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CAPITULOV
SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS

Por
Nicolas José Scenna

V.1  INTRODUCCION

En los capitulos anteriores anticipamos que la simulacion de procesos
quimicos esta naturalmente vinculada al célculo de los balances de materia, energia
y eventual mente cantidad de movimiento; de un proceso cuya estructura, y los datos
preliminares de | os equipos que lo componen, son conocidos.

Ademés, en funcion de ciclo iterativo que definimos como constituyente
béasi co delaactividad de disefio de un proceso quimico, también comentamos quelos
simuladores de procesos son la herramienta mas importante, junto a las técnicas de
optimizacion, en la etapa de andlisis. Esto es, luego de haberse generado diversas
aternativas estructural es viables para un proceso dado, (flowsheets o diagramas de
flujo), deberan evaluarse cadaunadeéllas. Ello implicad calculo delos respectivos
balances, los servicios auxiliares, etc. Con estos datos, que abarcan las propiedades
de todas las corrientes del proceso, ya sean extensivas o intensivas (temperatura,
presién, composiciones, estado de agregacion) estamos en condicion de obtener un
costo estimativo, ademas de otros datos importantes, tales como las emisiones al
medio ambiente, etc. Ello nos daré una base para discriminar entre diversas opciones
posibles competitivas, o bien paraverificar 1a performance de un disefio ya decidido,
en sus etapas mas finas, como ser control, confiabilidad, viabilidad de la puesta en
marchay parada, etc.

Adentrarnosen € dreadela ssimulacién de procesos en IngenieriaQuimica
nosimponerecurrir someramentea lahistoriadelasimulacion, sudefiniciony las
areas que abarca. En los primeros pasos, la simulacion de procesos se basaba
principal mente en circuitos analdgicos, utilizando los fendémenos de analogia. En
efecto, la teoria de sistemas nos muestra que diversos principios fisicos tienen
asociados model os mateméticos equivalentes o isomarficos. Por gemplo, ciertos
circuitos déctricos, circuitos hidraulicos, procesos de transferencia tanto de
materiacomo energiay cantidad de movimiento, son descritospor € mismo conjunto
deecuaciones diferencial es. Consecuentemente, podriaresultar convenienteanalizar
(smular analégicamente) e comportamiento de un sistema (proceso quimico)
observando laevolucion delasvariables " equivalentes' en un circuito e éctrico (cuyo
modelo es equivalente -isomorfo- al proceso estudiado), ya que son facilmente
medibles.

Posteriormente, apartir del uso masivo de lacomputadoradigital, y dela
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revolucion que implica la informatica en todos los campos de la ingenieria, se
evolucionalentamentedelasimul acién anal égicaaladigital, habiendo précticamente
desaparecido la primera en muchas aplicaciones.

En este libro, nuestro objetivo es desarrallar los conocimientos basicos
necesarios para comprender, operar, y S es necesario desarrollar 1os componentes
estructurales béasicos correspondientes a distintos tipos de simuladores de procesos
guimicos. Como es conocido, la computadora se utiliza para calculos ingenieriles
hace sdlo unas pocas décadas. En particular, una computadora se caracteriza
simplementepor € hecho derealizar calcul osvelozmente luego de ser programada.
Almacena, manipula y da acceso rapido a enorme cantidad de informacion,
permitiendo ademas realizar manipul aciones smbdlicas. Independientementedela
forma en que esto es logrado, 1o importante en nuestro caso es comprender las
consecuencias, es decir, las implicancias de este fenémeno en € campo de la
Ingenieria.

Si bien en 1946 sedesarrolla la primer computadora €l ectronica operativa
(laENIAC en laUniversidad de Pensilvania), recién en 1951 sepresentalaprimera
computadora comercial. A partir de esta década se incorpora a la mayoria de las
universidades de | os paises desarrollados un centro de computos.

