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Resumen En este trabajo se presenta un software paraemergcion automatica de modelos
matematicos de plantas de procesos. El mismo perobtener el sistema de ecuaciones que
representa el funcionamiento de una planta de posce partir del ingreso al programa de la topalogi
de la misma. Una vez obtenido el sistema de eauesjcse puede llevar a cabo la resolucion del
mismo por medio de alguno de los algoritmos pasalueidon ya conocidos, teniendo en cuenta las
caracteristicas del sistema obtenido.

El generador posee una interfase amigable que fgeamiusuario ingresar facilmente la topologia de
la planta y obtener el sistema completo de ecuasigne representa el comportamiento de la misma.
Otra caracteristica de interés es la etapa ddoamibn, la cual se encarga de llevar a cabo ejwde

de compuestos pertenecientes a las corrientesngeesan o salen de los equipos, asi como también
de verificar las fases de las mismas. El softwesealta flexible a la incorporacién de nuevos egalipo
paquetes termodinamicos de manera relativamentgllagsiguiendo una metodologia desarrollada
en lenguaje XML. También resulta adaptable el feonuge los modelos matematicos generados a los
diferentes programas de resolucién que quieramjeeutados para simular u optimizar los mismos.
Actualmente, el formato elegido para ello es coibfgaton el software comercial GAMS, de manera
tal de poder sacar provecho de la gran cantidadpdeitmos de resolucion que este posee.
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1 INTRODUCCION

Las plantas de procesos quimicos estan formadasajerente por una gran cantidad de
equipos industriales, los cuales se encuentranioekados entre si por medio de corrientes de
materia que ingresan y salen de los mismos. El oa@mmpiento de dichas plantas puede ser
predicho a través de una simulacion de la misnmagjorado a través de una optimizacion de
su funcionamiento. La simulacion de una planta gerpredecir el comportamiento de los
procesos que forman parte de la misma bajo detadag condiciones. Por otro lado, la
optimizacion de la misma implica encontrar el vajae ciertas variables del proceso deben
tener para que el funcionamiento de la planta tesyptimo, de acuerdo a los objetivos
fijados previo a la resolucion del problema.

Para llevar a cabo esta tarea, es necesario amtanodelos matematicos de cada uno de
los equipos que integran la planta quimica (Biedl®B9), los cuales relacionan entre si a
todas las variables que intervienen en el proceswiante ecuaciones algebraicas
provenientes de balances de masa y energia, macide equilibrio y ecuaciones
termodinamicas que representan el funcionamientdadelanta en estado estacionario
(Bhushan y Rengaswamy, 2000; Singh y Hahn, 2008bido a la gran cantidad de equipos
que integran una planta de procesos, los modelosnmaticos resultantes son generalmente
de grandes dimensiones, haciendo fundamental Ildizagtbn de herramientas
computacionales para llevar a cabo las tareasmdasion y optimizacion. Resulta deseable
también que dichas herramientas, ademés de peamitiuario llevar a cabo la resolucioén de
los modelos matematicos, asistan al mismo en ekladd de los procesos. De esta manera se
puede ver facilitada una tarea que, para procesograhdes dimensiones, puede resultar
dificultosa y a la vez tediosa de realizar.

Las herramientas de modelado comiUnmente reportadda literatura intentan asistir a
usuarios con diversas necesidades. Marquardt (18@4gnt6 un trabajo de revision acerca
del modelado asistido por computadora. Mas tardguBch y Marquardt (1997) resaltaron la
importancia de llevar a cabo un adecuado modelattocturado, desarrollando VeDa, un
modelo de datos orientado a objetos.

De a acuerdo a Vazquez-Roman y co (1996), las d@éenidle modelado pueden ser
clasificadas en dos categorias. La primera de etlagsponde a paguetes que contienen una
libreria de modelos para la descripcion de unidad#giduales, como son SpeedUp (Perkins
y Sargent, 1982) o gPROMS (Pantelides y Barton219Ba segunda categoria incluye
generadores basados en descripciones fisicas delesa, por medio de las leyes
fundamentales. Siguiendo esta metodologia, VazRaezan y co (1996) desarrollaron
KBMoSS, un sistema de soporte de modelado con mtesafase flexible implementada a
través de la programacién orientada a objetos.offor lado, Dietrich y Eigenberg (1995)
desarrollaron Bimap, el cual emplea computacionbélica para manipular un set de
ecuaciones basico, una vez que el usuario ha defias suposiciones y simplificaciones
deseadas. Es importante destacar que una buerfasateesulta una parte indispensable de
un generador de modelos, sobre todo cuando sedeataodelos complejos y de grandes
dimensiones (Berrais, 1998).

