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RESUMEN

El objetivo de esta Tesis ha sido desarrollar métodos para analisis estructural de
modelos matematicos y resolucion de problemas en ingenieria de procesos. Estos métodos
pueden ser aplicados a los campos de disefio de instrumentacion, simulacion y optimizacion
de procesos quimicos. Se utilizd6 como herramienta el Método Directo (MD), que es una
técnica novedosa de analisis estructural. EI MD es un nuevo algoritmo de particionamiento
que efectia un reordenamiento estructural de la matriz de incidencia correspondiente al
modelo de estado estacionario de un proceso, para llevarla a una forma triangular inferior en

bloques y establecer una descomposicidn en subsistemas y un orden de precedencia.

La Tesis puede dividirse en dos partes: un analisis cualitativo de procesos quimicos
(estudio de modelos desde un punto de vista estructural) y un analisis cuantitativo (resolucion
de modelos matematicos). El primer tipo de analisis resulta aplicable al campo de disefio de
instrumentacion, mientras que el segundo es aplicable a los campos de simulacion y

optimizacion de procesos.

La contribucion original realizada en el campo de disefio de instrumentacion esta dada
por el desarrollo de una version modificada del MD, denominada Método Directo Extendido
(MDE). Este nuevo algoritmo consiste en la implementacion de un médulo que cuantifica la no
linealidad inherente a un sistema de ecuaciones. Este modulo guia al MD tradicional hacia la
descomposicion del modelo matematico en subsistemas con el menor grado de no linealidad
posible, es decir potencialmente mas faciles de resolver. Mediante la aplicacion del MDE, se
obtiene una reduccion en la no linealidad de los subsistemas obtenidos a través del andlisis de
observabilidad. Al mismo tiempo, el algoritmo es capaz de incrementar la cantidad de
blogues generados de minimo tamafio. La aplicacion del MDE favorece el proceso global de
disefio de instrumentacion en tres aspectos principales: incremento en la velocidad de
procesamiento de datos, provision de conocimiento adicional acerca del nivel de redundancia

del modelo y simplificacion en la tarea de reconciliacion de datos de una planta.

Con respecto a los campos de simulacién y optimizacion de procesos, la contribucion
realizada consistio en desarrollar un paquete completo que permite generar, particionar y
resolver modelos matematicos pertenecientes a plantas quimicas; no sélo tratando los casos
cuadrados, sino también los modelos que dan lugar a estructuras rectangulares. La resolucion

se realiza luego de efectuadas dos etapas. En la primera, el usuario obtiene de manera

\Y



automatica el sistema de ecuaciones que representa el funcionamiento de una planta de
procesos a partir del ingreso al programa de la topologia de la misma. En una segunda etapa,
el programa particiona el modelo obtenido (utilizando de manera interna el MDE) y brinda
una estrategia de resolucion en bloques. Luego, se lleva a cabo la simulacion u optimizacion
del modelo dependiendo de las caracteristicas del mismo. El paquete desarrollado es sencillo
de utilizar y flexible para cualquier proceso quimico con el que se desee trabajar, combinando
ademas las ventajas que naturalmente posee el enfoque de simulacién secuencial modular con

las del enfoque orientado a ecuaciones.



ABSTRACT

The general purpose of this thesis was to develop methods for both the structural
analysis of mathematical models and the resolution of problems in process engineering.
These methods can be applied to instrumentation design, simulation and optimization fields.
The Direct Method (MD), which is a novel technique for structural analysis, was employed.
Based on graph theory, the DM carries out a structural reordering of the incidence matrix that
corresponds to the steady-state model of a process. This restructuring leads to a block-lower
triangular form. The partitioning implicitly defines both a block-decomposition and the

precedence order among blocks.

The thesis can be divided in two main parts: a qualitative analysis of chemical
processes (from a structural point of view, it is a model study) and a quantitative analysis
(resolution of mathematical models). The first kind of examination is practical for
instrumentation design, while the second one can be applied to process simulation and

optimization fields.

The original contribution made in the field of instrumentation design is the
development of a modified DM version, which was called the Extended Direct Method
(EDM). This algorithm consists in the implementation of a module that quantifies the
nonlinearity inherent to an equation system. This module guides the traditional DM towards
the decomposition of the mathematical model in subsystems with the smallest possible degree
of nonlinearity, i.e. potentially easier to solve. The results show that the EDM is able to
reduce the nonlinearity of the subsystems obtained through the observability analysis
procedure. At the same time, it can successfully increase the number of minimum size
subsystems. The EDM application contributes to the improvement of the DSS’ global
performance in three main aspects: it increases the data processing speed; it provides
additional knowledge about the redundancy level of the model and it simplifies the data-

reconciliation task for a plant.

Regarding the fields of process simulation and optimization, the main contribution
consists in the development of a complete package for the generation, the partition and the
resolution of mathematical models that belong to chemical plants, not only treating the square
models, but also dealing with rectangular structures. The resolution is carried out after having

completed two main stages. Firstly, the user obtains automatically the equation system that
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represents the process plant behaviour, by feeding the plant topology to the software
programme. In the second stage, the programme partitions the model (by internally using the
EDM) and proposes a block-resolution strategy. Then, the simulation and optimization are
carried out, depending on the model characteristics. The developed package is user-friendly
and flexible for any chemical process, thus combining the advantages of the sequential

modular approach with those of the equation-oriented one.
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CAPITULO 1

INTRODUCCION
e

1.1 INTRODUCCION

El veloz crecimiento que han tenido durante los ultimos afios las computadoras de alta
performance, tanto en velocidad como en capacidad de manejo de datos, transformé la
metodologia aplicada en la investigacion cientifica. Estos progresos relativos a la
construccion de hardware, combinados al desarrollo constante de nuevos algoritmos,
permitieron modificar el tipo de experimentos llevados a cabo, expandiendo notablemente la

dimension y complejidad de los problemas estudiados.

La aplicacion de métodos numéricos modernos y mejorados a problemas de ingenieria
quimica es esencial para llevar a cabo el disefio, control, simulacion y optimizacion de los
procesos quimicos, e incluso, de plantas completas. Debido a la complejidad creciente de los
proyectos de investigacion y desarrollo que deben ser llevados a cabo diariamente, los
especialistas, ingenieros e investigadores confian cada vez mas en el modelado, simulacién y
estudio de procesos asistidos por computadora. ES por eso que surgieron paquetes comerciales
que tienen como finalidad asistir al ingeniero en las diferentes etapas que comprenden el
disefio completo de una planta de procesos, asi como también su control y la mejora de su
desempefio. Se llevaron a cabo entonces diversos desarrollos e investigaciones en los campos
de modelado matematico de plantas quimicas, simulacion y optimizacion de procesos, asi

como también disefio de instrumentacion y control.

En referencia al modelado matematico de plantas quimicas, Marquardt (1994)
presentd un completo trabajo de revision acerca del modelado asistido por computadora. En él
se enumeran las principales herramientas de modelado existentes, comparandolas entre si y

mencionando las ventajas y desventajas de cada una de ellas.
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En el campo de simulacion y optimizacion de procesos, existe una amplia gama de
programas comerciales dedicados a esta actividad (HYSYS (Hyprotech, 2002), ASPEN
(Aspentech home page, 2009), gPROMS (gPROMS home page, 2009), GAMS (Brooke y co.,
2004)), los cuales pueden ser agrupados de acuerdo al enfoque utilizado, es decir, secuencial
modular u orientado a ecuaciones (ver capitulo 5). En Biegler y co. (1997) se presenta una
lista completa de sistemas de modelado, simuladores de procesos y herramientas de sintesis y

manejo de informacion.

En lo que respecta al control de plantas de procesos, se han desarrollado varios
programas comerciales para la tarea de reconciliacion de datos de una planta (Romagnoli, y
co., 1980; Marquardt 1994), como por ejemplo: DATACON, VALI, SIGMAFINE. Para
llevar a cabo la tarea de disefio de instrumentacion de una planta, se desarroll6 un Sistema de
Soporte a la Decision o DSS (por sus siglas en inglés) que asiste al ingeniero en dicha tarea

(Vazquez y co., 2003).

Una rama de la ciencia especializada en la investigacion y desarrollo de técnicas
aplicables a la ingenieria de procesos es la Computacion Cientifica (Keil, 1996). Esta
disciplina se encarga de llevar a cabo el disefio e implementacion de estrategias confiables
para solucionar problemas cientificos o tecnoldgicos utilizando las computadoras como
herramienta basica. Se trata de una rama de la ciencia inherentemente multidisciplinaria, que
lleva a cabo investigacién aplicada al tratamiento riguroso de sistemas complejos. En este
contexto, y llevando estos conceptos a la ingenieria de procesos, el rol principal del
especialista consiste en investigar la manera mas eficiente de llevar a cabo la resolucion de
problemas reales con la ayuda de computadoras y herramientas computacionales, de manera

tal de sacar maximo provecho de las mismas.

Mediante el estudio y la aplicacion de las técnicas que la Computacion Cientifica
brinda, surgié la motivacion de desarrollar diversas metodologias y herramientas aplicables a
la ingenieria de procesos. Tales desarrollos se llevaron a cabo teniendo como base el
aprovechamiento del modelo matematico que representa un determinado proceso quimico y la
matriz de incidencia asociada a dicho modelo (Stadtherr y co., 1974). Como se explica en
detalle en la presente Tesis (ver capitulo 2), la matriz de incidencia es una matriz binaria que
contiene informacién acerca de la relacion existente entre las ecuaciones y variables que

conforman el modelo matematico de cualquier planta quimica. Dicha informacion, sumada al
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correcto modelado de un determinado proceso puede resultar sumamente Gtil para facilitar el

analisis, control, simulacién y optimizacion de cualquier planta quimica.
1.2 OBJETIVOS

El objetivo central de esta Tesis es contribuir al conocimiento general en el desarrollo
de metodologias de analisis estructural de modelos matematicos y resolucién de problemas en
ingenieria de procesos, abarcando los campos de disefio de instrumentacion, simulacién y
optimizacion de procesos quimicos. De esta manera, la Tesis se encuentra dividida en dos
partes principales. La primera parte abarca el analisis cualitativo (estructural) de los procesos
quimicos, es decir, el estudio de los modelos matematicos y la dependencia existente entre las
variables y ecuaciones que los conforman (Steward, 1962), aplicado al disefio de
instrumentacion de las plantas de procesos. La segunda parte de la Tesis estd dedicada al
analisis cuantitativo (resolucién) de plantas quimicas, realizandose aportes en los campos de

simulacion y optimizacion de procesos

Para llevar a cabo el cumplimiento del objetivo general se utiliz6 como base una nueva
técnica de analisis estructural, denominada Método Directo (MD) (Ponzoni y co., 2004). Este
método es un algoritmo de particionamiento que efectia un conveniente y novedoso
reordenamiento estructural de la matriz de incidencia correspondiente al modelo de estado
estacionario de un proceso, para llevarla a una forma triangular inferior en bloques que
establece una descomposicion en subsistemas y un orden de precedencia para la resolucion
eficiente del sistema de ecuaciones algebraicas asociado a dicha matriz. EI MD dio excelentes
resultados al ser aplicado a la resolucion de problemas de monitoreo de procesos, incluyendo
casos académicos e industriales de mediano y gran tamafio. La técnica es extremadamente
robusta y eficiente en tiempo de computo, y su eficacia aumenta a medida que los problemas

crecen en tamafo y complejidad

Uno de los objetivos particulares de esta Tesis consiste en disefiar e implementar
mejoras al MD, las cuales favorezcan al proceso global de disefio de instrumentacion de una
planta. Actualmente el MD establece la particion de la matriz de incidencia de manera tal de
encontrar la mayor cantidad posible de variables observables (calculables a partir de la
resolucion del modelo), sin detenerse en la naturaleza y tamafio de los bloques obtenidos. Para
conducir a secuencias de célculo ain mejores desde el punto de vista numérico, resulta

deseable introducir algunos criterios para la seleccion de los bloques. En particular, los
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sistemas distribuidos conducen a subsistemas con estructuras ordenadas y definidas, que
pueden ser tenidos en cuenta en la tarea de preprocesamiento. Se incluyeron en el analisis
indicadores de calidad, tales como el tipo de subsistemas resultantes (lineales, bilineales o
fuertemente no lineales), el tamafio de los bloques obtenidos y el grado de facilidad con que
las variables asignadas podrian ser despejadas, manteniendo como meta alcanzar el méaximo
grado posible de observabilidad. Como se verd en el capitulo 4 de esta Tesis, las
modificaciones implementadas al algoritmo de observabilidad impactaron positivamente

sobre el proceso global de disefio de instrumentacion.

Hasta el momento los estudios de eficacia del Método Directo se habian limitado al
area de disefio de instrumentacion, es decir, a un analisis estructural de los modelos
matematicos que representan un determinado proceso. Sin embargo, el corazon de este
método es una nueva estrategia para analizar y/o resolver sistemas de ecuaciones algebraicas,
no necesariamente lineales. En particular otros clasicos problemas complejos de ingenieria de
procesos podrian beneficiarse de esta metodologia. Por lo tanto, un nuevo objetivo especifico
de esta Tesis es extender el rango de aplicabilidad del MD, haciendo una evaluacién de su
desempefio como preprocesamiento para la resolucion de cualquier sistema de ecuaciones
algebraicas, con especial énfasis en aquellos que surgen en otras aplicaciones del campo de la
ingenieria de sistemas de procesos. Se desarroll6 entonces un sistema de Particionamiento de
Modelos para Simulacion y Optimizacion llamado MP4SO (por sus siglas en inglés), un
software orientado a ecuaciones que basa su funcionamiento en el MD. Este software esta
disefiado para trabajar de manera interoperativa con GAMS, sacando provecho de la gran
cantidad de algoritmos de resolucion que este posee para los diferentes tipos de problema a
resolver (lineal, no lineal, mezcla entera, etc). EI MP4SO, de uso sencillo e intuitivo, permite al
usuario, dado un determinado modelo matematico (cuadrado o no), obtener una
descomposicion en subsistemas del mismo, pudiendo resolver cada uno de ellos de manera
individual. De esta manera, se ve facilitada la resolucién de grandes modelos, contando
ademas con la asistencia del programa que indica qué variables deberian inicializarse para
Ilevar a cabo la resolucién. El programa cuenta ademas con una etapa de depuracion, la cual
resulta util en la basqueda y correccion de errores en la resolucion del modelo, permitiendo al
usuario llevar a cabo las correcciones sobre el modelo focalizandose unicamente en los
bloques no factibles. El software desarrollado genera para cada caso una estrategia que

posibilita el andlisis y la resolucidn eficiente de los problemas.
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Para llevar a cabo la prueba del MP4SO se emple6 el mismo en la simulacion y
optimizacion de modelos de equipos especializados. Se resolvieron para ello modelos
rigurosos de fendmenos de transferencia de masa con y sin reaccion quimica basados en
primeros principios, y se modelaron y resolvieron problemas de optimizacion con
restricciones no lineales. En este contexto, se fij6 como un nuevo objetivo particular el
desarrollo e implementacion de modelos rigurosos que conduzcan a sistemas de ecuaciones de
gran tamafo y dificil resolucion. Con esta finalidad se llevd a cabo el modelado de una
columna de destilacion reactiva, con lo cual se obtuvo un sistema de ecuaciones de gran
tamano, complejo por su grado de acoplamiento y fuertemente no lineal. Una vez obtenido el
modelo, se realizo la simulacion y optimizacion del mismo por medio de la utilizacion de
GAMS, para luego poder comparar la resolucion del sistema completo de ecuaciones con la
resolucion en bloques llevada a cabo mediante la utilizacion del MP4SO. Para llevar a cabo la
optimizacion del modelo, se plantearon dos casos, cada uno con una funcién objetivo
diferente. En primer lugar se llevo a cabo una optimizacion econémica, donde el objetivo fue
minimizar el CTA (Costo Total Anualizado) de la columna. En segundo lugar, se realizé una
optimizacion de la calidad del producto de fondo obtenido en la columna. Para eso se planted
como funcidn objetivo la maximizacion de la composicion del producto deseado que se

obtiene por el fondo de la columna.

Una vez testeado de manera rigurosa el MP4S0O, y sacando provecho de los modelos
matematicos ya definidos, se planificd desarrollar un generador de modelos que pueda ser
utilizado como paso previo al programa de resolucion, incorporando al mismo los modelos ya
desarrollados, junto con otros equipos presentes en cualquier planta de procesos. Dicho
generador permite obtener el sistema de ecuaciones que representa el funcionamiento de una
planta de procesos a partir del ingreso al programa de la topologia de la misma. Una vez
obtenido el sistema de ecuaciones, se puede llevar a cabo la resolucion del mismo por medio
de la aplicacion del MP4SO. Es importante resaltar que la flexibilidad que posee el generador
de modelos permite al usuario modelar cualquier planta quimica con el grado de realismo que
sea necesario, dado que permite de manera sencilla y directa llevar a cabo tanto la
modificacion de los modelos existentes como también la incorporacion de nuevos modelos
matematicos. La utilizacién conjunta del generador de modelos y el MP4SO permite combinar
las ventajas que naturalmente posee el enfoque de simulacion secuencial modular con las

ventajas del enfoque orientado a ecuaciones (ver capitulo 5), dando como resultado una
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herramienta para simulacion y optimizacion de procesos sencilla de utilizar y flexible a

cualquier proceso quimico con el que se desee trabajar.

1.3 CONTENIDOS Y ESTRUCTURA

La Tesis esta integrada por 7 capitulos y como se explicd anteriormente, se encuentra
dividida en dos secciones principales. La primera de ellas esta dedicada al analisis cualitativo
de procesos (disefio de instrumentacion) y abarca los capitulos 2, 3 y 4. La segunda parte, en
la cual se realiza un analisis cuantitativo de procesos (simulacion y optimizacion), abarca los

capitulos 5,6y 7.

En el capitulo 1 se introdujeron brevemente las bases del problema y se delinearon los
principales objetivos de la Tesis. El capitulo 2 describe las nociones bésicas del disefio de
instrumentacion a través del analisis de observabilidad, asi como también brinda un panorama
general del DSS desarrollado para disefio de instrumentacion. En el capitulo 3 se presenta en
detalle el funcionamiento del Método Directo para anélisis de observabilidad. El capitulo 4
describe la version modificada del Método Directo (Método Directo Extendido) desarrollada en
el marco de esta Tesis, asi como tambiéen las ventajas que tiene su aplicacion sobre el proceso
global de disefio de instrumentacion. El capitulo 5 detalla el software desarrollado para la
generacion automética de modelos matematicos de plantas de procesos quimicos. A
continuacion, en el capitulo 6 se describe el MP4SO para particion, simulacion y optimizacion
de modelos. Finalmente, en el capitulo 7 se exponen las principales conclusiones del trabajo
realizado y se enuncian lineamientos para futuras investigaciones, mejoras y nuevas

aplicaciones.










CAPITULO 2

A LA DECISION
PARA DISENO

2.1 INTRODUCCION

Las plantas de procesos quimicos estan formadas generalmente por una gran cantidad
de equipos industriales, los cuales se encuentran relacionados entre si por medio de corrientes
de materia que ingresan y salen de los mismos. Para controlar dichos procesos, es necesario
contar con un conjunto de sensores de medicién. Estos sensores son ubicados en diversos
sectores de la planta, pero no de una manera aleatoria. La cantidad y ubicacion de los sensores
utilizados para monitorear un determinado proceso tiene influencia directa sobre el grado de
conocimiento que se tiene del mismo, haciendo que sea fundamental obtener una Optima
disposicion de los mismos. De este modo, se persigue alcanzar un alto grado de conocimiento
de la planta utilizando el minimo namero de sensores. Este conocimiento resulta necesario
para monitorear su correcto funcionamiento de manera eficiente, lo cual redunda tanto en
beneficios econémicos, como en la mejora de las condiciones de seguridad de la planta
(Worden y Burrows, 2001; Muske y Georgakis, 2003; Lohner y Camelli, 2005).

Para llevar a cabo esta tarea, es necesario contar con modelos matematicos de cada
uno de los equipos que integran la planta quimica (Singh y Hahn, 2006), los cuales relacionan
entre si a todas las variables que intervienen en el proceso mediante ecuaciones algebraicas
provenientes de balances de materia y energia, relaciones de equilibrio y ecuaciones

termodindmicas que representan el funcionamiento de la planta en estado estacionario
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(Bhushan y Rengaswamy, 2000; Singh y Hahn, 2005). Las variables del proceso se dividen
basicamente en dos tipos: las medibles y las no medibles. Las variables medibles son aquellas
cuyo valor se puede obtener a partir de la instalacion de un sensor de medicién en el lugar
adecuado. Las variables no medibles son variables para las cuales no existe instrumentacion
capaz de medir su valor en forma directa, y que deberan ser indefectiblemente calculadas a
partir del modelo matematico y datos del proceso si se desea conocer su valor. El principal
objetivo del andlisis es entonces determinar el conjunto Optimo de sensores (variables a
medir) que permita maximizar el grado de conocimiento del funcionamiento de una planta. El
grado de conocimiento serd cuantificado por la cantidad de variables del modelo cuyo valor
resultara conocido a partir de dicha instrumentacion, intentando a su vez minimizar el costo

de instalacién de dichos sensores.

Debido a la gran cantidad de equipos que integran una planta de procesos, los modelos
matematicos resultantes son generalmente de grandes dimensiones, haciendo fundamental la
utilizacion de herramientas computacionales para llevar a cabo esta tarea de disefio de
instrumentacién (Delattre y co., 2004; Maurya y co., 2004; Narasimhan y Rengaswamy, 2007).
En este contexto, se ha propuesto el desarrollo de un Sistema de Soporte a la Decision
(“Decision Support System”, DSS) (Vazquez y co., 2003), el cual aborda esta tarea mediante
dos procedimientos centrales: el andlisis de observabilidad (AO) y el andlisis de redundancia
(AR) (Sanchez y co., 1992; Romagnoli y Sanchez, 1999). El objetivo del analisis de
observabilidad es individualizar aquellas variables cuyos valores pueden ser calculados a
partir de un dado conjunto de sensores y del modelo mateméatico de la planta. Realiza
entonces la clasificacién de las variables no medidas en observables (calculables) y no
observables (no calculables). Por otro lado, el anélisis de redundancia brinda informacion
acerca de los sensores que pueden ser removidos de la planta sin reducir el grado de

conocimiento que se tiene de la misma.

En este capitulo se presentan los conceptos basicos acerca del disefio de
instrumentacién por medio de la aplicacién del anélisis de observabilidad y redundancia. En
primer lugar se define lo que es una matriz de incidencia y como se construye la misma a
partir del sistema de ecuaciones que modela un proceso en particular (seccion 2.2). A
continuacion, la seccion 2.3 describe como se lleva a cabo la clasificacion de las variables y
ecuaciones de un modelo. Ya definidos estos conceptos, se incluye un ejemplo a partir del

cual se puede apreciar como se realiza, paso a paso, el andlisis de observabilidad para un
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modelo matematico concreto, asi como también la informacién que se obtiene una vez
finalizado el mismo (seccion 2.4). Posteriormente, la seccion 2.5 detalla como se lleva a cabo
el analisis de redundancia de un modelo, desarrollando un ejemplo sencillo de aplicacion. La
seccion 2.6 describe la estructura general del DSS para disefio de instrumentacion
desarrollado por nuestro grupo de investigacion. En la seccién 2.7 se muestra cual es la serie
de etapas estructuradas que detallan como debe ser llevado a cabo el disefio completo de
instrumentacién de una planta quimica. Dichos pasos fueron establecidos a partir de la
experiencia obtenida en el manejo del DSS a lo largo de la realizacion de la presente Tesis.
Finalmente, la seccion 2.8 incluye las conclusiones generales acerca de los temas

desarrollados en este capitulo.

2.2 DEFINICION DE LA MATRIZ DE INCIDENCIA

La matriz de incidencia (también conocida como matriz de ocurrencia) es una matriz
cuyos elementos s6lo pueden ser unos o ceros, que se utiliza como una forma de representar
relaciones binarias. Aplicada a la ingenieria de procesos, la matriz de incidencia es una
manera sencilla de representar la relacion existente entre las ecuaciones y variables que
conforman el modelo matemético de cualquier planta quimica. Observando la matriz
resultante, uno es capaz de conocer la informacion acerca de qué variables participan en cada
una de las ecuaciones del modelo. En las filas de la matriz se ubican las ecuaciones, mientras

que las columnas corresponden a las variables del sistema.

A continuacion se incluye un ejemplo sencillo de representacion de un sistema de

ecuaciones a través de la matriz de incidencia correspondiente:

EJEMPLO 2.1: Dado el sistema de ecuaciones de la figura 2.1, generar la matriz de

incidencia correspondiente.

~
c oy 2 —
E X" +X,+X,.X,=0

< E, x +%x,=0

E, %% +X,%+12=0

-

Figura 2.1. Sistema de ecuaciones que representa un proceso industrial.
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Siguiendo la definicién dada anteriormente, la matriz de incidencia resultante es la que

se muestra en la figura 2.2:

Xi X2 Xg

Figura 2.2. Matriz de incidencia correspondiente al Ejemplo 2.1.

2.3 CLASIFICACION DE LAS VARIABLES Y ECUACIONES DE UN
MODELO

Los algoritmos de clasificacion de variables y ecuaciones buscan diferenciar entre cuatro

categorias. Las mismas se incluyen a continuacion:

e Variables Redundantes: variables medidas que pueden ser calculadas a partir de

los balances y del resto de las variables medidas.

e Variables No Redundantes: variables medidas que no pueden ser calculadas a
partir de los balances y de las restantes variables medidas.

e Variables Observables: variables no medidas que se pueden obtener a partir de las

variables medidas utilizando las ecuaciones del modelo.

¢ Variables No Observables: variables no medidas que no se pueden calcular a partir

de los valores de las mediciones, utilizando las ecuaciones del balance..

Por otra parte, las ecuaciones del modelo pueden ser clasificadas en tres grupos:

e Ecuaciones Asignadas: son aquellas que se emplean para calcular directamente

variables observables.

10



Sistema de soporte a la decision para disefio de instrumentacion Capitulo 2

e Ecuaciones Redundantes: son aquellas cuyas variables son todas observables o
medidas, y no se utilizan para hallar variables observables.

e Ecuaciones No Asignadas: son aquellas que contienen al menos una variable no

observable y no pueden emplearse para hallar variables observables.

El analisis de observabilidad tiene como objetivo determinar qué variables no
medidas pueden calcularse a partir de las variables medidas y de las ecuaciones del modelo
matematico. Méas especificamente, su tarea es determinar cuéles de las variables no medidas

pertenecen al grupo de las variables observables y cuéles al de las no observables.

2.4 EJEMPLO DE ANALISIS DE OBSERVABILIDAD

A continuacion se desarrolla en detalle un ejemplo completo de analisis de
observabilidad aplicado al sistema de ecuaciones correspondiente a un proceso quimico. El

sistema de ecuaciones a analizar es el presentado en la figura 2.3:

4 E, iX +X%,-%=0

E, i X,2*X,*X, -%X, -%X, =0

E, X * X" * (X, -5)- X%, =0
< E, X, -3%X-%=0

E. X *X-X+X%,=0

\_ EBs 13X, - X, +4X;+3%,=0
Figura 2.3. Sistema de ecuaciones que representa un proceso industrial.
Como se puede apreciar en la figura 2.3, el sistema esta integrado por 6 ecuaciones y

10 variables. La matriz resultante correspondiente al sistema de ecuaciones presentado es la

que se muestra en la figura 2.4:

11
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Xe X Xg Xy Xs Xg X7 Xg KXo Xyo

E; X X X

E, X X X X X

E; X X X X

E. X X X

Es X X X X

Ee | X X X X |

Figura 2.4. Matriz de incidencia correspondiente al sistema de la figura 2.3.

Si se deciden medir arbitrariamente las variables Xg, X7 ¥ Xs, obteniéndose los valores

incluidos en la figura 2.5:

Xg: 10
X7: 6

Xs. 8

Figura 2.5. Conjunto arbitrario de mediciones impuesto al sistema de la figura 2.4.

se obtendra entonces una nueva matriz de incidencia, la cual excluye las variables medidas
debido a que las mismas dejaron de ser incognitas para convertirse en datos. La eleccion del
conjunto de variables a medir dependera principalmente del costo que requiere medir dichas
variables y de su naturaleza fisica. Desde el punto de vista econdmico, resultaria totalmente
inviable para una planta realizar mediciones sobre el total de las variables de la misma. Por
este motivo, es importante definir un grupo de sensores que permitan obtener la informacion
necesaria para controlar las variables mas importantes del proceso. Por otro lado, desde un
punto de vista fisico, determinadas variables de un modelo matematico no pueden ser medidas

directamente en planta (ej: entalpias, variables de equilibrio entre fases, etc), debido a que no

12
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existe un instrumento capaz de llevar a cabo la medicién. En estos casos, si resultara
indispensable conocer el valor de dichas variables, sera necesario realizar otras mediciones
que permitan calcularlas de manera indirecta, mediante la resolucién del sistema de

ecuaciones en las que estas variables se encuentren involucradas.

Para el ejemplo presentado en esta seccién, se asume que el conjunto de variables
medidas (Xs, X7, Xg) fue seleccionado en base a uno de los criterios mencionados
anteriormente. La matriz resultante,luego de realizadas estas mediciones, es la mostrada en la

figura 2.6.

xl X2 X3 x4 X5 X9 XlO

E; X X

E, X X X X

E; X X X

= X X

Es X X X

Es B X X X

Figura 2.6. Matriz de incidencia resultante de la medicion de las variables Xs, X7 Y Xs.

Aplicando un algoritmo de observabilidad de deteccion de componentes fuertes a la

matriz resultante, se obtiene la siguiente matriz permutada (figura 2.7):

13
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X X
X X
X X
X

X

XZ X3 X5 X9 XlO
X
XX
X i X X
X P XX

Figura 2.7. Matriz de incidencia resultante de la aplicacion del algoritmo de observabilidad.

Como se puede apreciar, el algoritmo particiona la matriz de incidencia en subsistemas,

brindando un orden de resolucion de esos sistemas que permitira obtener la mayor informacion

posible del sistema. Ahora se cuenta con cuatro subsistemas, tres de los cuales son cuadrados, de

modo que seria posible su resolucion numérica, la cual puede ser aplicada siguiendo el orden

sugerido por el algoritmo de observabilidad. Los subsistemas obtenidos son detallados en la figura

2.8:

E
S '
E4
Sz E3
E
Ss 2
E5

X +X%,-10=0

X, -3X% -6=0

X * X, * (X, -5)-8=0

. 2 % * —
DX, KX F X, - X, -6=0

CX X=X +6=0

14
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Sy E, 13X, - X, +40+3x,=0

Figura 2.8. Subsistemas obtenidos a partir de la aplicacion del algoritmo de observabilidad.

El orden de resolucion otorgado por el algoritmo, indica para este caso que, en primer
lugar, se pueden obtener los valores de las variables X; y X4, por medio de la resolucién del
bloque S1. A continuacidn, resolviendo el blogue S; es posible obtener el valor de la variable
Xz, siendo a esta altura conocidos los valores de las variables x; y x4. Finalmente, habiendo ya
resuelto los dos bloques anteriores, es posible determinar los valores de las variables X3 y Xs
por medio de la resolucion del blogue Ss. El bloque restante, el S, contiene una ecuacion (Es)
con dos incdgnitas (Xg Y Xi0), por lo que no es posible resolver ese bloque y obtener los
valores de las variables. Si se quisiera obtener el valor de alguna de estas dos variables, seria

necesario realizar la medicion de la otra, de manera tal de que el sistema resulte consistente.

Para este caso en particular, con un proceso quimico representado por el sistema de
ecuaciones de la figura 2.3, y habiendo realizado las mediciones de las variables Xg, X7 y Xg, €l

disefio de instrumentacidn arrojaria los siguientes resultados:
e Variables Medidas: Xg, X7, Xg
e Variables Observables: x1, X2, X3, X4, X5

e Variables No Observables: Xg, X109

2.5 EJEMPLO DE ANALISIS DE REDUNDANCIA EN EL MODELO
MATEMATICO DE UN EQUIPO

A continuacién se brinda un ejemplo desarrollado en base al modelo de un mezclador,
donde se puede apreciar el fendmeno de redundancia para un modelo matematico
determinado. EI mismo consiste en un mezclador que consta de dos corrientes de entrada y
una de salida. Cada una de las corrientes contiene tres componentes. A continuacion se

presenta un esquema del equipo (figura 2.9).
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E:}— FA MIXER

Fa o

Figura 2.9. Mezclador con dos corrientes de entrada y una de salida.

Si el objetivo del ingeniero fuera lograr calcular la corriente F3 en forma completa,
seria necesario que se realizaran las mediciones sobre las corrientes de entrada (F1 y F,). De
esta manera, la corriente de salida resultaria observable en su totalidad (tanto el caudal como
las composiciones). El sistema de ecuaciones generado por el DSS que permitiria que la

corriente de salida (F3) resultara observable tendria la forma (figura 2.10):

[ Fi+F,-F3=0

Fisxa  + o xi 2 —Fa* x,° =0
F.* XgFl + Fy* X2F2 - F3* XZF3 =0
s+ 3+ Pl = 1

X1F2 + X2F2 + X3F2 =1

\ x.F + %3 + X3F3 -1

Figura 2.10. Sistema de ecuaciones correspondiente al modelo del mezclador.

A este sistema, se deberia agregar el siguiente conjunto de mediciones (figura 2.11) para

que las variables pertenecientes a la corriente de salida resulten observables:
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< XlFl; X1F2

Fl. , F2
X2 X2

\
Figura 2.11. Conjunto de mediciones necesario para que las variables de la corriente de salida
del mezclador resulten observables.

Si el ingeniero de procesos decidiera agregar al conjunto de mediciones el caudal de
la corriente de salida (F3), la variable F3 pasaria ahora a ser una variables “redundante”. Esto
se debe a que su valor puede ser obtenido mediante observabilidad (como se explicd
anteriormente), pero también ha sido medido por la instalacion de un caudalimetro. Mas adn,
la primera ecuacion de la figura 2.10 (balance de masa global) pasara a ser una ecuacion
redundante, ya que seré utilizada para calcular una variable que ya fue medida y cuyo valor es
conocido.

En ocasiones puede resultar de interés que ciertas variables, sobre todo las de mayor
importancia dentro del proceso, resulten redundantes (Ferraro y co., 2002). Esto se debe a que
da la posibilidad al ingeniero de procesos de corroborar los datos obtenidos por medio de
mediciones, comparandolos con los resultados obtenidos de la resolucion matematica del

modelo.

26 ESTRUCTURA GENERAL DEL DSS

El sistema de soporte a la decisidén (DSS) propuesto por Vazquez y co. (2003) es un
software amigable que asiste al ingeniero de procesos en el disefio de instrumentacion de
plantas quimicas. Este DSS permite el modelado riguroso y preciso de problemas reales sin
importar quée tan grandes sean los modelos de las plantas a analizar, resultando ser una
herramienta eficiente y robusta para el tratamiento de problemas complejos. Otra
caracteristica no menos importante es la flexibilidad que el paquete posee para la adicion de
nuevos algoritmos, la cual permitirad la realizacién de cualquier mejora o nuevo algoritmo
que se quiera implementar, de modo que pueda ser incorporado al software de manera

sencilla.

El DSS esta constituido por varios moédulos, cada uno con una tarea especifica. Estos
maodulos, integrados a través de una interfaz grafica, permiten al ingeniero realizar el disefio

completo de la instrumentacion de una planta. Los médulos que forman el DSS son: modulo de
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ingreso de datos (MID), generador de modelos (MGM) (Vazquez y co., 2001), médulo robusto
para analisis de observabilidad (MAO) (Ponzoni y co., 2004) y modulo para analisis de
redundancia (MAR) (Ferraro y co., 2002). En la figura 2.12 se muestra un esquema completo

de los modulos y como interactdan en el DSS.

En primer lugar, el ingeniero debe definir la topologia de la planta, ingresando los equipos
de procesos y las cafierias o corrientes que los interconectan. Una vez ingresado el flowsheet
completo se debe definir una configuracion inicial de sensores, tarea que puede ser llevada a cabo
manualmente por el usuario o a través de un algoritmo genético de inicializacion especialmente
implementado para esta tarea (Carballido y co., 2004; Carballido y co., 2005). El paso siguiente
es la generacion del modelo matematico completo, haciendo uso del mddulo generador de
modelos. ElI modelo generado debe ser luego ingresado en el moédulo de analisis de
observabilidad, el cual determina cuéles de las variables son observables y cuéles no. Este primer
resultado es analizado por el usuario, quien determina si el mismo es satisfactorio. Si alguna de las
variables importantes del proceso resulta ser no observable, se debera recurrir nuevamente al
mabdulo de ingreso de datos, agregando sensores a las variables deseadas y corriendo nuevamente

el MAO para obtener una nueva clasificacion de variables.

Ingreso de Datos
Generador de Modelos (MGM) Tarea realizada por el usuario

v

Analisis de Observabilidad (MAO) Tarea realizada por el software

v
@n Satisfactoria?
NO
- Y

Sl

4
Anédlisis de Redundancia (MAR)

v
@Satisfactoria?
Sl

<& A

<

NO FIN

Figura 2.12. Esquema de interaccion entre el usuario y el DSS para efectuar el disefio de

instrumentacion de una planta quimica.
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Una vez que el nivel de observabilidad obtenido es aprobado por el usuario, el paso
siguiente es el ingreso de esta clasificacion al médulo de anélisis de redundancia. Como se
explicd anteriormente, el mismo indica cuales de las variables asociadas a los sensores son
ademés calculables mediante el modelo matematico. Puede haber ocasiones en que resulta
necesario tener algunas variables observables medidas, tanto para realizar reconciliacion de
datos como por cuestiones de seguridad. Si no es el caso, el ingeniero debera retornar
nuevamente a la etapa inicial del disefio (MID) y remover alguno de los sensores redundantes,
ejecutar el andlisis de observabilidad (MAO) y luego el de redundancia (MAR). Una vez
finalizado este proceso iterativo queda establecido un disefio de instrumentacion satisfactorio

para la planta de procesos.

2.7 ETAPAS PARA LLEVAR A CABO EL DISENO DE
INSTRUMENTACION DE UNA PLANTA DE PROCESOS

A continuacion se sintetizan las etapas que deben ser llevadas a cabo para realizar el

disefio de instrumentacién de una planta de procesos con la asistencia del DSS.

Etapa 1: Estudio general del proceso - deteccion de riesgos ambientales: En esta etapa, el
ingeniero debe analizar los procesos que seran llevados a cabo en la planta en estudio, sin
entrar aln en detalles acerca de la topologia de la misma. Se debe tener un conocimiento
completo de los procesos quimicos y de separacion que ocurren, asi como también de los
desechos toxicos y contaminantes que puedan emanar la misma. De esta manera se esta en
condiciones de detectar a priori, posibles peligros ambientales que existan a partir del
funcionamiento de la planta. En esta etapa se estudian exclusivamente los riesgos relativos a

las sustancias quimicas que seran utilizadas o producidas dentro de la planta.

Etapa 2: Estudio detallado del flowsheet — deteccion de variables criticas para la
seguridad y correcta operacion de la planta: Una vez estudiado el proceso general, asi
como también los posibles riesgos existentes, se debe llevar a cabo un analisis minucioso de
la planta en cuestion. En esta etapa se debe identificar cada uno de los equipos que forman
parte del flowsheet asi como las corrientes que los conectan, logrando asi un grado de
conocimiento tal que permita comprender el funcionamiento de la planta completa. Una vez
realizado el analisis, el ingeniero debe estar en condiciones de detectar cudles de las variables
resultan criticas para la seguridad de la planta y el correcto funcionamiento de la misma. El

correcto monitoreo de dichas variables dard como resultado una deteccion temprana de
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problemas que permitird prevenir posibles accidentes, asi como también asegurar una correcta

especificacion en los productos obtenidos.

Etapa 3: Enumeracion de variables criticas del proceso: En esta etapa se realiza la
enumeracion de las variables criticas que deben ser observadas para la planta que se desea
monitorear. La identificacion de estas variables se debe realizar en base a los estudios
Ilevados a cabo en las etapas 1 y 2. En este paso, se definiran en forma concreta las variables
del proceso que deberan ser necesariamente observables. También se debe decidir cudles de
las variables deberan resultar redundantes, es decir, variables que serdn medidas, pero cuyo
valor podrd ser corroborado por medio del modelo matematico que representa el

funcionamiento de la planta.

Etapa 4: Definicion de la instrumentacion inicial de la planta: El usuario debe en esta
etapa definir una instrumentacion inicial, la cual serd utilizada para realizar el primer anlisis
de observabilidad. La misma puede ser definida manualmente o a través de la utilizacion de
uno de los algoritmos genéticos de inicializacion desarrollados para esta tarea (Carballido y
co., 2004; Carballido y co., 2005). Es importante en esta etapa hacer uso de la experiencia
que puede llegar a brindar un ingeniero de planta con antecedentes en procesos semejantes al
estudiado. La configuracion inicial de sensores debera incluir aquellas variables criticas
(definidas en el paso 3) que necesariamente deban resultar redundantes, ya que
independientemente de los resultados obtenidos a partir del andlisis de observabilidad,

siempre deberd ubicarse un sensor para medir su valor.

