior, la vida actia como
un sistema disipativo cada vez mas eficiente (més disipador de energia) durante su proceso

evolutivo.

2.1.2. Interacciones internas

Las interacciones internas se pueden dar de distintas maneras, entre las formas conoci-
das se encuentran la competencia, depredacién, parasitismo, mutualismo y simbiosis [1, 2, 13].
Su relacién con la produccién de entropia esta poco estudiada, exceptuando a Michaelian [38],
generalmente se desprecia, pero no debe de ser asi. La dindmica poblacional estd fuertemente
determinada por las interacciones entre especies, por lo que aumentos o disminuciones en

dichas interacciones repercuten en la produccion de entropia del ecosistema.

Por otro lado, las interacciones entre las especies provocan presiones selectivas que
traen como consecuencia la evoluciéon darwiniana, por lo que al paso del tiempo las distintas

especies tienden a adaptarse respecto a sus interacciones entre si [27].

En conclusién, las comunidades evolucionan debido a cambios en las variables ambien-

tales, y a cambios en las actividades de los organismos que las conforman. Aunque reqular-

LE] metabolismo aerébico disipa més energia que el metabolismo anaerébico.
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mente los factores ambientales afectan a las comunidades, las actividades de sus organismos
buscan atenuar dichas afectaciones, asi como también adaptarse ellos entre si. Hay una ten-

dencia a la estabilidad.

2.2. Desarrollo poblacional

Para estudiar el desarrollo poblacional los estudiosos usan tres conceptos descriptivos:
el potencial bidtico, la resistencia ambiental y la capacidad de sostenimiento [1, 2, 13, 73]. El
potencial bidtico es la tasa maxima (r,4,.) & la que una poblacién puede crecer cuando no
hay factores limitantes (lo que solo sucede durante ciertos lapsos de tiempo), y depende de
cuan pronto se inicia y cuanto dura la etapa de reproduccion, con qué frecuencia ocurre la
reproduccion, y cudntos descendientes nacen cada vez. En contra posicién al potencial bidtico,
la resistencia ambiental consiste en todos los factores ambientales que actiian conjuntamente
para limitar el crecimiento de una poblacién, como clima adverso, baja disponibilidad de
nutrientes, competencia entre especies, etc. Ambas, potencial bidtico y resistencia ambiental
determinan la capacidad de sostenimiento (K), es decir, el nimero de individuos de una

especie que puede ser sustentado en un area dada.

En torno a estos conceptos se plantean modelos matematicos que buscan describir
el comportamiento poblacional, como las ecuaciones de Lotka-Volterra mencionadas en el
capitulo ??7. Aqui no vamos a entrar en el tema, pero es importante recalcar que se pueden
obtener modelos poblacionales a partir de la Termodindmica Irreversible [18, 38, 39]. Lo
que nos interesa del desarrollo poblacional es la distincion entre especies dado su modo
caracteristico de desarrollo, de gran importancia para entender el proceso de sucesién. Existen
dos divisiones, las especies llamadas estrategas r, que se reproducen riapidamente, y son
generalmente pequenas y de vida breve, y las especies estrategas K, que producen pocos

descendientes, cominmente grandes y de vida larga [1, 2, 73].

Los estrategas r tienden a ser oportunistas, y se reproducen velozmente cuando las
condiciones son favorables o cuando estan disponibles nuevos habitat, pero no todos llegan a
la edad reproductiva, ya que son muy sensibles a los cambios en las condiciones ambientales
o los provocados por ellos mismos. Por tanto, las poblaciones de la mayoria de las estrategas

r presentan grandes fluctuaciones. En términos de la produccién de entropia son especies

22



con un alto metabolismo, pero no obstante, dado que fluctian mucho y son pequenas, su

produccién de entropia en el ecosistema es bajo, aunque hay excepciones.

Por otra parte, los estrategas K invierten una gran cantidad de tiempo, materia y
energia libre para asegurar que la mayoria de ellos lleguen a la edad reproductiva. Estas
especies tipicamente viven en ambientes muy estables (ellas también influyen para lograr
esa estabilidad) y tienden a mantener el tamano de la poblacién cerca de la capacidad de
sostenimiento del ecosistema (K), de alli su nombre. Aunque su metabolismo sea menor (por
unidad de masa) que el de los estrategas r, su produccién de entropia en el ecosistema es

mayor debido a su mayor a tamano y a su mayor evapotranspiracion.

Los estrategas K, aunque grandes, no lo pueden ser demasiado. La razén se debe a
las limitaciones para llevar a cada célula que los conforman sus requerimientos nutricionales,

asi como retirar sus desechos.

La razon area volumen también explica las diferencias entre los organismos estrategas
r v estrategas K. Los primeros, al ser pequenos, tienen una relacién drea volumen pequena,
lo que los hace ser afectados por las variaciones ambientales, aunque cuando hay nutrientes
disponibles en el ambiente, pueden asimilarlos rapidamente, de alli su rdpido crecimiento. Los
estrategas K, al ser mas grandes, su relacién area volumen es menor, y con ello logran sortear
las variaciones climaticas, manteniendo condiciones internas constantes, pero no pueden ser

tan grandes por lo dicho en el parrafo anterior.

Entonces, las comunidades se encuentran conformadas de los dos tipos de especies:
estrategas r y K, siendo los primeros muy dependientes de las condiciones ambientales, es
decir, son afectados fuertemente por las interacciones externas, mientras que los segundos no

tanto, ya que en parte estan adaptados a dichas interacciones, y en parte las amortizan.

Veamos ahora en que consiste el proceso de sucesién ecoldgica.

2.3. Concepto de sucesiéon ecolégica

La sucesion consiste de una serie de procesos en los que las comunidades de un drea
especifica se ven reemplazadas a lo largo del tiempo por comunidades distintas y casi siempre

mé&s complejas y estables en cuanto a su organizacién [1, 2], ver figura 2.1.

Las bases empiricas de la sucesiéon se sustentan en la observacion de los cambios que
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Figura 2.1: Sucesion ecolégica.

siguen las poblaciones y comunidades al ocupar progresivamente un espacio grande que pre-
viamente fue alterado por el hombre, o por alguna causa natural (erupciones volcénicas,
contracciones de glaciares o lagos, incendios, tormentas severas, etc.), quedando libre o con

escasa presencia de organismos vivos.

La trayectoria que siguen las comunidades durante el proceso de sucesién esta influ-
enciada por las interacciones externas e internas, condiciones del sitio, e invasién de nuevas
especies [2, 77]. Las interacciones internas siguen repercutiendo, no obstante la tendencia de
la comunidad hacia la estabilidad, debido a que los procesos evolutivos de cada individuo

siguen su curso.