A pesar de que los principios que gobiernan losréliftes procesos son relativamente
semejantes en todos ellos (se basan principalneenbalances de masa y de energia), cada
aplicacion especifica a la que se quiera asignageelerador de modelos (disefio de
instrumentacién, reconciliacion de datos, simulacioptimizacion, etc) requiere de una
demanda especial. Entre las diferentes necesidaddas que el usuario puede enfrentarse se
encuentran: diferente grado de detalle en el moeheltematico a obtener, facilidades en la
incorporacion de nuevos equipos si el softwareeps ser flexible a diversas aplicaciones,
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adecuada sintaxis en el sistema de ecuacionesagen&l cual dependera de los algoritmos
de resolucién utilizados una vez obtenido el modehtematico, etc.

En este trabajo se presenta un software para larag@an automatica de modelos
matematicos de plantas de procesos quimicos. Bfisase, permite al usuario ingresar
cualquier planta y obtener el modelo matematico mppFesenta el proceso en cuestion.
Dichos modelos matematicos pueden ser luego wdirapara simular u optimizar el
funcionamiento de cualquier planta quimica, resolgdo el sistema de ecuaciones obtenido,
mediante la utilizacion de un simulador orientadecaaciones. De esta manera, uno puede
disponer del sistema completo de ecuaciones quesesqta el proceso en cuestion, sin tener
la necesidad de ingresar manualmente uno a unaddglos de los equipos que conforman
la planta.

El programa se encarga de generar el modelo coongdefa planta a partir del ingreso, por
parte del usuario, de la topologia de la mismao Eestulta de suma utilidad ya que, como se
describe en este trabajo, el usuario puede coml@rsarentajas de un simulador orientado a
objetos con las que posee la metodologia orientadacuaciones. Una vez obtenido
automaticamente el sistema completo de ecuaciaresepresenta el modelo en cuestién, el
usuario podra llevar a cabo su resolucion matematiediante la utilizacion de alguno de los
algoritmos disponibles para ello. Dado que los @o@s comerciales existentes deben ser
tratados como “cajas negras”, en el sentido deegueposible tener acceso al codigo fuente
adaptando el mismo a nuestras necesidades, fuesamecedesarrollar un software
completamente nuevo que cumpla con los requisdgtabkecidos previo a su desarrollo. Se
obtuvo entonces una herramienta que posee undasgeamigable, con facilidades para la
incorporacion de nuevos equipos por parte del isuargque resulta capaz de interactuar de
manera directa con GAMS (Brookeco, 2004), software orientado a ecuaciones utilizado
para simulacion y optimizacion de procesos.

Este trabajo incluye, en primer lugar, una des@iptedrica de lo que se conoce como
simulaciéon de procesos (seccion 2), dando detalkeslas etapas que conformar una
simulacién asi como también los diferentes enfoquespueden ser utilizados para llevar a
cabo la simulacion de un proceso industrial. Lusgalescribe brevemente el concepto de
optimizacién de procesos (seccion 3), mencionara® dlementos que conforman un
problema de optimizacién, asi como también losstig® problema que se pueden presentar y
las metodologias existentes en la literatura pavard a cabo la resoluciéon de los mismos. La
seccion 4 presenta en detalle el generador de n®wdebkarrollado, detallando sus principales
caracteristicas. Finalmente, en la seccion 5 dayi@c las conclusiones respecto al software
desarrollado y presentado en este trabajo.

2 SIMULACION DE PROCESOS

La simulacion de un determinado proceso permitdgmie qué comportamiento tendra el
mismo bajo ciertas condiciones dadas. Para unndiei@do conjunto de datos de entrada y
parametros fijos de un equipo en particular, lautgion permite obtener las condiciones de
salida que ese proceso tendra. Basicamente comsistesolver un sistema de ecuaciones
generado a partir del modelado matematico del eqtgmiendo ese modelo igual nimero de
ecuaciones que de variables, es decir, conformamdsistema cuadrado sin grados de
libertad.

2.1 Etapas en el desarrollo de un modelo para simulagid

Biegler (1989) define las siguientes etapas cormarias comunes a seguir para realizar la
simulacién de una planta de procesos quimicos:
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» Definicion de la estructura del flowsheet: En ettgpa es donde se comienza a formar
el ambiente de simulacion por medio de bloques rgpeesentan las unidades de
operacién y corrientes que representan flujos déenmay energia entre dichas
unidades.