Etapa 5: Ejecucion del Mddulo de Analisis de Observabilidad: En esta etapa se determina
cudles de las variables del sistema resultan observables, mediante la aplicacion del MAO al
modelo matematico generado. El resultado obtenido debe ser analizado por el usuario, quien
determina si el mismo es satisfactorio. Si alguna de las variables criticas del proceso resulta
ser no observable se vuelve al paso 4, agregando sensores a las variables deseadas y corriendo

nuevamente el MAO para obtener una nueva clasificacion.

Etapa 6: Ejecucion del Modulo de Analisis de Redundancia: Una vez que el resultado del
analisis de observabilidad es aprobado por el usuario, el paso siguiente es ingresar esta
clasificacion al Mddulo de Analisis de Redundancia. Como se explico anteriormente, el MAR

indica cudles de las variables asociadas a los sensores son ademas calculables mediante el
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modelo matematico. El disefio final aprobado por el usuario sera aquel que, en base a lo

definido previamente en los pasos 1 a 3, posea las siguientes caracteristicas:
¢ Ninguna de las variables criticas resulta no observable.
e Existe redundancia en las variables criticas que asi lo requieren
e El nimero y tipo de variables no criticas que resultan observables resulta suficiente

¢ No existe redundancia en variables que no lo requieren, de manera tal de minimizar

el costo de la instrumentacion utilizada.

2.8 CONCLUSIONES

En este capitulo se presentaron los conceptos basicos para llevar a cabo el disefio de
instrumentacion para una planta de procesos quimicos, a partir de la aplicacion del analisis de
observabilidad y el de redundancia al modelo matematico que representa su comportamiento.
También se mostrd en detalle el DSS para disefio de instrumentacion, describiendo cada uno
de los modulos que lo conforman. Finalmente, se desarrollaron los pasos a seguir para llevar
a cabo el disefio de instrumentacion de cualquier planta de procesos a mediante la aplicacion
del DSS. En particular, la primera parte de esta Tesis (analisis cualitativo de procesos) se
focaliza en la mejora de las etapas 5 y 6 del disefio de instrumentacion (ver seccion 2.7). Para
ello se desarrolld6 un nuevo algoritmo para andlisis de observabilidad, cuya aplicacion
optimiza, tanto la descomposicion de la matriz de incidencia, como también el anélisis de

redundancia realizado posteriormente.

29 NOMENCLATURA DEL CAPITULO

AO= Analisis de observabilidad

AR= Analisis de redundancia

MAO= Mddulo de analisis de observabilidad
MAR= Modulo de anélisis de redundancia
MD= Método Directo

MGM= Maddulo generador de modelos
MID= Modulo de ingreso de datos
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CAPITULO 3

PARA ANALISIS

3.1 INTRODUCCION

En el capitulo 2 se presento la estructura general del Sistema de Soporte a la Decision
(DSS) para disefio de instrumentacion (Vazquez y co., 2003), describiendo también su
funcionamiento. A continuacion se explica en detalle codmo estad conformado uno de los

maodulos cruciales que integran el DSS: el modulo de anélisis de observabilidad (MAO).

Como se explicé anteriormente, el objetivo principal del MAO es identificar en el
modelo matematico de una planta de procesos que variables no medidas pueden ser calculadas
a partir de las variables medidas y de las ecuaciones. EI MAO determina entonces cuales de
las variables no medidas quedan en el grupo de las observables (calculables) y cuéales en el

grupo de la no observables (no calculables).

En particular, la implementacion del MAO emplea el algoritmo conocido como
Método Directo (MD) (Ponzoni y co., 2004). EI MD constituye una técnica de
particionamiento de matrices muy robusta y eficiente. La técnica resulta robusta porque se
puede aplicar a cualquier tipo de matrices, sin importar su patron estructural; y es eficiente
porque no se conoce otro algoritmo similar que permita incorporar restricciones en la
conformacién de los bloques para guiar el ordenamiento segin pautas especificadas
previamente. EI método es sumamente flexible dado que es posible generar diversos
reordenamientos para un mismo problema hasta encontrar el mas satisfactorio.
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El resultado de la aplicacion del algoritmo es la obtenciéon de una matriz triangular
inferior en bloques (FTiB) como la que se muestra en la figura 3.1, donde los bloques So de la

diagonal son cuadrados y con transversal llena.

Figura 3.1. Estructura de la matriz FTiB

En este capitulo se presentan, en primer lugar, algunos conceptos basicos de teoria de
grafos (seccion 3.2), los cuales ayudan a la correcta interpretacion del algoritmo que conforma
el Método Directo. Luego se incluye un esquema detallado de la arquitectura del algoritmo
(seccion 3.3), con todas las etapas que lo conforman. En la seccién 3.4 se describe el
algoritmo completo disefiado para llevar a cabo la implementacién del software. Finalmente,
en la seccion 3.5 se incluye un ejemplo desarrollado a partir de la aplicacion del Método

Directo a un caso de estudio, de manera tal de facilitar la comprension del mismo.
3.2 CONCEPTOS BASICOS DE TEORIA DE GRAFOS

Para comprender mejor como funciona el modulo de andlisis de observabilidad
utilizado por el DSS, y en particular el Método Directo, se incluyen las nociones principales
de teoria de grafos Gibbons (2004).

3.21 GRAFOS, DIGRAFOS Y NOCIONES DE CONECTIVIDAD

Un grafo no dirigido (o simplemente grafo) G consiste de un conjunto N de nodos y
una coleccion A de pares no ordenados de nodos, denominados aristas. Asi, un grafo se
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representa simbolicamente como G = (N, A). El orden de un grafo queda establecido por su
numero de nodos, N, mientras que el tamarfio de un grafo esta dado por su cantidad de aristas,
A. Si uy v pertenecen a N y existe un par no ordenado a = (u, v) en A, se dice que aune uy v,

0 que existe una aristaaentre uy v.

La forma gréafica de representar un grafo es empleando circulos o puntos para
especificar los nodos y lineas para trazar las aristas. A continuacion se presenta un ejemplo de
la notacion detallada anteriormente (figura 3.2).

~

G(N, A) con: 1 2 3

N={1,2 34,5}

A={(L,2), (1.4, 2.3), (2. 4), 35). 2. 5), (4,5)} Q 6

Figura 3.2. Representacion gréafica de un grafo no dirigido G

3211 CONCEPTOS BASICOS

A continuacion se incluyen una serie de conceptos basicos utilizados en teoria de grafos,

los cuales son utiles para comprender mejor la estructura y funcionamiento del MD:
e Aristas Paralelas: Dos 0 mas aristas que unen un mismo par de nodos.
e Bucle: Arista cuyos extremos coinciden.

e Grafo Simple: Se dice que G es un grafo simple si no contiene aristas paralelas ni

bucles.

e Arbol: Un grafo simple T se denomina arbol si dados dos nodos u'y v de T, existe un

Unico camino entre u y v.

e Subgrafo: Un grafo S = (NS, AS) es un subgrafo de G = (N, A) si NS es un

subconjunto de N y AS es un subconjunto de A.
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e Subgrafo inducido: un subgrafo G’ de G es un subgrafo inducido por el
subconjunto de nodos N’, N’cN, si el grafo G’ esta conformado por todas las aristas

de G con ambos extremos incluidos en N °.

e Grafo dirigido (digrafo): Un grafo G = (N, A) se denomina grafo dirigido o digrafo
si N es un conjunto finito de nodos y A un conjunto finito de pares ordenados. La
representacion grafica de un digrafo es similar a la empleada para los grafos no
dirigidos, sélo que ahora las aristas son flechas cuyas cabezas indican la direccion de

las mismas.

e Arista: Una arista e = (u, v) de un digrafo G es una arista dirigida desde u hacia v.
También se dice que la arista e parte de u y llega a v, 6 que v es adyacente a u.

e Grafo subyacente: El grafo subyacente a un digrafo es el grafo no dirigido que se

obtiene al remover las direcciones de las aristas.

e Conexion fuerte de digrafos: Un digrafo G = (N, A) esta fuertemente conectado si
existe un camino desde u a v y un camino desde v a u para cada par distinto de vértices u
y v, con u, veN. Si un digrafo no esta fuertemente conectado entonces puede ser partido
en subgrafos fuertemente conectados; dichos subgrafos se denominan componentes

fuertes de G.

3.21.2 CONCEPTO DE CAMINATA EN UN GRAFO

Sean u y v dos nodos de un grafo G. Una caminata (walk) entre u y v en el grafo es una
secuencia finita u = ng, az, Ny, a, Vo, as, ..., a, Nk = v de nodos y aristas de G tales que la arista
aj en la secuencia une los nodos ni-1y ni. Los nodos y aristas en una caminata no son

necesariamente distintos. La longitud de una caminata esta dada por su nimero de aristas.
3.2.2 GRAFOS BIPARTITOS

Un grafo bipartito (bigrafo) es un grafo simple cuyo conjunto de nodos puede ser
particionado en dos subconjuntos disjuntos tales que todas las aristas del grafo posean un
extremo en cada subconjunto. La representacion matematica de un bigrafo esta dada por la
terna G = (N1, N, A), donde N; y N2 son los conjuntos de nodos y A el conjunto de aristas. En
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la figura 3.3 se muestra la representacion grafica de un bigrafo, en la cual se emplean

cuadrados y rombos para esquematizar los nodos de N; y N, respectivamente.

G=(N1, N2, A)con:

N1 = {nll, nl,, nls, nly4, nls, nle}

N2 = {n2;, n2,, N23, N24}
A = {(n11, n2;), (14, n2y),

(nlz, n21), (nlz, n22) (nlz, n23),
(n1s, n21), (s, N25), (13, N2s), (nls, N24), il

R
(n14, n22), (n14, n23), (n14, n24), //// N2
(n15, n21), (n15, n24), @/

(nlg, n21), (nle, N24)}

Figura 3.3. Representacion gréfica de un bigrafo G

3.2.3 PAREAMIENTOS MAXIMALES

La busqueda de pareamientos maximales es un problema muy comdn en aplicaciones
modeladas a través de bigrafos (Asratian y co., 1998; Karpinski y Rytter, 1998). Un pareamiento
P en un bigrafo G = (N1, N2, A) es un subconjunto de A tal que ninguna de las aristas de P tienen
extremos en comun. La cardinalidad de un pareamiento esta dada por el nimero de aristas que
contiene. En tal sentido, se dice que P es un pareamiento maximal para un bigrafo G si no existe
otro pareamiento P’ en G tal que la cardinalidad de P’ sea mayor que la cardinalidad de P.

Notese que un mismo bigrafo puede tener mas de un pareamiento maximal.

Previo a la presentacion del algoritmo para encontrar un pareamiento maximal de un

bigrafo (PMB), se presenta una serie de conceptos auxiliares que ayudan a su comprension:

e Caminata alternante: Una caminata alternante sobre un bigrafo G relativa a un

pareamiento P es una caminata cuyas aristas alternan en el pareamiento P.

e Sendero alternante: es una caminata alternante que no contiene aristas repetidas.
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¢ Sendero aumentado: sendero alternante cuyos extremos corresponden a nodos no

apareados por P.

A continuacion se incluye la figura 3.4, la cual describe el algoritmo utilizado por el

Método Directo para encontrar el pareamiento maximal de un bigrafo.

Datos de entrada: R,C, A
Datos de salida: Py

B = 0
£, e &

% Construccidn de un pareamiento inicial
Para cada nodo ceC hacer:
Aparear c con el primer nodo no apareado r, tal gue reR.

Si no existe tal nodo r entonces Cy € Cy n{c}
fin-para

% Busqueda de caminos aumentados
En € 0

Repetir
Buscar un camino aumentado Au desde c, visitando
Unicamente nodos de R que no han sido visitados
anteriormente durante este paso.
Marcar todos Bos nodos allcanzados como visitados.
Si se ha encontrado un camino aumentado A
entonces
Aumentar Py con Au.
sino
Incluir ¢ en Cy.
fin-si.
CU é’ CUN -
Cin € &
hasta: que no se encuentre ningun camino aumentado.

Figura 3.4. Algoritmo de busqueda del PMB.

3.3 ARQUITECTURA DEL METODO DIRECTO

A continuacion se incluye un esquema que resume cémo esta conformada la
arquitectura del Método Directo (figura 3.5), detallando las etapas que forman parte del

algoritmo.
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f ™
Etapa O
Inicializacion
N\ _J
f ™
Etapa 1 Etapa 5
Descomposicion Gruesa Reduccion
N\ _J
no
f ™
Etapa 2 ) si Reasignacion
Descomposicion Fina exitosa?
N\ I _J
e )
Etapa 3
Test de Admisién Etapa 4 h
(para cada bloque) - i
\_ ) Reasignacion
_
no

Etapa 6
Reordenamiento Final

Figura 3.5. Arquitectura del Método Directo

3.3.1 ETAPAO: INICIALIZACION

En esta etapa, se construye el grafo bipartito G = (R, C, A) asociado a la matriz N, de
forma tal que los nodos en R representan a las filas de N, los nodos en C a las columnas, y las

aristas en A los elementos no nulos de la matriz, respectivamente.
3.3.2 ETAPA 1: DESCOMPOSICION GRUESA

En esta etapa se realiza el primer particionamiento y se busca un pareamiento maximal
(Pm) de G por medio del algoritmo PMB, el cual fue presentado en la figura 3.4. Existen
diferentes técnicas para llevar a cabo la permutacién de matrices hacia la forma triangular en
bloques. Algunas de ellas no resultaban aplicables a matrices rectangulares, estructuralmente
singulares, mientras que otras llegaban a distribuciones de blogques que no resultaban dtiles.
Pothen y Fan (1990) introdujeron una técnica de particionamiento para matrices generales.
Esta técnica consta de dos etapas diferentes. En primer lugar, se obtiene una descomposicion
gruesa por medio de la aplicacion de la descomposicion de Dulmage-Mendelsohn (Dulmage y
Mendelsohn, 1963). La descomposicion de Dulmage-Mendelsohn es una de las técnicas mas

conocidas para permutar una matriz general a una forma triangular en bloques. Una vez que
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esta técnica es aplicada, se utiliza el método de Pothen para llevar a cabo la descomposicion

fina.

La principal diferencia entre la descomposicion de Dulmage-Mendelsohn y el Método
Directo radica en el hecho de que la primera ubica en el mismo grupo todos los nodos en N;
que pertenecen tanto a VR como a SR1, mientras que la clasificacion para disefio de
instrumentacién requiere que se realice una distincion entre ellos. La figura 3.6 muestra las
diferencias obtenidas mediante ambas clasificaciones. En la figura 3.6.a se puede apreciar la
clasificacion de Dulmage-Mendelsohn mientras que la figura 3.6.b muestra como deben
acomodarse los nodos para obtener una clasificacion Gtil para el disefio de instrumentacion.
Ademaés de ser cuadrados, una caracteristica importante de los bloques (SC1, SR1) y (SC2,
SR2) es que tienen su transversal llena, debido a que los nodos SC1, SR1, SC2, y SR2

pertenecen al pareamiento maximal.

HC SC VvC SC1 SC2 HC
HR SR1
SR SR2
VR VR
HR

a) Clasificacion de Dulmage-Mendelsohn b) Clasificacion del Método Directo
Figura 3.6. Clasificacion de nodos y descomposicion gruesa para ambas técnicas.

La tabla que se encuentra a continuacion incluye la definicion de cada uno de los
términos en que se clasifica la matriz a partir del reordenamiento obtenido con el Método

Directo.

Otra diferencia importante entre ambas propuestas es el hecho de que la
descomposicion de Pothen y Fan fue presentada para resolver sélo sistemas lineales, mientras
que el Método Directo fue disefiado tanto para sistemas lineales como para no lineales. Es
sabido que la mayoria de los modelos matematicos resultantes de las plantas de procesos
quimicos son sistemas de ecuaciones fuertemente no lineales. Esto constituye una razon

fundamental por la cual resultdé de suma importancia proponer una nueva técnica de
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descomposicion, de manera de poder llevar a cabo el disefio de instrumentacion asistido por

computadora.

VR | = |ecuaciones redundantes: nodos no apareados de R

SR1|= |ecuaciones asignadas: nodos apareados de R alcanzables desde algin nodo no
apareado de R por medio de un camino alternante

HR | = |ecuaciones con variables indeterminables: nodos apareados de R alcanzables
desde algin nodo no apareado de C mediante un camino alternante

SR2 | = [ecuaciones asignadas: R\ (VR U SR1 U HR)

SC1|= |variables observables: nodos apareados de C alcanzables desde algin nodo
no apareado de R mediante un camino alternante

HC |= |variables indeterminables: nodos de C tanto apareados como no apareados
alcanzables desde algin nodo no apareado de C mediante un camino
alternante

SC2 | = |variables observables: C\ (SC1 U HC)

Tabla 3.1. Definicion de los términos en que se clasifican los nodos.

3.3.3 ETAPA 2: DESCOMPOSICION FINA

En esta etapa se particionan los bloques obtenidos en subsistemas cuadrados no
reducibles, por medio del algoritmo SCC (Deteccion de Componentes Fuertes de un Digrafo),
el cual se encuentra detallado en Ponzoni y co0.(2004). En primer lugar, se realiza la
descomposicion de G(N;) donde N; = (SR1, SC1), y en segunda instancia G(N;), con N, =
(SR2, SC2). Cada una de las componentes fuertes resultantes representa un subconjunto de

asignacion de FTiB.
3.3.4 ETAPAS3,4Y5: TEST DE ADMISION, REASIGNACION Y REDUCCION

El Test de Admision verifica la aceptacion de cada uno de los subconjuntos de
asignacion generados en la descomposicion fina. Es decir, chequea cada bloque para
comprobar que no pertenece al conjunto de restricciones R, donde R indica los subsistemas de

N que por alguna razén no resultan admisibles.
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Primero examina los bloques Ny, con i = 1..p, de la submatriz N = (SR1, SC1). Si
algun bloque Nyj, con 1 < j < p contiene un subconjunto prohibido, el algoritmo pasa a la
etapa de Reasignacidon, en donde intercambia una de las ecuaciones del subsistema que fue
rechazada por el test de admision por una de las ecuaciones redundantes. En otras palabras, la
reasignacion permuta una de las filas de SR1 con una de las filas de VR. Luego, el digrafo
correspondiente a Nj se construye nuevamente y se reitera la descomposicion fina del bloque.
Esta permutacion evita que se generen los mismos bloques prohibidos una y otra vez (Ponzoni
y c0., 1998b).

Cuando la reasignacion del bloque Ny; es imposible de realizar, el algoritmo procede a
la etapa de Reduccidn del bigrafo, en donde los bloques Ny;, con i < j, se eliminan del bigrafo
G(N), y se agregan a los subconjuntos de asignacion validos. Aqui se escoge un nodo fila de
N,;, llamado fila especial e y se elimina temporalmente de G(N). Luego se vuelva a la etapa de

Descomposicion Gruesa.

El proposito de seleccionar una fila especial y eliminarla del bigrafo G(N), radica en
que se debe hallar un pareamiento maximal Py’ distinto al pareamiento generado en la etapa
de Descomposicion Gruesa. Si no se eliminara temporalmente algin nodo fila de G(N), en la
siguiente iteracion, el algoritmo construiria un pareamiento maximal Pn,” exactamente igual al
original, pero con la salvedad que no contendria los nodos de los bloques Nj; eliminados de
G(N).

Una vez que el pareamiento maximal Pp’es generado, la fila especial e se reincorpora

al bigrafo, y se clasifica segun las siguientes reglas:
e e € VR si todas sus aristas conducen a columnas de SC1 6 SC2.

e ¢ ¢ SR1 si esta conectada a una Unica columna de HC y a ninguna columna de SC2

(en este caso dicha columna y e forman un bloque de orden 1).

e e e SR2 si e estad conectada a una unica columna de HC y al menos a una columna

de SC2 (en este caso la columna 'y e forman un bloque de orden 1).

e ¢ e HR si estd conectada a mas de una columna de HC.
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Una vez que todos los bloques de N; hayan superado en forma exitosa la
comprobacion, se realiza el Test de Admision sobre el blogue N, = (SR2, SC2). A diferencia
del test efectuado sobre el bloque N, los blogues rechazados de N, no pueden reasignarse; si
se detecta un blogue N que no supera el test, el algoritmo avanza directamente a la etapa de
Reduccién. Esto se ve claramente al observar la figura 3.6.a, puesto que las filas redundantes
en el patron FTiB sdlo tienen elementos no nulos en las columnas correspondientes a SR1. Es

por ello que la reasignacion carece de sentido para N.

Existen casos particulares, en donde el hecho de eliminar una Unica fila especial no
resulta suficiente para hallar nuevos bloques admisibles. En estos casos, se deben eliminar
temporalmente varias filas especiales hasta lograr un avance en la descomposicion. Una vez
que se encuentra un nuevo pareamiento maximal, se reincorporan al bigrafo las filas

especiales eliminadas y luego se clasifican.

El algoritmo finaliza cuando se aceptaron todos los bloques de N, por el test de admision

0 cuando los conjuntos SR1 y SR2 retornados por la Descomposicion Gruesa estan vacios.

3.3.5 ETAPA 6: REORDENAMIENTO FINAL
El algoritmo reordena a la matriz N de la forma adecuada para alcanzar la FTiB.

3.4 ALGORITMO DEL METODO DIRECTO

A continuacion se incluye el algoritmo desarrollado por Ponzoni y co. (2004) para

Ilevar a cabo la implementacion del Método Directo (figura 3.7):
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Entrada.: N (matriz de incidencia) y R (restricciones iniciales).
Salida.: N reordenada a FTiB.

Etapa O Inicializacion
0.1.  Construir el bigrafo G(N)=(R, C, E) asociado a N.

Etapa 1. Descomposicion Gruesa.
1.1.  Obtener un pareamiento maximal Py, de G(N).
1.2.  Clasificar las filas en SR1, SR2, VR, HR segun Py,
1.3. Clasificar las columnas en SC1, SC2 y HC, segun Py,.
1.4. Para cada fila especial que exista, clasificarla como:

VR  sitodas sus aristas conducen a columnas de SC1 6 SC2.

SR1 si esta conectada a una Unica columna de HC y a ninguna
columna de SC2 (la columna y la fila especial forman un
bloque de 1x1).

SR2 si estd conectada a una Unica columna de HC y al menos a
una columna de SC2 (la columna y la fila especial forman un
bloque de 1x1).

HR  si esta conectada a mas de una columna de HC.

no

Etapa Descomposicién Fina.

2.1.  Asociar el digrafo G(N;) = (V, E) a la matriz N; correspondiente al
bloque (SR1, SC1).

2.2.  Descomponer G(N) en sus componentes fuertes N11, N1o, ..., Nig.
Cada Njy; corresponde a un bloque de la diagonal.

2.3.  Asociar el digrafo G(N,) = (V, E) a la matriz N correspondiente al
bloque (SR2, SC2).

2.4. Descomponer G(N) en sus componentes fuertes No1, N2z, ..., Nap.
Cada componente Ny; corresponde a un blogue de la diagonal.
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Etapa

Etapa

Etapa

Etapa

3

Lk

L

L

b

4.2.

4.3.

D2

S

5.4.

22

6.2

. Buscar una arista (r, ¢) donde r € VR, ¢ € a las columnas en Nyj, (K, ¢)

. Eliminar del bigrafo todas los filas y columnas correspondientes a las

Test de Admision.

Para cada componente fuerte Ny;

3.1.1. Chequear que Ny no esté en el conjunto de restricciones R.

3.1.2. Si Ny; esta prohibido, ir a la Etapa 4 de Reasignacion.

3.1.3. Si la reasignacion tuvo éxito, volver a la etapa 2. En caso
contrario, ir a la Etapa 5 de Reduccion con Ny

Para cada componente fuerte Ny;

3.2.1. Chequear que Ny;i no esté en el conjunto de restricciones R.

3.2.2. Si Ny; esté prohibido, ir a la Etapa 5 de Reduccion con Ny;

Ir a la Etapa 6.

Reasignacion de una componente fuerte Nj;.

€ Pmy k no fue reasignada por r anteriormente.

Si tal arista existe, entonces la reasignacion es posible y se deben
llevar a cabo las siguientes acciones:

4.2.1. Eliminar de Py, la arista (k, ¢) donde k es una de las filas de Nj;.
4.2.2. Agregar (r, c) a Pny eliminar k de SR1 y N;.

4.2.3. AgregarraSR1y Ny y eliminar r de VR.

4.2.4. AgregarkaVR.

En caso contrario, la reasignacion no es posible.

Volver al paso 3.1.3.

Reduccion del bigrafo G(N) hasta la componente fuerte Nj;.

componentes fuertes anteriores a N;; (es decir, Nyconk<idk=iyl<
j) e incorporarlas a la solucion.

Seleccionar una fila de N;j como fila especial (que no haya sido
seleccionada anteriormente) y eliminarla de G(N).

Si todas las filas de N;; fueron seleccionadas anteriormente como fila
especial, seleccionar dos filas especiales entre las filas de Nj;, sin
importar si habian sido elegidas antes.

Volver a la etapa 1.

Reordenamiento.

Reordenar N como sigue: [N11, Nio, ..., Nip, No1, Noa, ..., Nag, (VR,
o) (HE ]

Fin del Algoritmo.

Figura 3.7. Algoritmo del Método Directo
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3.5 EJEMPLO DE APLICACION DEL METODO DIRECTO

A continuacion se presenta un ejemplo con los pasos completos que ejecuta el Método
Directo para partir de una matriz general (figura 3.8) y llegar a la descomposicion en blogques

deseada.

Como se explico anteriormente, la primera etapa es una etapa de inicializacién, en la
cual a partir de la matriz de incidencia N correspondiente al modelo matematico de la planta
se genera su bigrafo asociado G(N) (figura 3.9). Dicho bigrafo contiene dos conjuntos de

nodos Ry C, que representan a las filas y columnas de N respectivamente.

01101100000
10010010000
01000011010
10000000GO0TO01
10010000001

N_|000 10100100
00110001000
10010010001
10100001000
000000110001
11000000010

0 000001000 1]

Figura. 3.8. Matriz de incidencia del

modelo matematico

Figura 3.9. Pareamiento Maximal del
bigrafo G(N)
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| SC1 ‘ SC2 ‘ HC ‘

| I I 1
SRRV RO SRR OMROMRCY
41 1 0 0|0 O O O O O O
sRi| [/1 12 1 ofl0 0 0 0 0 0 O
B2 2 1 1{0 0o 0o 0 g 0 O
A 2Jf1 o o 12[0 0o 0o 0 0 0 O
HEEEEEeee e 0 0 O
sRz| EE @ g L el o 0 0
Ghe 1 o 80 d [ 1l0 0 0
4 zis @ I e6to0 8 1 (]lo0 0 O
ki1 @ 8 1 08 8 ©H alo 0 o0
id0 T 1 1 0 4 § Gl0 0 O
| Ela @ I B § 5§ | Ty
HC e a o @ 6 1. 8 1. 1 0 1

Figura 3.10. Matriz reordenada a partir de la descomposicion gruesa

En el siguiente paso, etapa 1, se obtiene un pareamiento maximal P de G(N) (figura
3.9). Un pareamiento estd formado por un conjunto de aristas disjuntas (sin extremos en
comun) que conectan nodos de R con nodos de C (Gibbons, 1994). En particular, un
pareamiento P es maximal si no existe otro pareamiento P’ tal que P’ posea mas aristas que P.
Las aristas de G(N) indicadas en la figura 9 con trazo completo, corresponden al pareamiento
maximal P encontrado mediante la aplicacion del algoritmo PMB. Sobre la base de este
pareamiento, se define una clasificacion de los nodos R y C, la cual permite efectuar un
reordenamiento de la matriz N a la forma mostrada en la figura 3.10. Esta clasificacion de
nodos, particiona a C en SC1, SC2y HC, y aR en SR1, SR2, HR y VR. Los nodos de SC1 y
SC2 estan asociados a las variables observables, mientras que los de HC corresponden a las
variables indeterminables. De forma similar, los nodos de SR1 y SR2 representan las
ecuaciones asignadas, los nodos de VR representan las ecuaciones redundantes y los de HR

corresponden a las ecuaciones con variables indeterminables.

La siguiente fase (etapa 2) efectla un proceso de sub-descomposicion de los bloques
(SR1,SC1) y (SR2,SC2) de la figura 3.10 empleando el clasico algoritmo de Tarjan (Tarjan,
1972). En particular, la figura 3.11 muestra la descomposicion del bloque N, = (SR2, SC2)
(figura 3.11.a). En primera instancia se construye el digrafo G(N,) correspondiente al bloque

(figura 3.11.b). Luego se particiona el digrafo en sus componentes fuertes (figura 3.11.c), y por
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ultimo se reordena N, de acuerdo a las componentes fuertes (figura 3.11.d). La descomposicion

fina del bloque N; = (SR1, SC1) genera una Unica componente fuerte.

102835 E E @@5@
m @C?C?C;)C;D(:L_' g 19 @1 1 0 o0
1 @1 1 0 ! 7 (@M1 1 0 0
9@00115@4— i 511@0011
7@0011§ 23@1011

a) Bloque N, ~ b) Digrafo ' c)Componentes  d) Bloque N2
G (N2) fuertesen G(N2)  luego del
reordenamiento

Figura 3.11. Descomposicion Fina de N, = (SC2, SR2)

Puede suceder que algunos de los blogues hallados en la descomposicion fina
correspondan a un subsistema de ecuaciones numéricamente singular. En dicho casos, se
genera una restriccion que prohibe la conformacién de dicho subsistema (etapa 3). Sea T;
por ejemplo una restriccion correspondiente al bloque formado por los nodos fila {4, 5, 8, 2}
y los nodos columna {11, 1, 4, 7}, el cual representa un subsistema de N numéricamente
singular. En dicho caso, el bloque (SR1,SC1) no superaria el test de admision, y por ende
debe ser reasignado (etapa 4). Suponiendo que el algoritmo de reasignacion selecciona para
su permutacion a los nodos fila 2 de SR1 y 10 de VR, el bloque N; estarda ahora compuesto
por los nodos fila {4, 5, 8, 10}, como se puede ver en la figura 3.12, mientras que el nodo 2

corresponde a una ecuacion redundante.

Si se vuelve a realizar la descomposicion fina, se encuentra entonces una Unica
componente fuerte integrada por todo el bloque N;. Supongamos ahora que el nuevo bloque,
formado por los nodos filas {4, 5, 8, 10} y los nodos columna {11, 1, 4, 7}, es analizado por
el test de admision, y rechazado debido a que existe otra restriccion T, formada por los nodos
fila {4, 5, 10} y los nodos columna {11, 1, 4}. Esto provoca una nueva reasignacion, en la

cual se intercambian los nodos fila 4 y 12. El bloque N; resultante queda ahora formado por
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los nodos filas {5, 8, 10, 12} y los nodos columna {7, 11, 1, 4}. Se repite la ejecucion de la
descomposicion fina, y se obtienen ahora dos componentes fuertes Ni; = {{10, 12}, {7, 11}}
y N1z = {{5, 8}, {1, 4}}. Ambos bloques superan la comprobacién, y el test de admisién
finaliza para N;. Con esto termina el analisis de observabilidad para este ejemplo, quedando la
matriz N reordenada tal como se muestra en la figura 3.13. Los elementos de la matriz
resaltados en negrita corresponden a las aristas encontradas previamente, mediante la

aplicacion del algoritmo PMB.

| sc1 \ sc2 | HC |
I [ [ 1
N SRR VEOROR R CROROR
[4/12 2 0 olO O O O O O O
1| ()1 1 1 0|0 0 O O O 0 O
1 1 12 1/0 0o 0o 0 0O 0 O
| o1 0o 0 1|0 0 0 0 0 0 O
o2 o o}1 1 0 B0 0 0
sre| 7@ 8 @ 1131 § @ 8 0 0 O
@8 & 8 giE 8§ § 110 0 0
| [zl @ ¢ B8 1 8 4§ 10 0 O
VR it » 4 & § @ 6 010 0 0
2]’ £ 3 & @ § &4 8/ 0 0 0
w | el e 8t 84 8 0 0T
6 0=0 0906 1T 0 1 1 0 1

Figura 3.12. Matriz resultante de la primera reasignacion.

| sc1 | SC2 |
R RO OR RO R ORCROROR
1 1]0 ofo o 0o 0o 0 o0 o0
- 1 1(0 o|l0 0 O O 0O 0 O
/o 1|1 1f0 0 0 0 O 0 O
gl o o 0o 0 0 0 O
o) s i il 0o o0l0 0 O
SR2 1 908 9l1 {10 0[O0 0 O
Wle @ 1 g g 81 110 0 O
[Fle 4@ © 111 6t 10 0 0
T@o ¢ 1 0j0 0 0 0 0 0 O
VR 1 0 1 1l0 0o 0o 0 0 0 0
iR | g0 0 0 1]0 0 0 0 1 1 0
o o0 0 oj0o 1 0 1 1 0 1

Figura 3.13. Matriz resultante de la segunda reasignacion.
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3.6 CONCLUSIONES

En este capitulo se presentaron los aspectos mas generales de la teoria de grafos. Partiendo
de dichos conceptos, se realizO una descripcion detallada del modulo para analisis de
observabilidad conocido como Método Directo. Este método es un algoritmo de particionamiento
que efectla un reordenamiento estructural de la matriz de incidencia correspondiente al modelo de
estado estacionario de un proceso, para llevarla a una forma triangular inferior en bloques que

establece una descomposicion en subsistemas.

Esta técnica de particion, basada en descomposicion de grafos, no efectla bdsquedas
combinatorias ni emplea reglas heuristicas, sino que efectta el reordenamiento de la matriz de
incidencia en dos etapas, mediante el uso de bigrafos y digrafos. El algoritmo basa su
funcionamiento en una nueva clasificacién de nodos en pareamientos maximales de bigrafos,
derivada de la propuesta por Dulmage y Mendelsohn para descomposicion de matrices

estructuralmente singulares.

El MD dio excelentes resultados al ser aplicado a la resolucion de problemas de
monitoreo de procesos, incluyendo casos academicos e industriales de mediano y gran
tamafio. La técnica es extremadamente robusta y eficiente en tiempo de computo, y su

eficacia aumenta a medida que los problemas crecen en tamafio y complejidad.

Hasta el momento, los estudios de eficacia del MD habian sido limitados al &rea de
disefio de instrumentacion. Sin embargo, el corazon de esta metodologia es basicamente una
nueva estrategia para analizar y / o resolver sistemas de ecuaciones algebraicas, no
necesariamente lineales. En particular otros clasicos problemas complejos de ingenieria de
procesos podrian beneficiarse de esta metodologia. Por este motivo, en el capitulo 6 se
propone realizar una extension en el rango de aplicabilidad del Método Directo, haciendo una
evaluacion de su desempefio como preprocesamiento para la resolucion de cualquier sistema
de ecuaciones algebraicas, con especial énfasis en aquellos que surgen en otras aplicaciones
del campo de la ingenieria de sistemas de procesos.

40



Método Directo para andlisis de observabilidad

Capitulo 3

3.7

A= Aristas del grafo
AR= Analisis de redundancia
C = Conjunto de nodos correspondiente a

las columnas de la matriz N

FTiB= Matriz triangular inferior en
bloques

G= Grafo

HC= Variables indeterminables

HR= Ecuaciones con variables

indeterminables

NOMENCLATURA DEL CAPITULO

MD= Método Directo

MGM= Madulo generador de modelos

N = Matriz de incidencia

Pwm = Pareamiento Maximal

R = Conjunto de nodos correspondiente a
las filas de la matriz N

SC= Variables observables

SR= Ecuaciones asignadas

VR= Ecuaciones redundantes
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CAPITULO 4

4.1 INTRODUCCION

En el capitulo 3 de esta Tesis se presentd en detalle el funcionamiento del médulo de
andlisis de observabilidad del DSS, el cual es llevado a cabo mediante la aplicacion del
algoritmo conocido como Método Directo (Ponzoni y co., 2004).

Generalmente las técnicas propuestas para asistir en el analisis de observabilidad
(AO), buscan determinar un disefio de instrumentacion que maximice la cantidad de variables
calculables de una planta. Esto se logra a partir de un procedimiento que descompone el
modelo matematico en una secuencia de subsistemas de ecuaciones (ver capitulo 3). Dichos
subsistemas permiten determinar qué variables pueden ser calculadas a partir de los datos

arrojados por un conjunto de sensores.

Una caracteristica de los modelos que representan los procesos quimicos es su fuerte
carécter no lineal. El grado de no linealidad (GNL) presente en los subsistemas obtenidos por
analisis de observabilidad posee un fuerte impacto en el desempefio de las técnicas utilizadas
para efectuar el andlisis de redundancia (Ferraro y co., 2002). Estas técnicas reducen
significativamente sus tiempos y esfuerzos de computo cuanto mayor es la cantidad de
subsistemas lineales que debe procesar respecto del nimero de sistemas no lineales. Otra
caracteristica sobresaliente es que las matrices de incidencia asociadas a los sistemas de
ecuaciones que conforman los modelos de los procesos industriales son generalmente
deficientes en rango. Esto se debe a la presencia de ecuaciones redundantes, cuyo propdsito es
permitir la reconciliacion de datos a fin de detectar errores de medicion en los sensores

ubicados en la planta (Romagnoli y Sdnchez, 1999).
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Como consecuencia de esto, no existe una Gnica forma de descomponer el sistemas de
ecuaciones, y por ende, distintas particiones pueden conducir a subsistemas con distintos
grados de no linealidad en funcion de las ecuaciones y variables que conforman cada
subsistema. En este contexto, resultaria deseable encontrar aquella descomposicion que tiende
a disminuir la no linealidad de los subsistemas obtenidos, moviendo las ecuaciones no lineales
al conjunto de ecuaciones redundantes o no asignadas, de acuerdo a la categoria detallada en
la seccidén 2.3 de esta tesis. En la actualidad, ninguno de los algoritmos de budsqueda
empleados en AO tiene en cuenta este factor, lo cual motivd a realizar un andlisis de la
factibilidad de extender alguna de las técnicas existentes a fin de incorporar este aspecto al

proceso de descomposicion.

En particular, en este capitulo se presenta una version modificada del Método Directo.
Esta nueva version, denominada Método Directo Extendido (MDE) (Domancich y co., 2009b),
favorece la reduccion del grado de no linealidad en la descomposicion obtenida, sin afectar el
grado de conocimiento alcanzado con el MD, lo cual constituye la principal contribucién de la
nueva propuesta. Esta nueva metodologia de analisis de observabilidad surge de la
incorporacion del andlisis del GNL al MD original, permitiendo asi mejorar su desempefio y
rango de aplicacion. El objetivo principal de incorporar el andlisis del GNL es reducir la
cantidad de subsistemas no lineales obtenidos por la descomposicion del MD. Al respecto, el
primer paso para alcanzar esta meta consiste en definir como cuantificar el grado de no
linealidad que aporta cada ecuacion y variable del sistema al modelo matematico. Esta
informacion resulta fundamental para guiar el proceso de descomposicién del modelo, a fin de

favorecer la conformacién de subsistemas lineales frente a los no lineales.

4.2 DEFINICION DEL GRADO DE NO LINEALIDAD

421 GRADO DE NO-LINEALIDAD EN LAS ECUACIONES

En todas las ecuaciones existen términos lineales, bilineales o no lineales,
dependiendo de las operaciones algebraicas que incluya. Por ejemplo, en la ecuacién a + b* +
c.d =0, el primer término es lineal, el segundo no lineal y el tercero bilineal. EI GNL de una
ecuacion esta determinado por una suma de factores de peso asociados a la linealidad o no

linealidad de los téerminos que en ella aparecen.
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4.2.2 GRADO DE NO-LINEALIDAD EN LAS VARIABLES:

El GNL de una variable esta definido como la combinacién de los factores que definen
las linealidades o no linealidades de todos los términos en donde dicha variable aparece a lo
largo de todas las ecuaciones del sistema. Dicho de otra forma, para cuantificar el GNL de
una variable se recorre la matriz de incidencia de manera vertical, siendo la columna recorrida

aquella perteneciente a la variable en cuestion.
43 CUANTIFICACION DEL GRADO DE NO LINEALIDAD

Para calcular el GNL fue necesario definir un sistema de factores de peso o puntajes, a
fin de asignar un peso especifico a las linealidades o no linealidades de los términos. De esta
manera, cada término tendrd un puntaje diferente, de acuerdo a las operaciones algebraicas
que incluya. El criterio utilizado asigna un peso menor a los términos lineales, incrementando
este valor a medida que aumenta la no linealidad. La tabla 4.1 es completamente general y
especifica los pesos utilizados para la determinacion del GNL para las ecuaciones y variables del
sistema. Es importante destacar que es fundamental elegir factores de peso para la evaluacion
gue incrementen su valor a medida que aumenta la no linealidad del término a evaluar, sin

importar el valor especifico que adopten siempre que se mantenga este criterio.