Asumiendo que no se dan cambios significativos en las condiciones climéticas de un
lugar previamente perturbado, existen dos posibles mecanismos que determinan la secuencia

de especies durante el proceso de sucesién:

i) Los primeros colonizadores modifican el ambiente a tal grado que facilitan que otros
colonizadores invadan el lugar y se desarrollen en él, provocando éstos la eliminacién de
aquellos, pero a su vez, éstos hacen lo mismo, facilitan la invasiéon de nuevas especies,

son eliminados, y asi sucesivamente [14].

i1) Los primeros colonizadores aseguran el espacio y los recursos disponibles, inhiben la
invasién de subsecuentes invasores, y éstos ultimos solo pueden invadir o colonizar el
lugar cuando los residentes dominantes son debilitados por interacciones externas o

internas. Esto se continua sucesivamente [77].

Sin importar si el mecanismo es uno o el otro, o ambos, se infiere que el proceso de

24



sucesién ocurre en etapas o fases, y cada etapa o fase se mantiene estable durante cierto
lapso de tiempo. Generalmente entre una etapa y la siguiente ocurre un aumento de especies
en la comunidad, y por tanto, un aumento de sus interacciones entre si. Este aumento se
debe a una division progresiva de las funciones ecoldgicas y la especializacién creciente de los

organismos que las desempenan.

Siendo mas especificos, durante el proceso de sucesiéon se observan las siguientes ten-

dencias [73]:

i) El suelo aumenta en profundidad y en contenido de material orgénico, es decir, varia

la disponibilidad de nutrientes.

i1) Hay un aumento en la productividad generalizado (cantidad de materia orgénica pro-

ducida en un area especifica por unidad de tiempo).
i11) Aumenta el nimero de especies presentes, asi como sus interacciones.

iv) Las especies de vida més larga tienden a dominar (estrategas K). Las comunidades se

hacen més estables y resistentes al cambio.

Esto hace pensar que durante el proceso de sucesion, ciertas variables que determinan
el estado de la comunidad cambian. Sabemos por ejemplo que variando la temperatura del
agua se transita entre las fases sélida, liquida y gaseosa. De igual manera, en las comunidades,
variando alguna o varias variables que las caracterizan, tal como la disponibilidad de nutri-
entes o alguna variable relacionada a la interaccion entre especies, se transita entre distintas

fases, representadas por distinta estructura en las comunidades.

Por otro lado, las comunidades en proceso de sucesién pueden ser interrumpidas por
perturbaciones fuertes tanto externas como internas, tales como incendios, tormentas, plagas,
etc., provocando un retroceso del proceso hacia una etapa temprana. Las actividades humanas

también son una fuente importante de perturbaciones fuertes en el ecosistema.

Cuando no ocurren perturbaciones fuertes, las comunidades eventualmente alcanzan
un estado estacionario en el que los cambios tienden a ser pequefios, aunque no nulos, ya que
tanto las interacciones internas como externas siguen actuando. Si en promedio las pobla-
ciones de especies que componen las comunidades no cambian, ocurre una estabilidad global

conocida cominmente como comunidad climax [14], o comunidad de mayor madurez. El tipo
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de comunidad climax de un &drea especifica (selva, bosque, desierto, etc.) estd determinado

por las variables geoldgicas y climaticas, es decir, por las interacciones externas.

Por lo anterior, las comunidades maduras son més estables por haber adquirido una
composicién acorde con las condiciones ambientales, es decir, las especies de que estan for-

madas han logrado cierta adaptabilidad entre si y con su medio ambiente.

En resumen, las comunidades inmaduras de las primeras etapas de la sucesién tienen
solamente unas cuantas especies y redes tréficas simples, constituidas principalmente por
organismos productores. Son estrategas r que utilizan la mayor parte de su energia libre en
reproducirse, mas que en desarrollar sistemas de raices, tallos y hojas grandes. Son demasiado
simples para retener y reciclar muchos de los elementos y nutrientes que necesitan, por lo
que una vez que éstos se agotan, las comunidades declinan. En contraste, las comunidades
maduras tienen una alta diversidad de especies, poblaciones relativamente estables y redes
tréficas complejas. La mayoria de las plantas de que estan conformadas son hierbas y arboles
grandes (estrategas K ), con gran potencial de evapotranspiracién. Utilizan la mayor parte de
sus recursos materiales y energéticos para mantener sus sistemas de raices, troncos y hojas.
También tienen la complejidad necesaria para atrapar, retener y reciclar la mayoria de los
nutrientes que necesitan, lo que les permite no depender de su disponibilidad en el medio
ambiente, y por tanto ser mas estables. En la tabla 2.1 se resumen las diferencias de algunas
caracteristicas de las comunidades entre las primeras etapas del proceso de sucesién, y etapas

mas avanzadas.

Recapitulando, la sucesién consiste en una progresion de comunidades inmaduras,
inestables, rdpidamente cambiantes, a comunidades mas maduras, estables. La progresion se
lleva a cabo en etapas o fases, y estd motivada por las interacciones tanto internas como

externas.

2.4. Aspectos termodinamicos de la sucesién

De la descripcién vista en las secciones anteriores, es posible pensar que el proceso
de sucesién puede ser comprendido (al menos en parte) desde el punto de vista de la ter-

modinamica irreversible.

Antes de ello, resaltemos algunos puntos del proceso de sucesién. Como primer punto,
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Cuadro 2.1: Caracteristicas de una comunidad inmadura y madura.

Caracteristicas Comunidad inmadura Comunidad madura

Estructura de la comunidad

Tamano de la planta Pequeno Grande
Diversidad de especies Bajo Alto
Estructura trofica Productores Productores y consumidores

Funcion de la comunidad

Cadenas alimenticias Simples Complejas
Eficiencia en reciclar Baja Alta
Eficiencia energética Baja Alta

en el proceso de sucesién puede ocurrir un aumento en la produccion de entropia si se incre-
menta el nimero de individuos estrategas K en las comunidades. En sistemas abidticos, por
ejemplo en el sistema de Rayleigh-Bénard, ésto mismo ocurre al aumentar el gradiente de
temperatura. Como segundo punto, durante el proceso de sucesién ocurren cambios abruptos
en la estructura de las comunidades, que se traducen en incrementos abruptos en la produc-
cién de entropia. En el ejemplo del sistema de Rayleigh-Bénard, la transicién de conduccién
a conveccion representa un cambio de estructura del sistema, provocando un incremento

considerable en la producciéon de entropia.

Como tercer punto, cada etapa o fase de la sucesion presenta cierta estabilidad durante
determinados lapsos de tiempo, ya que las poblaciones presentes en dicha etapa muestran
resistencia a ser desplazadas por otras. Esto tiene analogias con la estabilidad de los estados

estacionarios, o con la estabilidad local de los estados estacionarios metaestables.

2.4.1. Aplicacion de la TIL al proceso de sucesién

Si suponemos que las comunidades cumplen con los postulados en los que se basa la TIL,
es decir, que las comunidades son sistemas termodindmicos cerca del equilibrio (equilibrio
local), entonces una variable adecuada para describirlas es la produccién de entropia, de

gran importancia dentro de la TIL. Entorno a esta variable existe el principio de minima
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produccién de entropia (PMPE), el cual establece que la produccién de entropia se minimiza
en cualquier sistema que llegue a un estado estacionario, siempre y cuando se cumplan una

serie de condiciones (ver capitulo 77).