» Desarrollo de modelos para cada unidad de pro€asmo se explicd anteriormente,
un modelo define el sistema de ecuaciones que wWédiZado para calcular los
balances de masa y energia para cada unidad dEsproc

* Eleccién de un sistema de unidades consistentes:cBenodidad del usuario se elige
el sistema de unidades que mejor se ajuste alos dae manejara el problema.

» Especificacion de los componentes (especies gagnfresentes en las corrientes de
procesos: Los simuladores poseen bancos de datpsopiedades de los diferentes
compuestos, asi como también paquetes para caleuboopiedades termodinamicas
y fisicas.

» Seleccion de modelos para calculo de propiedadesdi Es necesario elegir algun
modelo termodinamico adecuado para predecir prageside mezclas y fenbmenos
tales como entalpias molares de mezclas, equilifgiado-vapor, volumen molar de
la mezcla, etc.

» Satisfaccion de los grados de libertad de un flessHJna vez definido el modelo se
deben fijar los grados de libertad del sistemauAdg ejemplos de variables tipicas
que pueden ser fijadas para satisfacer los gradosibdrtad son: variables de
corrientes de alimentacién (flujos molares, comgonses, temperaturas y presiones),
procesos quimicos (grados de avance, conversiooeficentes estequiométricos),
especificaciones de disefio (caudales molares daugias y especificaciones de
pureza) y parametros de equipos (caidas de presfiriencia de los equipos,
diametro de los platos de una columna).

* Seleccion de un método numérico para la resolu@a@ado que el modelo matematico
resulta generalmente no lineal, se debe recugig@ método numeérico para llevar a
cabo su resolucion. Para una correcta resolucid@else tener en cuenta la robustez y
rapidez con que opera cada uno de los métodos.

* Chequeo de resultados: Esta etapa es fundameataug la resolucion numérica
puede arrojar resultados sin sentido fisico. Esonapte chequear los resultados
obtenidos en la simulacion y compararlos, de seaibp® con datos reales del
proceso.

2.2 Clasificacion de los simuladores de procesos

Existen principalmente dos clases de simuladoresprdeesos quimicos: secuencial
modular y orientado a ecuaciones. A continuaciomaeye una explicacion de cada tipo de
simulador con sus ventajas y desventajas:

a) Enfoque secuencial modular

El enfoque secuencial modular es una aproximacda pesolver problemas de simulacion
siguiendo la estructura del flowsheet del procé&sta estrategia sugiere un particionamiento
y un orden de precedencia, resolviendo entoncesoblema en partes, de a un equipo por
vez hasta completar el proceso. Es basicamengéenalbgia seleccionada para la simulacion
de procesos en estado estacionario. Las ventajEswentajas que presenta esta estrategia
son:
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Ventajas

« El programa ejecutivo resulta muy simple, ya gsieada equipo del proceso quien
ese encarga de realizar los célculos, dada laden&raada uno de ellos.

* Bajos requisitos de memoria de computadora, dagosguresuelve cada uno de los
equipos de manera individual.

e« Cuentan con una completa libreria que modelan gaamidad de operaciones
unitarias, por lo que casi cualquier planta de @sos puede ser simulada con algun
software basado en este enfoque.

» Pueden aplicarse diferentes estrategias de redolmtimérica para cada uno de los
equipos existentes segun sea la conveniencia.

» La estrategia de resolucion gque sigue este enfegjuietuitiva para el usuario, ya que
se resuelve equipo por equipo en el orden en gil@edheet fue creado.

* Los mensajes de error son mas faciles de corggique en general se informan para
cada equipo de manera especifica.

Desventajas

e Tiene dificultad para converger en procesos alténemnegrados, es decir, con gran
cantidad de corrientes de reciclo.

* No se tiene acceso a los modelos matematicos deqlaipos, y puede resultar un
trabajo considerable el agregado de modelos pragtaspor el usuario.

* Resulta dificultoso y de gran costo computaciogalizar calculos de disefio, donde la
entrada del equipo no es dato sino una variab&teardinar.

 Pueden converger problemas mal especificados, pemp, especificaciones
redundantes.