No Lineal
Término | Lineal Bilineal
1 var. 2 var. 3 var. 4var. | 50+ var.
Pesos 0 1 2.2 2.4 2.6 2.8 3.0

Tabla 4.1. Ponderacion del tipo de términos segun grado de no linealidad

Como se vera en la seccion 4.9.1, es fundamental respetar el orden de ponderacion
mostrado en la tabla 4.1 para lograr obtener el minimo grado de no linealidad en la
descomposicion resultante. A su vez, en dicha seccidn se puede apreciar como, para un mismo
orden de ponderacion, el escalar utilizado como peso no tiene influencia sobre el nimero de
bloques no lineales obtenidos, sino que solamente influye en la cantidad de bloques de
minimo tamafio obtenido. Es importante destacar que no es factible efectuar un seteo
universal de esos valores para cualquier tipo de plantas industriales, dado que la estructura
algebraica de las ecuaciones involucradas en distintos tipos de proceso puede ser
significativamente diferente. Lo aconsejable es que, dado un proceso especifico, se realice una

experimentacion preliminar para ajustar de manera empirica estos valores. Un ejemplo de este
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tipo de analisis experimental es reportado en la seccion 4.9.1.2 para el estudio de una columna

de destilacion.

A continuacién se detalla y ejemplifica como se realiza el calculo del GNL para las

ecuaciones y variables de un modelo matematico.
43.1 CUANTIFICACION EN ECUACIONES

Para cada ecuacion se realiza una sumatoria del puntaje correspondiente a cada uno de
los términos involucrados en ella, y se divide por la cantidad de términos, de manera tal de

normalizar el valor.
4.3.2 CUANTIFICACION EN VARIABLES:

Para cada variable se realiza una sumatoria del puntaje correspondiente a cada uno de
los términos (en todas las ecuaciones del sistema) en los que dicha variable interviene, y se

divide por la cantidad de términos para normalizar el valor.

Para ayudar a la comprension de este mecanismo, a continuacion se presentan dos
ejemplos donde se puede apreciar en casos concretos cémo funciona la metodologia de

calculo propuesta.
4.3.3 EJEMPLOS DE CUANTIFICACION DEL GRADO DE NO LINEALIDAD

EJEMPLO 4.1: Dada la ecuacién E;: a + b® + c.d = 0, calcular el GNL tanto para la

ecuacion como para las variables que la componen.
El calculo debe ser realizado en dos etapas:
a) GNL para la ecuacion:

La ecuacion tiene t=3 términos. El puntaje w; dado en la tabla 4.1 se aplica utilizando

la siguiente férmula:

W,
|

=1
GNL(E) ='t (E 4.1)

Aplicando la formula anterior a la ecuacion E1, se obtiene:
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O+2.2+1_

GNL(E,) = =1.07 (E 4.2)

b) GNL para las variables:

Llamando t, al namero de términos donde la variable v participa, se puede aplicar la
siguiente formula para el calculo del GNL para cada una de las variables que integran la

ecuacion:

ty
2 Wi
1=
GNL(v) = t (E43)
\'
Para el ejemplo 4.2 se obtiene,
Variable a:
0
GNM®=I=0 (E 4.9)
Variable b:
2.2
GNL(b) = T =22 (E 4.5)
Variable c:
1.1
GNL@):?lel (E 4.6)
Variable d:
1
GNL(d)=-=1 (E4.7)

1

EJEMPLO 4.2: Dado el siguiente sistema de ecuaciones de 3x3 (figura 4.1), con a, byc
como variables, calcular el GNL para las ecuaciones y las variables que conforman el sistema.
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(C a®+b+b.c=0

2
< 3¢ i bc=0
a

\_ a+3b+5c=0

Figura 4.1. Sistema de ecuaciones que representa un proceso industrial.

a) GNL para las ecuaciones:

Ecuacion 1:
22+0+1
GNL(E;) = ————=1.07 (E 4.8)
Ecuacion 2:
24+1
GNL(E,) = =17 (E 4.9)
Ecuacién 3:
0+0+0
GNL(Eg)=————=0 (E 4.10)

Como puede apreciarse en los resultados obtenidos, la ecuacion 3 es la “menos no
lineal” dado que presenta el menor GNL mientras que la ecuacion 2 es la “mas no lineal” por

ser la de mayor GNL.
b) GNL para las variables:

Variable a:

22+24+0
GNL(a) = f =1.53 (E4.11)
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Variable b:

0+1+1+0 B

GNL(b) = 0.5 (E 4.12)

Variable c:

1+24+1+0
GNL(c)=————=11

(E 4.13)
Continuando con el razonamiento anterior, la variable b es la “menos no lineal”
(GNL=0.5) y la variable a es la “més no lineal” (GNL=1.53)

4.4 INTEGRACION DEL GRADO DE NO LINEALIDAD

Una vez calculados los coeficientes de ponderacion del GNL de variables y
ecuaciones, estos valores deben ser integrados al proceso de descomposicion gruesa que
realiza el MD, de forma tal que los nodos seleccionados para el pareamiento maximal del
bigrafo resulten ser preferentemente aquellos con el menor valor de GNL. De este modo, se
obtiene un MDE que favorece la conformacion de bloques de descomposicion con menor

grado de no linealidad.

En la figura 4.2 se presenta el pseudo-cédigo del algoritmo PMB (Pareamiento
Maximal de un Bigrafo) modificado, utilizado para calcular el pareamiento maximal de un
bigrafo incorporando el analisis de GNL. La entrada de de este algoritmo est4 conformada por
la matriz de incidencia correspondiente al modelo matematico analizado (N), el conjunto de
nodos del bigrafo correspondiente a las columnas de la matriz N (C) y el conjunto de nodos del
bigrafo correspondiente a las filas de la matriz N (R). Completan el conjunto de datos de
entrada al algoritmo las estructuras adicionales NVR y NVC, las cuales representan los vectores
que almacenan los coeficientes de GNL correspondientes a las ecuaciones y variables del
sistema respectivamente. Basicamente, la heuristica introducida en el proceso de busqueda del
pareamiento maximal consiste en dar prioridad a la exploracion de los nodos adyacentes con

menor GNL sobre aquellos con mayor GNL.

49



Capitulo 4 Método Directo Extendido

Datos de entrada: N, R, C, NVR, NVC

Datos de salida: Py
PM =
CU =

I/ Reordenamiento de los nodos del bigrafo seguin sus coeficientes de GNL
Reordenar la numeracion de los nodos fila y columna de menor a mayor en funcién
de sus coeficientes de GNL (NVR y NVC).

I/ Construccion de un pareamiento inicial
Para cada nodo ¢ € C, siguiendo la numeracion del paso anterior, hacer:
Aparear ¢ con un nodo no apareado r € R, si hay varios tomar el de menor
numeracion.
Si no existe tal nodo r entonces C = C U {c}
fin-para
// Busqueda de caminos aumentados
CUN = ()
Repetir
Buscar un camino aumentado Au desde c, visitando Unicamente nodos de R
gue no han sido visitados antes durante este paso.
Marcar todos los nodos alcanzados como visitados.
Si se ha encontrado un camino aumentado Au
entonces
Aumentar Py con Au.
Sino
Incluir c en Cyn
fin-si.
o CUN-
CUN =3
hasta que no se encuentre ningin camino aumentado en un paso.

Figura 4.2. Version modificada del algoritmo PMB.

Como se explicara a continuacion, el hecho de que cada nodo deba estar apareado con
el adyacente de menor GNL implica que el algoritmo deba realizar una busqueda secuencial,
con la consecuente disminucién en el rendimiento y pérdida de escalabilidad. Es por ello que
la implementacion efectiva difiere del algoritmo, aunque mantiene la misma idea: aparear los
nodos con el menor GNL posible de manera tal de obtener una descomposicion en bloques

con la mayor cantidad posible de bloques lineales.
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4.5

MODULOS Y ENCABEZADOS QUE CONFORMAN EL MDE

El MDE, desarrollado en lenguaje C, contiene los siguientes médulos:

MetDirExtRec.c: Es el programa principal. Desde aqui se invocan a las funciones
que calculan el GNL de variables y ecuaciones, y desarrollan las etapas de
Descomposicion Gruesa, Descomposicion Fina, Test de admision, Reasignacion y

Reduccion.

GNL_Parser.c: Contiene las rutinas que se encargan de calcular el GNL de
variables y ecuaciones, siguiendo la metodologia explicada en la seccion 4.3. Para
que el MDE sea capaz de utilizar los GNL de ecuaciones y variables en su
descomposicion, resultd necesario especificar el mecanismo por el cual dichos
valores son incorporados al algoritmo del Método Directo. Para realizar esta tarea
se decidio hacer uso de una herramienta conocida como analizador sintactico
(parser). Un parser es un algoritmo que busca y reconoce cadenas de texto con un
cierto patron dentro de un archivo de texto. Para realizar el célculo del GNL el
analizador sintactico fue programado de manera tal de operar en dos etapas. En
una primera etapa se aplica un nuevo formato a los términos de las ecuaciones
generados por el Modulo Generador de Modelos, generando un nuevo archivo de
texto. En una segunda etapa, se recorre cada ecuacién del nuevo archivo,
calculando el GNL correspondiente a las ecuaciones y variables. Debido a que
programar un parser no es una tarea sencilla, se decidi6 hacer uso de una
herramienta ya disponible como es Flex 2.5 (1995). Flex es un generador rapido de
parsers, es decir, una herramienta para “programar” parsers. Su comportamiento
es similar a un programa escrito en algun lenguaje compilable: en un archivo
fuente se indican los patrones o expresiones regulares a reconocer y las acciones
asociadas escritas en lenguaje C. Al compilar el archivo fuente, Flex genera como

resultado el cddigo C correspondiente al parser que identifica dichas expresiones.

Fparser.l: Contiene las expresiones regulares a reconocer por el analizador
sintactico, y el codigo C asociado a cada una. Es el archivo fuente del parser que

genera Flex.
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Flex_GNL_Parser.c: Contiene el parser (generado por Flex al compilar el archivo
fuente fparser.l). Incluye las rutinas para reconocer las cadenas de texto del

sistema.

Bigrafo.c: Guarda las rutinas que operan sobre bigrafos. Se encarga de cargar el
bigrafo desde el archivo correspondiente, calcular los pareamientos maximales y
ordenar los nodos adyacentes en funcion del GNL.

Digrafo.c: Contiene el codigo que opera dentro de la Descomposicién Fina.
Obtiene los digrafos asociados y calcula sus componentes fuertes, entre otras

cosas.

Restric.c: Guarda las rutinas que administran las restricciones externas que se
aplican sobre el sistema de ecuaciones, y que se utilizan dentro del Test de
Admision.

Subset.c: Administra los subconjuntos de asignacion que incluyen los bloques
aceptados por el Test de Admision del método.

Los encabezados que conforman el programa son los siguientes:

_bigrafo.h: Declara las estructuras para trabajar con bigrafos.

_digrafo.h: Declara las estructuras para trabajar con digrafos.

_dimensiones.h: Declara las dimensiones maximas de cada estructura.
_GNL.h: Declara las estructuras para guardar el GNL asociado.

_GNLcoef.h: Declara los coeficientes que indican la linealidad de cada término.

_GNLterminos.h: Declara los valores internos para identificar cada tipo de
término. Se utiliza en Fparser.l y en GNL_Parser.c.

_namefiles.h: Declara el tamafio maximo de los nombres de archivos, asi como

las extensiones predefinidas.

_restric.h: Declara las estructuras de datos para trabajar con las restricciones del

sistema.
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e subsets.h: Declara las estructuras necesarias para trabajar con los subconjuntos

de asignaciones.
46 ARCHIVOS DE ENTRADA'Y SALIDA DEL MDE

A continuacion se detalla la lista de archivos de entrada necesarios para utilizar el

programay los archivos de salida obtenidos a partir de su ejecucion.
46.1 ARCHIVOS DE ENTRADA

Estos archivos son generados de manera automatica por el MGM y cada uno contiene

un tipo de informacién diferente de acuerdo a la extension que poseen.

o .rtf: Contiene el sistema de ecuaciones que representa al proceso industrial.

.bgf: Contiene el bigrafo inicial, indicando los nodos fila (ecuaciones) y sus

columnas (variables) adyacentes.

.equ: Guarda una lista de las ecuaciones del sistema, con el nimero y nombre cada

una. También guarda la cantidad total de ecuaciones.

.var: Es similar al anterior, solo que la informacion esta referida a las variables del

sistema.

.cts: Contiene las restricciones externas del sistema.

4.6.2 ARCHIVOS DE SALIDA
Los archivos obtenidos mediante la ejecucion del MDE son los siguientes:

e .BGFequ: Contiene el bigrafo ordenado por nodo fila y los nodos columna
adyacentes ordenados segun su correspondiente GNL. No tiene peso en la
aplicacion del método, sino que se utiliza Unicamente para controlar el

funcionamiento en la etapa de desarrollo y depuracion.

e .BGFvar: Analogo al anterior, pero en este caso el bigrafo se encuentra ordenado

por nodo columna, con los nodos fila adyacentes ordenados por su GNL asociado.
e .GNLequ: Guarda la lista de las ecuaciones del sistema, y su GNL.

e .GNLvar: Guarda la lista de las variables del sistema, y su correspondiente GNL.
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e .rsp: Contiene la lista de los subconjuntos de asignacién aceptados.

e .sol: Contiene una version intermedia de los subconjuntos de asignacion, y se

utiliza como interfase con otros sistemas de simulacion.

e .system: Guarda el sistema de ecuaciones resultante de aplicar el parser al sistema

de ecuaciones del modelo.

47 COMPARACION DE DESEMPENO ENTRE EL MDE Y EL MD
ORIGINAL. PRESENTACION DE CASOS DE ESTUDIO.

Dado que el Método Directo Extendido representa una evoluciéon del Método Directo
original, se realizd una comparacion del funcionamiento de ambos para tres casos de estudio
diferentes, los cuales representan procesos industriales reales con diferentes niveles de
complejidad. De esta manera se pudo evaluar en forma concreta la magnitud de las mejoras
obtenidas con respecto al mddulo original. Los resultados obtenidos son comparados mediante

la utilizacion de la siguiente formula:

MDE, — MDo
A= *

100
MD: (E 4.14)

donde A es un porcentaje que cuantifica la diferencia entre ambos métodos. MDy y MDE,
representan diferentes variables de salida de interés, obtenidas mediante la aplicaciéon de

ambos métodos, las cuales son detalladas a continuacion,.

Particularmente, para el primer caso de estudio, se presenta un analisis comparativo del
resultado de emplear distintos conjuntos de pesos (tabla 4.1) para evaluar el grado de no
linealidad de los términos matematicos, a fin de fundamentar la eleccion de los valores
empleados para el desarrollo del algoritmo. Adicionalmente, se incluye para este caso de
estudio un analisis del impacto que posee la reduccion del grado de no linealidad sobre la fase
de andlisis de redundancias. De esta manera se logro cuantificar la mejora en el desempefio

global del DSS a partir de la incorporacion al mismo del método directo modificado.
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4.7.1 COLUMNA DE DESTILACION
4.7.1.1 DESCRIPCION DEL PROCESO INDUSTRIAL

El primer ejemplo corresponde a la seccion de purificacion mediante destilacion de
una planta de sintesis de amoniaco. En esta seccion se utiliza una columna de destilacion de
dos etapas, la cual recibe en su primera etapa una corriente compuesta por amoniaco y agua.
Para recuperar el amoniaco como producto por el tope de la columna (99.5% de pureza) se
utiliza un condensador total, mientras que por el fondo el producto es agua en mas de un 99%.

A continuacion se incluye un esquema de la columna (figura 4.3)

DCOL

Ammonia
Water
13

Figura 4.3. Esquema de la columna de destilacion

El modelo matematico estd compuesto por 104 ecuaciones y 110 variables, de las

cuales 25 son variables medidas y 85 son no medidas.
4.7.1.2 EVALUACION EXPERIMENTAL DE LOS PESOS A UTILIZAR

Para definir la heuristica a utilizar por el Método Directo Extendido se realizaron
diferentes pruebas, las cuales pueden ser agrupadas en 3 casos diferentes. Se realizo este
estudio completo sobre s6lo uno de los procesos industriales presentados en este capitulo
debido a que el mismo resulta totalmente analogo para cualquier otro caso de estudio. El

proceso analizado corresponde al modelo matematico de una columna de destilacion,
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Como se menciono anteriormente, el estudio realizado consta de 3 casos. Cada uno de
los casos presentados sigue un criterio de puntuacion general diferente, de manera tal de
lograr analizar el comportamiento del algoritmo de descomposicion para diferentes
escenarios. A su vez, para cada uno de los 3 casos se fueron variando los escalares utilizados
para puntuar, siempre manteniendo el criterio de puntuacion correspondiente al caso. De esta
manera se logro analizar también la influencia de emplear distintos valores siguiendo un

mismo criterio general de puntuacion.

En el primero de los casos (caso A) se invirtio completamente la logica planificada
originalmente, dando entonces la mayor penalizacion (puntaje) a los términos lineales,
continuando con los términos bilineales, y finalmente, se asignd con el menor puntaje a los
términos no lineales. Esto, como era de esperarse, condujo a la descomposicion con mayor
cantidad de bloques no lineales, y a su vez, menor cantidad de bloques de 1x1, lo cual
constituye el peor resultado obtenido. Este resultado resulta l6gico, dado que dentro del
algoritmo del Método Directo, se estd minimizando una funcién compuesta por varios pesos,
con el propésito de representar el grado de no linealidad. Si se asigna el valor més alto a los
bloques lineales, resulta obvio que no se va a obtener el resultado esperado. Si en cambio, el
objetivo fuese maximizar la funcion (GNL), en ese caso se daria que asignar el valor mas alto

a los terminos lineales ayudaria a cumplir con ese objetivo.

En segundo lugar, se asigné mayor penalizacion a los subsistemas bilineales por sobre
los lineales (caso B), manteniendo, al igual que en el caso A, la menor puntuacion para los
bloques no lineales, continuando asi con la preferencia de estos subsistemas por sobre el resto.
El hecho de asignar un menor puntaje a los bloques lineales respecto de los bilineales,
condujo a una mejora en cuanto a la cantidad de blogues no lineales obtenida, asi como
también en los subsistemas de minimo tamafio. Es claro que, al continuar favoreciendo a los

blogues no lineales por sobre el resto, la particion obtenida continda sin ser la mejor posible.

Por altimo, se realizaron las pruebas asignando los puntajes que seguian el criterio
recomendado en esta Tesis, es decir, dando el mayor puntaje a los subsistemas no lineales,
seguido por los bilineales, asignando entonces la menor penalizacion a los subconjuntos de
ecuaciones lineales (caso C). En este caso, teniendo en cuenta la cantidad de bloques no
lineales obtenidos, se generd la mejor particion posible. A su vez, la variacion en los escalares
utilizados, permitio obtener diferentes descomposiciones, las cuales solo difirieron en el

namero de subsistemas de 1x1, pero mantienen el mismo nivel de linealidad. De este analisis
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surge que es fundamental mantener el orden de precedencia establecido en el caso C entre los
distintos tipos de términos (lineal, bilineal, no lineales), mas alla de los valores especificos

utilizados para la ponderacion.

A continuacion se presenta una tabla (tabla 4.2) que resume los resultados obtenidos
para cada uno de los casos estudiados. En la misma, se incluye en la primera fila la
descomposicion obtenida mediante la aplicacion del MD. Luego se puede apreciar como, a
medida que se desciende por la tabla (analizando desde el caso A al C), el nimero de bloques

no lineales va disminuyendo, mientras que el nimero de blogues de 1x1 se incrementa.

PARAMETROS
No lineal

Bloques
de 1x1

Bloques

Lineal | Bilineal | ,\, |, 3V |4V |5+V | No lineales

Tabla 4.2. Resultados de observabilidad para el modelo de la columna de destilacién con el

MDE, para diferentes conjuntos de pesos.

Es importante destacar la influencia que los escalares elegidos poseen sobre la
descomposicion obtenida, para un mismo criterio de ponderacion. Analizando la tabla 4.2, se
puede ver que, para un mismo criterio de ponderacion, el escalar utilizado como peso no tiene
influencia sobre el nimero de blogues no lineales alcanzado, pero si posee influencia sobre el
numero de bloques de minimo tamarfio resultante en la descomposicion. Si se analiza cada
caso de la tabla de manera individual, se puede apreciar que el nUmero de subsistemas no
lineales se mantiene constante, mientras que el nimero de bloques de minimo tamario difiere
dependiendo del set de valores elegido para llevar a cabo el célculo de los grados de no
linealidad.

Es importante aclarar que en los tres casos, y para cualquier conjunto de valores, se obtuvo el
méaximo grado de observabilidad posible, siendo a su vez este igual al valor obtenido

mediante la aplicacion del MD original.
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4.7.1.3 ANALISIS DE OBSERVABILIDAD UTILIZANDO EL MD Y EL MDE

A continuacién se incluye una tabla (tabla 4.3) con los resultados de observabilidad obtenidos
mediante la aplicacion del MD y el MDE, para el modelo matemético de la columna de

destilacion.
Cantidad de MD MDE A
Variables Observables 63 63 0
Variables No Observables 22 22 0
Subsistemas 1x1 48 58 +21%
Subsistemas Lineales 47 57 +21%
Subsistemas No Lineales 4 2 - 50%

Tabla 4.3. Resultados de observabilidad obtenidos para el modelo de la columna de
destilacion aplicando el MD y el MDE.

Ambos métodos logran determinar la misma cantidad de variables observables, pero
en la aplicacion del MDE se aprecia una notable mejoria, puesto que se alcanza un incremento
del 21% tanto en la produccidn de subsistemas de dimensién mas pequefia (1x1) como en la
generacion de subsistemas lineales. EIl resultado més relevante estad dado por la reduccién en

un 50% en la cantidad de subsistemas no lineales.

4.7.1.4 ANALISIS DE REDUNDANCIA DEL PROCESO A PARTIR DE LAS
DESCOMPOSICIONES OBTENIDAS POR EL MD Y EL MDE

El MDE genera un reacomodamiento del sistema de ecuaciones que simplifica la tarea
del algoritmo de anélisis de redundancia (AR) (Ferraro y co., 2002), acelerando su ejecucion y
optimizando su capacidad de andlisis de las descomposiciones alimentadas al mismo. Para
mostrar esto, es necesario explicar brevemente la principal idea detras del algoritmo de AR.
Para lograr analizar si una determinada variable medida m es redundante, el algoritmo AR
toma cada ecuacién redundante y computa de manera simbolica la derivada de su miembro
izquierdo con respecto a m. Esto se realiza por medio de una interfase en Visual C, la cual
interactia con el programa Maple (Waterloo, 2009), quien tiene la capacidad de realizar
diferenciacion analitica de ecuaciones. Las derivadas calculadas deben ademas tener en
cuenta la influencia indirecta de m en la expresion a través de las variables observables, cuyos
valores podrian depender de esa medicion. El algoritmo utiliza la regla de la cadena para
computar esta influencia indirecta. Esto involucra resolver una secuencia de sistemas lineales

cuya matriz de coeficientes esta conformada por los Jacobianos simbélicos de los subsistemas
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generados por medio del algoritmo de observabilidad. Los pasos subsecuentes en el algoritmo
de AR requieren el computo adicional de derivadas simbdlicas utilizando la regla de la

cadena.

El punto fundamental en el que se focaliza la mejora implementada al algoritmo de
observabilidad es que los subsistemas no lineales generalmente poseen un Jacobiano cuya
inversa tiene una expresién complicada. Tener esos subsistemas en el tope de la
descomposicion tiene un efecto adverso en la eficiencia del andlisis de redundancia, ya que
los bloques siguientes tendran alguna dependencia indirecta de esos subsistemas. EI| MDE
favorece la formacion de blogues lineales, de manera tal que los subsistemas no lineales
tienden a aparecer al final de la descomposicion, minimizando su impacto. Esto puede

mejorar de manera significativa el proceso de analisis de redundancia.

Otro punto importante es que, si las expresiones simbdlicas son tan complejas que el
AR no puede decidir si la medicién m es redundante (Red) o no redundante (N-Red) luego de
un tiempo determinado de ejecucion o un cierto nimero de iteraciones, entonces la variable m
es etiquetada como ““no categorizada” (N-Cat). De esta manera, la obtencién de expresiones
mas simples dentro de los blogues generalmente reducen el nimero de mediciones no
categorizadas, incrementando asi el nivel de conocimiento de la planta provisto por el

algoritmo de analisis de redundancia.

Adicionalmente, la preferencia que brinda el MDE a las ecuaciones con bajo grado de
no linealidad para construir los subsistemas, tiende a producir una particion con un namero
mayor de ecuaciones lineales y bilineales asignadas, y mayor nimero de ecuaciones no
lineales redundantes. Esto también es beneficioso para el AR, dado que tener una ecuacion no
lineal como dentro del grupo de las redundantes es menos perjudicial que tenerla formando

parte de uno de los subsistemas formados por el algoritmo de observabilidad.

A continuacién se presenta la tabla 4.4 con el resultado del analisis de redundancia
ejecutado para el caso de estudio de la columna de destilacion. Se compara el desempefio del
algoritmo de AR para las descomposiciones obtenidas mediante la aplicacion del MD vy el
MDE.

En esta tabla se resumen los resultados obtenidos para la etapa del disefio de

instrumentacion conocida como analisis de redundancia. El analisis fue realizado tanto para la
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descomposicion de bloques obtenida mediante la aplicacion del Método Directo original

(MD), como para la que se obtuvo por el Método Directo Extendido (MDE).

CATEGORIZACION
VARIABLE MD MDE
F(20) N-Cat Red
X(22,20) N-Cat Red
P(21) Red Red
T(20) N-Cat N-Cat
P(23) Red Red
F(22) N-Cat Red
T(22) N-Red N-Red
P(HX) N-Red N-Red
P(21A) N-Red N-Red
T(21A) N-Red N-Red
T(21C) N-Cat Red
F(14) N-Cat N-Cat
P(13) N-Red N-Red
T(13) N-Red N-Red
X(22,13) N-Red N-Red
P(14) N-Red N-Red
T(14) N-Red N-Red
T(15) N-Cat N-Cat
P(15) N-Red N-Red
T(19C) N-Red N-Red
P(18) N-Red N-Red
F(16) N-Cat Red
X(20,16) Red Red
X(22,16) Red Red
P(REB) N-Cat Red
Total Uncat. Var. 9 (36%0) 3 (12%)
Total Cat. Var. 16 (64%) | 22 (88%)
Total Time 7001 135

Tabla 4.4. Resultado del analisis de redundancias de las variables medidas para las
descomposiciones obtenidas por el MD y el MDE. Las variables P(A), T(A) y F(A)
representan la presion, temperatura y caudal de la corriente A respectivamente. La variable

X(B,A) representa la composicion del componente B en la corriente A.

En la primera columna de la tabla, se incluye la lista de variables medidas para el caso
de estudio de la columna de destilacién. En la segunda columna, se puede apreciar cual es la
categorizacion que le asignd el software de redundancia a cada una de las variables medidas.
Como se explicd anteriormente, esa categorizacion de divide en: redundantes (Red), no

redundantes (N-Red) y no categorizadas (N-Cat). A su vez, esa columna se subdivide en dos,
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donde se puede ver como varia la categorizacion obtenida dependiendo del algoritmo
utilizado para realizar el analisis de observabilidad. Finalmente, en las Gltimas tres filas de la
tabla, se incluyen estadisticas globales que indican el grado total de conocimiento alcanzado y
el tiempo de ejecucion para las descomposiciones surgidas a partir de cada algoritmo de
observabilidad.

Los resultados exhibidos en la tabla 4.4 muestran que la aplicacién del MDE lleva a
una clara mejoria en cuanto al grado de conocimiento alcanzado de las variables medidas.
Esto se puede apreciar en el nimero de variables medidas que resultan no categorizadas al
aplicar uno u otro algoritmo de observabilidad. En tal sentido, para la descomposicion
obtenida con el MD s6lo se alcanzd un grado de conocimiento del 64% frente al 88%
obtenido empleando el MDE.

Otro pardmetro importante para analizar es el tiempo de ejecucién empleado por el
algoritmo de redundancia para realizar el analisis de ambas descomposiciones. Como se
puede apreciar, el tiempo requerido para completar el analisis a partir de la particion obtenida
con el MD (7001 segundos) es significativamente mayor que el requerido para el tratamiento
de la descomposicion hallada por el MDE (135 segundos). Esta notable diferencia entre
ambas ejecuciones esta relacionada directamente con el nimero de variables no categorizadas
para uno y otro caso. Dada una variable medida, si el algoritmo de redundancia alcanza un
limite maximo de iteraciones sin lograr clasificarla, asigna a esa variable la etiqueta de N-Cat,
continuando el analisis con una nueva variable. Luego, el tiempo utilizado para realizar el
analisis frustrado de la variable N-Cat impacta significativamente en el tiempo total de
ejecucion del algoritmo. Por ende, al triplicarse el nimero de variables N-Cat de un caso al

otro, el algoritmo de redundancia termina consumiendo mucho mas tiempo.

Es importante destacar que las clasificaciones obtenidas para ambos casos resultan
consistentes. Es decir, siempre que una variable fue categorizada en ambos andlisis, la
categoria fue siempre la misma (Red o N-Red). Esto refleja el hecho més general de que la
categoria de una variable medida es independiente del método de observabilidad utilizado
previo al analisis de redundancia (Mah, 1990; Madron, 1992), la Unica diferencia entre

emplear diferentes métodos esta en el nimero de variables que se lograran categorizar.
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4.7.1.5 RESUMEN DEL IMPACTO DEL MDE EN EL PROCESO GLOBAL DE
DISENO Y ANALISIS DE INSTRUMENTACION

Analizando los resultados obtenidos, se puede comprobar la importancia y el impacto
directo que las modificaciones implementadas al algoritmo de observabilidad tienen sobre el
desempefio global del DSS para disefio de instrumentacion. Las principales mejoras se

pueden resumir en los siguientes items:

e Mayor conocimiento del grado de redundancia del proceso: Al finalizar el
proceso de disefio de instrumentacion, el usuario tiene la posibilidad de contar con
un grado mayor de conocimiento acerca del nivel de redundancia que el conjunto de
mediciones impuesto le da al sistema en estudio. Esto resulta fundamental para la
toma de decisiones relacionadas con la remocién o la incorporacion de nuevos
sensores. La remocion de sensores implica quitar mediciones redundantes que
pueden resultar innecesarias, disminuyendo asi los costos necesarios para
monitorear la planta. ElI agregado de sensores involucra la medicion de nuevas
variables, de manera tal de lograr que variables criticas del proceso se vuelvan

redundantes cuando antes no lo eran.

» Reduccidn de tiempos en el proceso global de disefio de instrumentacién: Como
se explicd en la Seccidn 2.7 de esta Tesis, el proceso completo de disefio de
instrumentacion es una tarea iterativa conformada por varios pasos, lo que obliga al
usuario a ejecutar en mas de una oportunidad las distintas etapas, requiriéndose
mucho tiempo de ejecucion y analisis para alcanzar un disefio satisfactorio. El
andlisis de redundancia, por el tiempo y esfuerzo computacional que requiere para
ser llevado a cabo, constituye uno de los cuellos de botella del disefio de
instrumentacion. La aplicacion del algoritmo de observabilidad propuesto en este
capitulo permite entonces lograr una reduccion significativa en el tiempo necesario

para la ejecucion del andlisis de redundancias de una planta de procesos.

« Simplificacion del proceso de analisis de bloques prohibidos: en la figura 3.5 de
esta tesis se incluye un esquema que describe la arquitectura del MD. En ella se
puede ver que el paso 3 del algoritmo consiste en un test de admision de los bloques
generados en la descomposicion. Como se presentd en Ponzoni y co. (2004), en este
paso el algoritmo comprueba automaticamente cada bloque formado a fin de
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asegurar que no contenga alguno de los subconjuntos prohibidos especificados
previamente por el usuario. Estos subconjuntos se encuentran constituidos por
ecuaciones linealmente dependientes, como puede ser por ejemplo, un conjunto
formado por balances de masa por componente de una corriente mas el balance de
masa global. Este tipo de analisis se ve simplificado mediante la aplicacion del
MDE, ya que se cuenta con mayor cantidad de blogues lineales y de minimo tamafio

(1x1), facilitandose asi la deteccidn de subsistemas singulares.
4.7.2 PLANTA DE SINTESIS DE AMONIACO
4.7.2.1 DESCRIPCION DEL PROCESO INDUSTRIAL

El segundo ejemplo corresponde a una planta completa de sintesis de amoniaco basada
en el proceso Haber-Bosch. Esta planta fue disefiada por Bike (1985) para producir 1500
toneladas por dia de amoniaco a 240K y 450 KPa. La planta esta disefiada para obtener
amoniaco con una pureza no menor al 99.5%. Las corrientes de alimentacion de hidrogeno y
nitrégeno son proveidas por un gasoducto, el cual también contiene inertes como argon y

metano.

La cinética de la reaccion de sintesis de amoniaco puede ser descripta mediante la

siguiente ecuacion de equilibrio:
N, +3H; <2 NH;

El producto obtenido en el reactor ingresa a una columna de absorcién donde el
amoniaco es separado mediante la utilizacién de una corriente de agua. La corriente liquida
que abandona la torre es alimentada a una columna de destilacion de manera tal de obtener
amoniaco puro como producto de tope. Existe también una seccién de recuperacion
compuesta por membranas, donde el hidrégeno que no reacciond es recuperado y reciclado al

reactor. A continuacion se incluye un esquema del proceso completo (figura 4.4)
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Figura 4.4. Esquema de la planta de sintesis de amoniaco

En este caso, el modelo matematico esta formado por 557 ecuaciones y 587 variables,

74 medidas y 513 no medidas.

4.7.2.2 ANALISIS DE OBSERVABILIDAD UTILIZANDO EL MD Y EL MDE

A continuacién se incluye una tabla (tabla 4.5) con los resultados de observabilidad obtenidos

mediante la aplicacion del MD y el MDE, para el modelo matematico de la planta de sintesis de

amoniaco.
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Cantidad de: MD MDE A
Variables Observables 216 216 0
Variables No Observables | 297 297 0
Subsistemas 1 x 1 144 164 +14%
Subsistemas Lineales 143 164 + 15%
Subsistemas No Lineales 8 4 - 50%

Tabla 4.5. Resultados de observabilidad obtenidos para el modelo de la planta de sintesis de

amoniaco aplicando el MD y el MDE.

Al igual que en el caso anterior, en ambos métodos se asigna la misma cantidad de
variables observables. Los resultados obtenidos son similares a los del caso anterior. Aqui se
evidencia un incremento del 14 % en la cantidad de subsistemas de 1x1, y un aumento del 15
% en la cantidad de subsistemas lineales. También, al igual que en el caso anterior, se reduce

en un 50% la cantidad de subsistemas no lineales.
4.7.3 PLANTA DE PRODUCCION DE ETANO
4.7.3.1 DESCRIPCION DEL PROCESO INDUSTRIAL

El altimo caso de estudio corresponde a una planta real de etano, la cual se alimenta de
gas de yacimientos, los cuales contienen C2, C3, C4 y C5+. La planta recibe hasta 36
millones de m3 estandar diarios de gas natural de mdltiples pozos con objeto de recuperar la

fraccion liquida (C2+).

El proceso puede ser dividido en tres secciones principales (figura 4.5): compresion y
deshidratacion del gas, separacion criogénica y fraccionamiento. En primer lugar, el gas
alimentado es filtrado y comprimido en tres compresores en paralelo. De manera tal de evitar
la formacién de hielo e hidratos, el gas es enfriado con agua y deshidratado. Una vez
finalizado este proceso, la alimentacion es dividida en dos corrientes y cada una de ellas es
enviada a un tren criogénico (figura 4.6), el cual estd compuesto basicamente por un
aeroenfriador, intercambiadores de calor, valvulas Joule-Thompson y una torre
demetanizadora. La torre demetanizadora es una columna de destilacion de baja temperatura
donde se realiza la separacion entre metano y etano. El producto de fondo de la columna es
enviado a un proceso convencional de separacion donde se obtiene etano puro, propano,

butano y gasolina natural. El gas residual (producto de tope) es comprimido y comercializado.
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Figura 4.5. Esquema simplificado de la planta de Etano.
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Figura 4.6. Sector criogénico de la planta de Etano.

El modelo matematico estd compuesto por 1830 ecuaciones y 1932 variables, 330

medidas y 1602 no medidas.
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4.7.3.2 ANALISIS DE OBSERVABILIDAD UTILIZANDO EL MD Y EL MDE

A continuacién se incluye una tabla (tabla 4.6) con los resultados de observabilidad
obtenidos mediante la aplicacion del MD y el MDE, para el modelo matematico de la planta de

etano.
Cantidad de MD MDE A
Variables Observables 929 929
Variables No Observables | 673 673
Subsistemas 1 x 1 767 777 +1.3%
Subsistemas Lineales 758 776 +2.3%
Subsistemas No Lineales 26 20 -23%

Tabla 4.6. Resultados de observabilidad obtenidos para el modelo de la planta de produccién de

etano aplicando el MD y el MDE.

En este caso se aprecia un incremento del 1.3% en la cantidad de subsistemas de
dimension minima, mientras que para la cantidad de subsistemas lineales el incremento es

del 2.3%. Entretanto, la cantidad de subsistemas no lineales se ve disminuida en un 23%.

Si se realiza un andlisis integral de los tres casos, se obtiene un promedio aproximado
del 12% en la generacion de subsistemas de dimension 1x1 y en la generacion de subsistemas
lineales, lo que implica un aumento en la velocidad de resolucidn de estos sistemas, puesto que
el calculo se reduce a una simple operacion aritmética. Por otro lado, y alin méas importante, se
comprueba la hipétesis planteada al verificar una disminucion en promedio del 43% en la

generacion de subsistemas no lineales.
4.8 CONCLUSIONES

En este capitulo se propone una mejora al algoritmo de observabilidad conocido como
Método Directo (MD). Esta nueva variante, llamada Método Directo Extendido (MDE), consiste
en la implementacion de un modulo que cuantifica la no linealidad inherente a un sistema de
ecuaciones. Este modulo, guia al MD tradicional hacia la descomposicion del modelo matematico

en subsistemas con el menor grado de no linealidad posible.

El nuevo algoritmo fue probado en diferentes casos de estudio. El resultado indica que
en todos los casos, el MDE fue capaz de alcanzar un ordenamiento que reduce la no linealidad
de los subsistemas obtenidos a través del proceso de analisis de observabilidad. Al mismo
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tiempo, el algoritmo es capaz de incrementar la cantidad de bloques generados de minimo

tamano.

Como fue explicado anteriormente, una de las etapas del disefio de instrumentacion es
el analisis de redundancia, el cual esta basado en la derivacion simbdlica de las funciones.
Como era de esperarse, y fue verificado en la seccion 4.7.1.4, los cambios implementados en
el algoritmo de particionamiento produjeron mejoras en el proceso de anélisis de redundancia.
En primer lugar, se logrd contar con un grado mayor de conocimiento acerca del nivel de
redundancia que el obtenido a partir de la descomposicion hallada con el DM original. Esto
resulta fundamental para la toma de decisiones relacionadas con la remocidn o incorporacion
de nuevos sensores. En segundo lugar, se logré una reduccion de tiempos del proceso global
de disefio de instrumentacion llevado a cabo mediante la utilizacion del DSS. Eso se logra
gracias a que la aplicacioén del MDE permite lograr una disminucion significativa en el tiempo

necesario para la ejecucion del analisis de redundancia.

Existen también otros tipos de andlisis sobre plantas de procesos que pueden verse
favorecidos a futuro con el empleo del MDE. Tal es el caso de la reconciliacion de datos. Esta
tarea, posterior al disefio de instrumentacién, implica comparar datos obtenidos mediante
mediciones en campo, con valores estimados por medio de las ecuaciones del modelo, a fin de
detectar posibles fallas en los instrumentos de medicion. Para que pueda ser llevada a cabo, se
requiere Unicamente la resolucion matematica de los subsistemas de ecuaciones generados
mediante el algoritmo de observabilidad, sin utilizar las ecuaciones que no fueron incluidas en
estos subsistemas - ecuaciones redundantes o no asignadas. Esto se debe a que una reduccion
en el grado de no linealidad de la descomposicion obtenida, implica resolver mayor cantidad
de subsistemas lineales, los cuales pueden ser resueltos por algin método de resolucion
directa, disminuyendo asi los requerimientos computacionales para llevar a cabo la tarea de

reconciliacion.