El PMPE requiere, para su aplicacién en un sistema cualquiera, que se mantenga bajo
condiciones de frontera constantes. Dado que las comunidades durante el proceso de sucesién
no cumplen dicha condicion, el PMPE no puede explicar dicho proceso. No obstante, si en
cada fase de la sucesion se dan condiciones a la frontera constantes durante cierto lapso de
tiempo, el PMPE seria aplicable a cada fase por separado, y con el principio de Le Chatelier-
Braun generalizado se explicaria su estabilidad. Ello nos lleva a pensar que cada fase de la
sucesion representa un estado estacionario, pero como las condiciones a la frontera pueden
variar, el sistema no perdura por siempre en él. Esto puede verse de una manera esquematica

en la figura 2.2.

Figura 2.2: Representacion esquematica de la sucesion ecoldgica.

En la figura 2.2 la comunidad tiene como punto inicial el punto 0, y cambios en un
sentido de las fuerzas externas Xy provocan aumentos en la produccién de entropia d;S/dt.
Durante lapsos de tiempo que se pueden considerar condiciones a la frontera constantes, el
PMPE es aplicable, de alli la trayectoria quebrada (en etapas) del sistema hasta llegar al

punto A. El punto S puede ser considerado como el punto donde la comunidad alcanzara su
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climax o madurez.

Por otro lado, bajo condiciones a la frontera constantes, las comunidades pueden ten-
er varios estados estacionarios metaestables, ya que son sistemas que requieren de muchas
variables con interacciones no-lineales para describirlas. Estos estados metaestables presentan
un minimo local en su producciéon de entropia, por lo que en ciertas partes del proceso de
sucesion, la comunidad puede quedar atrapada en alguno de ellos. Dado que estos estados
sélo son estables localmente, las perturbaciones internas o externas pueden sacarla de ellos

(a la comunidad), y eventualmente alcanzar un estado estacionario compatible con el PMPE.

En resumen, bajo el ambito de aplicacién de la TIL, si en cada etapa o fase del pro-
ceso de sucesién se presentan condiciones a la frontera constantes, el PMPE y el principio
de Le Chatelier-Braun generalizado implican que las comunidades pueden alcanzar un esta-
do estacionario estable con minima produccién de entropia. Por otro lado, algunas etapas
pueden ser vistas como estados estacionarios metaestables, y las perturbaciones que sufre las

comunidades pueden sacarlas de alli.

Cuando cambian las condiciones a la frontera, las comunidades también cambian, de-
pendiendo de sus tiempos de relajacion, por lo que las transiciones entre las distintas etapas
del proceso de sucesién pueden ser debido a ello. Dichas transiciones pueden ser vistas como
cambios de fase fuera del equilibrio, provocados por cambios en las fuerzas termodindmicas
(variables externas) a las que las comunidades se encuentran sujetas, de manera analoga a la

transicién de conduccién a conveccién en el sistema de Rayleigh-Benard.

Algunas fuerzas que actian sobre la comunidad son la diferencia entre la longitud de
onda absorbida (radiacién de onda corta) y emitida (radiacién de onda larga), que puede in-
terpretarse como un gradiente, y las diferencias de concentracion de los diferentes compuestos

quimicos vitales para la vida en el medio ambiente (agua, CO2, 02, carbono, etc.).

El hecho que la produccién de entropia se incremente durante el proceso de sucesién
puede ser explicado dentro de la TIL como una consecuencia del aumento en el valor de
las fuerzas que actiian sobre la comunidad, o a que aparecen nuevas fuerzas actuando sobre
ellas. En el caso del gradiente debido a la radiacién, existe evidencia de su aumento debido a
que, aunque la radiaciéon entrante de onda corta se mantiene constante, la radiacién emitida
tiende a ser longitud de onda mas larga, es decir, se tiende a radiar como un cuerpo de

menor temperatura, ademas de que el albedo se modifica, reflejandose menor cantidad de luz
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[20, 23].

Mas alla de los alcances de la TIL podemos utilizar la termodinamica irreversible ex-
tendida (TIE) o la mesoscépica (TIM). Con ellas se pueden explicar aspectos que involucran
memoria o efectos inerciales, como cuando una comunidad cambia sin algin cambio aparente
en las fuerzas externas, o cuando un cambio en las fuerzas externas provoca cambios en las
comunidades, atin cuando dicho cambio en las fuerzas haya cesado y su valor haya retornado
al que tenia en un inicio. En otras palabras, la TIM o la TIE pueden ayudar a entender mas

detalladamente el proceso de sucesion.

Por lo demas, tanto dentro de la TIM como de la TIE, el aumento de la produccién de
entropia durante el proceso de sucesién sigue estando relacionado a un aumento en el valor
de las fuerzas a las que estan sujetas las comunidades, o a la aparicion de nuevas fuerzas. Las
fases del proceso son como distintas formas de comportamiento de las comunidades ante el
valor de las fuerzas impuestas, en analogia con la conduccién y conveccién en el sistema de
Rayleigh-Benard. La estabilidad de cada fase se debe al posible mantenimiento del sistema
bajo condiciones a la frontera constantes durante cierto lapso de tiempo, por lo que tiende a un
estado estacionario compatible, o a que cada fase es como un estado estacionario metaestable,

por lo que presenta cierta resistencia a salir de alli.

Un punto importante a senalar es que en muchas ocasiones las perturbaciones fuertes
destruyen parte o el total de las comunidades, por lo que bajo estas consideraciones, se
retorna a etapas iniciales del proceso de sucesion, reduciéndose la produccién de entropia
del ecosistema. No obstante, al paso del tiempo, si se mantienen las mismas fuerzas externas
que se tenian antes de la perturbacion, las comunidades retornaran a estados estacionarios
similares a los que tenian antes de la perturbacion, dependiendo del tiempo de relajacién de
la comunidad. El trayecto de retorno que siga la comunidad dependera de las condiciones
iniciales y las interacciones internas y externas que se van dando en el trénsito, dado el

caracter histérico del proceso, por lo que es poco predecible a detalle.

2.4.2. Mas alla de los formalismos termodinamicos

Fuera de los formalismos termodindamicos existentes actualmente, el entendimiento del
proceso de sucesién se centra en utilizar orientadores, como las estudiados en el capitulo

anterior. Dado que en dicho capitulo concluimos que los orientadores estdn relacionados con
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el principio de méaxima produccién de entropia (PMAXPE), entonces este principio resulta
ser base para el entendimiento del proceso de sucesién. Claramente el hecho que la produccion

de entropia aumente durante dicho proceso estd de acuerdo con él.