* Debido a la metodologia de calculo que emplea,nesnfioque dificil de extender a
calculos de tipo dinamico y de optimizacion.

b) Enfoque orientado a ecuaciones

El enfoque orientado a ecuaciones, también conocaoo simultaneo o basado en
ecuaciones, es el principal competidor de la egratsecuencial modular. Esta estrategia
resulta generalmente mas sencilla de describirse dpi ser llevada a cabo en una
implementacion de software: en lugar de resolverelguipos de manera modular, de a uno
por vez, un simulador orientado a ecuaciones agiages las ecuaciones que representan el
modelo matematico de la planta completa e inteegalverlas de manera simultdnea. Mas
especificamente, la estrategia orientada a ecuegiesta conformada por los siguientes
pasos:

* Tanto las ecuaciones como las variables del ma#etncuentran definidas de manera
individual para cada uno de los equipos de la plaBis decir, el modelo se
descompone de manera modular al igual que en lategga anterior, sin ser
aprovechado esto a la hora de llevar a cabo l&u@én del sistema de ecuaciones.

» [Estas ecuaciones y variables son luego ensambdedasnera tal de formar un gran
sistema no lineal de ecuaciones.

e Seincorporan al modelo especificaciones adiciendéemanera tal de llevar a cero los
grados de libertad del problema, obteniendo asproblema cuadrado de solucién
Unica.

« El sistema se resuelve de manera simultanea poiondedla utilizacién de alguna
rutina de célculo para sistemas no lineales.
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A continuacion se detallan las ventajas y desvasigjie esta estrategia presenta:

Ventajas

Esta estrategia resulta mucho mas eficiente qaedaencial modular para flowsheets
con reciclos.

Resulta muy eficiente para problemas de disefimdelose deben determinar
parametros de equipos que en una simulacion seatass. Para resolver este tipo de
problema de manera secuencial es necesario suposeparametros tomando
diferentes valores hasta que se cumplan las congiside salida que el problema real
tiene. En el enfoque simultaneo esto no es necegarique el sistema de ecuaciones
sigue siendo el mismo, por lo que la resoluciértarmbia si se trata de simulacién de
un proceso o de disefio.

Debido a que la metodologia trabaja directamenteecoaciones y variables y no con
modelos ocultos, resulta sencillo el agregado @gsesimodelos a la simulacion, o la
modificacion de los modelos existentes.

Es facilmente extensible a otro tipo de calculom@ son el estado dinamico y la
optimizacion, los cuales pueden ser llevados a pabdiferentes rutinas de célculo.
Es posible aplicar estrategias de particionamiguni agilicen la resolucion de estos
grandes sistemas de ecuaciones, solucionando asieutas grandes desventajas de
esta estrategia.

Es mas sencillo de realizar el diagnéstico pagaiipo de errores en la formulacion
del problema. Por ejemplo, si existe un probleméaesspecificacion del modelo, un
simulador orientado a ecuaciones tiene la posdilide chequear el sistema completo
de ecuaciones en busqueda del mismo, como por lgjgruede ser la singularidad del
modelo.

Desventajas

Generalmente los métodos numéricos desarrollad@s gistemas no lineales no son
tan confiables y robustos como el enfoque seculeMdés aun, para grandes sistemas
de ecuaciones es necesario conocer previamentapuogimacion a la solucion del
sistema, de manera tal de brindar adecuados pimtedes al método numérico para
gue este converja hacia la solucién.

El enfoque necesita de mayores recursos computdesrpara llevar a cabo los
calculos de los grandes sistemas de ecuaciones.

Tanto los modelos matematicos como las rutinas pataulo de propiedades
termodindmicas deben ser ingresados por el ususegyltando esto una tarea
compleja y que debe ser llevada a cabo con suntadoj de manera tal de ingresar
en forma correcta todos los modelos matematicos.

3 OPTIMIZACION DE PROCESOS

Llevar a cabo la resolucion de un problema de ap#oon implica encontrar el valor que
deben tomar las variables que forman parte del lnadatemético, para hacer 6ptima una
determinada funcién. A diferencia de los problendes simulacion, los problemas de
optimizacién cuentan con un nimero mayor de vaglbue de ecuaciones, las cuales son
fijadas mediante el cumplimiento de ciertos requemntos para encontrar el 6ptimo buscado.
Los problemas de optimizacion se componen basidengentres elementos:

Funcién objetivo: Es la medida cuantitativa del funcionamiento deddelo que se
desea optimizar (maximizar o minimizar). Como ejemgle funciones objetivo se
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pueden mencionar: la minimizacion de costos opewtide una planta, la
maximizacion de los beneficios netos de venta, ilmizacion de la materia prima
utilizada en la fabricacion de un producto, etc.