Un hechorelevanteesla aparicion delos microprocesadores apartir dela
décadadelos setenta, cuyaconsecuenciainmediataresultd ser lamasificacion de
las computadoras, al introducirse comercialmente en |os ochentalas computadoras
personales (-personal computerss PC). Este hecho produce una revolucién
"informatica’, en € sentido de tener acceso practicamente a bajo costo; tanto los
profesionales como los estudiantes y docentes, a una computadora rel ativamente
eficiente, hecho que anteriormente sol o estaba permitido a pocas personas con acceso
a centros de cOmputos, cuyo costo de mantenimiento era elevado. En la actualidad
los sistemas multimedia, las supercomputadorasy las “autopistas informéticas’ nos
hablan ddl avance logrado.

Como consecuencia de estos sucesos, Se comienzaacubrir labrechaentre
los métodos precomputadora y los algoritmos numéricos programados aplicados
alaingenieria quimica; como da testimonio, por gemplo, € libro de Lapidus
(1962). En € afo 1974 aparece @ primer simulador de procesos quimicos, (€
FLOWTRAN). A partir dealli sehagenerado una sucesi6n de acontecimientos que
permiten en laactualidad laexistenciadevariosy eficientessimuladores comerciales
como por gemplo SPEED UP, ASPEN PLUS, PRO IlI, HYSYM, HYSYS,
CHEMCAD, y otros.

En las secciones siguientes se bosqugaran los principales aspectos
descriptivos de un smulador apto para la smulacién de procesos quimicos "en
genera”, como lo son los simuladores comercial es anteriormente mencionados. Se
pondra énfasis principalmente en aspectos genéricos y estructurales, y no en los
principios de programacion ni lenguajes especificos para e desarrollo del software
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correspondiente, por considerarse dicha tarea fuera del alcance y objetivos de esta
obra. No obstante, se abordaran todos|os aspectos conceptual es que deben tenerseen
cuenta para un exitoso desarrollo, tanto de un simulador en general (tarea harto
complegiay consumidora de tiempo), como de un equipo o proceso en particular.

V.2 CLASIFICACION DE LOSMETODOSDE SIMULACION

Podemos considerar a la tarea de smulacion como aquella en la cual
proponemos ciertos valores de entrada al smulador o programa de simulacion para
obtener ciertosresultadosoval oresde salida, talesqueestiman €l comportamiento del
sistema real bajo esas condiciones.

Lasherramientas des mulaci én pueden clasificarse segiin diversoscriterios,
por gemplo, segin € tipo de procesos (batch o continuo), s involucra € tiempo
(estacionario o dinamico -incluye a los equipos batch-), s manga variables
estocasticas o deterministicas, variables cuantitativas o cualitativas, etc.

A continuacion se expondrén brevemente | as caracteristicas delos distintos
tipos de herramientas de simul acion generalmente utilizadas.

Simulacion cualitativa y cuantitativa

Una de las principales diferenciaciones a realizar al analizar é enorme
campo que abarcala simulacion de procesos es |a que nos ocupa en este apartado.

La smulacién cualitativa tiene por objeto principalmente € estudio de las
relacionescausalesy lastendenciastemporales cualitativasdeun sistema, comoasi
también la propagacion de perturbacionesa través de un proceso dado. Llamamos
valores cualitativos de una variable, a diferencia ddl valor numérico (cuantitativo),
a susigno; ya seaabsoluto, obien con relacion aun valor dado o dereferencia. Por
lotanto, en general setrabgjacon valorestalescomo (+, -, 0). Son variosloscampos
de aplicacion de la simulacion cualitativa, como ser andlisis de tendencias,
supervision y diagnosis de fallas, andlisis e interpretacion de alarmas, control
estadistico de procesos, €tc.

La smulacién cuantitativa, en cambio, es aquella que describe
numeéricamente & comportamiento de un proceso, atravésde un model o matemético
dd mismo. Paraéllo se procede alaresolucion delosbalances de materia, energia
y cantidad de movimiento, junto alasecuacionesderestriccion queimponen aspectos
funcionales y operacionales dd sistema. Es a esta variante ala cual nos abocaremos
en estey los proximos capitulos. La simulacion cuantitativa abarca principalmente
la simulacion en estado estacionario y la simulacion en estado dinamico.