Aqui cabe mencionar que el PMAXPE no estd en contradiccién con el PMPE. Ba-
jo condiciones a la frontera constantes, el PMAXPE establece que el sistema ird a estados
estacionarios de mayor producciéon de entropia, pero en la vecindad de estos estados esta-
cionarios, si se cumplen las condiciones necesarias, debe ser véalido el PMPE [21]. Cuando
no se cumplen las condiciones del PMPE, al no haber una teoria desarrollada para sistemas
fuera del equilibrio, la estabilidad de los estados estacionarios sdlo puede asegurarse via sim-
ulaciones (suponiendo la existencia de un modelo que describa al sistema), perturbando el

sistema cuando se encuentra en dichos estados y analizando su comportamiento [39].

Centrandonos en el supuesto de que las comunidades son sistemas lejos del equilibrio,
bajo condiciones a la frontera constantes, pueden tener varios estados estacionarios accesibles.
Estos estados estacionarios podran ser estables o inestables, y las comunidades transitarian
entre ellos debido a las fluctuaciones en sus interacciones externas o internas. Por tanto, bajo
condiciones a la frontera constantes, las comunidades pueden presentar transiciones entre
estados estacionarios que pueden reducir o aumentar su produccién de entropia, habiendo

una marcada tendencia al aumento, suponiendo valido el PMAXPE.

En el caso del sistema de Rayleigh-Bénard, bajo condiciones a la frontera constantes,
existe en la fase convectiva, cuando se forman rollos (ver figura ?7), dos estados estacionarios
posibles, uno donde la conveccién de los rollos es en un sentido, y otro donde la conveccién
es en sentido contrario. En este caso, los dos estados macroscopicamente distintos tienen la
misma produccion de entropia. En sistemas més complejos, como las comunidades, un sistema
puede tener muchos estados estacionarios para un mismo valor de las fuerzas externas, pero
posiblemente con diferente produccién de entropia. La naturaleza tiene la tendencia entonces

a ir a los estados estacionarios con mayor produccién de entropia (PMAXPE).

Cuando hay variaciones en las condiciones a la frontera (fuerzas externas), los estados
estacionarios accesibles al sistema cambian, y la explicacién es muy similar a la expresada
en la seccién anterior. Como las fases sucesivas que ocurren durante la sucesién implican un
aumento en la produccién de entropia, hace pensar que las fuerzas varian en un sentido, por

ejemplo, al paso del tiempo hay mayor disponibilidad de nutrientes o cambian las interac-
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ciones entre especies (lo cual es cierto), y debido a ello aumenta la produccién de entropia.
En el ejemplo de Rayleigh-Bénard, si aumenta el gradiente de temperatura, se pasa de con-
duccién (estado estacionario del sistema para cierto rango de valores de las fuerzas externas)
a conveccién (distinto estado estacionario compatible con otro rango de valores de las fuerzas

externas), aumentando la produccién de entropia, pero no asf si se reduce el gradiente.

Por otro lado, al variar las condiciones de frontera, el sistema puede experimentar

transiciones de fase fuera de equilibrio, como fué mencionado en la seccién anterior.

En resumen, durante el proceso de sucesion, las comunidades cambian hacia estados
de mayor produccion de entropia, ya sea que en ciertos lapsos de tiempo las condiciones a la
frontera se mantengan constantes, o varien, siempre que lo hagan en el sentido de aumentar
la tensién. Las fases del proceso pueden verse como estados estacionarios que presentan cierto
grado de estabilidad, es decir, presentan un pozo con minima producciéon de entropia, aunque
no sea aplicable el PMPE. Por ltimo, el cambio de fase puede verse como una transiciéon de

fase fuera del equilibrio entre dos distintos estados estacionarios.

Como ultimo punto de toda la descripcién termodindmica del proceso de sucesién,
si suponemos que las comunidades son descritas por un sistema de ecuaciones diferenciales
deducibles a partir de alguno de los formalismos termodinamicos, entonces los puntos fijos
de este sistema de ecuaciones serdn los estados estacionarios. Dadas las clasificaciones de
los distintos puntos fijos, habra estados estacionarios estables y otros no, y dependiendo
las condiciones iniciales de las comunidades, habra cierto tipo de estados estacionarios que

pueden visitar hasta quedar atrapadas en uno de ellos que sea estable.

Lo que queremos hacer notar aqui es que la anterior descripcién es sélo aproximada, ya
que las comunidades son perturbadas constantemente, lo que sugiere la inclusién de ruidos y
procesos estocasticos, estudiados en [29] solamente para dindmica poblacional. Las perturba-
ciones en el sistema de ecuaciones diferenciales? hacen que aparezcan y desaparezcan puntos

criticos, o que cambien de estables a inestables los existentes.

2Aqui estamos considerando como perturbaciones variaciones en las fuerzas a las que estd sujeta la comu-

nidad.
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Figura 2.3: Espacio fase antes de la per- Figura 2.4: Espacio fase después de la per-

turbacion. turbacion con € = 0,5.

Para ver lo anterior, consideremos el siguiente sistema dindmico

dt
d
d—?:cﬁ,

por lo que el dnico punto fijo del sistema es (x,v) = (0,0). En la figura 2.3 se muestra una

parte del espacio fase de dicho sistema. Realizando una perturbacion al sistema de la siguiente

manera
dz
=
dt
dv 9 9
— = cx°—¢€
dt

donde € representa el valor de la perturbacion, que se considera pequena, tenemos ahora dos
puntos fijos, (z,v);1 = (¢,0) y (z,v)2 = (—¢,0), como puede verse en la figura 2.4. Mientras
que antes de la perturbacién el sistema solo caia al punto fijo si tenia velocidad inicial cero
y x era mayor que cero, después de la perturbaciéon tenemos un centro y un punto de silla,
por lo que bajo ciertas condiciones, el sistema puede quedar atrapado oscilando alrededor del

centro.

Dado que las comunidades sufren constantemente perturbaciones, la topologia de su
espacio fase estd cambiando, hablando en abstracto. La descripcién de los estados estacionar-
ios de las comunidades es aproximada, distintas perturbaciones crean o destruyen estados

estacionarios, y estos pueden pasar de ser estables a ser inestables o viceversa.
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En conclusién, si en las comunidades se cumplen las condiciones de equilibrio local,
el PMPE puede ser aplicable sélo a cada etapa de la sucesién con condiciones a la frontera
constantes. El proceso global tendria que estar regido por la variacién de alguna fuerza
termodindmica, y en tal caso, las etapas serfan fases, y las transiciones entre etapas serian
transiciones de fase fuera del equilibrio. Si en las comunidades no se cumplen las condiciones
de equilibrio local, el PMAXPE describe el proceso, y cada etapa seria vista como un estado
estacionario estable o metaestable, siendo el estado de mayor madurez o climax el de mas
produccién de entropia. Como siempre ocurren perturbaciones, los estados estacionarios del
sistema pueden estar variando en numero y caracteristicas, por lo que su determinacién
es sOlo aproximada, y el comportamiento del proceso estd influenciado fuertemente por las

interacciones internas y externas, y por las condiciones iniciales del proceso.
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Capitulo 1

Discusidén, sintesis y perspectivas

1.1. Formalismos termodinamicos actuales

La Termodindmica Clasica (TC) sélo es aplicable a sistemas macroscépicos que se en-
cuentran en equilibrio. Un sistema se encuentra en equilibrio cuando estd visitando el maximo
numero de microestados compatibles con el valor de las variables macroscopicas del sistema.
Los procesos que pueden ser estudiados dentro de la TC son los procesos cuasiestaticos, es
decir, procesos que ocurren de tal manera que el sistema transita continuamente entre estados
de equilibrio. Estos procesos requieren que el tiempo de relajacion del sistema 7 sea mucho
menor que el tiempo del proceso 6t (7 < d0t). Por lo regular, el tipo de procesos que ocurren
en el mundo biolégico no cumplen con dicho requerimiento. Por ejemplo, las comunidades no
responden inmediatamente a los cambios climaticos, es decir, en ellas 7 es similar o mayor

que 6t.