« Variables: Representan las decisiones que se pueden tomaafpatar el valor de la
funcion objetivo. Desde un punto de vista funcissglpueden clasificar en variables
independientes o de controf variables dependientes o de estadaunque
matematicamente todas son iguales.

» Restricciones: Representan el conjunto de relaciones (expresadadiante
ecuaciones e inecuaciones) que ciertas variabi@®bkgadas a satisfacer.

Existen algunos problemas de optimizacidbn que esvidn ligeramente del esquema

presentado anteriormente. Ellos son:

» Sistemas de ecuaciones lineales/no lineald existe una funcién objetivo como
tal. Unicamente interesa encontrar una soluciériiblaca un problema con un
conjunto dado de restricciones.

» Optimizacion sin restricciones:Se trata de encontrar el conjunto de valores de las
variables que determinan el minimo/maximo de umeifin objetivo, sin tener que
cumplir con algun grupo de restricciones impuestas.

* Optimizacién multiobjetivo: Se trata de problemas con mas de una funcion objeti
El problema que se plantea es cdmo trabajar caasveunciones objetivo a la vez.
Teniendo en cuenta que el 6ptimo para un objetvimres para otro, son objetivos en
conflicto entre si.

3.1 Métodos de optimizacion

A continuacién se incluye la clasificacion de loétados utilizados para llevar a cabo la
optimizacién de un determinado modelo matematico:

* Meétodos clasicos:Son los métodos que habitualmente se pueden eacartrlos
libros de optimizacion (Hillier y Lieberman, 199%¢gar y Himmelblau, 1988). Entre
ellos se encuentran la optimizacion lineal, lineékta entera, no lineal, estocastica,
dinamica, etc.

 Métodos metaheuristicos: Dentro de este grupo se encuentran los algoritmos
evolutivos (genéticos entre otros), el método dmocido simulado sfmulated
annealing y las busquedas heuristicas (método tabu, buadledtoria, etc).

De manera general, se puede afirmar que los n&toldsicos buscan y garantizan la
obtencion de un 6ptimo local mientras que los n@Etametaheuristicos tienen mecanismos
especificos para alcanzar un 6ptimo global aungugarantizan su alcance.
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4 GENERADOR DE MODELOS PARA SIMULACION Y OPTIMIZACIO N DE
PROCESOS INDUSTRIALES

A continuacion se presentan las principales canatiteas del generador de modelos
desarrollado, detallando las diferentes partescqugonen el programa.

4.1 Objetivos de disefio del software y caracteristicgwincipales del mismo

En cuanto a los objetivos especificos de diseficsaftivare generador de modelos, los
mismos se definieron de manera tal que el prog@mtara con:

* Visualizacion completa de la planta de procesosndeera tal que resulte natural y
sencillo el ingreso al programa de una nueva planta

e Utilizacion de programacion orientada a objetosyacuilosofia permite una
representacion natural del tipo de informacién geemaneja en el armado de una
planta de procesos (cada equipo representa uroobgEtpendiente).

* Modelado matematico riguroso y preciso de plangates asi como también de las
propiedades fisicas y quimicas de las corrientesrgagran el proceso.

 Adecuada sintaxis en el modelo generado, de maaemue el mismo pueda ser
ingresado a un directamente simulador orientadmaagones.

* Flexibilidad en las opciones de modelado, de matarde facilitar la incorporacion
de nuevos modelos de equipos y ecuaciones termodias

» Chequeos de consistencia y validacion de datos.

* Herramientas inteligentes que permitan facilitangteso de la topologia de la planta,
asi como también realizar chequeos en corrienéegIpos.

* Capacidad para el tratamiento de plantas de didemnsiustrial.

* Guia para desarrolladores, la cual detalle la nodédbgia a seguir para incorporar
nuevos equipos o paquetes termodinamicos, asi tammgién modificar los modelos
ya existentes.

En base al cumplimiento de estos objetivos, serddgaentonces un software que
posee una interfase amigable y permite al usuagi@sar la topologia completa de una planta
quimica de manera secuencial, seleccionando deennd tos equipos que forman parte de la
misma. El programa tiene incorporada una etapa atdicacion, la cual se encarga de
chequear de manera automatica que el flowsheetsago no contenga inconsistencias en los
compuestos de las corrientes que ingresan o saléosdequipos, asi como también en las
fases de las mismas.