Otra tarea que se puede ver significativamente favorecida por la estrategia de
particionamiento aplicada por el MDE es la simulacién de plantas de procesos. La misma
requiere la resolucion numérica del modelo matematico que representa el proceso en cuestion.
Para sistemas complejos y de grandes dimensiones, la resolucion involucra un gran esfuerzo
computacional. A su vez, el usuario debe llevar a cabo la ardua tarea de inicializar el total de
las variables de un modelo, de manera tal de poder llevar a cabo su resolucion mediante algin

método numeérico iterativo. En ese sentido, el MDE podria ser utilizado como un paso previo
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a la simulacién de procesos, particionando previamente el modelo completo de la planta. De
este modo, la descomposicion del modelo en subsistemas proporciona dos ventajas
principales: por un lado, reduce los costos computacionales de llevar a cabo la resolucién del
sistema, y esto es posible porque el usuario tiene la posibilidad de aplicar un método de
resolucidn directa para los sistemas lineales y uno iterativo para los no lineales. Por otro lado,
este tratamiento previo permite al usuario visualizar cuales son los bloques que deberian
necesariamente ser inicializados y en qué casos esto no es necesario (blogues pequefios o

lineales), simplificando la tarea de inicializacion de las variables del modelo.

De este modo, se puede apreciar que el impacto favorable de incorporar el tratamiento
del grado de no linealidad al Método Directo puede redundar en beneficios que van mas alla
de la tarea especifica de disefio de instrumentacion, lo cual amplia el rango de aplicacion de

estd metodologia de descomposicion de sistemas.

4.9 NOMENCLATURA DEL CAPITULO

ABS = Absorbedor HX = Intercambiador de calor

AC= Aeroenfriador MD= Método Directo

AO= Analisis de observabilidad MDE= Método Directo Extendido

AR= Anadlisis de redundancia MGM= Madulo generador de modelos

B= Bomba MIX = Mezclador

C = Conjunto de nodos correspondiente a N = Matriz de incidencia

las columnas de la matriz N N-Cat= Variables no categorizadas

COND = Condensador N-Red= Variables no redundantes

CP = Compresor NLD = Nonlinearity degree

DCOL = Columna de destilacion NVR= Grado de no linelidad
DEB = Debutanizadora correspondiente a las ecuaciones

DEE = Deetanizadora NVC= Grado de no linealidad
DEHYD = Deshidratador correspondiente a las variables

DEMT = Demetanizadora Pwm = Pareamiento Maximal

DIV = Divisor R = Conjunto de nodos correspondiente a
FILT = Filtro las columnas de la matriz N

GNL= Grado de no linealidad REAC = Reactor
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REB = Rebullidor

Red= Variables redundantes
SEP = Separador

SEC= Secador

T = Tanque

t = NUmero de términos de una ecuacion

t, = NUmero de términos donde la variable
v forma parte

TE = Turbo expansor

V = Valvula

v= Variable

w = Puntaje de los términos

70









CAPITULO 5

MODELOS PARA SIMULACION

51 INTRODUCCION

En el capitulo 1 de esta Tesis, se explico que la misma se encuentra dividida
principalmente en dos partes. La primera de ellas (capitulos 2, 3 y 4), comprende temas que se
pueden agrupar bajo el concepto de “andlisis cualitativo de procesos” (ver seccion 1.2). A
partir de este capitulo, comienza la segunda seccion de la Tesis (capitulos 5 y 6), la cual estd
dedicada a lo que hemos denominado “andlisis cuantitativo” de procesos. Esta segunda
seccion incluye herramientas desarrolladas para facilitar la generacion y resolucion
matematica de modelos matematicos que representan el comportamiento de un proceso en

particular.

Como se vera en este capitulo, el modelo matematico que representa el
comportamiento de una planta o proceso quimico, puede ser simulado u optimizado,
dependiendo de las caracteristicas del mismo. Las herramientas de modelado cominmente
reportadas en la literatura intentan asistir a usuarios con diversas necesidades. Marquardt
(1994) present6 un trabajo de revision acerca del modelado asistido por computadora. Mas
tarde, Bogusch y Marquardt (1997) resaltaron la importancia de llevar a cabo un adecuado
modelado estructurado, desarrollando VeDa, un modelo de datos orientado a objetos. De a
acuerdo a Vazquez-Roman y co (1996), las técnicas de modelado pueden ser clasificadas en
dos categorias. La primera de ellas corresponde a paquetes que contienen una libreria de

modelos para la descripcion de unidades individuales, como son SpeedUp (Perkins y Sargent,
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1982) o gPROMS (gPROMS home page, 2009, Pantelides y Barton, 1992). La segunda
categoria incluye generadores basados en descripciones fisicas del proceso, por medio de las
leyes fundamentales. Siguiendo esta metodologia, Vazquez-Roman y co (1996) desarrollaron
KBMOoSS, un sistema de soporte de modelado con una interfaz flexible implementada a través
de la programacion orientada a objetos, mientras que Dietrich y Eigenberg (1995)
desarrollaron Bimap, el cual emplea computaciéon simbodlica para manipular un set de
ecuaciones bdasico, una vez que el usuario ha definido las suposiciones y simplificaciones
deseadas. Es importante destacar que una buena interfaz resulta una parte indispensable de un
generador de modelos, sobre todo cuando se trata de modelos complejos y de grandes

dimensiones (Berrais, 1998).

A pesar de que los principios que gobiernan los diferentes procesos son relativamente
semejantes en todos ellos (se basan principalmente en balances de masa y de energia), la
demanda computacional es diferente para cada aplicacion especifica a la que se quiera asignar
el generador de modelos (disefio de instrumentacion, reconciliacion de datos, simulacion,
optimizacion, etc). Entre las diferentes necesidades con las que el usuario puede enfrentarse se
encuentran, entre otras, el diferente grado de detalle en el modelo matematico a obtener, las
facilidades en la incorporaciéon de nuevos equipos si el software pretende ser flexible a
diversas aplicaciones y la adecuada sintaxis del sistema de ecuaciones generado, el cual

dependera de los algoritmos de resolucion utilizados una vez obtenido el modelo matematico.

En este capitulo se presenta un software para la generacion automatica de modelos
matematicos de plantas de procesos quimicos. Este software, permite al usuario modelar
cualquier planta, en el sentido de obtener el modelo matematico que representa el proceso en
cuestion. Dichos modelos matematicos pueden ser luego utilizados para simular u optimizar el
funcionamiento de esta planta quimica, resolviendo el sistema de ecuaciones obtenido,
mediante la utilizaciéon de un simulador orientado a ecuaciones. De esta manera, se puede
disponer del sistema completo de ecuaciones que representa el proceso en cuestion, sin tener
la necesidad de ingresar manualmente uno a uno los modelos de los equipos que conforman
la planta. El programa se encarga de generar el modelo completo de la planta a partir del
ingreso, por parte del usuario, de la topologia de la misma. Esto resulta de suma utilidad ya
que, como se describe en este capitulo, el usuario puede combinar las ventajas de un
simulador orientado a objetos con las que posee la metodologia orientada a ecuaciones. Una

vez obtenido automaticamente el sistema completo de ecuaciones que representa el modelo en
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cuestion, el usuario podra llevar a cabo su resolucion matematica. Para esto, es posible utilizar
otra de las herramientas desarrolladas en el marco de esta Tesis y presentada en el capitulo 6,
denominada MP4SO (por sus siglas en ingles: Particion de Modelos para Simulacion y

Optimizacion).

Dado que los programas comerciales existentes deben ser tratados como “cajas
negras”, pues generalmente es imposible tener acceso al codigo fuente de modo de poder
adaptar el mismo a las necesidades de un usuario particular, fue necesario desarrollar un
software completamente nuevo que cumpla con los requisitos establecidos previo a su
desarrollo. De esta manera, se obtuvo una herramienta que posee una interfaz amigable, con
facilidades para la incorporacion de nuevos equipos por parte del usuario, y que resulta capaz
de interactuar de manera directa con el MP4SO (ver capitulo 6), generando el modelo
matematico con la sintaxis exacta como para ejecutar dicho programa sobre el modelo

obtenido y luego simular u optimizar el mismo.

Este capitulo incluye, en primer lugar, una descripcion tedrica de lo que se conoce
como simulacién de procesos (seccion 5.2), dando detalles de las etapas que conforman una
simulacion asi como también los diferentes enfoques que pueden ser utilizados para llevar a
cabo la simulacion de un proceso industrial. Luego se describe brevemente el concepto de
optimizaciéon de procesos (seccion 5.3), mencionando los elementos que conforman una
optimizacion, asi como también los tipos de problema que se pueden presentar y las
metodologias existentes en la literatura para llevar a cabo la resolucion de los mismos. La
seccion 5.4 presenta en detalle el generador de modelos desarrollado, detallando sus
principales caracteristicas. También se presentan las diferencias existentes entre un modelo
matematico utilizado para disefio de instrumentacion y uno que debe ser utilizado para ser
simulado u optimizado. En la seccion 5.5 se describe la incorporacion del modelo complejo
de una columna reactiva a nuestro generador de modelos (Olivera y co., 2006), el cual luego
de ser automaticamente generado, fue simulado y optimizado (Domancich y co., 2007;
Domancich y co., 2009a). Finalmente, en la seccion 5.6 se incluyen las conclusiones respecto

de los temas desarrollados en este capitulo.
5.2 SIMULACION DE PROCESOS

La simulacion de un determinado proceso permite predecir qué comportamiento

tendra el mismo bajo ciertas condiciones dadas. Para un determinado conjunto de datos de
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entrada y parametros fijos de un equipo en particular, la simulacion permite obtener las
condiciones de salida que ese proceso tendrd. Basicamente consiste en resolver un sistema de
ecuaciones generado a partir del modelado matematico del equipo, teniendo ese modelo igual
numero de ecuaciones que de variables, es decir, conformando un sistema cuadrado sin grados

de libertad.
52.1 ETAPASEN EL DESARROLLO DE UN MODELO PARA SIMULACION

Biegler (1989) define las siguientes etapas como las mas comunes a seguir para

realizar la simulacién de una planta de procesos quimicos:

e Definicion de la estructura del flowsheet: En esta etapa es donde se comienza a
formar el ambiente de simulacion por medio de bloques que representan las
unidades de operacion y corrientes que representan flujos de materia y energia entre

dichas unidades.

e Desarrollo de modelos para cada unidad de proceso: Como se explico
anteriormente, un modelo define el sistema de ecuaciones que serd utilizado para

calcular los balances de masa y energia para cada unidad de proceso.

e Eleccion de un sistema de unidades consistentes: Para comodidad del usuario se
elige el sistema de unidades que mejor se ajuste a los datos que manejard el

problema.

e Especificacion de los componentes (especies quimicas) presentes en las
corrientes de procesos: Los simuladores poseen bancos de datos de propiedades de
los diferentes compuestos, asi como también paquetes para calculo de propiedades

termodindmicas y fisicas.

e Seleccion de modelos para calculo de propiedades fisicas: Es necesario elegir
algin modelo termodinamico adecuado para predecir propiedades de mezclas y
fenomenos tales como entalpias molares de mezclas, equilibrio liquido-vapor,

volumen molar de la mezcla, etc.

e Satisfaccion de los grados de libertad de un flowsheet: Una vez definido el
modelo se deben fijar los grados de libertad del sistema. Algunos ejemplos de

variables tipicas que pueden ser fijadas para satisfacer los grados de libertad son:
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variables de corrientes de alimentacion (flujos molares, composiciones,
temperaturas y presiones), procesos quimicos (grados de avance, conversion y
coeficientes estequiométricos), especificaciones de disefio (caudales molares de
productos y especificaciones de pureza) y pardmetros de equipos (caidas de presion,

eficiencia de los equipos, diametro de los platos de una columna).

e Seleccion de un método numérico para la resolucion: Dado que el modelo
matematico resulta generalmente no lineal, se debe recurrir a algin método
numérico para llevar a cabo su resolucion. Para una correcta resolucion se debe

tener en cuenta la robustez y rapidez con que opera cada uno de los métodos.

e Comprobacion de resultados: Esta etapa es fundamental, ya que la resolucion
numérica puede arrojar resultados sin sentido fisico. Es importante comprobar los
resultados obtenidos en la simulacion y compararlos, de ser posible, con datos

reales del proceso.
5.2.2 CLASIFICACION DE LOS SIMULADORES DE PROCESOS

Existen principalmente dos clases de simuladores de procesos quimicos: secuencial
modular y orientado a ecuaciones. A continuacion se incluye una explicacion de cada tipo de

simulador con sus ventajas y desventajas.

5.2.2.1 ENFOQUE SECUENCIAL MODULAR

El enfoque secuencial modular es una aproximacion para resolver problemas de
simulacion siguiendo la estructura del flowsheet del proceso. Esta estrategia sugiere un
particionamiento y un orden de precedencia, resolviendo entonces el problema en partes, de a
un equipo por vez hasta completar el proceso. Es basicamente la tecnologia seleccionada para
la simulacién de procesos en estado estacionario. Las ventajas y desventajas que presenta esta

estrategia son:

Ventajas

e El programa ejecutivo resulta muy simple, ya que es los calculos se realizan equipo
a equipo y existe un modulo de célculo para cada equipo que se ejecuta
independientemente de los demas modulos, una vez que se conocen las variables de

entrada a cada uno de ellos.

75



Capitulo 5 Generador Automatico de Modelos para
Simulacidén y Optimizacion de Procesos

Bajos requisitos de memoria de computadora, dado que se resuelve cada uno de los

equipos de manera individual.

e (Cuentan con una completa libreria que modela gran cantidad de operaciones
unitarias, por lo que casi cualquier planta de procesos puede ser simulada con algin
software basado en este enfoque, salvo que incluya alglin equipo especializado que

no se encuentre disponible en la libreria.

® Pueden aplicarse diferentes estrategias de resolucion numérica para cada uno de los

equipos existentes segun sea la conveniencia.

e [a estrategia de resolucion que sigue este enfoque es intuitiva para el usuario, ya que

se resuelve equipo por equipo en el orden en que el flowsheet fue creado.

e [os mensajes de error son mas faciles de corregir, ya que en general se informan

para cada equipo de manera especifica.
Desventajas

e Tiene dificultad para converger en procesos altamente integrados, es decir, con gran

cantidad de corrientes de reciclo.

® No se tiene acceso a los modelos matematicos de los equipos, y puede resultar un
trabajo considerable el agregado de modelos programados por el usuario (ver

apéndice B).

e Resulta dificultoso y de gran costo computacional realizar cdlculos de disefio, donde

la entrada del equipo no es dato sino una variable a determinar.

® Pueden converger problemas mal especificados, por ejemplo, especificaciones

redundantes.

® Debido a la metodologia de célculo que emplea, es un enfoque dificil de extender a

calculos de tipo dindmico y de optimizacion.

5.2.2.2 ENFOQUE ORIENTADO A ECUACIONES
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El enfoque orientado a ecuaciones, también conocido como simultaneo o basado en
ecuaciones, es el principal competidor de la estrategia secuencial modular. Es mas facil
describir esta estrategia que llevarla a cabo en una implementacion de software: en lugar de
resolver los equipos de manera modular, de a uno por vez, un simulador orientado a
ecuaciones agrupa todas las ecuaciones que representan el modelo matematico de la planta
completa para resolverlas de manera simultanea. Mas especificamente, la estrategia orientada

a ecuaciones esta conformada por los siguientes pasos:

e Tanto las ecuaciones como las variables del modelo se encuentran definidas de
manera individual para cada uno de los equipos de la planta. Es decir, el modelo se
descompone de manera modular al igual que en la estrategia anterior, sin ser

aprovechado esto a la hora de llevar a cabo la resolucion del sistema de ecuaciones.

e Estas ecuaciones y variables son luego ensambladas de manera tal de formar un

gran sistema no lineal de ecuaciones.

e Se incorporan al modelo especificaciones adicionales de manera tal de llevar a cero
los grados de libertad del problema, obteniendo asi un problema cuadrado de

solucion unica.

¢ El sistema se resuelve de manera simultanea por medio de la utilizacion de alguna

rutina de calculo para sistemas no lineales.

A continuacion se detallan las ventajas y desventajas que esta estrategia presenta:

Ventajas

o Esta estrategia resulta mucho mas eficiente que la secuencial modular para

flowsheets con reciclos.

e Resulta muy eficiente para problemas de disefio, donde se deben determinar
parametros de equipos que en una simulacion serian datos. Para resolver este tipo de
problema de manera secuencial es necesario suponer los parametros tomando
diferentes valores hasta que se cumplan las condiciones de salida que el problema
real tiene. En el enfoque simultdneo esto no es necesario, ya que el sistema de
ecuaciones sigue siendo el mismo, por lo que la resolucion no cambia si se trata de

simulacidn de un proceso o de disefio.
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e Debido a que se trabaja directamente con ecuaciones y variables y no con modelos
ocultos, resulta sencillo el agregado de nuevos modelos a la simulacion, o la

modificacion de los modelos existentes.

e Es facilmente extensible a otro tipo de calculos como son el estado dinamico y la
optimizacion, los cuales pueden ser llevados a cabo por diferentes rutinas de

calculo.

e Es posible aplicar estrategias de particionamiento que agilicen la resolucion de estos
grandes sistemas de ecuaciones, solucionando asi con una de las grandes
desventajas de esta estrategia. Como se vera en el capitulo 6, en el marco de esta
Tesis se amplio el rango de aplicacion del Método Directo (Ponzoni y co., 2004) de
manera tal de ser utilizado como estrategia de preprocesamiento, descomponiendo

el modelo matematico en bloques de resolucion mas sencilla.

e Es mas sencillo de realizar el diagnostico para cierto tipo de errores en la
formulacion del problema. Por ejemplo, si existe un problema en la especificacion
del modelo, un simulador orientado a ecuaciones tiene la posibilidad de verificar el
sistema completo de ecuaciones en busqueda del mismo. Un ejemplo seria la

singularidad del modelo.

Desventajas

e Generalmente los métodos numéricos desarrollados para sistemas no lineales no
son tan confiables y robustos para sistemas de gran tamafio, lo cual no sucede en el
enfoque secuencial. Mas atn, para grandes sistemas de ecuaciones es necesario
conocer previamente una aproximacion a la solucion del sistema, de manera tal de
brindar adecuados puntos iniciales al método numérico para que este converja hacia

la solucion.

¢ El enfoque necesita de mayores recursos computacionales para llevar a cabo los

calculos de los grandes sistemas de ecuaciones.

e Tanto los modelos matematicos como las rutinas para célculo de propiedades
termodindmicas deben ser ingresados por el usuario, resultando esto una tarea
compleja y que debe ser llevada a cabo con sumo cuidado, de manera tal de

ingresar en forma correcta todos los modelos matematicos.
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5.3 OPTIMIZACION DE PROCESOS

Llevar a cabo la resolucion de un problema de optimizacion implica encontrar el valor

que deben tomar las variables que forman parte del modelo matematico, para hacer optima

una determinada funcién. A diferencia de los problemas de simulacion, los problemas de

optimizacion cuentan con un nimero mayor de variables que de ecuaciones, las cuales son

fijadas mediante el cumplimiento de ciertos requerimientos para encontrar el Optimo buscado.

Los problemas de optimizacién se componen béasicamente de tres elementos:

e Funcién objetivo: Es la medida cuantitativa del funcionamiento del modelo que se

desea optimizar (maximizar o minimizar). Como ejemplo de funciones objetivo se
pueden mencionar: la minimizacion de costos operativos de una planta, la
maximizacion de los beneficios netos de venta, la minimizacién de la materia prima

utilizada en la fabricacion de un producto, etc.

e Variables: Representan las decisiones que se pueden tomar para afectar el valor de

la funcion objetivo. Desde un punto de vista funcional se pueden clasificar en
variables independientes o de control y variables dependientes o de estado, aunque

matematicamente todas son iguales.

Restricciones: Representan el conjunto de relaciones (expresadas mediante

ecuaciones € inecuaciones) que ciertas variables esta obligadas a satisfacer.

Existen algunos problemas de optimizacion que se desvian ligeramente del esquema

presentado anteriormente. Ellos son:

Sistemas de ecuaciones lineales/no lineales: No existe una funcion objetivo como
tal. Unicamente interesa encontrar una solucion factible a 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 una funcidn objetivo, sin tener que

cumplir con restricciones impuestas.

Optimizacion multiobjetivo: Se trata de problemas con mas de una funcion
objetivo. El problema que se plantea es como trabajar con varias funciones objetivo

a la vez. Teniendo en cuenta que el 6ptimo para un objetivo no lo es para otro, son
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objetivos en conflicto entre si, que no tienen solucidon Unica sino una solucién de

compromiso, generalmente elegida a partir de una funcion Pareto.
53.1 METODOS DE OPTIMIZACION

A continuacion se incluye la clasificacion de los métodos utilizados para llevar a cabo

la optimizacion de un determinado modelo matematico:

e Métodos deterministicos: Son los métodos que habitualmente se pueden
encontrar en los libros de optimizacion (Hillier y Lieberman, 1997; Edgar y
Himmelblau, 1988). Entre ellos se encuentran la optimizacion lineal, lineal mixta

entera, no lineal, estocastica, dinamica, etc.

e Meétodos metaheuristicos: Dentro de este grupo se encuentran los algoritmos
evolutivos genéticos y las busquedas heuristicas (método tabu, busqueda aleatoria,

etc).

De manera general, se puede afirmar que los métodos cldsicos buscan y garantizan la
obtencioén de un Optimo local mientras que los métodos metaheuristicos tienen mecanismos

especificos para alcanzar un 6ptimo global aunque no garantizan que se pueda alcanzar.

54 GENERADOR DE MODELOS PARA SIMULACION Y
OPTIMIZACION DE PROCESOS INDUSTRIALES

A partir del desarrollo del MGM para disefio de instrumentacion (Vazquez y CO.
2001), se planted en el marco de esta Tesis desarrollar un software con la misma filosofia del
MGM, es decir, la de generar el modelo matematico de cualquier planta, pero orientado a la

simulacion y optimizacion de procesos.

5.4.1 OBJETIVOS DE DISENO DEL SOFTWARE Y CARACTERITICAS
PRINCIPALES DEL MISMO

En cuanto a los objetivos especificos de disefio del software generador de modelos, los

mismos se definieron de manera tal que el programa contara con:

e Visualizacion completa de la planta de procesos, de manera tal que resulte natural

y sencillo el ingreso al programa de una nueva planta.
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e Utilizaciébn de programacion orientada a objetos, cuya filosofia permite una
representacion natural del tipo de informacion que se maneja en el armado de una

planta de procesos (cada equipo representa un objeto independiente).

e Modelado matematico riguroso y preciso de plantas reales asi como también de las

propiedades fisicas y quimicas de las corrientes que integran el proceso.

e Adecuada sintaxis en el modelo generado, de manera tal que el mismo pueda ser

ingresado a un directamente simulador orientado a ecuaciones.

e Flexibilidad en las opciones de modelado, de manera tal de facilitar la

incorporacion de nuevos modelos de equipos y ecuaciones termodinamicas.
e Chequeos de consistencia y validacion de datos.

e Herramientas inteligentes que permitan facilitar el ingreso de la topologia de la

planta, asi como también realizar chequeos en corrientes y equipos.
e Capacidad para el tratamiento de plantas de dimension industrial

e QGuia para desarrolladores, la cual detalle la metodologia a seguir para incorporar
nuevos equipos o paquetes termodindmicos, asi como también modificar los

modelos ya existentes.

En base al cumplimiento de estos objetivos, se desarrollé entonces un software que
posee una interfaz amigable y permite al usuario ingresar la topologia completa de una planta
quimica de manera secuencial, seleccionando de un menu los equipos que forman parte de la
misma (Domancich y co, 2009e). El programa tiene incorporada una etapa de verificacion, la
cual se encarga de verificar de manera automatica que el flowsheet ingresado no contenga
inconsistencias en los compuestos de las corrientes que ingresan o salen de los equipos, asi

como también en las fases de las mismas.

Una vez llevadas a cabo exitosamente las comprobaciones mencionadas
anteriormente, el programa genera automdticamente el modelo matematico completo que
representa el proceso en cuestion, en un formato compatible con el simulador orientado a
ecuaciones GAMS. De esta manera, dicho modelo pueda ser simulado u optimizado

dependiendo de las necesidades del usuario. El programa informa al usuario las dimensiones

81



Capitulo 5 Generador Automatico de Modelos para
Simulacidén y Optimizacion de Procesos

del modelo de manera tal que el mismo pueda analizar si el modelo resultante es cuadrado o si

posee grados de libertad que permitan llevar a cabo la optimizacion del mismo.

El enfoque utilizado para llevar a cabo la programacion del paquete se denomina
orientado a objetos. El mismo permite darle la suficiente flexibilidad al programa como para
que el usuario pueda incorporar cualquier tipo de equipo con minimo esfuerzo. Para ello, debe
seguirse una determinada sintaxis desarrollada en Lenguaje Extensible de Marcas (XML)
(Raik, E, 2001; Harold, E. y Means. W., 2004), la cual se explica en detalle en el anexo C de
esta Tesis. Cada uno de los equipos ingresados por el usuario, asi como también los modelos
termodindmicos, son tratados como bloques independientes, los cuales una vez programados
son incorporados de manera directa al modulo principal, resultando asi disponibles para su

utilizacion en cualquier caso que quiera ingresarse.

Es importante destacar que la sintaxis con que se generan los modelos matematicos
puede ser modificada facilmente, de manera tal de adaptar los modelos a los diferentes
programas de resolucion que quieran ser utilizados. En nuestro caso en particular se eligié
generar una salida totalmente compatible con GAMS de manera tal de poder aprovechar la
gran cantidad de algoritmos de resolucion con los que cuenta dicho software. De esta manera,
el usuario genera de manera externa y mediante la utilizacion de nuestro software el modelo
de la planta en cuestion, pudiendo introducir luego el mismo a GAMS para realizar la

simulacion u optimizacion del mismo
5.4.2 MODELADO RIGUROSO PARA SIMULACION Y OPTIMIZACION

Para llevar a cabo el desarrollo del nuevo software, uno de los objetivos
fundamentales a cumplir fue el de incorporar modelos matematicos completos y rigurosos al
software. Es importante destacar que para el desarrollo del MGM esto no result6é necesario, ya
que el disefio de instrumentacién es una tarea cualitativa, en la cual se realiza una
clasificacion de las variables y ecuaciones (ver seccidon 2.2 de esta Tesis) sin realizar calculos
con las mismas. Es por ese motivo que el MGM no cuenta con este tipo de modelos
matematicos. Se realizd entonces el modelado riguroso de varios de los equipos disponibles
en cualquier planta quimica, los cuales fueron incorporados al software de manera tal de tener
un conjunto completo de equipos que puedan ser seleccionados por el usuario para realizar la
simulacion de cualquier planta de procesos. En cuanto a las propiedades fisicas, quimicas y

termodinamicas, se realizo un modelado ideal de las mismas, de manera tal de sentar las bases
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como para que el usuario pueda incorporar los modelos necesarios de acuerdo al tipo de
problema a resolver. A continuacion se presenta un ejemplo de sistema de ecuaciones
generado para un andlisis de observabilidad (figura 5.1), el cual fue generado por el MGM y

uno generado por el nuevo software generador de modelos (figura 5.2),

ComprBMGO.. F S1-F 52 =e= 0;

ComprBMCO.. F 51ty 81 H20-F 52%y 52 H20 =e= 0;

ComprBMCl.. F_31*y S1 H3N-F S52%y 3Z H3N =e= 0;

ComprBMCZ.. F_S1*y 51 N2-F SZ2*y 52 N2 =e= O;

ComprBEO.. F_31*h S1-F S2*h 32+Q Compresor =e= 0;

ComprPRES.. P 3ltdeltaP Compresor-P 52 =e= 0;

CompzPOT0.. Q Compr-f(deltaP Compr,T S1,F S1,Ef Compr) =e= 0

ComprTsal.. T SZ-f(deltaP Compr,T SI,Ef Compr) ze=

S1DENSO. . th_Sl £(P_S1,T 51, }LSI H20)-£(B_S1,T_ Sl ,¥_S1 H3N)-£(P_S1,T Sl,y Sl N2) =e=
S1ENTPO.. h SI-f(P S1,T S1,y S1 H20)-f(P S1,T S1,y SL H3N)-£(P S1,T S1,y SI N2) =e=
SINORMYO.. v S1 H20+y S1 H3N+y 51 N2-1 =e= 0;

SZNORMYO.. v 52 H2O+y 52 H3N+y 52 N2-1 =e= 0;

S2DENS0.. Rho 52-f(P §2,T §2,y $2 H20)-f(P_S2,T S2,v S2 H3N)-f(P 52,T $2,v S2 N2) =e=
SZENTPO..  h Sz2-f(P 52,T 52,y 52 H20)-f(P_S52,T 52,y 52 H3N)-f(P 52,T 52,y 52 N2) =e= O

Figura. 5.1. Ejemplo de sistema de ecuaciones generado por el MGM para llevar a cabo el
analisis de observabilidad de una planta de procesos

ComprBMGd.. F_S1-F 52 =e= 0

ComprBMCO.. F_S1*y S1 H20-F_S2*y 52 H20 =e= 0;

ComprBMCl.. F_S1*y 51 H3N-F_S2*y 32 H3N =e= (;

ComprBMCZ.. F_Sl*y 51 N2-F 352%y 352 N2 =e= 07

ComprBEO.. F_S1*h S1-F S52*h S2+Q Compresor =e= 0;

ComprPRES.. P_Slt+deltaP_Compresor-P_S2 =e= 0;

CompzWKQ.. Q Compr-((Z_Compr*8.31*T S1)/MW_SI1*k_Compr/(k_Compr-1)*((P_S2/P_SI1)**((k_Comp|
1/k_Compr)-1))/Ef Compr =e=0;

ComprTsal.. T _S2-T _SI1*(P_ S’/P S1)** ((n_Compr-1)/n_Compr) =e= 0;

ComprEf. . Ef Compr ((k_Compr-1)/k_Compzr)/((n_Compr-1)/n_Compr)) =e=0

SIDENSO.. Rho S1-P_S1*MW S1/(0.082%T S1) =e= 0;

S1ENTPO. . hv_S1 H20-hf H20-cpa H20* (T _S1-298) -cph H20/2% (T_S1**2-298%*2)
-cpc_H20/3* (T_S1**3-298%*3) - cpd S1 H20/4*(T_S1**4-298%*4) =e= 0,

S1ENTPL. . hv_S1 H3N-hf H3N-cpa H3N*(T SI1- 798)-cpb HBNVZ*(T S1**2-298%%2) —cpc_ H3N/3*
(T SI**3- 798**3}- cpd_S1_ H3N/4*(T S1**4-298*%*{) =z=e= 0,

S1ENTPZ. . hv 81 N2-hf N2-cpa_ N7*(T 51-298) cpb N7/2*(T;Sl**2—298**2)—cpc_N2/3*(T;SI**
3- 798**3} -epd _S1 N2 /4*(T S51*%4-298%*4) =e= (0,

S1ENTPO. . hv_S1-hv S1 Hzo*y S1 _H20-hv_S1 H3N*y S1 H3N-hv_S1 N2*y S1 N2 =e= 0,

SIMWQ. . MW SI—MW H’O*y Sl H’O—MW HBN*y Sl HBN—MW N’*y SI N2 =e= 0,

SINCRMY0.. v S1 H20+y S§1 H3N+v S1 NZ-1 === 0
SEZNORMYO.. vy 52 H20+y S2 H3N+y S2 N2-1 === 0;

SZMWO. . MW_SZ2-MW_H20*y 52 H20-MW_H3N*y 52 H3N-MW _N2*y 52 N2 =e= 0;

S2DENSO..  Rho S2-P S2*MW 52/ (0.082*T §2) =e= 0

S2ENTPO..  hv 52 H3N-hf H3N-cpa H3N* (T _52-298) -cpb H3N/2* (T_S2**2-298%*2) -cpc HIN/3*
(T_S2%*3-298%*3) -cpd_S2 H3N/4* (T_S2**4-298%%4) =e= 0;

SOENTP1.. hv _S2 N2-hf N2-cpa N2* (T S2-298)-cpb N2/2% (T S2%%2-298%%2)-cpc N2/3*
T S2%*%3-298%*3)-cpd S2 NZ/4* (T _S2%%4-298%*4) =e= 0;

SZENTPZ..  hv_S2 H20-hf H20-cpa H20* (T_S2-298) -cph HZ20/2* (T_S2**2-298%*2) -cpc H20/3* (
T 52%%3-298%%3)-cpd 52 H20/4* (T_S2%+4-298+%4) =e= 0;

SZENTPO..  hv_S2-hv §2 H20*y S2 H20-hv 52 H3N*y 52 H3N-hv_S2 N2*y 52 NZ =e= 0;

Figura. 5.2. Ejemplo de sistema de ecuaciones generado por el nuevo generador de modelos
para simulacién y optimizacién de procesos
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Los ejemplos mostrados anteriormente, corresponden al modelo matematico de un
compresor de simple etapa, al cual ingresa una determinada corriente S1 y sale de ¢l una
corriente S2. Las ecuaciones resaltadas corresponden al modelado del compresor en si mismo,
asi como también de las propiedades de la corriente de entrada S1 (entalpia y densidad).
Como se puede apreciar en el primero de los casos, tanto el modelado del compresor como el
de las propiedades de la corriente se llevan a cabo con la utilizacidén de una funcionalidad que
incluye las variables de las cuales cada propiedad o variable de operacién del equipo
dependen. Esto resulta suficiente para llevar a cabo el disefio de instrumentacion de una
planta, donde el objetivo es implementar una configuracion adecuada de instrumentos de
control que permita utilizar el minimo numero de sensores necesarios para asegurar el
conocimiento necesario del comportamiento del proceso. Por otro lado, en la figura 5.2 se
muestra como deben reformularse esas ecuaciones si se desea simular u optimizar el proceso

en cuestion, reemplazando las funcionalidades por su forma matematica rigurosa.

5.4.3 DESCRIPCION DEL SOFTWARE

@ Generador automdtico de modelos para simulacion y optimizacion
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Figura. 5.3. Captura de pantalla del area principal del software para un caso de estudio
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A continuacion se describen los principales componentes del software. La figura 5.3

muestra una captura de pantalla del mismo, donde se visualiza un caso de estudio incorporado.

Area principal

Se trata de la parte del programa destinada al ingreso de la topologia del proceso a
estudiar. Sobre ella el usuario dibuja el flowsheet del proceso del cual se generara el modelo

matematico.
Archivos

Permite generar un nuevo archivo y guardar los cambios generados en €1, asi como
también abrir modelos previamente desarrollados con el software. También desde este mena

es posible imprimir el flowsheet que haya sido ingresado.
Editar

Este ment permite modificar en todo momento los compuestos que forman parte del
modelo, asi como también seleccionar la fuente con que son nombrados los equipos en el

flowsheet.
Ver

Permite al usuario incrementar o reducir el tamafio del flowsheet.
Idioma

Brinda la opcion de utilizar el software en castellano o inglés.
Anélisis

Este ment se encarga de llevar a cabo el andlisis de consistencias del modelo, asi
como también de generar el modelo matematico final que representa el proceso en cuestion.

El procedimiento por el cual se lleva a cabo esta dividido en dos etapas:

e Comprobacion de consistencias: Una vez ingresada la topologia completa de la
planta, se lleva a cabo esta primera etapa, la cual se encarga de chequear que no
existan inconsistencias entre los equipos y las corrientes que ingresan o

abandonan los mismos. Se verifica que las fases de las corrientes sean las
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Equipos

correctas de acuerdo al equipo a las que estan conectadas, asi como también se

verifica la correcta definicién de los compuestos que forman parte de ellas.

Generacion del modelo matematico: Una vez realizados con éxito los chequeos
respectivos, se genera el modelo matematico completo que representa el
comportamiento de la planta en cuestion. EI modelo luego puede ser guardado en
formato HTML (Lenguaje de Marcas de Hipertexto) de manera tal de poder ser

manipulado con mayor facilidad.

Contiene la libreria de equipos de la que dispone el usuario para construir la topologia

de la planta. Una vez seleccionado y ubicado un equipo en el area principal, el usuario debe

ingresar dentro de ¢l de manera tal de especificar el mismo de manera completa. Al ingresar al

equipo se abre una ventana del mismo la cual permite al usuario definir el nombre, asi como

también sus conexiones y parametros conocidos. Contiene los siguientes items:

General: Ventana reservada para que el usuario ingrese el nombre del equipo, asi
como también cualquier nota que desee referida al mismo. La figura 5.4 muestra

la ventana “General” para una bomba centrifuga.

B Propiedades de Bombat

General Conexiones Fases Parametros Ecuaciones
Mormbre: |Bombal

Motas: | Bomba de reflujo de la columna de destilacidn DEST1

l Aceptar ” Aplicar H Cancelar I

Figura 5.4. Ventana “General’ del equipo para definicién de nombre del mismo y notas.
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e Conexiones: En esta ventana se definen las corrientes de materia que ingresan y

egresan del equipo (ver figura 5.5).

M Propiedades de Bomba1

General | Conexionss | Fases Farametros

Ecuaciones

Irnagen de referencia:

pumpz
(O Y

pump2
Conexiones de entrada:

Conexiones de salida:

I Aceptar H Aplicar H Cancelar ]

Figura 5.5. Definicion de las corrientes de entrada y salida del equipo.

e Fases: Informa, de acuerdo al equipo con que se estd trabajando, en qué fase se

deben encontrar las corrientes que sean conectadas al mismo (ver figura 5.6).

M Propiedades de Bomba1

General Congxiones | Fases | Parameiros Ecuaciones

Imagen de referencia:

pumps

pump2

purnpl: Liguido H

pump2: Liguido H

[ Aceptar H Aplicar H Cancelar l

Figura 5.6. Pantalla de informacién sobre las fases que permite el equipo.
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e Parémetros: Desde esta ventana se ingresan al programa los valores de los
parametros caracteristicos del equipo (ver figura 5.7), como por ejemplo: caida de
presion en el mismo, potencia consumida, eficiencia, etc. Dichos pardmetros deben
ser ingresados si son valores conocidos, ya que si no se ingresa nimero alguno
(siendo 0.00 el valor por defecto) se estd indicando al programa que dichos
parametros son en realidad variables cuyo valor sera luego calculado mediante la

simulacion u optimizacion del modelo matematico.

Bl Propiedades de Bombal

General Conexiones Fazes Parametros Ecuaciones

i

Incremento de presidn (deltaP) @ Representa el incremento de presidn dado al fluido |0.50

LS

Potencia consumida () : Representa la potencia real utilizada por la bomba |0.00

Eficiencia (Ef) : Eficiencia del equipo |85.00 )

[ Aceptar H Aplicar H Cancelar

Figura 5.7. Definicion de los parametros del equipo.

e [Ecuaciones: Muestra la lista total de ecuaciones del equipo (figura 5.8). Por
defecto se encuentra seleccionado un determinado grupo de ecuaciones,
teniendo el usuario la posibilidad de seleccionar las que desee de acuerdo al

nivel de detalle con que se quiera modelar el equipo.
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Bl Propiedades de Bomba1

Gerneral Conexiones Fases Farameiros Ecuaciones

[l Balance de masa global:

[«

Balance de masa por componente:

[«

Balance de energia:

H

Calculo de presidn:

Potencial ideal de la bomba:

K K

Potencial real de la bomba:

’ Aceptar H Aplicar H Cancelar ]

Figura 5.8. Definicion de las ecuaciones que forman parte del modelo matematico del equipo.

Corrientes

Contiene las corrientes materiales que utiliza el usuario para realizar las conexiones
entre equipos. Una vez ubicada la corriente en el area principal, el usuario debe ingresar
dentro de ella de manera tal de completar las especificaciones necesarias de la misma. Al

ingresar a la corriente se abre una ventana que contiene los siguientes elementos:

e General: Ventana reservada para que el usuario ingrese el nombre de la corriente,
asi como también cualquier nota que desee referida a la misma. También se debe
definir la fase en que se encuentra la misma, es decir, liquido, vapor o mezcla. La

figura 5.9 muestra la ventana “General” para una determinada corriente.
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Il Propiedades de entrada

General | Compuestos " Parametros || Ecuaciones

Mombre: |emrada |
MNotas:

Phase: “apor =

Liguica
Mezcla |

[ Aceptar ][ Aplicar ][ Cancelar ]

Figura 5.9. Definicion de las propiedades de la corriente. Pantalla “General”.

e Compuestos: En esta ventana el usuario define los compuestos que forman parte
de la corriente que esta siendo definida. Para ello se debe seleccionar de la lista
total de compuestos que forman parte de la simulacion (definida al comenzar un
nuevo caso de estudio) aquellos que integran dicha corriente. La figura 5.10

muestra la ventana donde se realiza la seleccion de compuestos.

Il Propiedades de entrada

General Compuestos FParametros || Ecuaciones

| H Filirar ][ Lirmpiar

H2C - Water

T2 - Carbon dioxide
H3M - Ammonia

M2 - Milrogen

CH2O - Formaldebhryde
CH4 - Methane
CZ2HeD - Ethancl

[ Aceptar ][ Aplicar ][ Cancelar ]

Figura 5.10. Definicion de los compuestos que integran la corriente.

90



Generador Automatico de Modelos para Capitulo 5
Simulacién y Optimizacion de Procesos

e Parametros: Esta ventana contiene una lista de las variables medibles que forman
parte de la corriente, es decir: caudal, composicion, temperatura y presion (ver
figura 5.11). El usuario debe ingresar los valores de las variables que sean
conocidas, y dejar vacios los campos de aquellas que quedaran como incognitas y

seran calculadas con la simulacion u optimizacion del modelo.