La Termodindmica Irreversible Lineal (TIL), asi como la Termodindmica Irreversible
Mesoscépica (TIM), sélo son aplicables en sistemas macroscopicos que se encuentran en equi-
librio local. Un sistema se encuentra en equilibrio local cuando al ser dividido en muchos
subsistemas pequetios, pero todavia macroscépicos, se puede asegurar que estos subsistemas
se encuentran en equilibrio, o muy cercano a él. Dicha condicién se cumple cuando el sistema
estd sujeto a fuerzas pequenas, de tal manera que las variables que determinan el estado de
un subsistema varian ligeramente con respecto a las de sus subsistemas vecinos. Los procesos

que pueden ser estudiados bajo tales consideraciones requieren que el tiempo de relajacién



de cada subsistema 7y sea mucho menor que el tiempo de relajacién del sistema 7 (79 < 7).

En este contexto, los procesos cuasiestaticos propios de la TC son tales que 7y ~ 7 < dt.

La Termodindmica Irreversible Extendida (TIE) estudia sistemas macroscépicos que
no necesariamente cumplen con el equilibrio local. En términos de tiempos de relajacion, 7
ya no necesariamente es mucho mayor que 7, como en el caso de la TIL. Los procesos que
busca estudiar la TTE son procesos que presentan inercia o memoria, en los cuales se incluyen

muchos procesos biolégicos.

Como la TIE no esta sujeta al estudio de sistemas con equilibrio local, en principio,
resulta ser un formalismo poco restrictivo, pero genera problemas durante su aplicacion.
Regularmente aparecen términos no definibles a partir de la teorfa (tiempos de relajacién),
o surgen abigiiedades al exigir que la produccién de entropia sea no-negativa trabajando
mas alld del primer orden de aproximacién. Por otra parte, las ecuaciones obtenidas por la
TIE a primer orden de aproximacion pueden ser obtenidas por la TIM, teniendo este 1ltimo

formalismo ciertas ventajas, como la obtencion tedrica de los tiempos de relajacion.

En términos generales, los sistemas biolégicos pueden ser estudiados por la TIL, TIM y
TIE, pero dadas sus restricciones de aplicabilidad, se imponen condiciones que deben cumplir
dichos sistemas. En particular para las comunidades, la aplicacién de la termodindmica bajo
cualquier formalismo (TIL, TIM y TIE) esta sujeta a comprobacién experimental, ya que no
es claro que las comunidades cumplan las condiciones de aplicabilidad de dichos formalismos.
Como vimos en el capitulo anterior, la TIL puede entender el proceso de sucesién siempre y
cuando dicho proceso sea causado por el incremento en las fuerzas a las cuales las comunidades
se encuentran sujetas, pero si esto no se comprueba, la TIL sélo podria ser aplicada a cada

etapa del proceso por separado.

1.2. Mas alla de los formalismos termodinamicos

Como vimos en el capitulo 7?7 y discutimos en el capitulo 77, existen intentos de en-
tender el desarrollo de las comunidades en base a nuevos principios no deducibles de los
formalismos termodindmicos actuales. Esto se debe a que en las comunidades existen compor-
tamientos macroscépicos caracteristicos; al paso del tiempo, durante el proceso de sucesién,

ocurre un aumento de biomasa en los ecosistemas, se incrementa el niimero de especies en las



comunidades, y la produccién de entropia del ecosistema siempre aumenta [14].

El hecho que las comunidades se desarrollen aumentando su producciéon de entropia
da indicios de la posible existencia de un principio del cual se deduzca este caracteristico
comportamiento. En este sentido, se ha propuesto el principio de méaxima producciéon de
entropia (PMAXPE), al que hemos hecho referencia en capitulos anteriores. Si este mismo
hecho de evolucionar aumentando la produccién de entropia es comiun a cualquier sistema
lejos del equilibrio, como se propone [21, 22|, su posible fundamentacién debe encontrarse en

la mecanica estadistica de no-equilibrio.

Un intento en este sentido se basa en utilizar la teoria de la informacién [22], pero
presenta deficiencias. Para ello se utiliza un algoritmo que consiste en maximizar la entropia
de la informacién sujeta a las constricciones del sistema, como puede verse en el apéndice 77,
obteniendo la funcién de distribucién del sistema. Con esta funcién de distribucién se obtiene
la entropia, y dado que queda explicitamente en términos de flujos y fuerzas termodindmicas,
se obtiene la produccién de entropia. Como los multiplicadores de lagrange ligados a las
constricciones siguen siendo desconocidos, se lleva a cabo otra maximizacién, ahora de la
entropia, sujeta a otras constricciones (fuerzas externas, condiciones de estado estacionario).
El resultado del procedimiento, anuncia su autor [22], implica que de todos los posibles estados
estacionarios compatibles con las constricciones impuestas al sistema, la naturaleza selecciona

el estado de méaxima produccién de entropia debido a que es el més probable.

Las deficiencias del procedimiento anterior radican en la ultima maximizacién, ya que
mientras el autor anuncia que el resultado es valido para cualquier sistema sin importar lo lejos
del equilibrio que se encuentre, existen argumentos sélidos que muestran que el resultado sélo
es valido cuando se cumplen las relaciones lineales entre flujos y fuerzas termodindmicas [34].
Lo anterior hace que el PMAXPE sélo tenga validez dentro de los formalismos termodindmicos

estudiados en los capitulos 7?7 y 77.

Sabemos que la mecénica estadistica nos permite determinar el comportamiento de
sistemas con muchas variables (~ 10?%). En sistemas en equilibrio, o muy cercano a él, esto
se puede realizar usando aproximaciones que llevan a la termodindmica (TC 6 TIL, segun
sea el caso), no obstante todas las complicaciones técnicas que puedan surgir. Pero, en sis-
temas no tan cerca del equilibrio, las complicaciones son mayores porque el comportamiento

macroscopico de los sistemas dependen mas de su comportamiento microscépico, por lo que al-



gunas de las aproximaciones realizadas en sistemas cerca del equilibrio dejan de ser aplicables.
Una solucién al problema puede ser estudiar numéricamente sistemas mecanicos constituidos
de muchos cuerpos (particulas libres, osciladores arménicos acoplados, etc.) que permitan
un tratamiento mecanico estadistico, y tratar de obtener informacién del sistema al hacerlo
evolucionar a partir de determinadas condiciones iniciales y a la frontera hasta que llegue al
equilibrio. Esto esta ligado con el estudio de sistemas complejos y la teoria del caos, temas

actualmente en proceso de desarrollo.