Una vez llevados a cabo con éxito los chequeos iovamos anteriormente, el
programa genera automaticamente el modelo matesr@iiopleto que representa el proceso
en cuestion, en un formato compatible con el sa#twamercial orientado a ecuaciones
GAMS. De esta manera, dicho modelo pueda ser stloulaoptimizado dependiendo de las
necesidades del usuario. El programa informa alnsuas dimensiones del modelo de
manera tal que el mismo pueda analizar si el madslatante es cuadrado o si posee grados
de libertad que permitan llevar a cabo la optimiézadel mismo.

El enfoque utilizado para llevar a cabo la progreiora del paquete se denomina
orientado a objetos. EI mismo permite darle lacserfite flexibilidad al programa como para
que el usuario pueda incorporar cualquier tipogiep® con minimo esfuerzo. Para ello, debe
seguirse una determinada sintaxis desarrolladaesiguaje Extensible de Marcas (XML)
(Raik, E, 2001). Cada uno de los equipos ingresados! usuario, asi como también los
modelos termodinamicos, son tratados como blogodspendientes, los cuales una vez
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programados son incorporados de manera directa Gaulm principal, resultando asi
disponibles para su utilizacién en cualquier caso@uiera ingresarse.

Es importante destacar que la sintaxis con la g@genhtodelos matematicos son
generados puede ser modificada facilmente, de nmaaé de adaptar los modelos a los
diferentes programas de resolucion que quierantBeados. En nuestro caso en particular se
eligio generar una salida totalmente compatible ¢&AMS de manera tal de poder
aprovechar la gran cantidad de algoritmos de regoiucon los que cuenta dicho software.
De esta manera, el usuario genera de manera extemediante la utilizacion de nuestro
software el modelo de la planta en cuestion, pudientroducir luego el mismo a GAMS
para realizar la simulacion u optimizacion del masm

4.2 Descripcion del software

{5} Generador automatico de modelos para simulacion y optimizacion

Archivo  Editar Ver Andlisis Idioma Equipos Corrientes

B~ e

A ity

= w|

Figura 1: Captura de pantalla del area principbsdffware para un caso de estudio.

A continuacion se describen los principales compta®e del software. La figura 1
muestra una captura de pantalla del mismo, dondiss&liza un caso de estudio incorporado.

Area principal

Se trata de la parte del programa destinada atsogie la topologia del proceso a estudiar.
Sobre ella el usuario dibuja el flowsheet del psocelel cual se generard el modelo
matematico.
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Archivos

Permite generar un nuevo archivo y guardar los @@ydenerados en él, asi como también
abrir modelos previamente desarrollados con dwspé. También desde este menu es
posible imprimir el flowsheet que haya sido ingoesa

Editar

Este menu permite modificar en todo momento los pr@stos que forman parte del
modelo, asi como también seleccionar la fuente que son nombrados los equipos en el
flowsheet.

Ver
Permite al usuario incrementar o reducir el tandgldlowsheet.

Idioma
Brinda la opcién de utilizar el software en casiadl 0 inglés.
Analisis
Este menu se encarga de llevar a cabo el anaéisaksistencias del modelo, asi como

también de generar el modelo matematico final eymessenta el proceso en cuestion. El
procedimiento por el cual se lleva a cabo estalitivien dos etapas:

e Chequeo de consistenciagJna vez ingresada la topologia completa de la aja#
lleva a cabo esta primera etapa, la cual se enadegahequear que no existan
inconsistencias entre los equipos y las corriempes ingresan o abandonan los
mismos. El chequeo verifica que las fases de laseates sean las correctas de
acuerdo al equipo a las que estan conectadagyrasitambién de verificar la correcta
definicion de los compuestos que forman parte lds.el

* Generacion del modelo matematicoUna vez realizados con éxito los chequeos
respectivos, se genera el modelo matematico complaie representa el
comportamiento de la planta en cuestién. El modisdgo puede ser guardado en
formato HTML (Lenguaje de Marcas de Hipertexto) manera tal de poder ser
manipulado con mayor facilidad.

Equipos

Contiene la libreria de equipos de la que dispbasuario para construir la topologia de la
planta. Una vez seleccionado y ubicado un equipeleérea principal, el usuario debe
ingresar dentro de él de manera tal de especélaaismo de manera completa. Al ingresar al
equipo se abre una ventana del mismo la cual peahisuario definir el nombre del mismo,
asi como también sus conexiones y parametros aowdContiene los siguientes items:

 General: Ventana reservada para que el usuario ingrese mbneodel equipo, asi

como también cualquier nota que desee referidaisthm La figura 2 muestra la
ventana “General” para una bomba centrifuga.
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Il Propiedades de Bomba1

General | Conexiones Fazes Farametros Ecuaciones

MNombre: |E.|:|mha1 |

Motas: | Bamba de reflujo de la columna de destilacion DEST1

Areptar H aplicar H Cancelar

Figura 2: Ventana “General” del equipo para defimialel nombre del mismo y notas.