Simulacion estacionaria y dinamica.
La simulacion en estado estacionario implica resolver los balances de un
sistema no involucrando la variable temporal, por lo que € sistema de ecuaciones
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deseara estudiar o reflejar en el modelo las variaciones de las variables deinterés
conlas coordenadas espaciales (model osaparametrosdistribuidos); entoncesdebera
utilizarse un sistema de ecuaciones diferenciales a derivadas parciales (segin €l
ndmero de coordenadas espaciales consideradas). Un jemplo puede ser lavariacion
radial delacomposicién en un plato en unacolumnadedestilacién, lavariacion delas
propiedades con la longitud y €l radio en un reactor tubular, etc. Por lo general, en
simuladores comerciales (no especificos) se utilizan modelos a parametros
concentradosy serén principalmente los analizados en esta obra.

Por otra parte, y como su nombre lo indica, lasimulacién dinamica plantea
los balances en su dependencia con el tiempo, ya sea para representar el
comportamiento de equipos batch, o bien paraanalizar laevolucién que se manifiesta
en el transiente entre dos estados estacionarios paraun equipo o una plantacompleta.
En este caso, €l modelo matematico estaraconstituido por un sistema de ecuaciones
diferencidesordinarias cuyavariable diferencial esel tiempo, en el caso de modelos
a parametros concentrados. En caso contrario, se debera resolver un sistema de
ecuaciones diferenciales a derivadas parciales, abarcando tanto las coordenadas
espaciales como latemporal (parametros distribuidos).

En estetexto se pondré énfasis tanto en lasimulacién de procesos en estado
estacionario (Capitulos V a XIl) como dindmico (Capitulos X1V a XVIII). Es
importante destacar que se prevé una evolucion muy importante en el campo de la
simulacién dindmica durante la préxima década, extendiéndose las areas en las
cuales se la utiliza normalmente. Dentro de este contexto se desarrollardn varios
gjemplos de aplicacién, profundizando en procesos de separacion de mezclas
multicomponentes por contacto en mlltiples etapas en contracorriente o en procesos
especificos como ser biorreactores, evaporacion multiple efecto, etc.. Se discutira
también lasimulacion de procesos batch (Capitulo X1X), yaque éstos representan
una porcion importante del campo de aplicacion de laingenieria quimica.

Desde el punto de vista de los fendmenos o sistemas que se estudian, la
simulacién puede también clasificarse en deterministica o estocastica.

Como modelo deterministico consideramos aquél en €l cua las ecuaciones
dependen de parametros y variables conocidas con certeza, es decir que no existe
incertidumbreni leyes de probabilidades asociadas a lasmismas. En cambio enun
modelo estocastico, como su nombre lo indica, ciertas variables estaran sujetas a
incertidumbre, quepodraser expresadapor funcionesdedistribucién de probabilidad.
En este caso, por |o tanto, también los resultados del modelo estaran asociados auna
ley de probabilidad. En esta obra estudiaremos Unicamente los modelos
deterministicos, dejando de lado los procesos estocasticos y la simulacién de los
mismos.

Por dltimo, también debe mencionarse la simulacion de eventos discretos,
en la cual existen variables de interés que no tienen un comportamiento continuo.
Existen numerosos procesos que solo pueden simularse desde este punto de vista. Por
gjemplo, lasimulacién o disefio de plantas batch multiproducto o multipropésito, o
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delos mismos.
Por dltimo, también debe mencionarse la simulacion de eventos discretos,
en la cual existen variables de interés que no tienen un comportamiento continuo.
Exi sten numerosos procesos que sdl o pueden simul arse desde este punto devista. Por
gemplo, lasimulacién o disefio de plantas batch multiproducto o multipropésito, o
ambas s multaneamente, poseen caracteristicasqueimponen un modelodiscreto para
contemplar ciertos eventos deinterés. Desde este punto de vista, como se verd en €
Capitulo XIX, se deberan utilizar modelos especidles para tratar funciones
semicontinuas y en presencia de eventos discretos.