Siguiendo la linea anterior, creemos que para poder entender sistemas fuera del equi-
librio tenemos que entender su comportamiento microscépico a detalle, al menos en sistemas
simples que permitan soluciones numéricas, y a partir de alli buscar deducir principios gen-
erales. Es necesario saber que tanto influyen las condiciones iniciales microscépicas en el com-
portamiento macroscépico de sistemas fuera del equilibrio. Regularmente cualquier sistema
dindmico bajo ciertas restricciones es muy sensible a las condiciones iniciales, por lo que su
comportamiento futuro no puede ser entendido si no se conocen a detalle dichas condiciones.
Esto contrasta con el punto de vista termodinamico, ya que sin importar lo complicado del
sistema y sus condiciones iniciales, la termodinamica establece que el sistema va a evolucionar
siempre (dependiendo de las condiciones en la frontera) al mismo estado estacionario o de
equilibrio. Lo anterior se debe a que en sistemas cerca del equilibrio se pierde la memoria
respecto a estados anteriores o condiciones iniciales microscépicas, o al menos no son requeri-
das para entender el comportamiento macroscépico del sistema, algo que puede no ser cierto

en sistemas lejos del equilibrio.

Por otro lado, si pudiéramos estudiar una comunidad o un ecosistema por medio de un
sistema, de ecuaciones diferenciales, tendriamos que bajo ciertos casos, sus soluciones presen-
tarian una extrema sensibilidad a las condiciones iniciales, es decir, una conducta cadtica. En
otras palabras, dadas condiciones iniciales ligeramente diferentes, las soluciones se apartarian
exponencialmente en el tiempo, de tal manera que el sistema se tornaria impredecible, cadtico.
Las condiciones necesarias para que esto ocurra son: i) que al menos tres variables dindmicas
estén involucradas, y i) que haya uno o mas términos no-lineales acoplados a dos o varias
de las variables del sistema [78]. En el caso de una comunidad, siempre hay muchas variables
involucradas, y dado que hay interacciones entre los individuos, muchos de ellas de largo

alcance, existen términos no-lineales acoplados, por lo que el comportamiento cadtico en las



comunidades es un hecho.

Lo anterior claramente imposibilita conocer a detalle el desarrollo de las comunidades,
no obstante, puede ayudar a entender ciertos rasgos cualitativos. El hecho de que el espacio
fase del sistema de ecuaciones que describa a una comunidad pueda tener distintos atractores,
explica las etapas del proceso de sucesién (el sistema se encuentra atrapado en un atractor
en cada etapa), y también puede hacer lo mismo con el proceso evolutivo, ya que se cree que
las especies evolucionan por medio de equilibrio punteado, es decir, durante largos periodos
de tiempo las especies no evolucionan (estdn como atrapadas en un atractor), y sélo lo
hacen durante periodos de tiempo cortos, cuando se dan ciertas condiciones [79]. Dado que
el sistema estd siendo perturbado, puede salir del atractor e ir a otro (hay transiciones), de

manera similar a lo discutido al final del capitulo 77.

Por 1ltimo, es necesario enfatizar que no existe una manera clara de obtener modelos
que describan el comportamiento de las comunidades a partir de primeros principios, aunque
existen algunos intentos en esa linea para casos particulares (dindmica poblacional) [38, 39].
Modelos semejante a los de Lotka-Volterra, que también se restringen a dindmica poblacional,
se pueden obtener utilizando cinética quimica, suponiendo que las poblaciones interaccionan
de forma similar a los compuestos quimicos en las reacciones quimicas, pero surgen proble-
mas para determinar las constantes o ritmos de reaccién, ya que se requiere tener modelos

mecanico-estadisticos sobre el comportamiento de todos los individuos.



Capitulo 1

Conclusiones

En este trabajo hemos intentado establecer los cimientos para estudiar el desarrollo de
las comunidades bidticas a partir de un enfoque termodindmico. Como las comunidades son
sistemas fuera del equilibrio con procesos irreversibles involucrados, presentamos una sintesis
de los siguientes marcos tedricos: la Termodindmica Irreversible Lineal (TIL), la Extendida

(TIE) y la Mesoscépica (TIM). Revisamos sus fundamentos, objetivos y alcances.

Se llevé a cabo una revision de varios trabajos donde se busca describir el desarrollo de
las comunidades a partir de un enfoque termodindmico. En la mayoria de ellos se concluye
que las leyes termodindmicas (1° y 2° ley), asi como el principio de minima produccién de
entropia (PMPE) deducido dentro de la TIL, son insuficientes para describir el desarrollo de
las comunidades, por lo que se postulan principios empiricos alternativos (orientadores o fun-
ciones objetivo). Esto no invalida la posible aplicacién de la TIL, TIE o TIM a comunidades,

ya que el PMPE es mas restrictivo que los postulados en los que se basa la TIL, TIM y TIE.

Del analisis de los orientadores concluimos que todos estan interrelacionados entre si,
por lo que pueden sintetizarse en torno a la idea de que las comunidades tienden a organizarse
y ser mas complejas, lo que trae como consecuencia una mayor produccion de entropia en el
ecosistema (comunidad + medio ambiente). Por complejas se entiende la existencia de mas
especies e individuos dentro de la comunidad con interacciones entre si. Aqui cabe recalcar
una diferencia entre varios orientadores, y es el hecho de que mientras unos centran su estudio
de las comunidades (maximizacién de la biomasa y maximizacién de la potencia), otros

involucran a su medio ambiente (maximizacién de la disipacién de la exergia), por lo que



cuando se comparan entre si ignorando este hecho pueden aparecer contradicciones.

Por otro lado, los orientadores pueden ser vistos como una consecuencia del princi-
pio de maxima produccién de entropia (PMAXPE). El PMAXPE es un principio empirico,
sin fundamentos tedricos sélidos, que establece que la evolucion de cualquier sistema fuera
del equilibrio esta guiada por la tendencia a producir la méxima cantidad de entropia posi-
ble. Aplicado a ecosistemas, implica que sus comunidades se desarrollardn aumentando la

produccién de entropia del ecosistema.

El PMAXPE no estéd en contradiccién con ninguno de los formalismos termodindmicos
mencionados anteriormente (TIL, TIM y TIE), pero busca ser aplicable a cualquier sistema
fuera del equilibrio, sin importar la distancia que éstos estén del equilibrio. Su posible fun-
damentacién requiere el entendimiento microscopico de los sistemas fuera de equilibrio, es
decir, de la mecdnica estadistica fuera de equilibrio, o de la teoria cinética. E1 PMAXPE
parece ser una consecuencia del hecho que los sistemas buscan visitar todos sus microestados
compatibles con su macroestado, pero se desconoce la manera en que el sistema busca llevar

a cabo dicha accion.