Bl Propiedades de entrada

Gerneral Compuestos Parametros Ecuaciones

Fresidn (F) : Presidn de |5 carriente {Fa) |101300.00 b |

Temperatura {T) : Temperatura de la corriente (K |300.00 3

Caudal molar (F) : Caudal molar de la corriente (molfs) [S45.00 3

i

Cormposiciones (31 Composiciones de la corrients en fase liguids |0.00

ir

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

i

Composiciones (z) : Composiciones globales de la corriente parcialmente vaporizada |0.00

[ Aceptar l[ Aplicar I[ Cancelar

Figura 5.11. Definicion de las variables medidas de la corriente.

e [Ecuaciones: Muestra la lista total de ecuaciones que modelan las propiedades
fisicas, quimicas y de equilibrio de la corriente en cuestion (ver figura 5.12). La
ventana posee una funciéon denominada “Tildar ecuaciones” la cual, una vez
definida la fase de la corriente, selecciona de manera automatica solamente las
ecuaciones que correspondan a la fase de la corriente, no incluyendo en el modelo

aquellas que no debieran formar parte del mismo.
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Bl Propiedades de entrada

General Compuestos Parametros Ecuaciones

[ Tildar ecuaciones ]

K]

Morrmalizacion de corriente en fase liguida:

MNormalizacidn de corriente en fase vapor:

Morrmalizacidn de corriente parcialmente vaporizada:

Presion de vapor de los compuestos en |a corriente:

0O 0O O O

Iy e corriente en fase vapor:

[«

I de corriente en fase liquida:

Wy de corriente en fase mezcla:

Constantes de equilibrio de la corriente:

O 0O O

Fraccion vaporizada: ~

’ Aceptar H Aplicar H Cancelar ]

Figura 5.12. Seleccién de las ecuaciones que modelan las propiedades fisicas y quimicas de
la corriente.

5.4.4 CASO DE ESTUDIO: COLUMNA DE DESTILACION REACTIVA

Para sacar provecho del software desarrollado, y realizar las pruebas necesarias del
mismo, se decidi6 incorporar al generador de modelos matematicos una columna de destilacion
reactiva (Olivera y co., 2006), la cual fue posteriormente simulada y optimizada mediante la
utilizacion de GAMS. El modelo matematico fue obtenido a partir del programa anteriormente

descripto. A continuacion se presenta una breve descripcion del proceso en cuestion.

5.4.4.1 DESCRIPCION DEL PROCESO DE DESTILACION REACTIVA

La destilacion reactiva es una operacion hibrida que combina dos procesos claves en
ingenieria quimica: la reaccion y la separacion (Almeyda y co., 2005). Dado el siguiente

esquema de reaccion reversible:
Ci+tC e C+Cy

donde los puntos de ebullicion siguen la secuencia C;, Cs, C4 y C,, un flowsheet tradicional para

llevar a cabo el proceso constaria de una reactor o secuencia de reactores seguido por un tren de
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columnas de destilacion (figura 5.13 a) En el esquema se puede apreciar como los componentes

C; and G, son alimentados al reactor, donde la reaccidn de equilibrio se lleva a cabo en
b

presencia de un catalizador. Luego, es necesario disponer de las columnas de destilacion para

lograr la obtencion de C; and C4 como productos puros.

Una alternativa para este esquema de produccion es el uso de una columna de
destilacion reactiva (figura 5.13 b) La destilacion reactiva es una operacion que integra la
reaccion y la separacion y ofrece la posibilidad de sobrellevar restricciones dadas por el
equilibrio quimico y de fases. El equipo consiste en una columna con una seccion reactiva
ubicada aproximadamente en el medio de ella, sumada a dos secciones no reactivas de
rectificacion y despojo en el tope y fondo de la misma. La tarea de la seccion de rectificacion es
recuperar el reactivo C, de la corriente de producto C;. En la seccién de despojo el reactivo C;
es separado de la corriente de producto C4. En la zona reactiva se separan los productos,
moviendo el equilibrio hacia la derecha, previniendo asi la formacion de cualquier reaccion no
deseada entre los reactivos y cualquiera de los productos. Para una columna disefiada

correctamente, se puede alcanzar un porcentaje de conversion cercano al 100%.

secoién de

L2 Eectificacion
D—L Secoidn
Eeactrva
secoién de

Despojo

C4

a) Proceso Convencional b) Destilacion reactiva

Figura. 5.13. Comparacion entre proceso convencional y destilacion reactiva.

Si se realiza una comparacion desde el punto de vista del modelado matematico entre el
proceso convencional y el de destilacion reactiva, se puede asegurar que el modelo resultante

para la columna reactiva poseer mayor complejidad y los requerimientos para simular los
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procesos de separacion y reaccidon combinados son mayores que si se tratan por separado. El
acoplado de sistemas no lineales conformados por reacciones quimicas, equilibrio de fases y
transporte de masa y energia puede derivar en efectos no deseados, como por ejemplo la

aparicion de azeodtropos reactivos y multiplicidad de estados estacionarios (Hauan y co., 1995).

Dejando de lado el modelado matematico, la combinacioén de reaccion y separacion en
un mismo equipo ofrece ciertas ventajas que el proceso convencional no posee (Podrebarac y

0., 1998). Como ejemplos de las ventajas de esta integracion, se pueden mencionar:
e Se logra superar las limitaciones que impone el equilibrio quimico.
e Se alcanzan mayores selectividades.
e El calor de reaccion puede ser utilizado en el proceso de destilacion.
e Se puede evitar el uso de solventes auxiliares.
e Las mezclas azeotropicas pueden ser separadas con mayor facilidad.

e Se logra una enorme reduccion de costos de inversion y operacion. (Domancich y

co., 2007).
Algunos procesos industriales donde se utiliza el concepto de destilacion reactiva son:
e Sintesis de Metil-acetato (Agreda y co., 1990).

e Preparacion de éteres como MTBE (Metil-Tert-Butil Eter) y ETBE (Etil-Tert-Butil

Eter) (Jacobs and Krishna, 1993), utilizados como adhesivos para gasolinas.

En Taylor y Krishna (2000) se puede encontrar una completa revision acerca de los
aspectos fundamentales del modelado de columnas de destilacion reactiva. Alli se pone
especial énfasis en la diferencia entre modelos basados en el equilibrio y aquellos basados en
el no-equilibrio, con sus respectivas ventajas y desventajas. Doherty y Malone (2001) brindan
una serie de comentarios valiosos acerca de la tendencia futura y desafios que propone el
proceso, y finalmente, en Almeida-Rivera y co. (2004) se puede encontrar una revision de los

métodos de disefio para destilacion reactiva.

94



Generador Automatico de Modelos para Capitulo 5
Simulacién y Optimizacion de Procesos

5.4.4.2 SIMULACION Y OPTIMIZACION DE LA COLUMNA REACTIVA

El modelo de la columna fue incorporado al generador automatico de modelos y
posteriormente testeado mediante la simulacion y optimizacion del mismo. Para ello se utilizo
como caso de estudio la produccion de MTBE a partir de metanol e isobuteno. En el anexo D
de esta Tesis se presentan diversos resultados obtenidos a partir de este modelo, para determinar
su fiabilidad y posibilidad de realizacion de numerosos célculos. Si bien dichos céalculos no
estan directamente relacionados con el objetivo de esta Tesis, muestran la flexibilidad de las

representaciones matematicas de equipos obtenidas mediante el generador de modelos.

Tanto los balances de masa y energia del equipo como las relaciones de equilibrio
utilizadas se describen en el anexo D. También se incluyen en dicho anexo todas las
ecuaciones para los calculos geométricos y econdmicos utilizadas en la optimizacion del

equipo.
5.5 CONCLUSIONES

En este capitulo se presentd un software para la generacién automatica de modelos
matematicos de plantas de procesos. El mismo permite obtener el sistema de ecuaciones que
representa el funcionamiento de una planta de procesos a partir del ingreso al programa de la
topologia de la misma. Una vez obtenido el sistema de ecuaciones, se puede llevar a cabo la
resolucién del mismo por medio de alguno de los algoritmos disponibles para ello, teniendo

en cuenta las caracteristicas del sistema obtenido.

El software posee una interfaz amigable que permite al usuario ingresar la topologia
completa de una planta quimica de manera secuencial, seleccionando de un menu los equipos
que forman parte de la misma. El programa tiene incorporada una etapa de verificacion, la
cual se encarga de chequear de manera automatica que el flowsheet ingresado no contenga
inconsistencias en los compuestos de las corrientes que ingresan o salen de los equipos, asi

como también en las fases de las mismas.

Una vez realizados los chequeos automaticos, se genera el modelo matematico
completo que representa el proceso en cuestion, en un formato compatible con GAMS, de
manera tal que dicho modelo pueda ser simulado u optimizado dependiendo de las
necesidades del usuario. Se eligio en particular la sintaxis de GAMS poder aprovechar la gran

cantidad de algoritmos de resolucion con los que cuenta dicho software. Es importante
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destacar que no resulta dificultoso modificar dicha sintaxis de manera tal de adaptarlo a

cualquier otro programa o algoritmo de resolucion que quiera ser utilizado.

El generador de modelos fue desarrollado utilizando un enfoque de programacion
orientado a objetos. De esta manera resulta flexible a la incorporacion de nuevos equipos o
paquetes termodindmicos de manera relativamente sencilla, siguiendo una metodologia
desarrollada en lenguaje XML (ver apéndice C). Para realizar los testeos necesarios del
programa, se incorpord al mismo el modelo de una columna de destilacion reactiva, el cual fue

posteriormente simulado y optimizado mediante la utilizacion de GAMS.

Mediante la utilizacion de este generador de modelos, el usuario obtiene de manera
externa al programa resolvedor el modelo de la planta, pudiendo introducir luego el mismo a
GAMS para realizar la simulacion u optimizacion del mismo, sin tener necesidad de conocer
la sintaxis especifica de dicho programa. Por otro lado, como se verd a continuacién en el
capitulo 6, otra de las herramientas desarrolladas en el marco de esta Tesis consiste en un
software, denominado MP4SO para llevar a cabo la simulacién y optimizacion de procesos
industriales, basado en la estrategia orientada a ecuaciones. Por este motivo, resultd de suma
utilidad el desarrollo del generador automatico de modelos como paso previo a la posterior

aplicacion del MP4SO para llevar a cabo la resolucion del sistema de ecuaciones generado.

5.6 NOMENCLATURA DEL CAPITULO

CTA= Costo total anualizado

MGM= Modulo generador de modelos
MTBE= Metil-tert butil éter

PUR= Pureza
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CAPITULO 6

DE PARTICION DE MODELOS

6.1 INTRODUCCION

La complejidad inherente a los modelos mateméticos empleados para la simulacion y
optimizacion de procesos industriales dificulta las tareas de analisis y resolucién computacional
de los mismos. Una estrategia empleada habitualmente para reducir la complejidad de sistemas
algebraicos es su descomposicidn en subsistemas mas simples de ecuaciones (Duff y co., 1986).
Sin embargo, la mayoria de estas metodologias estd orientada a la resolucion de sistemas
cuadrados o lineales, con lo cual se limita su rango de aplicacion. En particular, la simulacion
de procesos industriales requiere la resolucion matematica de sistemas cuadrados de ecuaciones
(sistemas no singulares), donde el modelo contiene igual nimero de ecuaciones que de
variables, siendo Unica la solucion que satisface el modelo planteado (Perkins, 1983). Por otro
lado, los modelos de optimizacion son rectangulares, siendo el nimero de variables superior al
de ecuaciones, dando lugar a mdaltiples soluciones posibles. Es importante destacar que
generalmente, en ambos casos, se esta en presencia de modelos matematicos fuertemente no
lineales. Estas son las razones por las que si uno quisiera realizar una descomposicion de este
tipo de modelos, deberia contar con algoritmos que permitan trabajar con modelos cuadrados o
rectangulares, y de caracter lineal o no lineal.
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En el capitulo 4 de esta Tesis se describe en detalle un nuevo método de descomposicion
estructural de sistemas de ecuaciones para andlisis de observabilidad que posee caracteristicas
que superan las limitaciones presentadas por otros algoritmos de descomposicion (ver capitulo
3). Este algoritmo, conocido como Método Directo Extendido (MDE) (Domancich y co.,
2009b), se encuentra basado en teoria de grafos y efectia un reordenamiento estructural de la
matriz de incidencia correspondiente al modelo de estado estacionario de un proceso. Esta
restructuracion conduce a una forma triangular inferior en bloques, la cual define
implicitamente una descomposicién en bloques y el orden de precedencia entre ellos, para la
resolucion eficiente del sistema de ecuaciones asociado a dicha matriz. A diferencia de otros
métodos de particionamiento de matrices (Pothen y Fan, 1990; Gustavson, 1976; Madron, 1992,
Duff y Reid, 1978), el MDE permite descomponer tanto matrices estructuralmente singulares
como no singulares, correspondientes tanto a modelos matematicos lineales como no lineales.
De este modo, mediante la aplicacion de este algoritmo de particionamiento, es posible llevar a
cabo el tratamiento de casos de estudio de gran dimensién, tal como los que generalmente

surgen en ingenieria de procesos.

Por otra parte, como se menciond en la presente Tesis, existe una herramienta comercial
orientada a ecuaciones para modelado, simulacion y optimizacién de procesos, conocida como
GAMS (por sus siglas en inglés: General Algebraic Modeling System, Sistema General de
Modelado Algebraico) (Brooke y co., 2004). Este software cuenta con gran variedad de solvers
matematicos y brinda facilidades para resolver sistemas en bloques, aungque no posee una
técnica integrada para efectuar la descomposicién en subsistemas. Por ende, resultaria valioso
contar con un software que integre las potencialidades del Método Directo Extendido con el

software comercial GAMS.

En este capitulo se presenta un software, denominado MP4SO (por sus siglas en
inglés:Modeling Partitioning for Simulation and Optimization, Particionamiento de Modelos
para Simulacion y Optimizacion) (Domancich y co., 2009) para simulacion y optimizacion de
procesos industriales, basado en la estrategia orientada a ecuaciones. MP4SO es una
herramienta que trabaja de manera interoperativa con GAMS y basa su funcionamiento en el
Método Directo Extendido. Su aplicacion a problemas de grandes dimensiones, como son
normalmente los procesos industriales, permite reducir las desventajas que naturalmente tiene la
estrategia orientada a ecuaciones. Por un lado, la particion de un sistema complejo en

subsistemas logra disminuir los recursos computacionales necesarios para resolverlo. Por otra
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parte, la subdivision del modelo facilita el analisis del proceso por parte del usuario. Por
ejemplo, permite identificar de manera mas efectiva las variables que deberian ser inicializadas,
en estudio de simulacion u optimizacion, a partir de los bloques encontrados, y sus
correspondientes 6rdenes de precedencia para el calculo. Esta caracteristica resulta de gran
utilidad para modelos de grandes dimensiones, ya que se ve facilitado el arduo trabajo de
inicializacion mediante prueba y error de todas las variables del modelo.

En la préxima seccion se realiza una breve descripcion del Método Directo Extendido,
tratado en detalle en el capitulo 4 de esta Tesis asi como también su integracion con GAMS. La
seccion 6.3 describe los componentes principales de MP4SO. En la seccion 6.4 se presenta el
analisis de performance del software aplicado a diferentes casos de estudio, asi como también
una discusion de los resultados obtenidos. Finalmente, en la seccion 6.5 se incluyen las

conclusiones generales.

6.2 UTILIZACION DEL MDE Y GAMS PARA SIMULACION Y
OPTMIZACION DE PROCESOS INDUSTRIALES

En esta seccion se incluye una breve descripcion del Método Directo Extendido, y se
detalla como fue disefiada la integracion con GAMS a fin de usar las potencialidades de

ambos para conformar MP4SO.

6.2.1 DESCOMPOSICION DE MODELOS MATEMATICOS MEDIANTE LA
UTILIZACION DEL METODO DIRECTO EXTENDIDO

Como se describié en el capitulo 4 de esta Tesis, el Método Directo Extendido
(Domancich y co., 2009b) efectla un reordenamiento estructural de la matriz de incidencia
correspondiente al modelo de estado estacionario de un proceso, llevandola a una forma
triangular inferior en bloques. De este modo se obtiene una descomposicion en subsistemas y
un orden de precedencia para la resolucion eficiente del mismo. EI MDE dio excelentes
resultados al ser aplicado en la resolucién de problemas de monitoreo de procesos reales. La
técnica resulta sumamente eficiente en términos de tiempos de ejecucidn, asi como también
aplicable sobre cualquier tipo de matrices, sin importar su patrén estructural, incrementando
su eficacia a medida que los problemas crecen en tamafio y complejidad. Por estos motivos, es
posible afirmar que la técnica de descomposicion llevada a cabo por el Método Directo
Extendido constituye una base sdlida para el desarrollo de una metodologia para la resolucion

de sistemas de ecuaciones no lineales de gran tamafo. La descomposicion en subsistemas y
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posterior orden de resolucion que se lleva a cabo simplifica la resolucién del sistema original
de ecuaciones. Més aln, como se verd en este capitulo, es también aplicable a sistemas

rectangulares.

Como se detallé anteriormente, el Método Directo Extendido detecta dos tipos
diferentes de variables, dependiendo de la factibilidad de célculo de las mismas:

e Variables Observables: variables no medidas que pueden obtenerse a partir de las
variables medidas utilizando las ecuaciones del modelo.

e Variables No Observables: variables no medidas que no pueden calcularse a partir

de las variables medidas ni a partir de las ecuaciones del modelo.

Trasladando esta clasificacion del andlisis de observabilidad a la resolucién
matematica de modelos, se puede afirmar que las variables observables son aquellas
calculadas a partir de los blogues cuadrados detectados por el algoritmo (simulacion),
mientras que las variables no observables pertenecen a bloques rectangulares con mayor

namero de variables que ecuaciones (optimizacion).
6.2.2 SISTEMA GENERAL DE MODELADO ALGEBRAICO (GAMS)

GAMS (Brooke y co., 2004) es un software de uso general que permite el modelado,
analisis y resolucion de diversos problemas de simulacion y optimizacion. Dado su nivel de
abstraccion y flexibilidad de uso, es utilizado tanto en ingenieria de procesos como en otras
areas de la ingenieria y ciencias exactas. En su sitio Web (GAMS, pagina Web, 2009) se
encuentra una completa serie de documentos que ayudan al usuario en las etapas de
modelado, correccion de errores, analisis de sensibilidad, generacion de reportes de salida,

etc. Entre sus caracteristicas principales se encuentran:

e Su capacidad para pasar de resolver problemas de pequefias dimensiones (docenas
de wvariables y restricciones) a problemas mayores (miles de variables y
restricciones) sin variar significativamente el cddigo fuente. EI manejo eficiente de
subindices permite escribir de manera compacta restricciones similares mediante

una sola linea de comando.

e Separa el proceso de modelado del proceso de resolucion del problema. De esta

manera, el usuario de GAMS debe ser capaz de conseguir una formulacion
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consistente del problema, y una vez la expresada en la notacion correcta, este
lenguaje hace uso de alguno de los solvers disponibles para obtener su solucién. De
esta manera, el usuario s6lo ha de centrarse en obtener un modelo del problema y
puede ignorar el funcionamiento interno del algoritmo que se necesita para
resolverlo. La separacion de estas dos tareas permite cambiar el modelo para
mejorarlo o completarlo de manera més comoda. El conocimiento de los métodos
empleados para la solucién de los modelos es importante para poder plantear
adecuadamente los mismos, pero aungue es deseable, no es imprescindible en una

primera etapa.

e La forma en que GAMS representa un problema de optimizacion practicamente
coincide con la descripcion matematica de ese problema. Por lo tanto, el codigo
GAMS es sencillo de comprender para aquellos lectores familiarizados con el

modelado de problemas de simulacion y optimizacion.

e GAMS proporciona los mecanismos necesarios para resolver problemas de
optimizacion con estructuras similares, como son aquellos que se derivan de las
técnicas de descomposicién. Esta caracteristica resultdé fundamental a la hora de

seleccionar el software de resolucion que forme parte de MP4SO.

6.2.3 RESOLUCION EN BLOQUES LLEVADA A CABO MEDIANTE LA
UTILIZACION DEL METODO DIRECTO Y GAMS

MP4SO permite resolver problemas de simulacion y optimizacion. El programa basa su
funcionamiento en la aplicacion del Método Directo Extendido, seguido por la resolucion
utilizando alguno de los solvers provistos por GAMS, dependiendo del tipo de problema a
resolver. En un primer paso el usuario alimenta el modelo matemético de interés al programa,
usando la notacion de GAMS. Dicho modelo es particionado utilizando el MDE, obteniéndose
asi una descomposicion en subsistemas junto con el orden de resolucién de lo mismos. En una
segunda etapa, MP4SO invoca internamente a GAMS, de forma transparente para el usuario,
con la descomposicion previamente obtenida. Esta invocacion puede ser efectuada para simular
el proceso en estudio, en el caso de sistemas cuadrados, u optimizar, en el caso de sistemas
rectangulares. Finalmente, la resolucién de los distintos subsistemas es llevada a cabo por los

solvers de GAMS siguiendo el orden de resolucion indicado por MP4SO.
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Como se explicé anteriormente, las diferencias desde el punto de vista matematico entre
un problema de simulacion y uno de optimizacion radican en la estructura del sistema de
ecuaciones obtenido en uno u otro caso. La simulacion de procesos implica llevar a cabo la
resolucion de un sistema cuadrado de ecuaciones con solucion unica. Desde el punto de vista
del andlisis estructural efectuado por el algoritmo de observabilidad, el mismo da como
resultado una serie de subsistemas cuadrados conformados por las variables del modelo, las
cuales son clasificadas en su totalidad como variables observables. La simulacion de dicho
modelo implica entonces llevar a cabo la resolucion blogue a bloque de todos esos subsistemas,

llegando asi a la solucién final.

Por otro lado la optimizacion de un modelo, al tratarse de un problema con mas
variables que ecuaciones, arroja un analisis estructural diferente. Al analizar la observabilidad
en estos casos, el resultado obtenido es una serie de bloques cuadrados conformados por las
denominadas variables observables (independientes de las variables de optimizacion), seguidos
por un blogque rectangular , que se encuentra integrado por variables observables pertenecientes
a bloques anteriores, pero también por variables no observables. Esto da como resultado un
blogue, generalmente de mayor tamafio que los blogques cuadrados, con multiples soluciones
posibles. La optimizacion de un modelo sera entonces llevada a cabo en dos etapas. En una
primera etapa se resuelven los blogques cuadrados que no dependen de las variables de
optimizacion, los cuales poseen solucion Unica. En una segunda etapa se lleva a cabo la
resolucion del bloque rectangular, fijando el optimizador las variables de manera tal de

minimizar la funcion objetivo del problema en cuestion.

Como se me menciond anteriormente, existen diversas técnicas para permutar matrices.
En el capitulo 4 de esta Tesis se presentd la descomposicion de Dulmage-Mendelsohn, la cual
es considerada una de las técnicas mas conocidas para permutar una matriz general a una
forma triangular en bloques. En dicho capitulo se explicd, mediante la presentacién de
esquemas comparativos, como la descomposicién alcanzada mediante la aplicacion del MDE
resulta mas conveniente para disefio de instrumentacion que la de Dulmage-Mendelsohn (ver
figura 3.6). Si ambos métodos son aplicados a la resolucion de sistemas de ecuaciones,
también se pueden encontrar ventajas en la aplicacion del MDE. La forma en que el MDE
descompone la matriz de incidencia permite obtener en primer término todos los bloques
cuadrados posibles (bloques (SC1, SR1) y (SC2, SR2)), relegando al final de la

descomposicion los bloques rectangulares. Esto, para llevar a cabo la optimizacion de un
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modelo (sistema de ecuaciones rectangular), resulta de suma importancia, ya que como se
verd a continuacion, permite llevar a cabo la resolucion de dichos bloques cuadrados en una
primera instancia, dado que las variables que los conforman no tienen dependencia alguna con

el resto de las variables del modelo.

Desde el punto de vista de la simulacion de un proceso (sistemas cuadrados), se puede
afirmar que mientras la descomposicion de Dulmage-Mendelsohn no es aplicable a este tipo
de sistemas, el MDE puede ser utilizado, y su costo de empleo es, en términos de orden de
complejidad algoritmica, igual al método de Tarjan, el cual resulta ser el mas eficiente de los

métodos desarrollados para resolver sistemas cuadrados.

6.3 MP4SO: UN SOFTWARE PARA LA INTEGRACION DEL
METODO DIRECTO Y GAMS

Como se explico anteriormente, MP4SO surgi6 a partir de la idea de ampliar el campo
de aplicacion del Método Directo Extendido, de manera tal de sacar provecho de esta nueva
técnica para particion de matrices, aplicando la misma a los campos de simulacion y
optimizacion de procesos. El objetivo fue desarrollar un software capaz de integrar bajo una
misma interfase todos los algoritmos necesarios para llevar a cabo la resolucion de cualquier

sistema, realizando previamente la particion del mismo.
6.3.1 ETAPAS QUE CONFORMAN MP4S0O

Para cumplir con el objetivo planteado, el primer paso fue llevar a cabo un disefio
general del software. Para esto, fue necesario definir las etapas que integran el mismo, desde
que el usuario ingresa el sistema original de ecuaciones, hasta que se obtienen los resultados
de la resolucién del mismo. También se llevé a cabo la identificacion de qué tareas deben ser
Ilevadas a cabo por el usuario y cuales debia el programa realizar de manera automatica. La

secuencia de etapas quedo definida de la siguiente manera (figura 6.1):
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1) Ingreso del modelo matematico

h 4

2) Andlisis del modelo y determinacién de sus
dimensiones

3) Inicializacién de variables
(opcional)

\ 4
4) Particionamiento del modelo

Realizado por el

usuario

5) Inicializacion de variables a partir de
la descomposicion obtenida (opcional)

Realizado por el
software

\ 4
6) Simulacion u optimizacion del modelo

\ 4
7) Deteccidn de bloques infactibles

8) Andlisis de bloques infactibles y
reinicializacion de sus variables

A4

9) Resolucion de blogues infactibles e informe final
de resultados

Figura 6.1. Etapas que conforman MP4SO. Las tareas descriptas en un rectangulo
corresponden a acciones que el software debe realizar de manera automatica, mientras que
las elipses describen tareas a realizar por el usuario.
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Una vez definidas las etapas generales, y habiendo establecido cuales de esas tareas
deben ser llevadas a cabo de manera automatica por el software, se realiz6 un anélisis para
determinar qué herramientas se encontraban disponibles para ser utilizadas y qué nuevo
codigo hacia falta desarrollar para integrar todo bajo el mismo programa. Para llevar a cabo la
ejecucion de las diferentes etapas de manera directa y bajo un mismo entorno, se decidié
desarrollar un programa base en lenguaje Java (Java, 2009), de manera tal de agrupar los
diferentes cddigos a utilizar. Esto permite al usuario ejecutar cada uno de los cédigos desde

una unica interfase amigable, a través de los diferentes menues que conforman MP4SO.

Etapa 1: Ingreso del modelo matematico

Para realizar el ingreso del modelo, se debié generar en el programa base un area
principal de texto. EI mismo debia contar con la posibilidad de ingresar el modelo a mano o
bien, pegar un modelo desarrollado previamente. Esto permitiria al usuario incorporar a MP4SO
modelos ya existentes en lenguaje GAMS, asi como también los modelos desarrollados de

manera automatica con el Generador de Modelos presentado en el capitulo 5 de esta Tesis.

Etapa 2: Analisis del modelo y determinacién de sus dimensiones

En esta etapa, el software debe ser capaz de recibir un sistema de ecuaciones en
lenguaje GAMS, analizarlo y generar los archivos necesarios para ingresar los mismo al
Método Directo Extendido. Para ello fue necesario desarrollar un parser que leyera cada una
de las ecuaciones y extrajera del sistema la informacion requerida por el algoritmo de
observabilidad para llevar a cabo la descomposicién del modelo. Los archivos generados por el

parser, dado un sistema de ecuaciones son:

e .bgf: Contiene el bigrafo inicial, indicando los nodos fila (ecuaciones) y sus

columnas (variables) adyacentes.

e .equ: Contiene la lista de las ecuaciones del sistema, con el nimero y nombre

cada una. También guarda la cantidad total de ecuaciones.

e .var: Es similar al anterior, solo que la informacion esta referida a las variables

del sistema.
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El parser fue realizado mediante la herramienta Flex 2.5 (1995), y el usuario lo ejecuta desde

la interfase general del programa.

Etapa 3: Inicializacion de variables

MP4SO debe permitir al usuario inicializar las variables del sistema de manera sencilla
y directa, sin necesidad de modificar el cédigo original ingresado por el usuario en la primera
etapa. Para esto, debié programarse la interfase de manera tal que la inicializacion de
variables realizada por el usuario en el menl destinado para esto, sea incorporada

automaticamente al modelo original que seré ingresado luego en GAMS.

Etapa 4: Particionamiento del modelo

En esta etapa, MP4SO ejecuta el Método Directo Extendido de manera transparente
para el usuario. Para ello, el software ingresa al MDE los archivos generados en la etapa 2,
obteniendo como resultado la descomposicion realizada por el algoritmo de observabilidad.
Desde el punto de vista de la programacion, esta etapa no requirié del desarrollo de nuevos
algoritmos, sino solamente indicar a la interfase que lleve a cabo la ejecucion del MDE

cuando el usuario asi lo solicite.

Etapa 5: Inicializacion de variables

Al igual que en la etapa 3, esta etapa permite al usuario inicializar facilmente las
variables del sistema. La diferencia fundamental es que ahora se cuenta con la
descomposicion del sistema generada por el MDE. Esto ayuda al usuario a identificar los
bloques que, ya sea por tamafio como por complejidad de sus ecuaciones, pueden generar
problemas en su resolucion. Se programé entonces la interfase general de manera tal de
mostrar al usuario claramente los blogues conformados, ayudandolo en la toma de decisiones

sobre qué variables deberian ser inicializadas.

Etapa 6: Simulacion u optimizacion del modelo

Como se explicd anteriormente, se decidio utilizar GAMS para llevar a cabo la
resolucion de los subsistemas. La decision surgié debido a que se encontraron en dicho
software caracteristicas que cuadraban con las necesidades que surgieron en el disefio de esta

etapa. Dichas caracteristicas son:
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e Variedad de solvers, los cuales puden ser utilizados dependiendo del tipo de

modelo a resolver.

e Posibilidad de resolver tanto sistemas cuadrados como rectangulares. Esta
caracteristica de GAMS, sumada a la posibilidad del MDE de descomponer ambos
tipos de matrices, permite a MP4SO llevar a cabo tanto la simulacion como la

optimizacion de un proceso.

e Resolucién de un modelo en subsistemas. Esta propiedad de GAMS resulto
fundamental para su eleccion, ya que permite resuelver un modelo completo en
partes, siempre que el usuario le ingrese al programa una secuencia de resolucion.

Esa secuencia, en nuestro caso, es el orden de resolucién obtenido con el MDE.

Desde el punto de vista de programacion, la ejecucién de esta etapa requirid el
desarrollo de un nuevo parser. EI mismo tiene la funcion de tomar la descomposicion
informada por el MDE e ingresar la misma en GAMS. Para esto el parser genera un nuevo
archivo de entrada a GAMS (extensién gms), con las modificaciones necesarias para que el
modelo sea resuelto bloque a bloque. Dicho archivo indica a GAMS como realizar la
conformacion de cada bloque (ecuaciones que los integran) asi como también la secuencia de

resolucion de los mismos.

Etapa 7: Deteccion de blogues infactibles

Para llevar a cabo esta etapa, se incorporo al programa base la posibilidad de buscar en
el archivo de salida de GAMS (.Ist) cuales de los bloques resueltos resultaron infactibles.
Dicha informacidn es mostrada al usuario de manera clara, resaltando dichos bloques. Esta es

la Gnica incorporacion a nivel codigo que debid realizarse para llevar a cabo esta etapa.

Etapa 8: Analisis de bloques infactibles vy reinicializacién de sus variables

En esta etapa el usuario puede, a partir del analisis de la informacion recibida, volver a
inicializar aquellas variables que no pudieron ser resueltas por GAMS. Nuevamente, el codigo
base recibe los cambios realizados por el usuario y los traslada al modelo matematico, de
manera tal que al volver ejecutar GAMS se tengan en cuenta los nuevos valores de

inicializacion.

Etapa 9: Resolucién de blogues infactibles e informe final de resultados
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Una vez ejecutado GAMS, y habiendo el mismo detectado los bloques infactibles, el

programa base genera 2 archivos con extension gms diferentes.

e Archivol.gms: contiene el modelo completo, con todos los pardmetros, variables y
ecuaciones que lo conforman. Este archivo contiene también el modelado de todos los
bloques y las sentencias para resolverlo hasta el Gltimo bloque factible que GAMS

pudo resolver.

e Archivo2.gms: contiene solamente la sentencia para resolver el bloque infactible.
También se incluyen en este archivo los nuevos puntos iniciales y limites de las

variables que forman el bloque en cuestion.

MP4SO ejecuta el primero de los archivos y almacena los resultados para luego
utilizarlos como datos para las corridas del bloque con problemas de convergencia. Luego
ejecuta el segundo archivo cargando los resultados obtenidos anteriormente. Este archivo
puede ser corrido tantas veces como sea necesarios, sin necesidad de volver a correr todo el
modelo. Esto se debe a que la primera parte del modelo ya fue resuelta correctamente, y sus
resultados no se veran modificados. Los puntos iniciales y limites para resolver el bloque
infactible se incorporan directamente al archivo 2, de manera tal que se puedan modificar

todas las veces que resulte necesario sin afectar al archivo 1.

Una vez resuelto el bloque en cuestion, se corre el modelo completo buscando nuevos

bloques infactibles en lo que resta del sistema.
6.3.2 MP4SO: PRESENTACION DEL SOFTWARE

A continuacion se mencionan los diferentes menldes que conforman MP4SO,

realizando una breve descripcién de los items que los conforman.
Area de texto

El usuario puede ingresar el modelo matematico en esta hoja, ya sea escribiéndolo o
pegandolo de otro archivo. La figura 6.2 muestra el area de texto con las ecuaciones
ingresadas en él.
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Capitulo 6

||g| Column.txt - MP4S0

File Edit
e153..
e154..

le1ss. .
le1s4. .

le157..
le1ss. .
le1sa, .
le1g0..
lelgl..
lels2. .
le163..
lel64. .
le165..
le1gs. .
le167. .

Model Partiion Optimization Simulation Debugging Help

ot % B

- —1 il

®161*x213 + x144*x527 — 0.01¥X162*x528 - x143%*x212 =E= 0;
x161#%x215 + x144%*x529 - 0.01*x162#*x530 - x143*x214 =E= 0;
x161#%x217 + x144*x531 - 0.01%*x162#x532 - x143%*x216 =E= 0;
100000*x161%*x476 + 100000*x144*x595 — 1000*x162*x553 - 100000%*x143*x518
+ %533 =E= 0;

x533 =E= 0;

0.01%x526 + 0.01%x528 + 0.01%*=x530 + 0.01%*x532 =E= 1;
0.01#x212 + 0.01%*x214 + 0.01%*=x216 + 0,01*x455 =E= 1;
1000%x455%x48 - 10%x526%*x556%x534 =E= 0;

1000#x212*x48 - 10*x528%*x558%x535 =E= 0;

1000#%x214%x48 - 10%*x530%*x560%x536 =E= 0;

1000#x216%*x48 - 10%*x532%*x562#*x537 =E= 0

x10 - %26 =E= 0;

0.01*x162*x526 + x145*x602 - x163*%x603 - x144#*x525 =E= 0;
0.01%x162%x528 + x145%x604 - x163%x605 - x144%x527 =E= 0;
0.01*x162*x530 + x145%*x606 — x163*x607 - x144%*x529 =E= 0;

Figura 6.2. Captura de pantalla del area de texto de MP4SO. En la figura se visualiza como
fue ingresado el sistema de ecuaciones de un determinado modelo matematico.

File

Permite al usuario importar modelos previamente desarrollados en GAMS, asi como

también guardar modelos desarrollados con el software y los cambios realizados.

Edit

Permite al usuario copiar y pegar partes del modelo.

Model

Este item se encarga de realizar un andlisis del modelo en cuestién y mostrar la

informacion del mismo de manera clara (ver figura 6.3). Esta compuesta por las siguientes

ventanas:

e Preprocessing: Analiza el modelo matemético especificado con notacion de

GAMS, extrayendo los datos requeridos por el

descomposicion.

e Dimension: Muestra las dimensiones totales del modelo.

MDE para efectuar la
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e Parameters: Muestra la lista de pardmetros del modelo, asi como tambien sus

valores.

e Variables: Muestra la lista de variables del modelo, asi como también sus valores

limites y valores iniciales.

Es importante destacar que el usuario tiene la posibilidad de modificar los valores
mostrados directamente desde este mend, sin tener la necesidad de realizarlo sobre el modelo

ingresado.

|2 Column.txt - MP450
File Edit Model Partiion Optmization Simulation Debugging Help

o o6 B O

[Parameter Value | | Variable | .LO L .up FX |
Y61E100Coolln  [0.9073 Al |61 (o]
Equations 1615 ..  |Y100E100Cooln [0.0927 | lkez 5 11 0 =
TE100Cooln 176,33 x4z
TE100Feed 266.34 %43
Variables 1615 . [TE1000ut 241.46 35}(41
[CpE100Feed  [76.63 ) 77 10 400
|e160.. 1000*x455*x48 CpE100Coolln |36.61 _ |} [x78 9 360
le161.. 1000*x212*%x4g [FE101Co0lln 495 “ |y a0 2.4 10
le162.. 1000%x214%xag [[EW01Co0n  [239.3 1/ [x78 0.9 50
le163.. 1000*x216%x48 ﬁig;eej iig;’;’ —1y|pes4 Z 1 i
| | | £ : 1x82 4.6 ] 2000
o169, - =10 = 226 “Flienired [%.63 X1 |t 800 80000
|e165.. 0.01*x162*%52 [ Enicooln  [64.95 b 5 i = |
iElGG. . 0.01*x162%x52 FE102Co0lin 743.9 . é}(ﬁl 0.001 0.101 1 Iv!
iElGT. il Y R R Y T T ALid AmoES L Uf —

Figura 6.3. Captura de pantalla del menu “Model”. En la figura se puede visualizar la
ventana que informa las dimensiones del modelo en cuestion, asi como también las ventanas
de parametros y variables. Tanto los valores de los parametros como los limites y valores
iniciales de las variables pueden ser modificados en dichas ventanas.

Partition

Este menu permite al usuario ejecutar el MDE vy llevar a cabo la particion del modelo,
mostrando de manera clara los resultados obtenidos (ver figura 6.4). Estd compuesto por los

siguientes items:

110



MP4S0: Un Software de Particién de Modelos para Capitulo 6
Simulacién y Optimizacion de Procesos Industriales

e Run: Inicia la particion usando MDE.

e Subsystems: Informa de manera sencilla qué ecuaciones y variables integran cada

uno de los blogues obtenidos.

e Equations: Muestra la lista completa de ecuaciones ordenadas de acuerdo a los

bloques obtenidos con el MDE.

e Variables: Muestra la lista de variables del modelo ordenadas de acuerdo a la
particion obtenida, asi como también sus valores limites y valores iniciales. El
usuario tiene la posibilidad de cambiar estos valores directamente desde esta
ventana

(5]
File Edit Model Partiton Optmization Simulaton Debugging Help
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|eljd0L el123  |x1i12 1235 £33 - X243*x247 + 1000%x24... %59 5 T
|alf102 el125  |x1114 o236 |e33 1000%%250 =E= 43343.1... X0 5 i |3
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!E 104 68 x117 l|1233 e342 0.1%%253 - 0.1%x254 =E=0 %1449 0.05 |21 20
| (|05 el137  [x1120 1239 33 -exp(1 + (Hog(0. 1%253)... X1453 -10
Sll0s el03  |x1192 1240 |e340 0.001%%251 - x252 =E=0 1454 -30
iE 107 e1204  [x1185 *2a1 e -0.01%275°%188 +0.00...| | ¥1450 0.1 21 |20 =i
(<108 e1205  |x1196 Rl1242  |e385 - 0.01%277%190 +0.00... | | [x1455 -1000
G 109 ellgd  |x1178 1243 g366 - 0.01%%279%%192 +0.00... ¥1456 -1000
|glf110 el81 188 | |y /1244|367 -0.00%281%194 +0.00... | [3:ix1451 .1 21 [0
| LE el193  x1190 vl (1245 |e332 -3A72.745%(7.08%(1-0.0... | v |3, %1457 300 v

|el67.. 0.01*x162*x530 + x145*x606 - x163*x607 - x144*x529 =E= O;

Figura 6.4. Captura de pantalla del menu “Partition”. En la figura se puede visualizar como
MP4SO muestra de manera clara, en colores blanco y celeste, la conformacién de los
diferentes subsistemas obtenidos a partir de la aplicacion del MDE. Cada fila corresponde a
una ecuacion y un conjunto de ecuaciones pintadas del mismo color conforman un bloque.