V.3 SIMULADORES DE PROCESOS QUIMICOS COMPLEJOS

Debe diferenciarse la nocion de un simulador general de procesos quimicos
de un programa de simulacion de equipos o unidades operacionales aidadas. En
efecto, mientras que para estas Ultimas solo serequiere e modelo del equipoy un
sistema de entrada/salida de datos para comunicarse eficientemente con e usuario,
programar un simulador de uso general implica varios problemas adicionales.

En primer lugar deber&contemplarseunabibliotecademddul osindividual es
para poder smular distintas operaciones o equipos de proceso. Debera programarse
la forma de interaccién de los equipos de acuerdo al flowsheet de la planta; ademas
delametodologia deingreso delos datos, tanto delaestructura (flowsheet) como de
cadaunidad individual. Obviamente, dependera del tipo de estructuradd flowsheet
(con reciclos, lineal, etc) la complegjidad matemética para resolver los balances
correspondientes, ya que por lo general deberd recurrirse a métodos iterativos. El
orden y la secuencia de cél culo dependera de cada caso en particular, y seraun nuevo
aspecto a tener en cuenta en la programacion del simulador. En resumen, deberan
utilizarsemétodos numeéricosparalaresol ucion desistemas de ecuacionesnolineales
tanto algebraicas como diferenciales (Capitulos 111, 1V y XlIl), como asi también
técni cas de rasgado, particionado y ordenamiento (Capitulo 1V).

Por otra parte, los aspectos vinculados a los célculos de estimacion de
propiedades fisicoquimicas son bastante diferentes s se plantea € problema de un
equipo dado procesando una mezcla determinada o bien un sistema generalizado
capaz desimular diversos procesos de separacion (por gemplo mezclasideales, no
idedles, etc.). En este caso, debera contarse con un sistema de estimaciéon de
propiedades generalizado, 1o cua implica un problema de una magnitud muy
importante. En efecto, deberd tener aptitud para calcular las propiedades
fisicoquimicas y termodinamicas (viscosidad, densidad, capacidades calorificas,
entalpias, constantes de equilibrio, etc.) tanto para sustancias puras como para
mezclas. Particularmente dificultoso resulta @ calculo de propiedades tales como
coeficientes dedifusividad en mezclasliquidas, obienlasconstantesdeequilibrioen
mezclas no ideales 0 en presencias de e ectrolitos, por gemplo. Una introduccion a
los métodos de estimacion de varias propiedades fisicoquimicas se desarrolla en los
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Capitulos VIl y VIII.

En definitiva, son numerosos | os aspectos instrumental es y metodol égicos
que deben superarse a disefiar un smulador de propdsitosgenerales. Dentro deeste
contexto, resulta muy importante comprender esta problemética para lograr un
conocimiento mas profundo de la forma de operar de los principales simuladores
comercial es cominmente utilizados para la simulacion de procesos quimicos. Baste
con mencionar que d disefio eimplementaci 6n definitiva desdel os primeros esbozos
hasta la version de uso comercial de un ssmulador tipico es una tarea que involucra
variaos cientos de miles de horashombre, y es ademas una tarea continua ya quelos
sistemas comerciales estdn incorporando constantemente nuevos métodos de
resolucion, o de estimacion de propiedades, etc., generando nuevas versiones
periédicamente.

En los puntos siguientes se tratara de describir brevemente los principales
aspectosestructural esvinculados alaarquitecturade un sistematipico desmulacion
de procesos quimicaos, en forma muy general.

V.3.1 Simuladoresdeprocesos en estado estacionario modular es secuenciales
vs. Simulador es globales.