En sistemas lejos del equilibrio es necesario conocer més detalles microscépicos del
sistema que cuando se encuentra en equilibrio o cerca de él, como son las condiciones iniciales y
la dindmica subsecuente. Esto hace necesario el estudio del comportamiento de sistemas fuera
del equilibrio que permitan ser resueltos computacionalmente, buscando obtener principios

generales para entender su comportamiento.

También realizamos una descripcién termodinamica de los ecosistemas considerando a
sus comunidades como los sistemas propiamente dichos, y a la parte abiética del ecosistema
como los alrededores (medio ambiente). En base a ello concluimos que las comunidades se
desarrollan buscando incrementar la produccién de entropia del ecosistema (comunidad +
ambiente), siempre y cuando las condiciones de frontera (clima, disponibilidad de materia y
energia libre, etc.) lo permitan. Dicho desarrollo estéd sujeto a las leyes de conservacién de la
masa y la energia, a que la produccion de entropia es no-negativa, y depende fuertemente de
las condiciones iniciales. Ademas, al paso del tiempo, las comunidades tienden a amortiguar
los cambios en las condiciones de frontera, asi como a estructurarse (formar cadenas tréficas)

de tal manera que la disponibilidad de materia y energia libre en el sistema no disminuyan.

En cuanto a la disponibilidad de materia (nutrientes, agua, oxigeno, COa, etc.) las



comunidades se estructuran de tal manera que su circulacién es acelerada, permitiendo que
su disponibilidad en el ambiente no disminuya. Esta estructuracién consiste en formar cadenas
alimenticias més largas y complejas, conformadas por organismos especializados (productores,
consumidores y descomponedores). El aumento en la circulacién de la materia aumenta la
produccion de entropia del ecosistema, ya que involucra a varios procesos irreversibles, lo que

concuerda con el PMAXPE.

En cuanto a la energia libre, que es captada o sintetizada por los organismos autétrofos
via la fotosintesis, hay un aumento al paso del tiempo en su captacién al nivel de la comunidad.
La razén se debe a la competencia entre los organismos autétrofos por asegurar su captacién
de energia libre, ganando los que mejor consiguen el objetivo. Esto da cabida a la manuten-
cién de més organismos en la comunidad, siempre y cuando los organismos autotrofos sean
eficientes en la utilizacién y almacenamiento de dicha energia libre. Termodindamicamente,
como la energia libre captada por la comunidad es disipada posteriormente, el aumento en su

captacion se traduce en un aumento en la produccién de entropia, acorde con el PMAXPE.

Ademas llevamos a cabo una descripcién termodindmica del proceso de sucesién. Di-
cho proceso se define como el cambio a través del tiempo en la estructura, composicién y
funcionamiento de las comunidades, debido a la accién conjunta de perturbaciones externas
e internas. Estos cambios generalmente se dan en etapas, es decir, las comunidades presentan
determinada estructura durante un lapso de tiempo, y cambian a otra en un tiempo corto

comparado con el tiempo en que se mantienen en una estructura determinada.

Del anélisis realizado tenemos que cuando las comunidades cumplen con las condiciones
de aplicacién del principio de minima produccién de entropia (PMPE), este puede ser apli-
cado sélo a cada etapa de la sucesion, siempre y cuando las condiciones a la frontera sean
constantes. El PMPE no es aplicable a todo el proceso de sucesién, y por tanto no lo explica,
porque durante dicho proceso las condiciones a la frontera no se mantienen constantes, y el
PMPE exige para su cumplimiento condiciones a la frontera constantes. El proceso global
estd entonces regido por la variacién de las fuerza externas, que creemos varian en un sentido,
y en tal caso, las etapas del proceso son fases, y las transiciones entre etapas son transiciones

de fase fuera del equilibrio.

Por otro lado, dado que las comunidades involucran muchas variables para describirlas,

pueden tener, bajo condiciones a la frontera constantes, varios estados estacionarios permi-



tidos, por lo que con las perturbaciones a las que estan sujetas pueden sufrir transiciones
(cambios de estructura), donde no necesariamente ocurra una variacién en las fuerzas ex-
ternas. Estas transiciones tienden a hacer que el sistema encuentre otro estado estacionario
con mayor produccién de entropia, suponiendo valido el principio de méxima produccién de

entropia (PMAXPE).

Si en las comunidades no se cumplen las condiciones de equilibrio local, es decir, no es
aplicable la TIL, o algun otro formalismo como la TIE o la TIM, posiblemente pueda seguir
siendo valido aplicar el PMAXPE. En este sentido, cada etapa de la sucesién es vista como
un estado estacionario estable o metaestable, y la comunidad evoluciona desde estados de
menor a mayor producciéon de entropia, dependiendo de su tiempo de respuesta, donde el
estado de mayor madurez o climax es el de mayor produccién de entropia compatible con las

condiciones externas.

Por otra parte, como ocurren cambios en las condiciones de frontera de la comunidad,
los estados estacionarios compatibles pueden estar variando en niimero y caracteristicas, lo
que hace que su determinacion sea sélo aproximada. Ademés, como el proceso de sucesion
estd influenciado fuertemente por las interacciones internas y externas, asi como por las

condiciones iniciales, resulta ser poco predecible.

En fin, el estudio termodindmico de los ecosistemas, o en forma particular de sus co-
munidades, presenta grandes retos: primero porque no es claro que los distintos marcos ter-
modindmicos actuales, restringidos a sistemas cerca del equilibrio, puedan aplicarse directa-
mente a ellos, y segundo porque no se ha encontrado una manera de extender dichos marcos
para aplicarlos a sistemas alejados del equilibrio. Lo grave del problema es que en ocasiones
los marcos termodinamicos actuales son usados sin cuidado, es decir, sin tener en cuenta sus
criterios y limites de aplicabilidad, por lo que en vez de abonar en una solucién al problema,

se crean mas.

El PMAXPE resulta ser una gran esperanza para entender el desarrollo y evolucién
de los ecosistemas desde el punto de vista de la termodindmica fuera de equilibrio, y muy
posiblemente entender la evolucién de las especies. Por ello, su fundamentacién y restricciones

de aplicabilidad son de gran importancia, y esperamos seguir trabajando en esa linea.