» Conexiones:En esta ventana se definen las corrientes de imajae ingresan y
egresan del equipo (ver figura 3).

Ml Propiedades de Bomba1

General Conexiones Fases Farametros Ecuaciones

Irnagen de referencia:

pumps3
pumpl

pump2
Conexiones de entrada:

Conexiones de salida:

I Aceptar H Aplicar H Cancelar

Figura 3: Definicion de las corrientes de entradalida del equipo.

» Fases:Informa, de acuerdo al equipo con que se estajtnadlo, en qué fase se deben
encontrar las corrientes que sean conectadas mlafiger figura 4).
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M Propiedades de Bomba1

General Conexiones | Fases | Parameiros Ecuaciones

Imagen de referencia:

pump3

pumpz

pumpl: Liguido H

purmpZz: Liguido W

[ Aceptar H Aplicar H Cancelar

Figura 4: Pantalla de informacion sobre las fasesitedas por el equipo.

» Pardmetros: Desde esta ventana se ingresan al programa lagesalde los
parametros caracteristicos del equipo (ver figuracbmo por ejemplo: caida de
presion en el mismo, potencia consumida, eficiemt@ Dichos parametros deben ser
ingresados si son valores conocidos, ya que senagesa numero alguno (siendo
0.00 el valor por defecto) se indica al programe dighos parametros son en realidad
variables cuyo valor sera luego calculado mediem&mulacién u optimizacion del

modelo.

I Propiedades de Bomba1

General Conexiones Fages | Parametros Ecuaciones

Incremento de presidn (deltaP)) : Representa el incremento de presidn dado al fluido m

Potencia consumida () 1 Representa la potencia real utilizada por la bomba
Eficiencia (Ef) : Eficiencia del equipo [85.00 g

Aceptar H Aplicar H Cancelar

Figura 5: Definicién de los parametros del equipo.
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* Ecuaciones:Muestra la lista total de ecuaciones del equifgui@ 6). Por defecto se
encuentra seleccionado un determinado grupo decieces, teniendo el usuario la
posibilidad de seleccionar las que desee de acwdrdovel de detalle con que se
quiera modelar el equipo.

Bl Propiedades de Bomba1

General Conexiones Fases Parameiros Ecuaciones

[] Balance de masa global:

[<]

Balance de masa por componentes:

[<]

Balance de energia:

[]

Calculo de presion:

<]

Fotencial ideal de |a bomba:

[

Fotencial real de la bomba:

’ Aceptar H Aplicar H Cancelar

Figura 6: Definicién de las ecuaciones que formamepdel modelo matematico del equipo.

Corrientes

Contiene las corrientes materiales que utilizaseldo para realizar las conexiones entre
equipos. Una vez ubicada la corriente en el aregipal, el usuario debe ingresar dentro de
ella de manera tal de completar las especificasioeeesarias de la misma. Al ingresar a la
corriente se abre una ventana que contiene logesigs items:

* General: Ventana reservada para que el usuario ingresengbneode la corriente, asi
como también cualquier nota que desee referidansidma. También se debe definir
la fase en que se encuentra la misma, es depiigddi, vapor o mezcla. La figura 7
muestra la ventana “General” para una determinadaate.
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Il Propiedades de entrada

General | Compuestos || Parametros || Ecuaciones

Mombre: |entrada |

Motas:

Fhase: Wapor -
Liguido
Mezcla |

[ Aceptar l[ Aplicar ]’ Cancelar

Figura 7: Definicion de las propiedades de la eote. Pantalla “General”.

Compuestos:En esta ventana el usuario define los compues®$ayman parte de la
corriente que esta siendo definida (figura 8). Rélase debe seleccionar de la lista
total de compuestos que forman parte de la simanigdefinida al comenzar un nuevo

caso de estudio) aquellos que integran dicha caerie

Bl Propiedades de entrada

General Compuestos | FParamefros || EcCuaciones |

|I Filtrar H Lirmpiar

HZ20 - Water

COZ - Carbon dioxide
H3M - Ammonia

M2 - Mitrogen
CH2O - Formaldehyde
CH4 - Methare
C2ZHED - Ethanol

l Aceptar ]’ Aplicar ][ Cancelar

Figura 8: Definicion de los compuestos que integmacorriente.