Los simuladores de procesos pueden dividirse en los siguientes tipos seglin
lafilosofia bajo lacual seplantead modelo matemético que representa el proceso a
smular:

- simuladores globales u orientados a ecuaciones
- simulador es secuenciales modul ares
- simuladores hibridos 0 modular secuencial-simultaneo

Bajo & enfoque de la simulacién global u orientada a ecuaciones, se
plantea el modelo matemético que representa al proceso construyendo un gran
sistema de ecuaciones algebraicas que representa a todo € conjunto o planta a
simular. De esta forma e problema se traduce en resolver un gran sistema de
ecuaciones algebraicas, por lo general altamenteno lineales. Como giemplo puede
citarse que en problemas tipicos de simulacion de columnas de destilacién por
métodos rigurosos € sistema de ecuaciones puede llegar a contener méas de mil
variables. Dedlo sedesprendelamagnitud del sistema que represente el modelo de
una planta completa tipica.

En la década del 70, cuando se generan los primeros simuladores, no
existian los medios apropiados (principalmente hardware) para la resolucién
numérica de sistemas de ecuaciones de gran dimension. Es por dlo quelosprimeros
simuladores comerciales adoptaron principalmente la arquitectura modular, en
detrimento de la global.

El principal problema asociado a la filosofia de resolucidn global u
orientada a ecuaciones es la convergencia dd sistemay la consistencia de las
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soluciones que seencuentran. En efecto, 1os sistemas altamenteno linealescomolos
gue corresponden a modelos de plantas quimicas pueden, por gemplo, producir
mltiples soluciones (un gemplo sera discutido en & Capitulo X, pero baste con
recordar € caso de los reactores adiabati cos con reacciones exotérmicas). Ademés,
la solucion numérica para grandes sistemas, segiin vimos, exige inicializaciones
apropiadas, es decir proximas a un entorno de la solucidn, de lo contrario pueden
presentarse serios inconvenientes.

Histéricamente, estas dificultades han sido la causa que ha limitado €
desarrollo de este tipo de simuladores en forma masiva. Una de las criticas
fundamentales para la operabilidad de los mismos que se realizaba a menudo por
parte de usuarios no entrenados, eralaimposibilidad de identificar 10s sectoresdela
planta en correspondencia con e sistema de ecuaciones que lo representa, dado que
una vez que se hubo armado € sistema total, éste esta integrado y se pierde la
correspondencia biunivoca entre € equipo y € subsistema de ecuaciones que 1o
representa. De esta manera, s existieran inconvenientes durante la simulacion,
resulta dificil asignar € problema a un sector especifico de la planta, o0 bien
inicializar convenientemente. Las principales caracteristicas (virtudes y defectos
histéricamente remarcados) se resumen en la Tabla 1.

Unaventajaimportante esque puedelogarseuna vel ocidad de convergencia
cuadrética, estoes, mayor que en los simuladores secuenciales, como se vera méas
adelante. Ademaés, dado que e sistema se plantea orientado a ecuaciones, esposible
fécilmente incorporar las expresiones de restriccion para definir problemas de
optimizacién en forma directa, ya que solo basta con plantear las restriccionesy la
funcién de optimizacion. Esta flexibilidad es imposible en los simuladores
secuenciales modulares, debido a que los mddulos estan orientados y definidos en
forma rigida, seguin lo discutido en e capitulo anterior; esto es, resulta imposible
agregar restriccionesy/o variables, ademés delaexpresion analiticadelafuncion de
optimizacion, debiéndose proceder tipo “caja negra’, segin se analizara en €l
Capitulo XII.

L os simuladores modul ares secuencial es se basan, segiin adelantamosen €
capitulo anterior, en modulos de smulacion independientes que siguen aproxi-
madamente la misma filosofia que las operaciones unitarias, es decir, cada equipo:
bomba, valvula, intercambiadores, etc.; son model adosatravésdemodel osespecificos
paralos mismosy ademas, € sentido de lainformacion coincide con € “flujo fisico”
en laplanta. En estafilosofia setiene como ventgja € hecho que cada sistema de
ecuaciones es resuelto con una metodol ogia que resulta adecuada parael mismo, ya
gqueesposible analizar bajo todaslas circunstancias posibles, e comportamiento del
método de resolucidn propuesto, esto es sistemas ideales, no ideales, topologia
diversasdel equipo, distintas variantes, etc. Algunos gjemplos, tales como columnas
de destilacion, equipos de evaporacion flash e intercambiadores de calor  se
analizaran en los Capitulos VI, IX y X por gemplo. Dado que se puede analizar
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especificamente la performance de los distintos métodos de resolucién es factible
lograr un model o robusto y €ficiente para cada médul o especifico.