Apéndice A

Aspectos disipativos en Mecanica

Clasica

De mecéanica clasica sabemos que el principio de minima acciéon gobierna el movimiento
de los sistemas mecénicos [80, 81]. La condicién necesaria de ello es el cumplimiento de las

ecuaciones de Lagrange

CZ<§§;>—§;=O, (i=1,2,...,n) (A.1)
donde la funcién L es conocida como la lagrangiana del sistema y n representa los grados de
libertad del sistema. La lagrangiana se define como L =T —V, con T' como la energia cinética
y V la potencial, y donde ésta tltima es funcién sélo de la posicién (sistemas conservativos).
En éste contexto, la fuerza generaliza @); es derivable de la funcién potencial V(g;) de la

siguiente manera
ov

Qi=—5.- (A.2)

En el caso de que el potencial V' sea ademads funcién de la velocidad, es decir V' = V (¢, ¢;),

definiendo la fuerza generaliza como

oV d [oV
0 +dt( ) (A.3)

- 0q; 94
se siguen cumpliendo las ecuaciones de Lagrange (A.1) con L =T — V(q;, ¢;)-
Cuando la fuerza generaliza @); no es completamente derivable de una funcién potencial

V(gi), tenemos que
ov

Qi = _8%‘

+ Q;, (A.4)
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donde el primer término del lado derecho representa la parte derivable de un potencial, y Q)
representa la parte no derivable de un potencial [82]. Las ecuaciones de Lagrange (A.1) para

una fuerza del tipo (A.4) se escriben de la siguiente manera

d(“ﬁ O _ o (i=12....n). (A.5)

dt\dq;) g

Cuando un cuerpo se mueve en un medio, el medio ejerce cierta resistencia al movimien-
to, y por ello la energia del cuerpo se disipa en forma de calor. Si la velocidad del cuerpo
es pequena, se considera que la fuerza de friccién (opuesta al movimiento) depende solo de
la velocidad del cuerpo, es decir ff, = —ag, donde « es llamado coeficiente de friccién o

disipativo. Para sistemas con n grados de libertad, la fuerza de friccién se expresa como
n
Frri ==Y cirdn (A.6)
k=1

donde ayj, representan los coeficientes disipativos, que cumplen con las relaciones de simetria
;. = g [80]. La fuerza de friccién (A.6) no es derivable de un potencial, es decir, es una
fuerza del tipo @, pero puede ser expresada como el “gradiente” de una funcién disipativa,

es decir

OF
ri — . 7

donde F = %Z?:l Y oreq ikgidr es la funcién disipativa, llamada funcidn de disipacion de
Rayleigh [81, 82]. La funcién disipativa estd relacionada con la tasa de disipacién de la energia

mecanica, es decir
dE  d OL d [OL OL oF
_ = i— — L | = il == —= | =- i —. A8
dt dt <; 1 8q1 > ; 4 (dt |:8qz:| 8qz> ; 1 6(]@' ( )
Utilizando (A.5), la fuerza de friccién (A.7) representa a @}, por lo que

d(‘%) oL _OF i 19 ) (A.9)

dt\94i) d¢i O



Apéndice B

Posibles sustentos de la TIE

utilizando teoria de la informacion

La busqueda de una fundamentacién de la TIE, al menos en su desarrollo hasta primera
aproximacion, como el presentado en el capitulo 77, ha tenido algunos avances utilizando
teoria de la informacién [10, 83]. La cuestién aqui es buscar predecir el comportamiento de
las variables macroscépicas (con resultados reproducibles) del sistema en estudio, a partir
de la informacién, generalmente incompleta, que puede saberse del mismo (por ejemplo, un
conocimiento incompleto del estado inicial de sus constituyentes). Esta método es referido
actualmente como principio de méxima entropia (ME), y estd basado en un algoritmo que
toma como punto de partida el concepto de entropia de la informacién [83]. El procedimiento
consiste en obtener la funcién de distribucién del sistema que maximiza la entropia de la

informacién sujeta a ciertas constricciones conocidas.

Consideremos un sistema termodindmico caracterizado por su espacio fase I' de 2n
coordenadas, donde n son los grados libertad del sistema. Asumamos que se conocen ciertos
valores promedio (A;) de un conjunto de observables A;(T"). Entonces, el procedimiento

consiste en obtener la funcién de distribucién que hace que la entropia

S = —k:/f(F) In f(I')dT, (B.1)

sea un extremo sujeta a las constricciones

<Ai>:/f(F)Ai(F)dF (i=1,2,...,0). (B.2)



Obteniendo el extremo se encuentra que
f(T) = Z Yexp [ Z Ai - Ay( ] (B.3)

donde A; son los multiplicadores de Lagrange correspondientes a las constricciones impuestas.

El punto entre \; y A; indica producto escalar. Z esta dada por

Z = /exp [— 2:) : AZ»(F)} dr. (B.4)

Introduciendo la funcién de distribucién (B.3) en la definicién de la entropia (B.1) se obtiene

que
l

S:k{an+Z)\i~<Ai>}, (B.5)
i=1

por lo que si obtenemos la derivada temporal, es decir, la producciéon de entropia, se tiene

que

i dan d<AZ>
= 74 . 9 B.
dt kz. A (B.6)

——k:z}\

donde la segunda igualdad se sigue de la siguiente expresion

_3an
O\

= (A),

que se obtiene a partir de (B.4). De la ec. B.5 es facil ver que

por lo que A; puede ser considerada como la fuerza termodindmica, y por consiguiente, de

(B.6), tenemos que d(A;)/dt debe ser el flujo termodindmico correspondiente.
Lo anterior engloba el algoritmo de ME. Ahora veamos como se aplica a los sistemas.

En sistemas en equilibrio, cuando el sistema termodindmico estd en contacto con un
bano térmico, el valor promedio de la energia es conocido tomando como observable la Hamil-
toniana del sistema A(I") = H(I"). Para este sistema en particular, el procedimiento nos da la
funcién de distribucién que corresponde a la funcion de distribucién del ensemble canoénico.
Si en adiccion a la energia, el nimero de particulas es escogido como una cantidad observable

con un valor promedio especifico, la funcién de distribucién toma la forma

f=2Z exp|[—AMH() — AN,



con N el nimero de particulas, y dicha funcién representa la funcién de distribucion del

ensemble gran candnico .
Por lo desarrollado hasta aqui, el método nos permite facilmente obtener las funciones

de distribucién comunes de la mecanica estadistica de equilibrio.

Si consideramos, a la luz de la Termodinamica Irreversible Extendida, que los flujos
termodindmico son observables extras a las obsevables cldsicas (energia, nimero de particu-
las), entonces, por ejemplo, podemos proponer que el flujo de calor J, sea una observable de
la cual se puede conocer su valor promedio en el sistema (considerando al sistema en estado

estacionario). Entonces la funcién de distribucién que se obtiene es la siguiente
f=Z"lexp[—MH— XN — X Jg].

por lo que la entropia queda de la forma siguiente
S=k[InZ+ A (E) + X(N) + Ag- Jg].

mientras que la produccién de entropia es
as d(E)

_ d{N)

dJ
+ kAg - qu‘ (B.7)

Comparando esta tltima relacién con las obtenidas en el capitulo ??, por ejemplo con (77),
vemos que tiene mucha relacién si se escogen adecuadamente los valores de las \'s (de las

fuerzas termodindmicas), y se expresa (B.7) localmente.
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