Optimization/Simulation

Dependiendo de si se trata de una simulacion u optimizacion, el usuario debera utilizar
uno u otro menu desplegable (ver figura 6.5). Desde este mend el usuario ejecuta GAMS, de
manera tal de llevar a cabo la resolucion en bloques del modelo, de acuerdo al orden
establecido por el MDE. Este menu estd compuesto por los siguientes items:
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e Run: Ejecuta GAMS para resolver el modelo.

Results: Muestra el archivo de salida generado por GAMS (extension .Ist).

Subsystems: Muestra la totalidad de los bloques del modelo, resaltando aquellos

que por algin motivo no pudieron ser resueltos por GAMS (bloques infactibles).

Variables: Muestra los valores calculados por GAMS para cada variable.
Nuevamente, el usuario tiene la posibilidad de cambiar valores limites e iniciales
de las variables directamente desde esta ventana. La variable cuyo valor no pudo

ser calculado correctamente es resaltada de manera de ser facilmente identificada.

B columna.txt - Mp4so
File Edt Modsl Partition Optimization Simulation Debugaing Help
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[x 3155721560 |x1561 [l fxt561 -200 -233.9935 [afl 7%= REPORT SUMMARY : [a]
xf1558 21552 [x1560 «1560 -200 -198.7581
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o156 1572|1578 fxt578 0[50 10.0000 - 8304 =f=
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| IO 1574 1580 ft580 0[50 0.4522 £394,. 10000%x304 =E= 250
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Figura 6.5. Captura de pantalla del menu “Simulation”. En la figura se puede visualizar
como el programa destaca en color rojo aquellos blogues que no pudieron ser resueltos
correctamente. Esto permite al usuario modificar directamente desde aqui los valores limites
e iniciales de las variables problematicas, de manera tal de volver a resolver el bloque. Para
este caso en particular, el blogue infactible es de tamafio 1X1.

Debugging:

Este menu esta orientado al tratamiento de subsistemas no factibles del modelo bajo
estudio (bloques en rojo), permitiendo al usuario llevar a cabo correcciones sobre el modelo
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focalizdndose Unicamente en los bloques no factibles. Para esto, MP4SO resuelve
parcialmente el modelo hasta el blogue no factible, almacenando los resultados obtenidos.
Luego, el usuario tiene la posibilidad de correr el bloque conflictivo dando diferentes valores
iniciales o limites a sus variables hasta que el bloque converja. Una vez lograda la
convergencia, se ejecuta nuevamente el modelo en busqueda de nuevos bloques infactibles

hasta llegar a la solucion total del sistema. Este menu esta compuesto por los siguientes items:

e Start Debugging: Almacena el modelo en dos archivos diferentes. Un archivo
contiene la parte del modelo que converge mientras que el otro esta formado por el
primero de los bloques infactibles del sistema de ecuaciones.

e Run Feasible Part: Ejecuta la parte factible del modelo en GAMS, almacenando
los resultados obtenidos.

e Variables: Muestra al usuario una tabla con las variables que forman el bloque
infactible, asi como también sus limites y puntos iniciales. EIl usuario puede

cambiar esos valores antes de intentar resolver el blogue en GAMS.

e Run Infeasible Part: Ejecuta el blogue infactible en GAMS, utilizando para las
variables ya calculadas que forman parte del mismo los resultados obtenidos

anteriormente.

e Results: Muestra el archivo de salida generado por GAMS para el bloque

infactible.

Contiene un manual detallado acerca de la utilizacién del software.
6.4 ANALISIS DE PERFORMANCE DEL SOFTWARE

Para verificar el funcionamiento del programa se corrieron casos de estudio de
diferentes dimensiones y complejidad. Los mismos corresponden a modelos matematicos de
procesos reales, los cuales en algunos casos fueron simulados y en otros optimizados. Para
cada uno de ellos se incluye una breve descripcion del proceso y tamafio del modelo, seguido
por el detalle de los resultados obtenidos. Para los modelos simulados se detalla la
descomposicion obtenida por el programa, asi como también el porcentaje de variables que
deben ser inicializadas para llevar a cabo la resolucion en bloques. Para los modelos
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optimizados se detallan los bloques cuadrados obtenidos, asi como también el tamafio del
blogue rectangular asignado a optimizacion. También se incluye la informacion de qué
porcentaje del modelo fue asignado a simulacion (bloques cuadrados) y qué porcentaje de las

variables debieron ser inicializadas para lograr la convergencia del modelo completo.
6.4.1 SIMULACION DE PROCESOS
6.4.1.1 CRAQUEO CATALITICO DE GASOIL

En este proceso nafta de bajo octanaje y gas oil fresco son craqueados cataliticamente
mediante la utilizacion de un catalizador compuesto por zeolita, obteniéndose una nafta con
mayor grado de octanaje. La recuperacion de una fraccion de nafta del producto craqueado, y
la combinacion del mismo con la alimentacion fresca de nafta, incrementa ain mas el grado
de octanaje del producto final. El siguiente caso de estudio tiene como objetivo la
determinacidn de los coeficientes de reaccion para el craqueo catalitico del gas oil. EI modelo
fue extraido del sitio Web COPS (COPS, pagina Web, 2009) el cual contiene una amplia
libreria de problemas de optimizacion de gran escala. En la figura 6.6 se puede visualizar un

esquema simplificado del proceso en cuestion.

CZ v livianos
CO. COo2 @ (Gases livianos
‘@ para recuperacion
Gases
regenerados

para combustién ('__'\\ r'——-.1

en caldera gRECENERADOR ~ REACTOR

—— Gasolina

s Kerosene

——((WoorwomnnEmm

Vapor —* Gas oil liviano
-
s Gas 0il pesadao
Alimentacion — Alre
Reciclo

Figura 6.6. Esquema del proceso de craqueo catalitico de gas oil.
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El modelo matemaético elegido para representar el proceso consiste en un sistema

cuadrado de 1299 ecuaciones y variables. La tabla 6.1 muestra los resultados obtenidos para

este caso.
N° N° Blogues % Var
Ec. Var. 1x1 | 12x12 | 285x285 | Inicializ.
1299 | 1299 | 102 76 1 21

Tabla. 6.1. Descomposicion obtenida para la simulacion del craqueo catalitico de gasoil.

En este caso, se puede ver que la descomposicion lograda requiere solamente la
inicializacion del 21% de las variables del sistema, para que el mismo pueda ser resuelto.
Dicho porcentaje esta dado por las variables que conforman el bloque de 285x285, el cual no
pudo ser resuelto sin tener sus variables inicializadas. El resto de los bloques (de tamafio 1x1

y 12x12) no tuvieron necesidad de ser inicializados.
6.4.1.2 COLUMNA DE DESTILACION REACTIVA

La destilacion reactiva constituye un claro ejemplo de lo que se conoce como
“integracion de procesos”. Puede ser presentada como una serie de reactores multifuncionales,
donde tanto los procesos de reaccion como de separacion son combinados en una Unica
unidad, reduciendo de manera notable los costos inversion (ver anexo D de esta Tesis). La
columna de destilacion reactiva es modelada como una columna de platos, utilizando etapas
reactivas y no reactivas dependiendo del proceso que esté ocurriendo dentro de ella. En el
capitulo 5 de esta Tesis se puede encontrar una descripcion mas detallada del proceso,

mientras que en el apéndice A se incluye el modelo matematico completo de la misma.

El modelo de estado estacionario utilizado para este caso de estudio esta formado por
un sistema no lineal cuadrado de 1615 ecuaciones y variables. La tabla 6.2 incluye los

resultados obtenidos mediante la aplicacién de MP4SO.

N° N° Bloques % Var
Ec. | Var. | 1x1 | 5x56 [13x13|997x997| Inicializ.
1615 | 1615 | 600 1 1 1 61

Tabla. 6.2. Descomposicion obtenida para la simulacién de la columna reactiva.

A partir de la tabla 6.2 se puede observar que se trata de un caso con mayor grado de

acople entre ecuaciones que en el primero de los ejemplos. Esto puede resultar l6gico viendo
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que se trata de una columna de destilacion reactiva. ElI mayor grado de acople en el sistema
da como resultado una descomposicion mas pobre, y por lo tanto, la necesidad de incrementar
el porcentaje de variables inicializadas para llevar a cabo la resolucion del modelo. En este
caso se debe inicializar el 61% del modelo, porcentaje que esta dado por el bloque de

997x997 que no pudo ser desacoplado.
6.4.2 OPTIMIZACION DE PROCESOS
6.4.2.1 RED DE INTERCAMBIADORES DE CALOR

Este caso representa una red de intercambiadores de calor, en los que una corriente
principal compuesta por metano, etano, propano y butano, es enfriada de 20°F a —24°F. Para
lograr esto se utiliza una red de intercambiadores de calor con servicios externos, dividida en
dos partes en paralelo, una que contiene un intercambiador y la otra que contiene dos. La
alimentacion principal se divide entonces en dos corrientes que se combinan luego para

obtener una corriente a la temperatura deseada. El esquema del proceso se muestra en la

figura 6.7.
Fiaux-E100
ﬁb Fo-E100
E-100
PRODUCTO
MEZCLADOR
Fi-E100 ©
DIVISOR
Foaux-E100
ALIMENTACION
a Fo-E102
Fiaux-E101
Fi-E101 Fo-E101 @
Fi-WVALY -
ﬁ[% E-101 \_/,
E102
VALVULA Foaux-E101

Figura 6.7. Esquema del proceso de optimizacion de la red de intercambiadores de calor.
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El modelo matematico estd compuesto por 58 ecuaciones y 59 variables. EI mismo
resulta de realizar los balances de masa en los mezcladores y divisores, asi como tambiéen
los balances de masa y energia en cada uno de los tres intercambiadores de calor. La
funcién objetivo del caso de estudio es la sumatoria de los UA (area de intercambio de los
equipos), la cual debe ser minimizada en orden de reducir al maximo los costos de
instalacion de los intercambiadores. La variable de optimizacion es Fi-E101 el caudal que
se hace circular por la serie de dos intercambiadores, el cual es calculado luego de realizada
la optimizacion del proceso. La tabla 6.3 resume los resultados obtenidos para el proceso en

cuestion.

N° N° Blog. Simulacion Blog. Optimizacion | % Ec. % Var
Ec. | Var. 1x1 Ec. Var. Simul. | Inicializ.
58 59 40 18 19 69 31

Tabla. 6.3. Descomposicion obtenida para la simulacion de la red de intercambiadores

Este ejemplo de muestra claramente como normalmente en una optimizacion, una parte
del modelo es independiente de las variables de optimizacion y funcién objetivo. Para este caso en
particular, un 69% de las ecuaciones del modelo pudieron independizarse y descomponerse en
subsistemas. Esto implica que sélo el 31% del modelo original fue tratado como un problema de
optimizacion, mientras que el resto de las ecuaciones conformaron un sistema cuadrado que fue
simulado. A suvez, la parte del modelo simulada fue descompuesta en 40 blogues de 1x1, por lo
que las variables correspondientes a dichos subsistemas no debieron ser inicializadas. Si debieron
ser inicializadas las variables correspondientes al bloque de optimizacion, lo que conforma el 31%

de variables del modelo.
6.4.2.2 UBICACION OPTIMA DE CATALIZADOR EN UN REACTOR TUBULAR

El modelo de reactor flujo-piston (RFP) es utilizado para estimar las variables claves
de operacion cuando se utiliza un reactor tubular para alcanzar un producto especifico. En un
RFP el fluido atraviesa la unidad de manera uniforme, de manera tal que el tiempo de
residencia es el mismo para todos los elementos del fluido. Una suposicién necesaria para el
modelado de este tipo de reactores es que el flujo que atraviesa un RFP se encuentra
perfectamente mezclado en la direccion radial, pero no en direccién axial (hacia adelante o
hacia atrés). Para su modelado la unidad es dividida en diferentes unidades diferenciales de
volumen (ver figura 6.8), los cuales son considerados como entidades separadas, ubicadas una

a continuacion de otra. La suposicion de mezclado perfecto contempla que no existen
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gradientes espaciales en una propiedad determinada como la concentracion, temperatura,

potencial quimico, etc.

Un reactor flujo pistdn se encuentra tipicamente conformado por un tubo empacado
con algin material solido en su interior (frecuentemente un catalizador). En algunos casos se
trata de un tubo dentro de un casco con el cual, a medida que la reaccién ocurre dentro de él,

también intercambia calor con el casco mencionado.

m |
%) )

Vo vV+dv

Figura 6.8. Esquema de un reactor tubular flujo piston

El caso de estudio presentado en esta seccion consiste en una optimizacion que tiene
como objetivo la determinacion de la politica 6ptima de distribucion de dos catalizadores a lo
largo de un reactor tubular flujo-piston, en el cual ocurren varias reacciones diferentes. El
modelo matematico utilizado consta de 201 ecuaciones con 227 variables y fue extraido del
sitio Web COPS (COPS, pagina Web, 2009). La tabla 6.4 resume los resultados obtenidos de
la ejecucion de MP4SO para el proceso en cuestion.

N° | N° Blog. Simulacion Blog. Optimizacion | % Ec. | % Var.
Ec. | Var. | 2x2 | 3x3 | 4x4 | 6x6 Ec. Var. Simul. | Inicial.
201 | 227 | 14 1 2 6 126 152 38 66

Tabla. 6.4. Descomposicidn obtenida para la optimizacion de la ubicacion de un catalizador
en un reactor tubular

En este caso, se puede ver que existe un mayor grado de acople entre la funcién objetivo y
el resto de las ecuaciones del modelo. Esto se debe a que existe un mayor nimero de grados de
libertad que el caso anterior. Para este caso solo el 38% de las ecuaciones pudieron agruparse en
blogues cuadrados, mientras que el resto integran el bloque de la optimizacién. En cuanto a la
inicializacion de variables, se puede apreciar en la tabla 6.4 que el 66% de las variables del

modelo debieron ser inicializadas. Ese valor corresponde a las variables que conforman el bloque

118



MP4S0: Un Software de Particién de Modelos para Capitulo 6
Simulacién y Optimizacion de Procesos Industriales

de optimizacion, dado que los bloques cuadrados asignados a simulacién pudieron ser
descompuestos de manera tal de no requerir inicializacion de sus variables. En la tabla 6.4 se

puede apreciar que el maximo tamafio de blogue obtenido para simulacion es de 6x6.
6.4.2.3 PROCESO DE HDA PARA PRODUCCION DE BENCENO

En este ejemplo se considera las hidrodealquilacion del tolueno (HDA) para producir

benceno (Douglas 1988). Las reacciones de interés son:
Tolueno + H, => Benceno + CHy4
2Benceno => Difenilo + H,

Ambas reacciones se llevan a cabo en un rango de temperaturas que va desde 1150°F
(debajo de esta temperatura la velocidad de reaccion es muy lenta) hasta 1300°F (por encima
de esta temperatura se produce una significativa cantidad de hidrocraqueo), y a una presion de
500 psia. Se requiere un exceso de hidrégeno (relacion 5 a 1) para prevenir la formacion de
coque, y los gases efluentes del reactor deben ser rapidamente llevados a 1150°F para que no
ocurra el mismo efecto en el intercambiador de calor que sigue al reactor. Un esquema
simplificado del proceso se muestra en la figura 6.9. Las corrientes de alimentacién del
proceso de tolueno e hidrégeno son calentadas y mezcladas con las corrientes de reciclo, antes
de ser alimentadas al reactor. La corriente de producto que abandona el reactor contiene
hidrogeno, metano, benceno, tolueno y difenilo. Luego, mediante un sistema de separacion se
logra obtener el benceno (producto principal) y el difenilo (producto secundario). Es
importante resaltar que se debe realizar una purga de gases, antes de que estos ingresen
nuevamente al reactor como reciclo, ya que la acumulacién de inertes (CH4) complicaria el

correcto funcionamiento del reactor.
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Figura 6.9. Esquema del proceso de HDA para produccion de benceno

En este problema de optimizacion, se fijo como funcion objetivo el potencial
econdmico obtenido de la venta del benceno, difenilo y los gases purgados (combustible). Las
variables de optimizacion son la conversion que se obtiene en el reactor y la fraccion de
hidrogeno en la purga. Estas variables son calculadas por el algoritmo de optimizacion. El
sistema resultante es de 634 ecuaciones y 695 variables. La tabla 6.5 incluye los resultados
obtenidos mediante la aplicacion de MP4SO al caso de estudio en cuestion.

N° N° Blog. Simulacion Blog. Optimizacion | % Ec. | % Var
Ec. | Var. | 2x2 | 3x3 | 4x4 | 6x6 Ec. Var. Simul. | Inicial.
634 695 | 184 | 2 1 1 435 496 32 71

Tabla. 6.5. Descomposicion obtenida para la optimizacion de la produccion de HDA

Este caso arroja una descomposicion similar al caso anterior. EI 32% de las ecuaciones
pudieron agruparse en bloques cuadrados, mientras que el resto integran el bloque de la
optimizacion. A su vez, se puede ver en la tabla 6.5 que el 71% de las variables del modelo

debieron ser inicializadas. Nuevamente, ese valor corresponde a las variables que conforman el
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bloque de optimizacion. Las variables asignadas a simulacion se encuentran formando bloques

pequefios, por lo que no resultd necesario inicializar dichas variables.
6.4.3 ANALISIS DE LOS RESULTADOS OBTENIDOS

Como se puede apreciar, las descomposiciones obtenidas dependen del grado de
acople que exista entre las variables del modelo en cuestion. También influye si se trata de un
problema de simulacion u optimizacion. En un problema de optimizacion, se busca minimizar
una funcién objetivo fijando las diferentes variables de optimizacion, por lo que el grado de
acople es mayor que en un problema de simulacion. Aplicando MP4SO a un problema de
optimizacion, uno puede detectar qué parte del modelo se encuentra desacoplada de las
variables de optimizacién y la funcion objetivo, y esa parte es la que el programa estd en
condiciones de descomponer, generando entonces un bloque final con todas las ecuaciones
que contengan variables de optimizacién y la funcion objetivo. Los tiempos de ejecucion de
los ejemplos, tanto para el modelo completo como para el particionado se encontraron entre

los 10 y los 120 segundos ejecutados sobre un procesador Pentium 4 (3.00 Ghz).

Es importante resaltar que muchos de los bloques obtenidos en los ejemplos son de
minimo tamafio y resolucion directa. Por lo tanto una vez resueltos, el usuario puede ya
dejarlos de lado para focalizarse en los blogues de mayor tamafio. Estos ultimos son los que
generalmente requieren de un proceso de prueba y error, cambiando limites y valores iniciales

de variables hasta lograr la convergencia de los mismos.
6.5 CONCLUSIONES

En este capitulo se presentdé un nuevo software para simulacién y optimizacion de
procesos industriales denominado MP4SO, el cual se encuentra basado en la estrategia
orientada a ecuaciones. MP4SO consiste en una herramienta que trabaja de manera
interoperativa con el paquete comercial de modelado matematico GAMS. Este software basa
su funcionamiento en el algoritmo de analisis de observabilidad conocido como Método
Directo Extendido. EI MDE es un algoritmo de particionamiento basado en teoria de grafos
que efectta un reordenamiento estructural de la matriz de incidencia correspondiente al
modelo de estado estacionario de un proceso. Esta restructuracion conduce a una forma
triangular inferior en bloques, la cual define implicitamente una descomposicion en
subsistemas y un orden de precedencia para la resolucion eficiente del sistema de ecuaciones

asociado a dicha matriz.
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MP4SO puede ser utilizado tanto en modelos matematicos estructuralmente singulares
como no singulares, correspondientes tanto a sistemas de ecuaciones lineales como no
lineales. La aplicacién de este software a problemas de grandes dimensiones, como son
normalmente los procesos industriales, permite reducir las desventajas que naturalmente tiene

la estrategia orientada a ecuaciones.

El software posee una interfase amigable que permite su empleo tanto en simulacion,
como en optimizacion. En un primer paso, se particiona el modelo usando el MDE,
obteniendo una descomposicion en subsistemas. En una segunda etapa, se alimenta a GAMS
con la descomposicion obtenida, a fin de realizar la simulacion (sistemas no singulares) u
optimizacion (sistemas singulares) del proceso bajo estudio, siguiendo el orden de resolucion
propuesto por nuestro algoritmo de descomposicion. Finalmente, el sistema es resuelto

usando los solvers de GAMS, mediante la resolucion de cada uno de los subsistemas.

Para verificar el funcionamiento del software, se modelaron procesos industriales de
diferente complejidad, entre los que se encuentra la columna de destilacion reactiva tratada en
detalle en el capitulo 5 de esta Tesis. Algunos de los casos de estudio fueron simulados y
otros optimizados. La diversidad de acoplamiento de los modelos permitié obtener mejores o
peores descomposiciones, dependiendo de si se trataba de simulaciones u optimizaciones, y

del caso de estudio resuelto.

Comparando cualquier modelo particionado con el modelo original se pueden resaltar

las siguientes ventajas:

e Un modelo particionado siempre tendra menos requerimientos computacionales

para llevar a cabo su resolucion.

e El ndmero de variables a inicializar para lograr la convergencia disminuye
notablemente en modelos particionados, por lo que la ardua tarea de inicializacion

se ve simplificada.

e Gracias a MP4SO se facilita notablemente la etapa de revision del modelo ante la
aparicion de errores en la resolucion matematica. El software informa al usuario
claramente cual es el bloque infactible, de manera tal que so6lo se deba realizar el

procedimiento de prueba y error de valores iniciales con el bloque en cuestion.
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e En términos de tiempos de resolucion, la mayor ganancia se da en la etapa de
correccion de errores. Para un modelo particionado, esta etapa debe realizarse sélo
para bloques especificos, mientras que para el modelo sin descomponer es
necesario ejecutar el sistema completo innumerable cantidad de veces hasta lograr

depurar todos los errores.
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CAPITULO 7

El objetivo global de esta Tesis Doctoral ha sido desarrollar métodos para llevar a cabo
el analisis estructural de modelos matematicos, de modo que se facilite la resolucion de
problemas en ingenieria de procesos. Dichos métodos fueron aplicados a los campos de disefio
de instrumentacién, simulacion y optimizacion de procesos quimicos. Para cumplir con dicho
objetivo, se utiliz6 como herramienta principal un nuevo algoritmo de particionamiento de
matrices denominado Método Directo, el cual fue desarrollado previamente por nuestro grupo

de investigacion.

En el campo de disefio de instrumentacion se logrd desarrollar una nueva version del
Método Directo, que a diferencia de los algoritmos para descomposicion ya existentes,
cuantifica la no linealidad inherente a un sistema de ecuaciones. De esta manera, se puede llevar
a cabo la descomposicion de un modelo matematico obteniendo subsistemas con el menor
grado de no linealidad posible. Como se verifico en esta Tesis, la aplicacion de esta nueva
técnica de descomposicion favorece el proceso global de disefio de instrumentacion en dos
aspectos principales: incremento en la velocidad de procesamiento de datos e incremento en el

conocimiento acerca del nivel de redundancia del modelo. .

En los campos de simulacion y optimizacion de procesos, se desarrollaron herramientas
que integradas entre si conforman un paquete completo para generacion, particion y resolucion
de modelos matematicos pertenecientes a plantas quimicas, sean éstos cuadrados o no. Dicho
paquete resulta sencillo de utilizar, muy flexible, y ademas combina las ventajas que
naturalmente posee el enfoque de simulacion secuencial modular con las del enfoque orientado

a ecuaciones.

En este capitulo se resumen conclusiones obtenidas a partir de la aplicacion de las

diversas técnicas desarrolladas en el marco de esta Tesis para los diferentes campos de la
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ingenieria de procesos, asi como también los resultados principales obtenidos mediante la
aplicacion de cada una de ellas. También se presentan recomendaciones y lineamientos
generales para trabajos futuros relacionados con el tema, asi como también sugerencias sobre

extensiones naturales del trabajo desarrollado en esta Tesis.

7.1 CONCLUSIONES

7.1.1 SECCION I: ANALISIS CUALITATIVO DE PROCESOS

El objetivo principal del andlisis de observabilidad para disefio de instrumentacion es
identificar en el modelo matematico de una planta de procesos qué variables no medidas
pueden calcularse a partir de las variables medidas y de las ecuaciones que integran el
sistema. A partir de la ejecucién de dicho analisis se puede determinar cuéles de las variables
no medidas se ubican en el grupo de las observables (calculables) y cuales en el grupo de las
no observables (no calculables). En particular, el DSS desarrollado por nuestro grupo de
investigacion emplea para llevar a cabo esta tarea el algoritmo conocido como Método

Directo.

El Método Directo constituye una técnica de particionamiento de matrices muy
robusta y eficiente. Entre sus caracteristicas principales se encuentra la posibilidad de
aplicarlo sobre cualquier tipo de matrices (cuadradas o rectangulares); su facilidad para la
incorporacion de restricciones en la conformacién de los bloques para guiar el ordenamiento
segun pautas especificadas previamente; y, finalmente, su flexibilidad a la hora de generar la
descomposicion de la matriz en bloques, siendo posible generar diversos reordenamientos
para un mismo problema hasta encontrar el més satisfactorio. El resultado de la aplicacion del
algoritmo es la obtencién de una matriz triangular inferior en bloques donde los bloques de la
diagonal son cuadrados y con transversal llena. En el peor caso posible de descomposicién, es
decir, cuando el sistema no pueda ser descompuesto en subsistemas, el método arroja como

resultado una matriz idéntica a la suministrada para ser particionada.

Generalmente, con las técnicas propuestas para realizar el analisis de observabilidad,
se busca determinar un disefio de instrumentacion que maximice la cantidad de variables
calculables de una planta. Una caracteristica de los modelos que representan los procesos
quimicos es su fuerte caracter no lineal, cuya principal desventaja es que este caracter posee
un fuerte impacto en el desempefio de las técnicas utilizadas para efectuar el analisis de

redundancia. Estas técnicas reducen significativamente el tiempo y esfuerzo de cémputo
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requeridos cuanto mayor es la cantidad de subsistemas lineales que debe procesar respecto del
numero de sistemas no lineales. Otra caracteristica de los modelos es que las matrices de
incidencia asociadas a los sistemas de ecuaciones son generalmente deficientes en rango. Esto
se debe a la presencia de ecuaciones redundantes, cuyo proposito es permitir la reconciliacion
de datos a fin de detectar errores de medicidn en los sensores ubicados en la planta.

Como consecuencia de esto, no existe una unica forma de descomponer el sistemas de
ecuaciones, pudiendo obtenerse diversas particiones con distintos grados de no linealidad, en
funcidn de las ecuaciones y variables que conforman cada subsistema. Esta caracteristica dio
lugar a uno de los objetivos planteados en esta Tesis, el cual consistié en encontrar aquella
descomposicion disminuya efectivamente la no linealidad de los subsistemas obtenidos,
ubicando las ecuaciones no lineales en el conjunto de ecuaciones redundantes o no asignadas.
Actualmente, ninguno de los algoritmos para analisis de observabilidad tiene en cuenta este
factor, lo cual motivo a realizar un analisis de la factibilidad de extender el Método Directo a

fin de incorporar este aspecto al proceso de descomposicion.

Se implementd entonces una mejora al Método Directo, dando lugar a un nuevo
algoritmo para andlisis de observabilidad denominado Método Directo Extendido. En este
método se desarrollé un maédulo especifico que cuantifica la no linealidad inherente a un sistema
de ecuaciones. Este mddulo permite alcanzar un ordenamiento que reduce la no linealidad de
los subsistemas obtenidos a través del proceso de analisis de observabilidad. De la misma
manera, el algoritmo es capaz de incrementar la cantidad de blogues de minimo tamafio

generados en el procesamiento.

Se analizaron los resultados obtenidos y se pudo verificar que la caracteristica de las
descomposiciones obtenidas produjo mejoras en la eficiencia y los tiempos de computo
requeridos para realizar el analisis de redundancia, que es otra de las etapas del disefio de
instrumentacién. Por un lado, se logré incrementar el conocimiento acerca del nivel de
redundancia del proceso en cuestion, lo cual facilita la toma de decisiones por parte del
usuario. Por otro lado, se logro una reduccion de tiempos del proceso global de disefio de
instrumentacién, dado que el Método Directo Extendido permite lograr una disminucién

significativa en el tiempo necesario para la ejecucion del analisis de redundancia.

127



Capitulo 7 Conclusiones

7.1.2 SECCION II: ANALISIS CUANTITATIVO DE PROCESOS

La segunda parte de esta Tesis se encuentra dedicada a lo que hemos denominado
“analisis cuantitativo de procesos”. El objetivo principal de esta seccion consistié en ampliar
el rango de aplicacion del Método Directo, siendo ya conocida su gran utilidad en el area de
disefio de instrumentacion. Para cumplir con dicho objetivo, se desarrollaron técnicas y
herramientas que asistieran al usuario en la resolucion de modelos matemaéticos, es decir, en

las tareas de simulacién y optimizacion de procesos.

En primer lugar, se presentd un software para la generacion automatica de modelos
matematicos de plantas de procesos. EI mismo permite obtener el sistema de ecuaciones que
representa el funcionamiento de una planta de procesos a partir del ingreso al programa de la
topologia de la misma. Una vez obtenido el sistema de ecuaciones, se puede llevar a cabo la
resolucion del mismo por medio de alguno de los algoritmos disponibles para ello, teniendo

en cuenta las caracteristicas del sistema obtenido.

El generador posee una interfaz amigable que permite al usuario ingresar facilmente la
topologia de la planta y obtener el sistema completo de ecuaciones que representa el
comportamiento de la misma. Otra caracteristica de interés es la etapa de verificacion, en la
cual se lleva a cabo la comprobacién de compuestos pertenecientes a las corrientes que
ingresan o salen de los equipos, asi como también la verificacion de las fases de las mismas.
El software resulta flexible a la incorporacion de nuevos equipos o paquetes termodindmicos
de manera relativamente sencilla, siguiendo una metodologia desarrollada en lenguaje XML.
El formato de los modelos matematicos generados es facilmente adaptable a los diferentes
programas de resolucion que quieran ser ejecutados para simular u optimizar los mismos.
Actualmente, el formato elegido para ello es compatible con GAMS, de manera tal de poder
sacar provecho de la gran cantidad de algoritmos de resolucion que este posee. Para probar el
funcionamiento del generador, se incorpord al mismo el modelo de una columna de destilacion

reactiva, el cual fue posteriormente simulado y optimizado mediante la utilizacion de GAMS.

Una vez descripto el generador de modelos, se presentd en esta Tesis un nuevo
desarrollo de software denominado MP4SO para simulaciéon y optimizacion de procesos
industriales, el cual se encuentra basado en la estrategia orientada a ecuaciones. EI mismo

consiste en una herramienta de intuitivo manejo, que trabaja de manera interoperativa con
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GAMS y basa su funcionamiento en las descomposiciones obtenidas a partir de la aplicacion
del Método Directo Extendido.

Su aplicacion a problemas de grandes dimensiones permite reducir las desventajas que
naturalmente posee la estrategia orientada a ecuaciones. La particion de un sistema complejo
permite, por un lado, disminuir los recursos computacionales necesarios para resolverlo. Por
otra parte, la subdivision del modelo facilita el analisis del proceso por parte del usuario en lo
que respecta a la inicializacion de variables y deteccidn de errores entre otras tareas.

El software puede ser utilizado tanto para simulacién de procesos (sistemas cuadrados)
como para optimizacion (sistemas rectangulares). MP4SO funciona en dos etapas. En un primer
paso, llama al Método Directo Extendido para particionar el modelo matematico, obteniendo la
descomposicion en bloques. En segundo lugar, MP4SO alimenta los bloques generados a
GAMS, asi como también el orden de resolucion de los mismos, a fin de llevar a cabo la
simulacion u optimizacién del proceso, dependiendo del tipo de sistema en estudio. Cada uno
de los subsistemas es resuelto en GAMS, haciendo uso de la gran variedad de solvers que dicho

software posee para ello.

Se analiz6 el impacto de utilizar MP4SO sobre diferentes casos de estudio, en los que
algunos de ellos fueron simulados y otros optimizados. La diversidad de acoplamiento de los
modelos permitié obtener mejores o peores descomposiciones, dependiendo de si se trataba de
simulaciones u optimizaciones, y del caso de estudio resuelto. En todos los casos se
obtuvieron particiones del modelo original, lo cual frente a la resolucion del modelo completo
trae numerosas ventajas, como por ejemplo menores requerimientos computacionales,
disminucion en el nimero de variables que deben ser inicializadas y facilidades en la

deteccidn de errores del modelo.

A modo de conclusion final de esta seccion, se puede afirmar que se amplié con éxito
el rango de aplicacion del Método Directo. Habiendo sido largamente probado en el campo de
disefio de instrumentacién, quedd demostrada ahora su utilidad en las areas de simulacion y
optimizacion de procesos. La utilizacién de manera conjunta del generador de modelos vy el
software para analisis y resolucion de procesos (MP4SO), presentados en el marco de esta
Tesis Doctoral, constituyen un completo paquete para modelado, simulacion y optimizacion

de procesos. Dicho paquete combina las ventajas de la resolucion secuencial modular con las
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ventajas de la resolucién orientada a ecuaciones, constituyendo asi una herramienta de suma

utilidad por su sencillez y flexibilidad de utilizacion
7.2 TRABAJOS FUTUROS

A futuro se vislumbran interesantes perspectivas para continuar las investigaciones
realizadas en esta Tesis. Desde el punto de vista del analisis cualitativo de procesos, es
necesario llevar a cabo la integracion del nuevo modulo para analisis de observabilidad
(Método Directo Extendido) al paquete completo que conforma el DSS para disefio de
instrumentacion. Actualmente se cuenta en nuestro grupo de investigacion con una nueva
version del DSS, el cual fue redisefiado de manera tal de facilitar su uso, integrando los
maodulos que lo conforman bajo una Unica interfaz. En estos momentos, el Unico algoritmo
disponible para realizar el andlisis de observabilidad de los modelos es el Método Directo.
Debido a que la extension a este método presentada en el marco de esta Tesis fue
ampliamente probada y su aplicacién resulta claramente beneficiosa para el proceso global de
disefio de instrumentacion, resultaria deseable incorporar dicho algoritmo a la nueva interfaz.
De esta manera, el usuario tendra la posibilidad de seleccionar uno u otro algoritmo de
descomposicion, e incluso realizar comparaciones entre el desempefio de ambos para

cualquier caso de estudio que se ingrese al software.

Es importante mencionar que uno de los trabajos futuros sobre el Método Directo
Extendido (MDE) es la automatizacion en la generaciéon de valores de pesos para el célculo
del grado de no linealidad. De momento se utiliza una tabla provista por el usuario, donde los
valores siguen una regla basica de valor creciente a medida que aumenta la no linealidad, pero
son so6lo una decision del usuario. Se vio en la seccion 4.7.1.2 que estos pesos no afectan al
namero de bloques no lineales encontrados por el algoritmo, siempre que se respete el orden
creciente a medida que aumenta la no linealidad. Sin embargo, pueden ciertamente afectar el
tamafio de dichos bloques. Por este motivo, seria deseable contar con valores generados
automaticamente dentro del mismo metodo en el marco del algoritmo utilizado para la
minimizacién del grado de no linealidad. Para esto, el algoritmo deberia incluir un
procedimiento interno iterativo que realice diferentes descomposiciones de un mismo
problema variando los pesos seleccionados, utilizando como descomposicion final aquella

para la cual se obtengan los bloques de ecuaciones de menor tamafio.
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Otra tarea interesante es investigar el aporte del MDE como técnica de analisis
numérico, comparable con las herramientas existentes. En otras palabras, evaluar la
clasificacion y el ordenamiento de ecuaciones que brinda el MDE como potencial herramienta
matematica para el preprocesamiento de sistemas de ecuaciones grandes, no asociados
necesariamente a problemas ingenieriles, de manera tal de posicionarlo adecuadamente entre

los métodos generales de resolucion mas reconocidos.

Debido a que el disefio de instrumentacién no implica la resolucion matematica de
sistemas de ecuaciones, se hace referencia a él como una metodologia meramente estructural.
Sin embargo, una tarea de tipo numérico, fundamental en el monitoreo de procesos, es la
reconciliacion de datos. La misma implica comparar datos obtenidos mediante mediciones en
campo, con valores estimados por medio de las ecuaciones del modelo, de manera tal de
detectar posibles fallas en los instrumentos de medicion. Esta tarea requiere, en una de sus
etapas de ejecucion, la resolucion matematica de los subsistemas de ecuaciones generados
mediante el algoritmo de observabilidad, sin utilizar las ecuaciones que no fueron incluidas en
los subsistemas (ecuaciones redundantes o no asignadas). Por este motivo, una reduccion en el
grado de no linealidad de la descomposicién obtenida, implicaria resolver mayor cantidad de
subsistemas lineales, las cuales pueden ser computadas por algun método de resolucion
directa. Resulta entonces, de sumo interés, realizar el testeo del MDE aplicado al campo de
reconciliacion de datos. De esta manera, se podria evaluar si, mejorando una de las etapas de
la reconciliacion de datos, se logran obtener resultados positivos sobre el funcionamiento

global del proceso.

Con respecto al generador de modelos matematicos, resultaria valioso que el software
contara con una completa libreria de modelos termodinamicos, del mismo modo que incluye
actualmente una libreria de equipos. De esta manera, se podria seleccionar, dependiendo del
proceso a modelar, el paquete termodindmico adecuado, incorporandose las ecuaciones
directamente desde el programa al sistema completo de ecuaciones del proceso. Actualmente
el generador cuenta con las herramientas necesarias como para incorporar los modelos
termodindmicos, sin embargo, dichos modelos no forman parte de la libreria estandar del

mismo.

Con respecto al software para resolucion de modelos, se puede afirmar que MP4SO
fue desarrollado como una herramienta para simulacion y optimizacion de procesos en estado

estacionario. Aprovechando el gran potencial que el programa posee, seria deseable extender
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su aplicacion a sistemas de ecuaciones diferenciales, de manera tal de poder incorporar la
condicion dinamica al modelado de los procesos. Deberia entonces incorporarse al software
un paso previo a la descomposicion de los modelos, el cual consistiria en llevar a cabo la
discretizacién de los mismos. Los problemas que incluyen sistemas diferenciales pueden ser
clasificados en familias, de acuerdo a la estructura particular del sistema bajo estudio o las
técnicas necesarias para llevar a cabo la optimizacion. Seria entonces de gran utilidad contar
con un conjunto de métodos de discretizacion, de manera tal que cada problema que se
ingrese al software pueda, en una primera etapa, ser discretizado, de manera tal de transformar
el sistema de ecuaciones diferenciales en un sistema no lineal de ecuaciones algebraicas.
Luego, una vez obtenido el sistema algebraico de ecuaciones, se aplicarian las etapas del
software ya descriptas, es decir, la particion del sistema y la posterior simulacion u
optimizacion del mismo, resolviendo el modelo bloque a bloque de acuerdo a la

descomposicion obtenida anteriormente.

Dado el advenimiento de los procesadores multicore al mercado, otra forma de
aprovechar al maximo el potencial de MP4SO seria incorporar técnicas para resolucion de
sistemas en paralelo. La descomposicion de un sistema de ecuaciones en subsistemas también
constituye una herramienta Util cuando se desea paralelizar la resolucion del mismo. La idea
fundamental es que cada uno de los subsistemas resultantes de la descomposicion podria ser
resuelto de manera simultanea, siempre y cuando se realice un estudio acerca de la

dependencia de los bloques encontrados entre si.

Dicho estudio se lleva a cabo a través de la construccién de la correspondiente
estructura de dependencias, la cual puede ser representada por medio de grafos aciclicos
direccionados (GAD). En dichos grafos, cada nodo representa un bloque diagonal de la matriz
previamente llevada a su forma triangular inferior en bloques, mientras que las flechas
reflejan la dependencia entre los diferentes subsistemas que integran la particién. De esta
manera, mediante la incorporacion a MP4SO de un algoritmo que realice este estudio, se
podria conocer para cada una de las descomposiciones realizadas, cuales de los subsistemas
pueden ser resueltos de manera simultdnea en diferentes computadoras. A partir de dicha
informacion, se podria acelerar de manera significativa la resolucién del sistema completo de

ecuaciones.
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APENDICE A

A.l INTRODUCCION

El desarrollo de software para ingenieria es una tarea multidisciplinaria compleja, en la
cual participan tanto especialistas en programacion de software como ingenieros que
comprenden el aspecto fisico del problema. Dicha tarea requiere tener en cuenta algunos
aspectos para poder ser llevada a cabo con éxito, los cuales se detallan a continuacion:

e La definicién de una metodologia de desarrollo de software apropiado que permita
una implementacion eficiente, que satisfice los requerimientos de calidad y tiempos de

entrega del usuario.

e La eleccion de un lenguaje de implementacién que soporte la metodologia de
desarrollo del software.