PRINCIPALES CARACTERISTICASDE LOS SIMULADORES
GLOBALESU ORIENTADOSA ECUACIONES

- Cada equipo se representa por las ecuaciones que lo modelan. El
modelo es laintegracion de todos | os subsistemas.

- Desaparece la distincion entre variables de proceso y parametros
operativos, por 1o tanto se simplifican los problemas de disefio.

- Resolucion ssmultanea del sistema de ecuaci ones algebraicas (no
lineares) resultante.

- Mayor velocidad de convergencia.
- Necesita una mejor inicializacion (mejor cuanto mayor sea €
problema aresolver).

- A mayor complgjidad, menor confiabilidad en los resultados y més
problemas de convergencia (soluciones sin sentido fisico).

- Més dificil de usar por "no especialistas’.

TABLA 1

Conceptualmente, bajo esta filosofia, para cada médulo de simulacion
(equipos) debera plantearse su modelo matematico. Obviamente, para encarar la
solucion decual quier sistemade ecuaci ones deben diferenciarsel osval oresconocidos
y los que deben calcularse, todo esto teniendo en cuenta los grados de libertad; es
decir, la compatibilidad entre € nimero de ecuaciones y de incognitas, a fin de
obtener un sistema con solucion Unica. Los métodos para €llo son los ya analizados
en d capitulo anterior. El enfoque en la teoria secuencial modular por definicion
supone que se conocen (especifican) lasvariablesdelascorrientesde entrada, o sea
las alimentaciones a los equipos, mientras que deben calcularse las corrientes de
saliday los correspondientes parametrosde operacion si correspondiera. Esto segiin
comentamas, impone ciertarigidez que sacrifica, seglin sea el caso, laposibilidad de
encontrar asignaciones tales que minimicen e tiempo de cdmputo (secuencias
aciclicasderesolucion del sistema de ecuaciones asociado). Sin embargo esto resulta
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conveniente desde otro punto devista, yaque de estamaneraseimpone unadireccion
al flujo deinformacion entremodul os. Por otra parte, segin yavimosparae andlisis
de los grados de libertad, las combinaciones posibles de especificacion de variables
son enormes, incrementandose en formadramati cal a cantidad demodul osa disponer
s sequisiera cubrir todas las posibilidades.

Por ejemplo, en los intercambiadores de calor en contracorriente s se
suponen conocidas las corrientes de entrada, (esto eslapresién, la temperatura, la
composiciony d estado defase, - vapor, liquido o mezcla- ); dado que paracalcular
lascorrientesdesalida e sistemadeecuacionescorrespondientes quedadeterminado
s0lo cuando seasignan ciertos parametros de equi po, serdnecesario quee usuariolos
asigne como datos. Segun severaen € préximo capitulo, unaopciéon simplificada
de célculo implica la necesidad de fijar como pardmetros de equipo € factor (U A),
(producto ddl coeficiente global de transferenciay € area de intercambio).

En general, fijada la orientacién en e célculo (esto es dadas |as entradas
calcular las salidas del equipo), lograr que e sistema de ecuaciones sea compatible
y tenga tantas incdgnitas como ecuaciones no implica necesariamente una Gnica
opcion, ya que debemas analizar |as variables o parametros de operacion del equipo.
En efecto, en la mayoriadelos casos existirén varias combinaciones de valores
posibles, es decir, existiran varias posibilidades de asignacion de parametros de
equipos. Ademas, existen variantes para cada médulo que tienen en cuenta varios
factores, como ser topologia, -por g emplo € nimero deentradasy salidasaunatorre
de destilacion, o s hay condensadores parciales o totales-, o bien € nivel delas
hipétesis realizadas (si se considera hidréulica de platos o no, pérdidas de calor al
ambiente, etc).