Copyright © 2009 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



Mecanica Computacional Vol XXVIII, pags. 2467-2483 (2009) 2481

« Parametros: Esta ventana contiene una lista de las variabkedibies que forman
parte de la corriente, es decir: caudal, compasidgmperatura y presion (ver figura
9). El usuario debe ingresar los valores de lambims que sean conocidas, y dejar
vacios los campos de aquellas que quedaran corbgnitas y seran calculadas con la
simulacion u optimizacion del modelo.

Bl Propiedades de entrada

General Compuestos | Pardrmetros Ecuaciones
Fresidn (F) : Presidn de |3 carriente {Fa) |101300.00 =

Temperatura (T} : Temperatura de la corrients (k) |300.00 3

Caudal malar (F) : Caudal rolar de la corriente (rmolfs) |S45.00 2

b |

Composiciones (x) : Composiciones de |a corrients en fase liguida [0.00

—
-~ |
-

Cormposiciones () Composiciones de la corriente en fase vapor |0.00

(|

Composiciones () 1 Composiciones globales de la corrients parcialments waporizada |0.00

[ Aceptar l[ Aplicar ][ Cancelar

Figura 9: Definicién de las variables medidas deolaiente.

* Ecuaciones:Muestra la lista total de ecuaciones que modelarptopiedades fisicas,
quimicas y de equilibrio de la corriente en cues{ier figura 10). La ventana posee
una funcién denominada “Tildar ecuaciones” la cuakl vez definida la fase de la
corriente, selecciona de manera automatica sol@ndas ecuaciones que
correspondan a la fase de la corriente, no incldyean el modelo aquellas que no
debieran formar parte del mismo.
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Bl Propiedades de entrada

General Compuestos Parametros Ecuaciones

[ Tildar ecuaciones

[«

Mormalizacidn de corriente en fase liguida:

MNormalizacidn de carriente en fase vapor:

Mormalizacidn de corriente parcialmente vaporizada:

Presion de vapor de los compuestos en la corriente:

O 0O O Q4

I de corriente en fase wapor:

[«

I de corriente en fase liquida:

WY de corriente en fase mezcla:

Constantes de equilibrio de la corriente:

O 0O o

Fraccion vaporizada: w

[ Aceptar H Aplicar H Cancelar

Figura 10: Seleccion de las ecuaciones que motisaropiedades fisicas y quimicas de la corriente

5 CONCLUSIONES

En este trabajo se presenté un software para largegtdn automatica de modelos
matematicos de plantas de procesos. El mismo pewohiener el sistema de ecuaciones que
representa el funcionamiento de una planta de posca partir del ingreso al programa de la
topologia de la misma. Una vez obtenido el sistdemacuaciones, se puede llevar a cabo la
resolucion del mismo por medio de alguno de losrélgos disponibles para ello, teniendo
en cuenta las caracteristicas del sistema obtenido.

El software posee una interfase amigable que perahiisuario ingresar la topologia
completa de una planta quimica de manera secugselatcionando de un menu los equipos
que forman parte de la misma. El programa tienemadeincorporada una etapa de
verificacion, la cual se encarga de chequear deeraaautomatica que el flowsheet ingresado
no contenga inconsistencias en los compuestossdeolaientes que ingresan o salen de los
equipos, asi como también en las fases de las misma

Una vez realizados los chequeos automaticos, seragjezl modelo matematico
completo que representa el proceso en cuestibnneormato compatible con GAMS, de
manera tal que dicho modelo pueda ser simulado timigado dependiendo de las
necesidades del usuario. Se eligio en particulsinkaxis de GAMS poder aprovechar la gran
cantidad de algoritmos de resolucion con los quentzu dicho software. Es importante
destacar que no resulta dificultoso modificar dish@taxis de manera tal de adaptarlo a
cualquier otro programa o algoritmo de resoluciga quiera ser utilizado.

El generador de modelos fue desarrollado utilizandoenfoque de programaciéon
orientado a objetos. De esta manera resulta fiexabla incorporacion de nuevos equipos o
paquetes termodinamicos de manera relativamenteillagrsiguiendo una metodologia
desarrollada en lenguaje XML.
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Mediante la utilizacion de este generador de magedd usuario obtiene, de manera
externa al programa resolvedor, el modelo de ciglgplanta de procesos, pudiendo
introducir luego el mismo a GAMS para realizaritadacion u optimizacién del mismo, sin
tener necesidad de conocer la sintaxis especiéichotho programa.
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