Es importante destacar que la metodologia que se describe a continuacion es aplicable
al desarrollo de cualquier tipo de software de ingenieria. Como primera medida, para lograr
familiarizarse con esta metodologia se decidié trabajar en el disefio de un algoritmo de
optimizacion de plantas de procesos, el cual fue aplicado con éxito a tres casos de estudio
reales. Tanto la descripcion del algoritmo como los resultados obtenidos pueden ser

encontrados en detalle en Domancich y co., 2004.
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A.2 DEFINICION DE LA METODOLOGIA APLICADA EN LA TESIS
PARA DESARROLLO DE SOFTWARE

Las metodologias tradicionales para software de ingenieria son el ciclo de vida clasico
(“classic life cycle™), la construccion de prototipos (“prototype building™) y el modelo
evolutivo (“evolutive model’). Todas ellas se basan en la definicion de una serie de etapas, las
cuales son llevadas a cabo en forma secuencial. En la metodologia de ciclo de vida clasico,
las fases siguen un modelo de cascada. Este enfoque tiende a desdibujar algunos aspectos
importantes como la inevitable necesidad de iterar a través de las diferentes tareas
involucradas, lo cual lleva a la correccion de errores y la modificacion de los requerimientos

definidos originalmente.

La metodologia de construccion de prototipos consiste en desarrollar un modelo
“juguete” de software como una version de la implementacion final. EI modelo preliminar se
enfoca en ciertos aspectos del sistema de manera tal de satisfacer lo antes posible los
requerimientos del usuario con el minimo costo posible. En este caso, el lazo de
realimentacion es el refinamiento del prototipo, el cual es creado como una manera de
capturar todos los requerimientos del proyecto. Como resultado de esto, las incertidumbres de
especificacion son notablemente reducidas. Paradojicamente, el prototipo en si mismo
constituye el principal inconveniente de este enfoque, debido a que el usuario lo ve como una
version final, sin darse cuenta de que el modelo “juguete” no incluye ni los algoritmos
Optimos ni la posibilidad de realizar un mantenimiento del mismo a mediano y largo plazo.
Como resultado, no se dispone, por razones econémicas y de plazos de entrega, de tiempo
para desarrollar el software definitivo, haciendo que el prototipo incompleto se convierta en el

producto final.

La metodologia de modelo evolutivo esta constituida por cuatro fases que son llevadas
a cabo en varias oportunidades, siguiendo un camino en forma de espiral. Estas cuatro etapas
son planeamiento, analisis de riesgo, ingenieria y evaluacion del usuario. En la etapa de
ingenieria, la técnica combina caracteristicas de las otras dos metodologias, beneficiandose de
sus ventajas, que son precisamente que las primeras iteraciones involucran la utilizacién de
prototipos, mientras que la filosofia del ciclo de vida es utilizada para la implementacion final.

En contraste con otras metodologias, el modelo evolutivo también incluye una etapa de
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andlisis de riesgo que continuamente monitorea pardmetros econémicos y de calidad como

son el costo, el tiempo de ejecucion vy el criterio de evaluacion de su funcionamiento.

Las metodologias clasicas para desarrollo de software ingenieril no resultan
apropiadas para el desarrollo del software llevado a cabo a lo largo de los afios. Las
metodologias de ciclo de vida y construccion de prototipos tienen las desventajas
mencionadas anteriormente. En un principio, el modelo evolutivo podria haber resultado util
para nuestro propdsito. No obstante, se observo que era conveniente introducir algunas
modificaciones en esta metodologia. Se considerd importante introducir los siguientes

aspectos:

e La presencia continua del usuario final, quien asiste al programador controlando en
todo momento la calidad del producto elimina la necesidad de tener una etapa de

analisis de riesgo.

e Debido a que las especificaciones del usuario varian a lo largo del desarrollo del
proyecto, resultaba ideal contar con prototipos en cada nivel de evolucién.

Teniendo en cuenta los aspectos mencionados anteriormente, se definié una nueva
metodologia para desarrollo de software (Vazquez y co., 2001), la cual fue aplicada para los
desarrollos de software presentados en esta tesis. Dicha metodologia contiene los siguientes
pasos: planeamiento, ingenieria de software, evaluacion del programador y evaluacion del
usuario. Estos pasos se repiten hasta que se logran obtener el producto final. La figura A.1
muestra un esquema de la metodologia propuesta. El significado de los numeros ubicados

dentro de los circulos se encuentra en la tabla A.1.

1 Andlisis inicial de requerimientos
2 Desarrollo del prototipo inicial del software
3 Primera evaluacion y revision del los requerimientos basados en el

prototipo inicial

48,12 Evaluacion del usuario

59,13 Planeamiento de las mejoras a realizar al prototipo basadas en las
evaluaciones del usuario y el desarrollador

6,10,14 Implementacion del prototipo

7,11 Evaluacion del desarrollador

Tabla A.1. Pasos que constituyen las iteraciones de la metodologia aplicada.
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Planeamiento Ingenieria 0
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Figura A.1. Esquema de la metodologia para desarrollo de software aplicada en esta tesis.

La parte fundamental de esta metodologia es la etapa de ingenieria. En todos los
niveles de evolucidn del proyecto se construye un prototipo; en este sentido la propuesta
difiere del modelo evolutivo, donde la construccion del prototipo se realiza solo en las etapas
iniciales. Un prototipo construido de manera temprana implica una implementacién parcial o
total de las funcionalidades requeridas por el software, por medio de algoritmos y/o
estructuras de datos simples, prestando poca atencion a su eficiencia. A medida que el
proyecto evoluciona, los requerimientos de buena calidad ganan importancia. En la etapa
final, cuando todas las funcionalidades fueron implementadas, la principal preocupacion es la
de realizar el disefio 6ptimo de algoritmos y estructuras de datos. Queda claro que se mantiene
la idea de utilizar un prototipo para reducir las incertidumbres de especificaciones, el cual se
utiliza hasta alcanzar la convergencia definitiva del producto. De manera opuesta a lo que
sucede en el enfoque cléasico, el Gltimo prototipo no se descarta, ya que constituye la

implementacion final.
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Esta metodologia es aplicable debido a que el prototipo progresa hacia un software que
cumple con los requerimientos de calidad pero que también resulta eficiente, flexible, de facil
mantenimiento y amigable para el usuario. Para evitar una evolucion caotica del software,
cada iteracion de la metodologia incluye dos etapas: la evaluacion del usuario y la del
programador. La evaluacion del usuario esta enfocada en el andlisis de los requerimientos de
funcionalidad, mientras que la evaluacion del programador consiste en chequear aspectos
técnicos, y debe ser incluida dentro de la descripcion de la metodologia utilizada, de manera
tal de asegurar que la calidad del prototipo mejore continuamente. Finalmente, la etapa de
planeamiento le da forma al nuevo prototipo sobre la base de los resultados obtenidos en

ambas evaluaciones.
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APENDICE B

B.1 INTRODUCCION

En el area de la ingenieria de procesos, existe una gran cantidad de modelos
matematicos representando diferentes equipos de procesos programados mediante la
utilizacion de diferentes herramientas comerciales como son: Modelado de procesos a partir
de principios béasicos en lenguaje FORTRAN (FORTRAN Company, pagina Web, 2009),
GAMS (Brooke y co., 2004), gPROMS (gPROMS, pagina Web, 2009), etc. Con la aparicion
del simulador secuencial modular (HYSYS (Hyprotech, 2002), ASPEN (Aspentech, pagina
Web, 2009)) muchos de estos modelos resultaron de poca utilidad, ya que los programas
mencionados contienen una gran libreria de modelos de equipos quimicos, los cuales en
general permiten realizar una simulacion completa de cualquier planta de procesos quimicos

con poca necesidad de conocimiento de principios basicos de parte del usuario.

El inconveniente surge cuando alguna de las plantas que se desea simular contiene

algln equipo especifico (por ejemplo un reactor) donde su funcionamiento no puede ser
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representado en forma certera por alguno de los modelos generales ofrecidos por los
programas comerciales. Es aqui cuando se torna deseable disponer de un mecanismo por el
cual uno pueda convertir los modelos especificos programados por el usuario en un “plug-
in”, un accesorio que, como la palabra lo dice, pueda ser instalado o enchufado en algun
simulador secuencial modular. De esta manera, el usuario puede aprovechar las bondades de
dichos programas haciendo uso de su completa libreria de modelos y paquetes
termodinamicos, pero sin perder la posibilidad de utilizar para algin equipo en particular, un

modelo desarrollado por él mismo.

El estandar CAPE-OPEN (CO) provee un ambiente ideal para este tipo de tareas, ya
que permite transformar esos modelos de equipos programados por el usuario en modulos
enchufables independientes, los cuales pueden ser facilmente instalados en diferentes
plataformas de simulacion y posteriormente utilizados como un equipo mas de esa plataforma.
CAPE es actualmente una herramienta de integracion muy utilizada en la industria moderna,
la cual muchas veces se nutre de modulos especificos (modelos matematicos de equipos,
paquetes termodinamicos) desarrollados por instituciones académicas y de investigacion para
simular en forma rigurosa sus plantas de procesos, maximizando asi sus ganancias y

optimizando la seguridad y control de sus procesos (Mayer and Shoenmakers, 1998).

Este apéndice es el resumen de un trabajo publicado en el afio 2009 (Domancich y co.,
2009) que brinda, en primer lugar, una descripcion del estindar CAPE-OPEN, describiendo
su utilidad, software disponible y metodologia general de trabajo. Luego se tratan en detalle
las estrategias de migracion para dos casos diferentes: FORTRAN-HYSYS y GAMS-
HYSYS. Para ello se tomaron dos casos de estudio concretos.

e Para la primera de las metodologias (migracion FORTRAN-HYSYS), se utilizd un
modelo matematico especifico de un reactor de amoniaco, el cual se encontraba ya
programado en FORTRAN. Para testear su funcionamiento, se realiz6 en HYSYS
una simulacién de la planta completa de sintesis de amoniaco a la que ese reactor
pertenece, instalando alli el médulo del reactor y verificando los resultados con

informacidn real disponible.

e Para desarrollar la segunda metodologia de migracion (GAMS-HYSYS) se decidio
seleccionar un equipo complejo como es una columna de destilacion reactiva, el

cual debio ser previamente modelado y simulado en GAMS (ver Apéndice D para
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una descripcion completa del modelo y los resultados obtenidos). Este equipo
resultd de gran interés ya que debido a la combinacion de procesos que se dan en
su interior (reaccion —separacion) el modelo matematico resultante es un sistema
de ecuaciones no lineales complejo y de gran tamafio. Se describe entonces la
metodologia a seguir para lograr generar, a partir de un equipo modelado en
GAMS, un modulo enchufable en cualquier simulador secuencial modular. Para
verificar su correcto funcionamiento, el modulo fue instalado y corrido en
HYSYS.

B.2 PROYECTO CAPE OPEN

B.2.1 ALCANCES DEL PROYECTO CAPE-OPEN

CO-LaN, es una organizacién internacionalmente conocida y dirigida por los propios
usuarios, cuyo proposito es facilitar la implementacion de las interfaces estandares CO en
software comercial para hacer de la simulacion abierta una realidad (CO-LaN 2003 Leaflet).
Las misiones de CO-LaN son: presentar a los vendedores de software las prioridades que los
usuarios tienen para los estandares CO, asegurarse de que se de la explotacion y distribucion
de los estandares, proveer entrenamiento y facilidades para la realizacion de la migracion y
brindar herramientas confiables para verificar el correcto funcionamiento de los modulos
desarrollados. El proyecto CAPE-OPEN se focaliza principalmente en generar herramientas
para el modelado de procesos y su utilizacion en simulaciones de estado estacionario y
dindmico (CAPE-OPEN Synthesis Report,1999). El proyecto reconoce dos tipos de

herramientas: modulares y orientadas a ecuaciones.

En una arquitectura para herramientas de modelado modular de procesos existe lo que
se conoce como Ejecutivo de Modelado de Procesos (PME). ElI PME es el responsable de la
construccion del modelo y llevar a cabo todos los célculos necesarios para su resolucién. Para
poder cumplir con su propdsito, se comunica con otros médulos, donde cada uno de ellos
representa una operacion unitaria. Cada mddulo necesita comunicarse con los paquetes de
propiedades para calcular las propiedades fisicas que ocurren dentro del modelo de la unidad
de operacion (UO). Debido a que cada modulo de operacién unitaria necesita resolver el
sistema de ecuaciones que tiene asociado, deben contener algoritmos especializados para
efectuar los célculos o bien llamar a rutinas externas de resolucion. Una caracteristica

importante de las herramientas de modelado modular es la necesidad de que el Ejecutivo
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organice y coordine todos los calculos llevados a cabo por los médulos individuales de

operaciones unitarias.

La estructura basica en una arquitectura para un paquete de procesos orientado a
ecuaciones es la misma que la presentada anteriormente. La principal diferencia es que los
maodulos de operaciones unitarias no necesitan resolver sus propios sistemas de ecuaciones.
En lugar de esto, lo que hacen es enviar la informacion al Ejecutivo, el cual ensambla toda la
informacidn en un gran sistema de ecuaciones y lo resuelve por medio de la aplicacion de una

0 mas rutinas de resolucion.

La dltima vision de CAPE-OPEN es permitir tareas complejas de modelado de
procesos y aplicaciones basadas en los modelos, las cuales son llevadas a cabo en forma
exitosa y economica mediante la utilizacion de diversos componentes de software
provenientes de varias fuentes diferentes y, de ser posible, ejecutados en diferentes
computadoras. En la figura B.1 se muestra un ejemplo de esto. En este caso, el PME es
proporcionado por un proveedor, mientras que los Componentes de Modelado de Procesos
(CMP) provienen de diferentes proveedores.

//’ Simulador A\\\

-
i i Proveedor Proveedor
Ejecutivo <it: Externo de UO Externo
Termodinamico

-

-

Librertas ]

.

[Unidades][Numéricas

Numérico

v

[fermodinémicas]
\_ )/

Figura B.1. Integracion de las diferentes herramientas de CAPE-OPEN

Y Proveedor Externo}

Este andlisis conduce a la identificacion de las siguientes clases para estandarizacion:

e Termodindmicas: proveen servicios relacionados con las propiedades fisicas.
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e Modulos de Unidades de Operacion.
e Numeéricas: provee rutinas de resolucion numeérica.
e Herramientas de andlisis de flowsheets.

Las interfaces mencionadas anteriormente pueden ser implementadas de diferentes
maneras., por ejemplo como una subrutina Ilamada desde un lenguaje estandar como
FORTRAN o C (CAPE-OPEN Synthesis Report, 1999). Sin embargo, CAPE-OPEN prefirio
adoptar un enfoque orientado a objetos, el cual toma cada CMP como un objeto
independiente. Cada objeto de software es capaz de interactuar con otros basados en una
definicién formal de interfaz expresada en lenguajes estandar de programacion.

B.2.2 INTERFACES DE LAS UNIDADES DE OPERACION
Una UO secuencial modular esté constituida por (CAPE-OPEN,2001):

e Puertos: son necesarios para permitir al médulo conectarse a otros modulos y asi
intercambiar masa, energia e informacién. Cada puerto de masa tiene asociado a él
un objeto termodindmico. Utilizando este objeto la UO es capaz de obtener la
informacion termodinamica y de propiedades de las corrientes de entrada y salida.

Estas propiedades forman parte del Sistema de Paquete de Propiedades.

e Pardmetros: representan la informacion que no estd asociada a los puertos de

entrada pero, si embargo, resulta de interés para el usuario.

e Interfaz de usuario: permite al usuario configurar cada instancia del modulo de
acuerdo a sus gustos y requerimientos. Esta interfaz debe ser proveida por el
desarrollador y esta fuera del alcance del estandar.

e Reporte: se encarga de presentar al usuario los resultados de los célculos.

B.3 DESARROLLO DE EXTENSIONES DE FORTRAN A HYSYS

A continuacion se describe el disefio e implementacién de dos Unidades de Operacion,
ambas desarrolladas bajo los estandares de CO (Domancich y co., 2009d), La primera de ellas
corresponde a un reactor para sintesis de amoniaco, programado en FORTRAN Yy testeado en
HYSYS. La segunda aplicacion es el modelo de una columna de destilacion reactiva, la cual

fue programada en GAMS y cuyo médulo también fue testeado en HYSYS.
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B.3.1 ESTRATEGIA DE MIGRACION DE MODELOS DE FORTRAN A HYSYS

Existen dos caminos para llevar a cabo un proceso de migracion.: la re-implementacion

del cadigo original desde cero y el “encapsulado” del codigo existente (Koller, 1999):

e Re-implementacion del cédigo original: parece ser la manera mas sencilla de
Ilevar a cabo la migracién. Sin embargo, se debe tener mucho cuidado a la hora de
crear el nuevo sistema. A pesar de que el cddigo original puede haber sido testeado
y utilizado en reiteradas oportunidades, el software creado desde cero puede
contener gran cantidad de errores, dando como resultado errores al intentar
ejecutar el modulo, o inconsistencias entre el comportamiento original del modelo
y la nueva implementacion. Encontrar y corregir estos errores puede resultar una
tarea ardua y que requiera mucho tiempo, por este motivo esta estrategia puede
resultar en definitiva mas peligrosa y costosa de lo que parece en un principio.

e Encapsulado del codigo original: consiste en realizar la migracion del cédigo sin
realizar cambios en el codigo fuente. En este caso, el cddigo escrito en FORTRAN
es tratado como una “caja negra” cuya funcionalidad es utilizada, pero no resulta
de interés como es implementada. Para se provee una capsula orientada a objetos
alrededor de esa caja negra de manera tal de lograr integrar el cddigo programado
en FORTRAN al médulo que se quiere desarrollar. Esta capsula se genera por

medio de la utilizacién de un lenguaje orientado a objetos como Java 0 C++.

Mantener el codigo fuente intacto es una manera de evitar la introduccion de nuevos
errores al sistema. Otra ventaja de esta estrategia es que no es necesario optimizar el
funcionamiento del modulo, ya que esta tarea ha sido realizada por desarrollador original del
modelo. Teniendo en cuenta estas ventajas, fue este el método por el que se opto para llevar a

cabo el desarrollo del moédulo del reactor de amoniaco.

En el proyecto Global de CAPE-OPEN, se desarroll6 una gran cantidad de
herramientas de manera tal de brindar soporte en la implementacion de los componentes
basados en los estdndares CO (Koller y Tobermann, 2002). Todas estas herramientas
producen el esqueleto del cddigo fuente para los componentes CO, evitando que el
desarrollador deba implementar una serie de pasos que resulta repetitivo para cada uno de los
maodulos que se deban desarrollar. La herramienta utilizada para el desarrollo de este proyecto

se encarga de la generacion mecéanica del Paquete de UO. Genera un proyecto en Visual Basic
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que contiene el cddigo fuente de la UO y provee el paquete de instalacion para permitir al
usuario instalar el médulo en cualquier computadora. Tanto el cddigo que genera la rutina de
calculo como el de la interfaz grafica de la unidad deben ser provistos por el desarrollador, ya
que no son generados por la herramienta de CO.

Como se explicd anteriormente, el proceso de migracion requiere la integracion de
diferentes partes de cddigo, las cuales en general se encuentran desarrolladas bajo diversos
lenguajes de programacion. Cada uno de estos lenguajes posee su propia estructura y tipo de
datos, asi como también diferentes convenciones acerca del llamado a procedimientos,
subrutinas o funciones (Koller y Tobermann, 2002). Para sobrellevar estas diferencia, es
necesaria la utilizacion de una tecnologia de puente. Por medio de la misma, un componente
de un determinado software (un ejecutable, una libreria o una parte del codigo fuente) es
utilizado para llamar a una rutina que reside en una libreria compilada en el nuevo codigo
fuente. Esta metodologia permite separar claramente el codigo nuevo del viejo, facilitando
entonces el mantenimiento de ambos subsistemas. Para la realizacion de este proyecto se
utilizé una de estas tecnologias, la cual es conocida como “Libreria de enlace dindmica”
(DLL). Se define como DLL a los archivos con codigo ejecutable que se ejecutan cuando son

Ilamados desde alguna aplicacién en particular u otra DLL. Las ventajas del uso son:

¢ Reducen el tamafio de los archivos ejecutables: gran parte del codigo puede estar

almacenado en bibliotecas y no en el propio ejecutable.

e Pueden estar compartidas entre varias aplicaciones: si el codigo es

suficientemente genérico, puede resultar de utilidad para multiples aplicaciones.

e Facilitan la gestién y aprovechamiento de la memoria del sistema: la carga
dinamica permite al sistema operativo aplicar algoritmos que mejoren el rendimiento

del sistema cuando se carguen estas bibliotecas.

e Brindan mayor flexibilidad frente a cambios: mejora el rendimiento o soluciona
errores distribuyendo Unicamente una nueva version de la biblioteca dindmica. Esta

mejora es aprovechada por todas las aplicaciones que compartan la misma DLL.

Para este proyecto, la creacion de una DLL permite llamar a una subrutina de
FORTRAN desde Visual Basic, sin la necesidad de incorporar codigo adicional. La figura B.2

presenta un esquema basico del proceso descrito. En la misma, se pueden ver las distintas
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capas que integran el proceso de migracion. En primer lugar, el usuario debe desarrollar o
contar con algin modelo matematico ya implementado en FORTRAN. En segundo lugar, se
genera la DLL que encapsula al cédigo original, la cual esta integrada por cédigo ejecutable
del modelo de FORTRAN. Por ultimo se genera, con la herramienta de CO el esqueleto de la
UOQ, el cual contiene codigo fuente general para cualquier UO. Dicho esqueleto Ilamara a la

DLL las veces que sea necesario para lograr el correcto funcionamiento del nuevo médulo.

FORTRAN 77

DLL de FORTRAN

VISUAL BASIC

Figura B.2. Proceso de encapsulado del cédigo de FORTRAN
B.3.2 CASO DE ESTUDIO: PLANTA DE AMONIACO

El reactor utilizado como caso de estudio es una unidad flujo-piston, isotérmico y con
conversion fija (Byke and Grossman, 1985). La reaccion de sintesis de amoniaco se produce

sobre un catalizador de hierro y es descripta a continuacion:
N, + 3 H, <2 NH3 (Bl)

El reactor debe ser enfriado para evitar que la temperatura del catalizador alcance su
temperatura de desactivacion, es decir, 800K. Para cumplir esto, una temperatura de entrada

de 703K y un coeficiente de transferencia de calor de 19644 KJ/h.K son suficientes.

La conversion en el reactor varia directamente con el volumen de catalizador y, para
un dado volumen de catalizador, existe un valor de coeficiente de transferencia de calor (UA)
para el cual la conversion obtenida resulta maxima. El valor de UA determina la velocidad a
la cual puede ser extraido el calor del equipo. Para valores bajos de UA, el calor generado
dentro del reactor no extraido en suficiente cantidad, haciendo que la temperatura dentro de la
unidad se incremente rapidamente. Esto provoca la aparicion de “puntos calientes” cerca de la

alimentacion, desactivando gran parte del catalizador. Como resultado de esto, la conversion
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decrece notoriamente. Para valores muy altos de UA, la velocidad a la que se remueve el calor

es muy alta, disminuyendo la velocidad a la que ocurre la reaccion.
B.3.3 RESULTADOS

Una vez que el codigo de FORTRAN fue probado y encapsulado en una DLL, se cred

la Unidad de Operacion . Esta UO presenta las siguientes caracteristicas:

e Posee dos puertos de materia disponibles, INPORT (puerto de entrada) y OUTPORT
(puerto de salida). La corriente conectada al puerto INPORT tiene la informacion del
flujo de entrada, el cual contiene hidrogeno, amoniaco, argon, nitrégeno y agua.
También contiene informaciéon de la temperatura y presion de la corriente de
entrada. Por otro lado, la corriente que sale del puerto OUTPORT contiene
informacion de caudales, temperatura y presion a la salida del reactor, pero con la

diferencia de que estos valores son calculados por la UO.

e El equipo también incluye una serie de pardmetros (volumen de catalizador,
dimensiones del reactor, “rebanadas” en las que se dividira la unidad para efectuar la
integracién numerica, etc) que deben ser especificados por el usuario para poder

Ilevar a cabo los calculos correspondientes.

Un detalle a tener en cuenta es el de las unidades a utilizar en el proyecto. Debido a
que CO especifica cierto tipo de unidades para definir la temperatura, presion, caudales, etc, y
dado que el cdédigo original de FORTRAN utilizaba otras unidades, fue necesario agregar una
subrutina de conversién de unidades dentro de la rutina de célculo de la UO. Otro punto con
el que se debid tener especial cuidado es con el tema de la nomenclatura de los componentes,
debiendo estos ser escritos de manera tal de que coincidieran con los que se incluyen en el
estandar (CAPE-OPEN - Thermodynamics and Physical Properties document, 2002).

B.3.3.1 CODIGO EN VISUAL BASIC PARA EL REACTOR DE AMONIACO

En la figura B.3 se incluye el nucleo del pseudo codigo desarrollado para llevar a cabo
la rutina de calculo de la UO del reactor estudiado. EI mismo relaciona FORTRAN con
HYSYS.
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Private Sub ICapeUnit_Calculate()

'Declare private variables

'Gets connected ports

Set PORTIN = GetPort("PORTIN")

Set PORTOUT = GetPort("PORTOUT")

'Gets material objects associated to the ports

Set materialln = PORTIN.connectedObject

Set materialOut = PORTOUT.connectedObject

'Gets components ids and number of components

Components = materialln.Componentlds

NumComponents = materialln.GetNumComponents

'Gets the total flow and partial flows of the input

flowIN = materialln.GetProp("flow","Overall",Components,vbNullString, "mole")
totallN = materialln.GetProp("totalFlow","Overall",Empty,vbNullString, "mole")
Gets the temperature and pressure of the input

T = materialln.GetProp("temperature”, "Overall", Empty, vbNullString, Empty)
P = materialln.GetProp("pressure", "Overall", Empty, vbNullString, Empty)

'Gets the values of the parameters

'Calculates input parameters for the DLL routine

'Calls the DLL routine

Figura B.3. Cddigo desarrollado en Visual Basic para implementar la Unidad de Operacion

correspondiente al rector de amoniaco.
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B.3.3.2 REACTOR DE AMONIACO PROBADO EN HYSYS

Para verificar de manera estricta, tanto el funcionamiento del equipo, como su correcta
interaccion con otros equipos dentro de una simulacion, se decidio realizar en HYSYS la
simulacion de la planta de sintesis de amoniaco disefiada por Byke y Grossmann (1985). Esta
fue realizada utilizando, en principio, un reactor que el mismo simulador contiene en su
libreria de equipos. Debido a que el modelo difiere de aquel propuesto por Bike y Grossman,

los resultados obtenidos no son los mismos en la simulacion que el caso de estudio publicado.

Una vez que se logro hacer funcionar la simulacion de la planta, se realizo la
instalacién de la UO en HYSYS, de manera tal de que la misma sea incorporada al software

como una extension dentro de la lista de Unidades de Operacion (figura B.4)
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Figura B.4. Unidad de Operacion CO disponible en HYSYS
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Figura B.5. Unidad de Operacion CO incorporada a la simulacion de la planta

Una vez incorporada la UO a la lista de equipos de HYSYS, se reemplaz6 el reactor
utilizado inicialmente para realizar la simulacion por el equipo incorporado, simulando
nuevamente la planta completa (figura B.5). Los resultados obtenidos fueron similares a los
publicados por Bike y Grossman, verificando asi el correcto funcionamiento de la unidad CO
dentro de la simulacion completa de un proceso quimico.

B.4 DESARROLLO DE EXTENSIONES DE GAMS A HSYSYS

A continuacion se describe la estrategia utilizada para llevar a cabo el desarrollo de un
maodulo que cumple con los estandares CO, a partir del modelo de una columna de destilacion
reactiva desarrollado y testeado previamente en GAMS. Al igual que en el inciso B.3, el
maodulo desarrollado fue instalado en HYSYS y su correcto funcionamiento fue verificado

mediante la creacion de un caso de estudio en ese simulador comercial.
B.4.1 ESTRATEGIA DE MIGRACION DE MODELOS DE GAMS A HYSYS
B.4.1.1 DESARROLLO DE MODULOS COMPATIBLES CON CAPE-OPEN

Para llevar a cabo el desarrollo de un médulo compatible con CAPE-OPEN para una
columna de destilacion reactiva, se utiliz6 nuevamente la herramienta para Unidades de

Operacién desarrollado por el Proyecto CO (Koller and Tébermann, 2002). Como se vio
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anteriormente, la misma genera un proyecto en Visual Basic que contiene el cddigo fuente de

la UO y el paquete de instalacion para ser instalado en otras computadoras.

El primer paso para el desarrollo del modulo fue el modelado y programacion de la
columna en GAMS. Para el correcto funcionamiento del médulo, es imprescindible realizar
una verificacion rigurosa del correcto funcionamiento del modelo en forma independiente,
tarea que fue realizada satisfactoriamente (Domancich y co.,2007; Domancich y co.,2009a) y

descripta en detalle en el capitulo 5 de esta Tesis.

Debido a que el codigo fuente es generado por CO en lenguaje Visual Basic, se hizo
necesario realizar una migracion del mismo, de manera tal de integrar diferentes partes de
codigo, implementadas en diversos lenguajes de programacion. Para esto se debieron realizar
al modelo de GAMS alguna modificaciones, permitiendo la obtencion de datos para realizar
la simulacién desde una fuente externa, y a su vez transfiriendo resultados obtenidos a partir
de la ejecucion de la misma. Con esta finalidad, se hizo uso de las propiedades de los archivos
con extensién GDX (GAMS Data Exchange). Un archivo GDX tiene como funcidn grabar los

valores de uno o mas simbolos como son sets, parametros, variables y ecuaciones.

GAMS posee una herramienta llamada GDXXRW, la cual tiene como funcion
permitir la lectura de informacion desde un archivo de Excel, o la escritura en el mismo.
GDXXRW tiene la posibilidad de leer multiples hojas de un archivo Excel y escribir los datos
en un archivo GDX. Por otro lado, también es posible recorrer el camino contrario. El codigo
de la UO generado crea entonces un archivo Excel con todos lo datos necesarios y llama
entonces a la rutina GDXXRW antes de resolver el modelo en GAMS, el cual al ser ejecutado
utiliza como datos de entrada los que lee del archivo de Excel. Una vez que el modelo es
resuelto, los resultados son grabados en un nuevo archivo GDX, el cual puede ser leido por el
codigo Visual Basic de la Unidad de Operacion. En la figura B.6 se incluye un esquema del
proceso de lectura y transferencia de datos desde Visual Basic a GAMS.
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Datos de entrada GDXXRW $GDXIN
Cédigo en Hoja de Archivo Cédigo en
Visual Basic Excel GDX GAMS
Resultados GDXXRW $GDXOUT

Figura B.6. Unidad de Operacién CO incorporada a la simulacién de la planta

En resumen, la UO de HYSYS, la cual fue programa en Visual Basic, llama a GAMS,
donde el modelo matematico debe ser previamente introducido y testeado. Es importante
resaltar que GAMS es el encargado de llevar a cabo la resolucion matematica del modelo, y
envia los resultados de la simulacion nuevamente a HYSYS. Estos resultados son utilizados
por HYSYS como entrada a cualquier otro equipo que forme parte del proceso industrial, de

manera tal de continuar con la simulacion completa de la planta.

B.4.1.2 DEFINICION DE LOS PASOS A SEGUIR PARA DESARROLLAR
MODULOS COMPATIBLES CON CAPE OPEN A PARTIR DE MODELOS
DESARROLLADOS EN GAMS

Para desarrollar una Unidad de Operacion compatible con CO a partir de un modelo
programado en GAMS, es necesario realizar algunas modificaciones al codigo original de
GAMS. Una de ellas es lograr que todos los datos definidos por el usuario sean leidos por el
modelo desde una fuente externa, siguiendo la metodologia explicada anteriormente. Se cred
entonces un archivo de Excel con todos los datos necesarios para llevar a cabo la simulacién
del modelo, generando luego un archivo GDX utilizando la herramienta GDXXRW. El

cddigo original de GAMS debe incluir las siguientes sentencias:

$GDXIN datain.gdx (carga el archivo GDX)
SET VARL (*) (define una variable)
$LOAD VAR (carga el valor de la variable definida desde una fuente externa)

Una vez que el cddigo de GAMS fue testeado con las modificaciones impuestas, el

paso siguiente fue el desarrollo de la Unidad de Operacion CO mediante la utilizacién de la
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herramienta provista por CO. El cddigo de Visual Basic generado fue modificado de manera
tal de crear el archivo Excel con los datos de entrada y realizar la llamada a GAMS para llevar

a cabo la resolucién matemaética del modelo. El codigo debe incluir las siguientes sentencias:

X = CreateProcessA(0&, ""gams.exe model.gms"', 0&, 0&, 1&,
NORMAL_PRIORITY_CLASS, 0&, 0&, NameStart, NameOfProc)
(Ilamada al modelo de GAMS)

x = WaitForSingleObject(NameOfProc.hProcess, INFINITE)

x = CloseHandle(NameOfProc.hProcess)

En resumen, los pasos a seguir para desarrollar un modulo instalable en HYSYS a
partir de un modelo matematico desarrollado en GAMS son:

A) Desarrollar y testear en GAMS el modelo matemaético..

B) Utilizar la herramienta de CO para Unidades de Operacion para generar un nuevo
proyecto en Visual Basic que contenga:

-el cddigo fuente de la Unidad de Operacion

-el paquete de instalacion necesario para llevar a cabo la instalacion del mismo en cualquier
maquina.

C) Modificar el codigo original de GAMS de manera tal de lograr obtener los datos para
llevar a cabo la simulacion del modelo desde una fuente externa. Para lograr esto debe ser
utilizada la funcion GDX provista por GAMS.

D) La funcién GDX de GAMS provee una utilidad Ilamada GDXXRW que permite la lectura

y escritura de datos de una hoja de datos contenida en un archivo Excel.

B.4.2 CASO DE ESTUDIO: COLUMNA DE DESTILACION REACTIVA

Para llevar a cabo el testeo del procedimiento detallado anteriormente, se decidid
hacer uso del modelo matematico perteneciente a una columna de destilacién reactiva, el cual

habia sido previamente desarrollado y testeado en GAMS (Apéndice D).
B.4.3 RESULTADOS

Una vez que el cédigo de Visual Basic fue desarrollado y testeado, la UO fue instalada

en HYSYS, siendo disponible para su utilizacion como una Unidad Externa. La figura B.7
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esquematiza como se realiza el ciclo de transferencia de datos entre GAMS y HYSYS una vez

instalado el médulo.

1°) El cddigo en Visual Basic recibe
toda la informacion de entrada
necesaria desde la simulacion del
proceso en HSYSY.
2°) El cddigo de la UO crea una hoja g%\i/?g 4
Excel con toda la informacion recibida. $GDXIN @ ? $GDXOUT
o o Codigo
3% El codigo de la UO llama a 3 GDX
GDXXRW, de manera tal de generar GDXXRW GDXXRW
un archivo GDX. 20 Hoja .
Excel 5
4% GAMS resuelve el modelo. de - ? de
entrada vi Cocljlgo _ salida
. . Isual basic
5% GAMS escribe los datos de salida

en otra hoja Excel, de manera tal de
que la misma pueda ser leida desde el
codigo Visual Basic de la UO.

6°) El codigo de Visual Basic
transfiere los resultados recibidos a la
simulacion del proceso en HYSYS.

Simulacion en HYSYS

Figura B.7. Ciclo de transferencia de datos entre GAMS y HYSYS

En resumen, la UO de HYSYS, programada en Visual Basic, llama a GAMS, donde el
modelo matematico debe previamente haber sido desarrollado y testeado. GAMS es el
encargado de llevar a cabo la resolucion matematica del modelo, y manda luego los resultados
a HYSYS. Estos resultados son empleados por HYSYS como entrada a cualquier otro equipo

que forme parte del mismo proceso, de manera tal de continuar con la simulacion de la planta.
B.4.3.1 CODIGO DE VISUAL BASIC PARA LA COLUMNA REACTIVA

En la figura B.8 se incluye la parte mas relevante del pseudo cédigo desarrollado en
Visual Basic para la rutina que relaciona el modelo desarrollado en GAMS con la simulacién

implementada en HYSY'S para la UO de la columna reactiva.
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/I Proceso de inicializacion de GAMS

NameStart.IpTitle = "VB GAMS"

NameStart.dwFlags = STARTF_USESHOWWINDOW
NameStart.wShowWindow = SW_SHOWDEFAULT
NamesStart.cb = Len(NameStart)

/I Creacion del archivo datain.gdx

x = CreateProcessA(0&, "C:\Program Files\GAMS21.5\GDXXRW datain.xls
set=i

rng=etapas!B1:R1 cdim=1 par=etapas rng=etapas!A1:R5 cdim=1 rdim=1
set=val

rng=valores!A1:R1 cdim=1 par=valores rng=valores!A1:R2 cdim=1 par=portin
rng=portin!A1:J5 rdim=1 cdim=1 set=j rng=portin!A2:A5 rdim=1 par=aw
rng=a!A1:E5 cdim=1 rdim=1 par=bw rng=b!A1:E5 cdim=1 rdim=1 par=antoine
rng=antoine!A1:D5 cdim=1 rdim=1 par=cp rng=cp!A1:E5 cdim=1 rdim=1", 0&,
0&,

1&, NORMAL_PRIORITY_CLASS, 0&, 0&, NameStart, NameOfProc)

If x <> 1 Then

MsgBox "CreateProcess GDXXRW in failed. Error: " &

Err.LastDIIError

End If

x = WaitForSingleObject(NameOfProc.hProcess, INFINITE)

x = CloseHandle(NameOfProc.hProcess)
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/I Creacion del archive dataout.xls

x = CreateProcessA(0&, "C:\Program Files\GAMS21.5\GDXXRW dataout.gdx
var=x

rng=x! var=y rng=y! var=l rng=I! var=v rng=v! var=FD rng=FD! var=T rng=T!
var=rx rng=rx! var=Qcond rng=Qcond! var=Qreb rng=Qreb! var=conversion
rng=conversion! ", 0&, 0&, 1&, NORMAL_PRIORITY_CLASS, 0&, 0&,
NameStart,

NameOfProc)

If x<>1 Then

MsgBox "CreateProcess GDXXRW out failed. Error: " &

Figura B.8. Codigo de Visual Basic para la implementacion de la Unidad de Operaciones
perteneciente a la columna de destilacion reactiva

B.5 CONCLUSIONES

En este apéndice se presentaron los conceptos y herramientas primarias que deberian
ser utilizadas a la hora de desarrollar un mddulo compatible con CAPE-OPEN. Las
propuestas de desarrollo de modulos presentadas en este apéndice son Utiles para la industria,
donde simuladores comerciales como HYSYS se han vuelto de suma utilidad. Para propésitos
de simulacion, HYSYS provee una gran libreria de modelos generales. En contraste, hay
modelos especificos, utilizados en plantas particulares que el ingeniero de procesos deberia
incluir en su simulacién para llevar a cabo una representacién correcta del proceso en estudio.
Gracias a la metodologia desarrollada, el ingeniero puede aprovechar sus modelos especificos,

los cuales seguramente demandaron grandes esfuerzos para ser desarrollados.
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Se desarrollaron metodologias para incorporar dos unidades diferentes definidas por el
usuario. La primera de ellas fue modelada y simulada utilizando FORTRAN, mientras que la
segunda de las unidades fue implementada en GAMS. Siguiendo la metodologia presentada
en este apéndice, es posible lograr que cualquier modelo desarrollado por medio de ambos
programas resulte compatible con HYSYS. Mas aln, a través de esta metodologia se logra
sacar provecho de los completos paquetes de propiedades quimicas y termodinamicas que
posee HYSYS, los cuales no se encuentran presentes en los lenguajes de programacion
mencionados. Esto permite al usuario utilizar datos precisos de propiedades quimicas y de
equilibrio, los cuales son directamente calculados por HYSYS, evitando asi el trabajo de
incorporar al modelo matematico del equipo ecuaciones de termodinamica, correlaciones y

datos de las propiedades de los compuestos.

Desde un punto de vista académico, CO permite nuevos desarrollos tedricos, los
cuales pueden ser implementados y testeados mediante la utilizacion de componentes de
software calificado. Los nuevos mddulos son capaces de utilizar componentes externos, como
por ejemplo bases de datos de un simulador con propiedades quimicas y termodinamicas.
Dichos componentes pueden provenir de diferentes fuentes, mejorando asi la calidad del

producto final y reduciendo tiempo y costos de implementacion.

Desde un punto de vista comercial, CO permite el desarrollo competitivo de
productos. Las compafiias que desarrollan componentes de software para industrias de
procesos pueden expandir el numero de aplicaciones donde sus productos pueden ser
utilizados. Adicionalmente, dichas compafiias e instituciones académicas y de investigacion
tendran la posibilidad de desarrollar componentes y luego transferirlos a la industria de

procesos de una manera mas comoda y directa.