Resumiendo, en un simulador modular sedefinecadamadul o por un sistema
de ecuaciones independiente que se resuel ve de la manera éptima, subordinados sin
embargo a las limitaciones que ha impuesto la especificacion de variables
seleccionada. Esto implica una ventgja en @ sentido que se podrian utilizar
progresivamente di stintos nivel es de cal cul o dependiendo delaetapadel proyecto en
la que se realiza la ssimulacion, o bien en funcion de los datos disponibles hasta e
momento, aprovechando € conocimiento que proviene dela experienciay andisis
del método de convergencia para cada caso en particular. No obstante, uno delos
problemas que se originan es la conexién de los médulos segin € proceso a
simular y las rigideces que ello impone.

Larepresentacion dd diagrama deflujo (flowsheet) dd proceso setraduce
a un diagrama similar, llamado diagrama de flujo de informacion (DFI). Este
diagrama mateméticamente es un digrafo, en € cual los nodos son los médulos de
equipos conectados uno a uno através de las corrientes que los vinculan, las cuales
se representan como arcos dirigidos. Estas corrientes de informacion por o general
coinciden con lascorrientesfisicasdelaplanta, perono necesariamente en todoslos
casos. Lo mismo sucede con los equipos (nodos del digrafo). En agunas
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oportunidades, sera necesario representar un equipo real de la planta mediante la
conexion de varios modul os disponibles en la biblioteca de médulos del simulador.

Por gemplo, en la Figura V.1 se muestra un esquema de un proceso
genérico y su traduccion al diagrama de flujo de informacién, que resulta mas util
para e mango de lainformacion, segin vimos en € capitul o anterior.

PROCESO Fol
FiguraV.1 “Fowsheet y DFI asociado’

En laFiguraV.2 semuestraun proceso tipico de desal acion de aguasdemar
por métodos evaporativos. El objetivo del proceso, segiin ya comentamos, eslograr
agua potable para uso humano, agricola o industrial. Es muy usado en zonas que no
poseen fuentes de agua dul ce di sponibles facilmente, segin o explicado brevemente
en e Capitulol11.

Muy sucintamente recordaremos aqui ciertas caracteristicas del proceso
mencionando que contiene una serie de etapas conectadas entre si, con un gradiente
de presiones en e sentido de circulacion de la salmuera. Esto es necesario para
facilitar la comprensién del “armado” del DFI, en este caso en particular cuando se
utiliza un smulador modular secuencial.

La caida de presion entre etapas permite la vaporizacion parcial de la
corriente, cuyosvaporesson utilizados para precalentar la salmueradealimentacion,
através de la bateria de intercambiadores precalentadores de la alimentacion. La
energia externa es adicionada en € intercambiador principal, en e cua selograla
maxima temperatura de la salmuera, lista para entrar en € tren de vaporizaciones
(flasheo) sucesivas. El condensado producido esel producto, € cual secolectaen las
bandgjas indicadas en € esgquema, fluyendo también a través de las etapas (y
vaporizandose) parcia mentepor flasheohastallegar aladltimaetapacomo producto.
Las corrientes de vapor originadas se adicionan a las provenientes del flasheo dela
salmuera, para formar la corriente de vapor utilizable en € precalentador de la
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alimentacion. En este caso, resulta poco probable encontrar en la biblioteca de
modul os de un simulador comercial etapas de evaporacion como las indicadas en €
esquema. Por lotanto, debera pensarse unaformade"moddar” € proceso tratando
dereproducir & comportamiento del mismo recurriendo a los médul os disponibles.
Si esto no fuera posible, deberd recurrirse a la programacion de un simulador
especifico.

Seo_cién de Seoccién de
recuperacion de calor desecho de calor Desecho
| | e (A J——Q
# T T T ﬁ T T T ﬁ T 1T ﬁ LI F ,,,,,,,,,,,,,,,,,, ‘

2

1 o f ‘
Calentador | N / N 1 o | N / N o
Reoireulacién Alimentacién

(Agua de mar)

Descarga
Destilado

FiguraV.2: Esquema de un sistema de destilacion por Evaporacion Mdaltiple Flash
(EMF).