El desarrollo de software compatible con CAPE-OPEN involucra principalmente la
interaccion de dos disciplinas: Ciencias de la Computacién e Ingenieria de Procesos. Esta
complementacidn de conocimientos es necesaria, dado que por un lado, es necesario tener un
importante conocimiento acerca de manejo de software (DLLs, programacion orientada a
objetos, etc), y por otro, es fundamental tener un conocimiento profundo del equipo que va a
ser modelado y el proceso que el mismo va a llevar a cabo. Por estos motivos y la diversidad

de casos existentes, debe resaltarse que el proceso de migracion es una tarea de cierta
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complejidad, siendo asi practicamente infactible llevar a cabo una automatizacion general de

los procedimientos detallados en este apendice.
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APENDICE C

AL GENERADOR DE MODELOQOS
POR MEDIO DE SU DEFINICION

C.1 INTRODUCCION

En el capitulo 5 de esta Tesis se presento un software para la generacion de modelos
matematicos de plantas de procesos. Dicha herramienta permite obtener de manera automatica
el sistema de ecuaciones que representa el comportamiento de una determinada planta, a partir

del ingreso al software de la topologia de la misma.

Como se detallé anteriormente (ver seccién 5.4), entre las caracteristicas principales
del software se encuentra su flexibilidad en las opciones de modelado, lo cual facilita la
incorporacion de nuevos modelos de equipos y ecuaciones termodinamicas. Esta cualidad
resulta de suma importancia, ya que permite que el programa sea de uso general y adaptable a
cualquier tipo de proceso que quiera ser estudiado.

Para lograr la flexibilidad deseada se disefi6 el generador de modelos de manera tal
que trabaje con un enfoque orientado a objetos, donde el cédigo fuente, el cual representa el
esqueleto principal de la herramienta, resulta independiente de los equipos que forman parte
del software. Dichos equipos pueden ser modificados o incorporados al programa con
facilidad, sin que el usuario tenga la necesidad de comprender el lenguaje de programacion y
la sintaxis con la que se encuentra desarrollado el cédigo fuente principal. Para lograr esta
independencia se utilizo el lenguaje de programacion conocido como XML (por sus siglas en

inglés: Lenguaje Extensible de Marcas), el cual se describe a continuacion.
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C.2 LENGUAJE XML PARA INCORPORACION DE EQUIPOS

C.2.1 INTRODUCCION AL LENGUAJE XML

XML (Raik, E, 2001; Harold, E. y Means. W., 2004) es un lenguaje de marcas que
ofrece un formato para la descripcién de datos estructurados. Puede ser visto como un
metalenguaje, dado que con él cada usuario puede definir su propio lenguaje de presentacion.
La particularidad mas importante de XML es que no posee etiquetas prefijadas con
anterioridad, ya que es el propio disefiador el que las crea a su gusto, dependiendo del
contenido del documento. De esta forma, si por ejemplo se esta trabajando en el desarrollo de
un software para inventariado de librerias, el documento XML a desarrollar contendra
informacidn sobre libros, incluyendo entonces etiquetas como <AUTOR>, <EDITORIAL>,
<N° DE_PAGINAS>, <PRECIO>, etc. Por otro lado, un documento XML relacionado con
educacion incluira etiquetas del tipo de <ASIGNATURA>, <ALUMNO>, <CURSO>,
<NOTA>, etc.

El lenguaje XML permite definir un conjunto ilimitado de etiquetas, proporcionando
un marco de trabajo para etiquetado de datos estructurados. Un elemento de XML puede
declarar que sus datos asociados sean el precio de venta al pablico, un impuesto de venta, el
titulo de un libro o cualquier otro elemento de datos deseado. Proporciona ademas una
representacion estructural de los datos que ha probado ser ampliamente implementable y fécil
de distribuir. Diferentes implementaciones industriales han demostrado la calidad intrinseca y

la fortaleza industrial del formato de datos con estructura de arbol del XML.
C.2.2 CARACTERISTICAS DEL LENGUAJE
A continuacion se describen las principales caracteristicas del lenguaje XML.:

e Resulta facilmente extensible. Luego de ser disefiado e implementado, es posible
extender su utilizacion mediante la adicion de nuevas etiquetas, de modo de poder

continuar utilizandolo sin inconvenientes.

¢ Resulta sencillo para un tercero comprender y procesar la estructura de un archivo
en lenguaje XML. De esta manera, se mejora la compatibilidad entre diferentes

aplicaciones.
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e Contiene un analizador estdndar, compatible con cualquier version de XML. Esto
posibilita el empleo de cualquiera de las versiones disponibles, permitiendo evitar
errores y acelerando el desarrollo de aplicaciones.

C.2.3 DOCUMENTOS XML BIEN FORMADOS

Se denomina documentos XML “bien formados” a aquellos que cumplen con todas las
definiciones bésicas de formato, pudiendo ser analizados de manera correcta por cualquiera de
los analizador sintacticos disponibles para el lenguaje. Un documento “bien formado” posee

las siguientes caracteristicas:

e Los documentos deben seguir una estructura estrictamente jerarquica con lo que
respecta a las etiquetas que delimitan sus elementos. Una etiqueta debe estar
correctamente incluida en otra, es decir, las etiquetas deben estar correctamente

anidadas. Los elementos con contenido deben estar correctamente cerrados.

e Los documentos XML solo permiten un elemento raiz del que todos los demas

sean parte, es decir, solo pueden tener un elemento inicial.

e Los valores atributos en XML siempre deben estar encerrados entre comillas

simples o dobles.

e EI XML es sensible a mayusculas y minusculas. Existe un conjunto de caracteres
Ilamados espacios en blanco (espacios, tabuladores, retornos de carro, saltos de

linea) que los procesadores XML tratan de forma diferente en el marcado XML.

e Las construcciones como etiquetas, referencias de entidad y declaraciones se
denominan marcas; son partes del documento que el procesador XML espera
entender. El resto del documento entre marcas son los datos "entendibles™ por las

personas.

C.2.4 APLICACION DEL LENGUAJE XML PARA LA INCORPORACION DE
EQUIPOS AL GENERADOR AUTOMATICO DE MODELOS

El desarrollo de una aplicacion que permita definir equipos de manera genérica
permite logran una independencia entre el usuario y el desarrollador del cddigo principal del
programa. Para alcanzar este objetivo, se utilizaron para el disefio del generador de modelos
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las herramientas que los lenguajes de marcas proveen, y mas especificamente, las que provee

el lenguaje XML.

XML define un modelo de conexiones entre objetos, los cuales se relacionan entre si
siempre y cuando uno de ellos contenga a los otros. Aplicando este concepto a una planta
quimica, se plantearon los diferentes objetos que puede contener la planta completa, de
manera tal de poder desarrollar un cédigo XML con esta informacion. Rapidamente, se
pueden identificar como objetos dentro de ella las corrientes de entrada y salida, las
ecuaciones que modelan el comportamiento de cada uno de los equipos que forman parte de la
misma, las variables y parametros que forman parte de dichas ecuaciones (presion,
temperatura, caudal, caida de presion de un equipo, etc), una imagen que identifica cada uno
de los equipos y corrientes que integran el flowsheet, y lo mas trivial, un nombre para cada

equipo y corriente que forme parte del proceso.

Para relacionar el lugar donde una corriente de entrada o salida se posiciona en la
imagen que identifica al equipo, cada una tiene una coordenada local (x,y) que denota el
punto dentro de la imagen donde se dibujara el enlace entre una corriente y el equipo. En el
caso del sistema de ecuaciones el analisis ya no es tan simple, pero a grandes rasgos se
pueden identificar variables, literales (constantes o simplemente un paréntesis), y sumatorias.
La figura C.1 resume lo explicado anteriormente mediante la utilizacién de un diagrama de
relaciones. En ella se pueden visualizar las relaciones existentes entre las diferentes etiquetas

que definen un determinado equipo.

li Imagen Referencia
Equipo /|\
— \J/ | Funcion
L -name :
!Ei(;ulacmn -op:
Coordenada = nzme :
| t -X - apbr:

- rr;?-u ] -y Variable

- name :
- type . .
- any . -op ! .
- liquid : Literal - type :
- gas -op - ref

Parametro -wval : - comp :

- cor:
Qutput
-ref;
- type :
) ?ny'c:j - Sumatoria
i IqU|. ' - type .
— -0

162



Incorporacion de Equipos al Generador de Modelos Apéndice C
por medio de su Definicidn en Lenguaje XML

Figura C.1.Diagrama de relaciones entre las etiquetas que conforman un equipo

Como se explicd anteriormente, el lenguaje XML permite al usuario definir los
elementos acorde al problema que se trate. Para nuestra aplicacién en particular, los equipos

fueron disefiados conteniendo la siguiente estructura:

<equipo repeat=""[true]false]”’>
<nombre>[cadena]</nombre>
<reference>[cadena]</reference>
<img>[cadena]</img>
<entradas>
<entrada ref="[cadena]"” type="[mat]energ]” finitas="true"
any=""[true]false]"” liquid="[true]false]" gas="[true]|false]">
<X></X>
y></y>
</entrada>

<entrada ref="[cadena]" type="[mat]energ]”
finitas="[true]false]"” any="[true]false]” liquid="[true]false]"
gas=""[true] false]">
<X></X>
<y></y>
<X></X>
<y></y>
</entrada>
</entradas>
<salidas>
<salida ref="[cadena]”™ type=""[mat]energ]’” finitas=""true"
any=""[true]false]” liquid="[true]false]" gas="[true]|false]'>
<X></X>
<y></y>
</salida>

<salida ref="[cadena]" type="[mat]energ]"
finitas=""[true]false]" any="[true]false]"” Hliquid="[true]false]"
gas=""[true]false]'>
<X></X>
<y></y>
<X></X>
<y></y>
</salida>
</salidas>
<ecuacion 1d="1" name="Work" abr="WK">
<lit op=""[pos|neg|div]mul]cadena]” val="[cadena]" />
<var name="'[cadena]' op="[pos]neg]div|mul]cadena]"
type=""[eq]cio]" ref="[cadena]' comp="[Ffalse]compln]compOut]"
cor=""[false|compIn]compOut]"™ infbyref="[true]false]” />
<sumat type="'[cor]|comp]" io="[in]out]">

<var ... />
<lhit ... />
<func ...>
</func>
</sumat>
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</ecuacion>
<ecuacion id="n” ...>

</ecuacion>

<param abr="[cadena]" nombre=""[cadena]'>
[Descripcion]

</param>

<param ...>

</param>
</equipo>

A continuacion se detalla el significado de cada una de las etiquetas utilizadas en el cddigo:

ecuacion: engloba el conjunto de variables, literales, funciones y sumatorias que definen una

ecuacion que sera igualada a cero.

entrada: define una posible conexion al equipo, donde puede que se inserte una corriente de
entrada. El parametro ref le da nombre a la conexidn, mientras que type define si la corriente
que se conecta debera ser material o energética. En caso de que sea material, any, liquid, y gas
seran los parametros encargados de definir el estado de la corriente que se conecta. Si se trata
de una corriente en fase liquida, se debera fijar el parametro liquid como verdadero (true). Lo
mismo sucede con el estado gaseoso y el parametro gas. En caso de ser mezcla tanto liquid
como gas deberan ser definidos como verdaderos, y en caso de que acepte corrientes de
cualquier estado se definira entonces el parametro any como verdadero. EI parametro finitas
define si la cantidad de entradas de este tipo son finitas 0 no. Un ejemplo de entradas no

finitas puede ser visto en el mezclador, el cual acepta N corrientes de entrada materiales.

entradas: engloba todas las definiciones de posible conexiones de entrada que puede contener

el equipo.

img: nombre de la imagen vectorial que formara parte del flowsheet cuando se agregue el

equipo en cuestion.

lit: son elementos cuyo valor definido a través del parametro val se incluye de manera exacta

en la ecuacion generada.
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reference: nombre de la imagen png o jpg que se utilizara como referencia para realizar las
conexiones del equipo. La misma sera mostrada cuando que el usuario se introduzca en un

equipo en particular para definir las entradas y salidas del mismo.
salida: analogo a entrada.
salidas: analogo a entradas.

sumat: define una sumatoria que se desdobla dependiendo la cantidad de compuestos
(type=comp) y corrientes de entrada o salida (type=cor) que contenga el equipo. Si una

ecuacion contiene términos que

param: denota una variable dentro de las ecuaciones perteneciente al equipo en particular, que
puede transformarse en parametro si su valor es conocido. Entre estos parametros se
encuentran la caida de presion dentro del equipo, el calor incorporado o extraido del mismo,

la eficiencia, etc.

var: define una variable perteneciente a una corriente en particular, la cual formara parte de la
ecuacion en la que se la esta definiendo. Si al definir la corriente en el flowsheet, se le asigna
un valor a dicha variable, la misma pasara a formar parte de los parametros del modelo,
dejando la misma de ser una incdgnita. EI parametro name denota el nombre de la variable, op
denota la operacion que precede a la variable, que puede ser alguna de las predefinidas
(pos,mul,neg,div) o una cualquiera definida por el usuario. Type define si la variable hace
referencia al objeto al que pertenece o a algun objeto al cual este esta conectado. En caso de
ser type cio, el parametro ref define a qué conexion influencia. Comp y cor definen si la
variable va a estar influenciada por los compuestos o por las corrientes respectivamente. Si
estan dentro de una sumatoria, y esta se encuentra definida correctamente, la sumatoria se
desdoblara modificando esta variable. Si el parametro infoyref es verdadero (true) cambiara el
nombre de la variable por X, y 0 z segun la corriente conectada a la que se hace referencia

(ref) sea liquido, vapor o mezcla, respectivamente.

Para llevar a cabo la incorporacion de un nuevo equipo al generador de modelos, se
debe utilizar entonces la estructura base detallada anteriormente, adaptando la misma al
equipo que se desee ingresar. Para esto se deberan definir caracteristicas propias del mismo

COmo son:

e unaimagen de referencia del equipo
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e el nimero de corrientes de entrada y salida
o |afase de las corrientes de entrada y salida (liquido, vapor o mezcla)

e la repeticion o no de los compuestos de las corrientes de entrada a en las de salida
(ej: un mezclador repite los compuestos de entrada en todas sus corrientes de

salida mientras que un reactor o una columna no)

¢ el modelo matematico que representa el comportamiento del equipo
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APENDICE D

DE LA COLUMNA

D.1 MODELOS MATEMATICOS UTILIZADOS
D.1.1 MODELO MATEMATICO DEL EQUIPO
D.1.1.1 ETAPAS NO REACTIVAS

a) Balance de masa por componente
Freed * Zi + Fin, L* Xiin + Fin,V * yiin — Fout, L* Xi — Fout,V * yi =0 i=1..nc
b) Balance de energia
Freed * NFeed + Fin, L* hin, L+ Fin,V * hin,V — Fout, L* hout, L— Fout,V * hout,V =0

Nota: El calor de reaccion del balance de energia es omitido porque se utilizo el calor de

formacidon como valor de referencia para el calculo de las entalpias.

c) Normalizacién
Z X =1 i=1..nc

Zyi =1 1=1..nc
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d) Equilibrio entre fases

(I)L(Ta P,X), *X :(I)V(Ts P,y), *V. i=1..nc
D.1.1.2 ETAPAS REACTIVAS
a) Balance de masa por componente:
I:Feed*zI +Fin,L*)§in+Fin,V*yiin—Ftu, L*)ﬁ —Ftu,v*yi +rij =0 i=1..nc , j=1..nRx
b) Balance de energia
Freed * hreed + Fin, L * Nin, L + Fin,v * hin,v — Fout, L * Nout, L — Fout,v * Nout,v =0

¢) Normalizacion

in =1 i=1..nc
Zyi =1 i=1..nc

d) Equilibrio entre fases

L Vv .
O (T,PX); *x=¢"(T,R,y) Y, i=l.nc
e) Fuerza impulsora de la reaccion quimica (Sundmacher y Hoffmann, 1999)

aic4 ai MTBE
g9; =( ) i=1..nc
&, MeOH Keq a; MeoH

f) Actividad
ai =%; *Xi 1=1..nc

g) Constante de la reaccion quimica (Thiel y co., 2002)

KE(T)=kf(T®)* s

kf(T°) =15.5.107 mol / (s * eq[H+] )
Ea = 92400 J/mol

168



Modelo Matematico de la Columna de Destilacion Reactiva Apéndice D

T°=333.15K

h) Constante de equilibrio quimico (Thiel y co., 2002)

11K =Ko +O((%_%)+B*]n(%)+c*(T_T*)+6*(TZ —T ) +ex(T> =T ) +0%(T* =T+

o=-1.49277.10°

B =-7.74002. 10
6=5.07563.10""
=.9.12739.10*

£=1.10649.10"°
0=-6.27996.10"°
T*=298.315K
Keqo= 284

i) Velocidad de reaccién
Fj :Vi,j*kfj *Q; ™ Mea i=1..nc, j=1..nRx
D.1.1.3 CONDENSADOR
a) Balance de masa por componente
Fin,v * yin—(FD+ Fref )*x. =0 i=1_nc,j=1..nRx
b) Relacion de reflujo
RR = Fref /FD
c) Balance de energia
Fin.v *hin,v —(FD *ho+ Fref *hret) — Qcond =0

d) Normalizacion

in =1 i=1..nc
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Z y, =1 i=1l..nc
e) Equilibrio entre fases
TP % =¢' TPY Y, i=tne
D.1.1.4 REBULLIDOR
a) Balance de masa por componente:
Fin, L * Xiin — (Fout, L* X + Fout,v * yi) =0  i=1.nc , j=1..nRx

b) Balance de energia

Fin, L * hin, L— (Fout, L* hout, L+ Fout,v * hout,V) + Qreb =0

¢) Normalizacion

in =1 i=1..nc
Zyi =1 i=1l..nc

d) Equilibrio entre fases

(I)L(Ta P: X)i *)ﬂ =¢V(1-: Pa Y). >X<y| i=1..nc
D.1.2 MODELO DE EQUILIBRIO

Para llevar a cabo el modelado entre fases se utilizé la formulacidon conocida como

v-0, mediante el planteo de la siguiente expresion:
v
Vi ¥*0*P=x%y,*p,

La fase vapor fue asumida como ideal (6=1), mientras que la fase liquida fue
modelada utilizando las ecuaciones de coeficiente de actividad de Wilson. Este método resulta
adecuado para mezclas multicomponentes que no forman dos fases liquidas (Kooijman y

Taylor, 2000). El conjunto de ecuaciones utilizado es el siguiente:

170



Modelo Matematico de la Columna de Destilacion Reactiva Apéndice D

b,
In(A;) =8, +=-
j=nc
Swi = Z Xj *Aij
j=1
k=nc X *A )
In(y,) =1=In(Su) - 3, =8
k=1 W,

Los valores utilizados para los parametros a;; and b; a una presion de 11 bar son

listados a continuacién (Espinosa y €0.,1995)

aijj
o MeOH MTBE nC,
iICy 0 -0.742 0.2413 0
MeOH 0.742 0 0.9833 0.81492
MTBE -0.2413 -0.9833 0 0
nC4 0 -0.81492 0 0
bij
ICs MeOH MTBE nC,
iIC4 0 -85.5447 30.2477 0.66
MeOH -1296.719 0 -746.3971 -1628.2145
MTBE -136.6574 204.5029 0 88.3592
nC4 0.6538 -194.0354 37.1378 0

D.1.3 MODELO GEOMETRICO (Douglas, 1988)
D.1.3.1 ALTURA DE LA COLUMNA

2.3N,
0.5

He = ( )*0.348

D.1.3.2 DIAMETRO DE LA COLUMNA

K Mg

Dc=5.707*107 *, | —L—( *16000)"*
0.126 Rhov
D.1.3.3 AREA DEL CONDENSADOR
Acond = Quong
U cond ATmlogcond
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D.1.3.4 AREA DEL REBULLIDOR

Qres
Acond = —— =™
U ATm

reb logreb

D.1.4 COSTOS DE INSTALACION (Douglas, 1988)

D.1.4.1 CASCO DE LA COLUMNA

Ccol = (2/'—;))*101.9*@ wf )OO x(H xS0 184 F,)

col

D.1.4.2 PLATOS DE LA COLUMNA
_ M_S % * % 1.55 % % * *
Ctrays = (280) 4.7*(Dgy * fr) (H *f_)*(F)*N,

D.1.4.3 CATALIZADOR

Ccat =mt_, *P.

cat

D.1.4.4 CONDENSADOR
Ceond = (M) %101 3%(A_ *f . Y05 *(2204+F
- 2_80 . Acond m2—ft2) ( . C)
D.1.4.5 REBULLIDOR

Creb = ('2\/'—;))*101.3 *(Ay*f )P *(2.29+F,)

D.1.5 COSTO ANUAL DE OPERACION
D.1.5.1 AGUA DE ENFRIAMIENTO

Cw=FV, *P, *2.88¢7
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D.1.5.2 VAPOR SATURADO

Cs=FM_*P *2.88¢7

D.1.6 COSTOS TOTALES
D.1.6.1 COSTO TOTAL DE INSTALACION

Cinst=C_, +C, ., +C.; +C.ons +Crep

col trays cat con
D.1.6.2 COSTO TOTAL ANUAL DE OPERACION
Cop=C, +C,
D.1.6.3 COSTO TOTAL ANUALIZADO

CTA=Cmt i,
POT ™

D.2 SIMULACION DE LA COLUMNA: PRODUCCION DE MTBE.

En esta seccion se presenta como caso de estudio la produccion de MTBE a partir de
metanol e isobuteno, mediante la utilizacion de una columna de destilacion reactiva

(Domancich y co., 2009a). La reaccion global considerada dentro del equipo es:
CH,OH +i—C,H, <> MTBE

Una de las corrientes de entrada al equipo esta formada por una mezcla de isobuteno y
n-butano, siendo este ultimo un inerte para la reaccidon. La otra corriente se encuentra formada
por metanol puro. Para el proceso convencional, el metanol normalmente se alimenta en
exceso para mejorar la conversion. Esto causa problema a la hora de realizar la separacion
entre el producto (MTBE) y los reactivos que no reaccionaron. El inconveniente surge dado
que el MTBE forma azeodtropos con el metanol e isobuteno, haciendo que la tarea de
separacion se dificulte. Recientemente, se presenté un esquema hibrido para obtener MTBE
puro a partir de un esquema reaccion-separacion (Daviou y c0., 2004), donde el metanol

excedente es recuperado utilizando una membrana de pervaporacion y reciclado luego al
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reactor, mientras que el MTBE es obtenido como producto de fondo de una tinica columna de

destilacion, obteniéndose una producto con alto grado de pureza.

A continuacion se presenta el esquema de la columna reactiva y la configuracion

utilizada (figura D.1) para la obtencion de MTBE mediante el proceso de destilacion reactiva.

w2

T Secoion de
rectificacién

SeCcidn
reactiva

|:>7 metan014|::>
C»—— isobuteno ————»

Seccidn de
despojo

D) =

Figura D.1. Esquema de la columna de destilacion reactiva

Se decidié alimentar las corrientes de metanol e isobuteno siguiendo la proporcion
estequiométrica, lograndose asi la obtencion de MTBE de alta pureza. De esta manera, el
problema de los azedtropos entre mezclas se reduce, dado que el proceso de constante
reaccion-separacion hace que no lleguen a formarse con la misma intensidad que en un

proceso convencional (Taylor y Krishna, 2000).

Para el caso base se fijo el nimero de platos en 17. La zona reactiva se encuentra
ubicada entre los platos 3 y 10. La tabla D.1 incluye todos los datos utilizados para la
simulacion del caso base. Los valores fueron extraidos de Seader y Henley (1998); y
Almeida-Rivera (2005). La relacion de reflujo fue fijada en 7 porque este valor garantiza la no

aparicion del fenomeno de multiplicidad de estados estacionarios (Singh y co., 2005).
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[ CONDICIONES DE OPERACION

Numero de platos 15
Numero de platos reactivos 8

Presion de operacion 11 bar
Relacion de reflujo 7

Caudal de fondo (FB) 203 mol/s

Masa total de catalizador

1632.8 kg (8000 eqp:))

DATOS DE ALIMENTACION

Alimentacion 1

Temperatura [K] 350
Presion [bar] 11
Caudal [mol/s] 455
Composicion
n-butano: 0.63
isobuteno: 0.37
Ubicacion Plato 10
Alimentacion 2
Temperatura [K] 320
Presion [bar] 11
Caudal [mol/s] 168
Composicion
Metanol 1.0
Ubicacion Plato 9
| PRODUCTOS
Destilado (FD):
Temperatura [K] 353
Composicion
nC4: 0.764
iC4: 0.12
MeOH: 0.116
MTBE: 0.0
Caudal [mol/s] 285
Fondo (FB):
Temperatura [K] 387
Composicion
nC4: 0.341
iC4: 0.011
MeOH: 0.0
MTBE 0.648
| CARGA TERMICA [W]
Condensador 4.35.10
Rebullidor 3.13.107

Tabla D.1. Especificaciones de la columna utilizadas para el caso base

D.2.1 INFLUENCIA DEL NUMERO DE PLATOS REACTIVOS

Tomando como base los datos de la tabla D.1 y sabiendo que la conversion obtenida

en el equipo resulta funcidén del namero de platos reactivos, se decidid estudiar la variacion
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que sufre la misma a medida que se modifica el nimero de etapas reactivas. La figura D.2
muestra como varia la conversion a medida que se agregan etapas reactivas (nimero total de
etapas constante). En ella se puede observar que para el nimero méximo propuesto de etapas

reactivas, la conversion alcanza un 80%.

0.9

0.8 1 28
0.7 | ©
0.6 -

05 .

0.4 .
0.3 |

Conversion

0.2 4

0.1

Numero de etapas reactivas

Figura D.2. Conversion obtenida en funcion del nimero de etapas reactivas

Es importante resaltar que, para la maxima conversion obtenida, no es posible obtener
MTBE de alta pureza para el caso base, lo cual se puede visualizar en la figura D.2. La razén
es que la cantidad de n-butano alimentada a la columna se distribuye a lo largo de la columna
contaminando el MTBE de la corriente de fondo. La composicion molar mostrada en la figura
D.2 corresponde a una composiciéon masica de 0.73, lo cual resulta menor al porcentaje

requerido para ser utilizado como aditivo para gasolina (0.95).

Como se puede observar en la figura D.2, la utilizacion de més de 8 platos reactivos
no mejora la conversion obtenida de manera significativa. Esto se debe a que la conversion no
crece linealmente con el nimero de etapas reactiva, por lo que, el crecimiento se vuelve
menor a medida que el nimero de platos reactivos aumenta. El efecto de agregar etapas
reactivas es muy marcado para las primeras etapas, mientras que a partir de las 8 etapas el
cambio ya no resulta significativo. En la figura D.3 se puede observar la variacion de los

perfiles de composicion de MTBE a medida que se incrementa el nimero de etapas reactivas.
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0.7

0.6

0.5

0.4

0.3

Composicion

—e— Sin Rx

—=—1PlatoR
2 Platos R 7+
3 Platos R

—x— 4 Platos R ///

—e— 5 Platos R

—— 6 Platos R

—— 7 Platos R ///
8 Platos R ////

4 6 8 10 12 14 16

Numero de etapas

Figura D.3. Perfiles de composicién molar de MTBE a lo largo de la columna en funcion del

numero de etapas reactivas

Si se realiza un andlisis acerca de los requerimientos energéticos por parte del

condensador y rebullidor de la columna para llevar a cabo la operacion de la misma, se puede

observar que los requerimientos decrecen a medida que las etapas reactivas se van

incrementando (figura D.4). Esto evidencia claramente que el esquema de integracion

energética presente en este tipo de unidades permite disminuir notablemente los costos

operativos.

7.00E+07

[
6.00E+07 |
4
5.00E+07 -

—e— Qrebullidor

—=— Qcondensador

fam)
S 4008407
(04

3.00E+07

2.00E+07

1.00E+07

0

NUmero de etapas reactivas

Figura D.4. Consumo energético del rebullidor y condensador de la columna en funcion del

numero de etapas reactivas
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D.2.2 INFLUENCIA DEL CAUDAL DE FONDO

Una alternativa para mejorar la composicion del MTBE en la corriente de fondo, sin
modificar la masa de catalizador de los platos, es reducir el caudal de la corriente de fondo
(figura D.5). Sin embargo esta accion tiene un efecto adverso sobre la reaccion, dado que,
cerrando el fondo de la columna se estd desplazando el equilibrio de la misma hacia los
reactivos, disminuyendo asi la conversion obtenida. Este efecto puede ser visualizado en la

figura D.6.

0.95

0.85

0.75

L 3

0.65 *

Composicion
*

0.55 *

0.45 : : ‘ 4
130 180 230 280

FB (mol/s)

Figura D.5. Composicion de MTBE en funcion del caudal de fondo (FB)

Otra variable de interés para analizar es la temperatura y su perfil a lo largo de la
columna. La figura D.7 muestra los perfiles obtenidos de temperaturas en el equipo, a partir

de realizar variaciones del caudal fondo para un ntimero fijo de 8 etapas reactivas.

En la figura D.7 se pudo observar como la temperatura aumenta en la zona reactiva
con el incremento del caudal de fondo, invirtiendo ese comportamiento en la zona de despojo.
Esto se puede explicar teniendo en cuenta la naturaleza exotérmica de la reaccidon en cuestion.
Gracias a la figura D.6 se puede apreciar como la conversidon se ve incrementada con el
aumento del caudal de fondo. Analizando la figura D.7, se puede ver que el mayor perfil de

temperatura para la zona reactiva se obtiene con el mayor caudal de fondo. Eso significa que
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tenemos la zona reactiva mas caliente cuando obtenemos la mayor conversion, debido a que la

reaccion al ser exotérmica libera calor elevando la temperatura de la zona donde ella ocurre.

0.9

0.85

0.8

Conversioén

0.75

0.7
130 180 230 280

FB (mol/s)

Figura D.6. Conversion obtenida en funcion del caudal de fondo (FB)
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Figura D.7. Perfiles de temperatura obtenidos para diferentes caudales de fondo
D.3 OPTIMIZACION DEL PROCESO DE PRODUCCION DE MTBE

Una vez testeado el modelo de la columna reactiva, se decidio llevar a cabo la

optimizacion econdémica del mismo (Domancich y co., 2007), por medio de la aplicacion de
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un algoritmo MINLP (Mezcla Entera No Lineal). El esquema de costos resultante fue
comparado con el costo del proceso convencional de produccion de MTBE, considerando

para ello que la reaccion y la separacion son llevadas a cabo en diferentes equipos.

Las ecuaciones basicas utilizadas para llevar a cabo la optimizacion del modelo son las
mismas que se incorporaron al generador automatico de modelos, con la salvedad de que
debieron realizarse algunas modificaciones en la formulacion del problema. La primera de
ellas consistid en convertir en variable el nimero y ubicacidon de las etapas reactivas (en el
caso base resultaba constante), permitiendo de esta manera que el optimizador escoja los
valores mas convenientes. Otro cambio implementado fue la incorporacién de ecuaciones
geométricas y de costo, las cuales permiten obtener la configuracion optima de la columna
reactiva (altura, diametro, area de los intercambiadores de calor). Las ecuaciones de costo
incluyen una serie de correlaciones que permiten obtener los costos de inversion y operacion
del equipo (Douglas, 1988). El costo de inversion fue calculado a partir de los costos
individuales de casco, platos, catalizador, condensador y rebullidor. Los costos obtenidos, y
publicados en Domancich y co., 2007, se encuentran actualizados a Noviembre de 2006,
momento en que fue publicado el trabajo. Para llevar a cabo una actualizacién de esos
valores al dia de hoy, simplemente se debe modificar en el modelo matematico los valores
de los indices de costos M&S (Marshall & Swift). El costo total de inversion fue anualizado
(CTA) considerando una tasa de interés del 10%, un tiempo de recuperacion del capital de 5
afos y 8000 horas anuales de operacion de los equipos. Los servicios auxiliares para el
condensador y rebullidor son agua y vapor de baja presion respectivamente. Todas las
ecuaciones utilizadas para los calculos geométricos y econdmicos se encuentran detalladas

en el Anexo D de esta Tesis.
D.3.1 FORMULACION DEL PROBLEMA DE OPTIMIZACION

Para llevar a cabo la optimizacién del modelo, fue necesario realizar la formulacion

de dos problemas, debido a que se plantearon dos objetivos diferentes:

a) Minimizar el CTA (optimizacidon economica)
b) Maximizar la pureza de MTBE en el fondo de la columna (optimizacién de
pureza)

La variable binaria y,, fue asignada a todos los platos, haciendo referencia a los platos

reactivos con Yr; =1 y a los no reactivos con Yy, =0. Como restriccion adicional, se impuso
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que todos los platos reactivos deben ubicarse de forma consecutiva, y que al menos un plato
no reactivo debe ubicarse sobre la seccion reactiva y otro por debajo (Y, 1=0, yr,=0). Para
evitar el producto de variables enteras-continuas, se implemento la formulacion Big-M (Edgar

y Himmelblau, 1988), utilizando los limites superiores como limites.

En todo momento se mantuvo fijo el numero total de platos en 15. Este valor no fue
elegido arbitrariamente, sino que fue seleccionado a partir de realizar diferentes
optimizaciones variando dicho niimero. Se pudo verificar que el agregado de mas platos no
mejoraba el proceso de manera significativa, incrementando los costos de instalacion y
operacion. Por otro lado, la utilizacion de menos de 15 platos en la columna empobrece el
proceso. El valor de reflujo no fue considerado como variable de optimizacion, dado que se
trata de una variable clave para evitar la aparicion de multiples estados estacionarios. De
acuerdo a Singh et al (2005), el valor asignado a dicha variable fue de 7, valor que asegura la
existencia de solo un estado estacionario. Ambos problema de optimizacién estan

conformados por 1173 variables continuas y 45 discretas. La resolucion fue llevada a cabo

utilizando GAMS.

min CTA (X,y) max PUR (X,y)
s.t. g(x,y) <0 s.t. g(x,y) <0
h(x,y) =0 (P1) h(x,y) =0 (P2)
b <x<hb" b <x<hb"
y € {0,1} y € {0,1}

Donde

x (variables continuas): caudal de fondo (Fg), masa de catalizador por plato (mca).

y (variables discretas): variables asociadas a los factores de existencia o no de
reaccion en un plato (yr) y la ubicacion de las alimentaciones (ymeon. para metanol y
yica para isobuteno e inertes)

g (x,y): restricciones en la composicion deseada de producto (MTBE) y la conversion
obtenida en el equipo. Conversion MTBE > 0.95; pureza purity > 88%w

h (x,y): ecuaciones MESH, modelo de equilibrio y cinético (Domancich et al. 2009b),
ecuaciones geométricas y economicas (Domancich et al. 2007)

b“, b: limites inferior y superior de la variables de optimizacion x.

180 mol/s <Fg< 205 mol/s; 0 < mMeaj < 1000 Kg, =1, N;=15

D.3.2 RESULTADOS DE LA OPTIMIZACION
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La tabla D.2 muestra los resultados obtenidos para ambas optimizaciones. Como era
de esperarse, al llevar a cabo la optimizacion econdomica del modelo, la composicion de fondo
de MTBE alcanza su valor minimo. Por otro lado, cuando se realiza la maximizacion de la
pureza, el maximo valor alcanzado fue de 0.96 de pureza, valor requerido para ser utilizado
como aditivo en gasolinas. En ambos casos la conversion alcanzé el 98%, un valor elevado si
se compara con el obtenido en el proceso convencional de producciéon de MTBE, el cual se
encuentra constituido por un reactor y 2 columnas de destilaciéon operando a diferentes
presiones (Hoch et al, 2003). En dicho esquema de proceso, la conversion sdlo alcanza el

85%.

rr =7 Optimiz. de pureza Optimiz. econdmica

Conversion 0.984 0.985
Pureza de MTBE (fraccion masica) 0.96 0.88
Alimentacion de Metanol 9 9
Alimentacién de Isobuteno e Inertes 10 10
Fp [kgmol/s] 180 205
Qreb [kW] 10140 8157
A [m?] 286 230
Qcond [kW] 23800 22022
Acond [m?] 873 805
Masa de catalizador/plato [kg]

plato 1 0 0

platos 2 to 8 1000 1000

plato 9 1000 436

plato 10 887 758

platos 11 to 15 0 0
Masa total de catalizador [kg] 8887 8194
Costo del casco de la columna [$] 1283810 1229238
Costo de platos [$] 53350 50085
Costo de catalizador [$] 766761 707200
Costo de rebullidor [$] 312840 271520
Costo de condensador [$] 646404 613062
Costo total de instalacion [$] 3063165 2871105
Costo de agua [$/ano] 640702 590571
Costo de vapor [$/aio] 1477191 1187925
Costo de operacion [$/afio] 2117893 1778496
CTA 2730526 2352717

Tabla D.2. Resultados de la optimizacion para ambas alternativas.
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D.3.3 COMPARACION CON PROCESO CONVENCIONAL

Haciendo uso de los valores obtenidos para las diferentes optimizaciones de la
columna, se decidio llevar a cabo una comparacion de costos entre el proceso convencional y
la destilacion reactiva, para la produccion de MTBE. Para la destilacion reactiva, se tomo
como caso a comparar el obtenido a partir de la optimizacién de pureza, el cual da como

resultado el grado de pureza requerido para poder utilizar el MTBE en la gasolina.

La tabla D.3 muestra los costos involucrados en el proceso convencional. Como se
puede apreciar a partir de la comparacion de ambos resultados, tanto los costos de inversion
como los operativos son mayores para el proceso convencional que para la destilacion
reactiva. Es sencillo imaginar que los costos de instalacioén se ven reducidos por la diferencia

en cuanto a cantidad de equipos que se necesitan en uno y otro caso.

En cuanto a los costos operativos, estos se ven reducidos en la destilacion reactiva
porque dicho proceso posee un esquema de integracion energética favorable, que hace que el
calor liberado por las reacciones pueda ser aprovechado para generar vapor y llevar a cabo la
separacion de los productos, disminuyendo asi los requerimientos energéticos externos y por
ende los costos operativos. Por otro lado, el aprovechamiento de ese calor hace que la zona
reactiva de la columna nunca alcance los 95°C, temperatura a la cual el catalizador comienza a
suftrir desactivacion. En el proceso convencional, es necesario utilizar en el reactor una camisa
refrigeradora, de manera tal de no superar esa temperatura limite, incrementando asi los
costos del proceso. Otro factor que ayuda a reducir los costos operativos es la alta conversion
obtenida (cercana al 100%), la cual hace que el proceso de separacion de productos y

reactivos resulte mas sencillo que el esquema convencional de produccion.

Como se puede apreciar en la tabla D.3, mediante la utilizacion de la columna de
destilacion reactiva se pueden lograr reducciones que rondan el 20% en costos de inversion y
hasta 50% en costos operativos, en comparacion al proceso convencional. Esto resulta un

incentivo importante para el estudio y desarrollo de sistemas de destilacion reactiva.
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Equipos Costos Costos de
Operativos Inversién
Reactor $ 370000 Reactor $ 400000
Columna 1 Catalizador $766761
Condensador $500000 Columna 1 $860000
Casco
Rebullidor $2900000 Platos $35000
Columna 2 Condensador $550000
Condensador $40000 Rebullidor $500000
Rebullidor $220000 Columna 2 $450000
Casco
Platos $35000
Condensador $550000
Rebullidor $500000
Total $4030000 Total $3765361

Tabla D.3. Costos del proceso convencional de produccion de MTBE.

D.4 NOMENCLATURA

A: Area [mz]

Fg Caudal de fondo [kgmol/s]

Ps: Precio del vapor [$/Kg]

Cecat: Costo total de catalizador [$]
Ceoi: Costo del casco de la columna [$]
Ccond: Costo del condensador [$]
Cinst: Costo total de instalacion [$]
Cop: Costo de operacion [$/afio]
Cren: Costo del rebullidor [$]

Cs: Costo de vapor [$/afio]

Ctrays: Costo total de los platos [$]
CTA: Costo total anualizado [$]
Cw: Costo de agua [$/afio]

Dcor: Diametro de la columna [m]

Fc: Factor de correccion por presion y tipo

de material
fom-t: Factor de conversion

Fv: Caudal de vapor [m’/s]

Hc: Altura de la columna [m]

Ht: Espaciado entre platos [m]

Mg: Peso molecular del vapor

M&S: Indice de costo de Marshall y Swift
Mtcar: Masa de catalizador [Kg]

N¢: Numero de etapas

Pcat: Precio por kilo del catalizador [$/Kg]
POT: Periodo estimado de recuperacion
del capital invertido [afos]

PUR: Pureza del MTBE (fraccion masica)
Pw: Precio del agua [$/m’]

Qcond: Carga térmica del condensador [W]
Qrep: Carga térmica del rebullidor [W]

Rho : Densidad molar [mol/m”’]

rr: Relacion de reflujo

U: Coeficiente global de transferencia de
calor [W/m’K]

Xib: Conversion de isobuteno

184






	Tapa_Final
	Portada_Final
	figuras
	tablas
	Capitulo_1_Final
	03a-separador_Parte 1
	Capitulo_2_Final
	Capitulo_3_Final
	Capitulo_4_Final
	06a-separador_Parte 2
	Capitulo_5_Final
	Capitulo_6_Final
	Capitulo_7_Final
	09a-separador_Apendice
	Apendice A_Final
	Apendice B_Final
	Apendice C_Final
	Apendice D_Final