En este caso, para un estudio preliminar, es posible moddar cada etapa
segun loindicado en laFiguraV.3. Esto es, interpretar cada etapa de flasheo como
lacombinacion de un equipoflash paralasalmuera, un equipo flash paralacorriente
decondensado, un intercambiador de calor y nodossumadoresy divisores, ademasde
equipos auxiliares (bombas por gjemplo). De esta manera, se pueden conectar los
modulos mencionados en un diagrama de flujo que permitira (dentro de cierta
aproximacion) calcular los balances de materiay energia de laplantareal, segin se
indica en la Figura V.4. En este gemplo se pretende mostrar el armado del DF a
partir delos moédul os de equiposindividuales, larelacion entreun DFI y € flowsheet
delaplantay las hip6tesis subyacentes en su confeccion.

El problema que se plantea ahora es calcular todas las corrientes 'y
parametros de la planta, solucionando uno a uno los médulos en una secuencia
I6gicatal, quealin existiendo reci clos pueda obtenerselasolucién deseada. Paraello
debeutilizarseun métodoiterativo apropiado, definiendo corrientesdecorteatravés
dd rasgado dd diagrama de flujo, segiin se ha visto en & Capitulo IV. Como
definimos, las corrientes de corte son aquellas cuyos valores deben ser supuestos
inicialmente por el usuario a los efectos de generar una serie; cuyos términos se
obtengan iteracion aiteracion resolviendo todala plantauno auno los médulos, en
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ESQUEVA DE SI MULACI ON

CAMARA N CAMARA N
SALI DA AGUA ALI MENTACI ON
DE MAR AGUA DE MAR
SALI DA AGUA ALl MENTACI ON
DE MAR AGUA DE MAR
f i i i
I NGRESO DESTI LADO # N SALI DA DE DESTI LADO S~
DESDE CAMARA (N-1) f A CAMARA (N+1)
ALl MENTACI ON ] | SALI DA SOLUCI ON

SOLUCI ON SALINA L——— TSAI| NA CONCENTRADA

| NGRESO DESTI LADO

DESDE CAMARA (N-1)

SALI DA DE
DESTI LADO
A CAMARA (N+1)

ALl MENTACI ON
SOLUCI ON SALI NA

SALI DA SOLUCI ON
SALI NA CONCENTRADA

FiguraV.3. Mddulos asociados a cada etapa del EMF.
Construccién del DFI asociado a EMF.

una secuencia ordenaday aciclica. El criterio de convergencia estard cumplido
cuando la diferenciaentrelos valores de dos iteraciones sucesivas es menor que un
error minimo adoptado por e usuario. En este caso se concluira que se setisface e
balance de materia y energia de la planta, con lo cual la smulacién habra
terminado. Para e caso del proceso EMF seindica un posible conjunto de corrientes
decorteen laFigura. V.4.

Como yadiscutimaos, no existe un solo conjunto de corrientes de corte, como
d lector puede verificar analizando € DFI.

En sintesis, dado que en la filosofia modular, por definicion los médulos
resultan orientados, al construirsed diagramadeflujosdel sistema, s éstecontiene
reciclos sera necesario disponer de un procedimiento de célculo iterativo para
resolver los balances del proceso completo. Volviendo al DFI de la Figura V.4, es
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evidente quedebeadoptarseun criterioiterativo, yaque conociendo sdlolascorrientes
de entrada a la planta existen varios modul os que no pueden calcularse sin adoptar
val oressupuestos paraciertascorrientes. Paradeterminarlas (CapitulolV) sedefinen
|asoperacionesderasgado, particionadoy ordenamiento. Como sabemos, laprimera
identificalascorrientes que necesariamente deberan ser supuestaspor € usuario, para
declararlas como variablesdeiteracion. Medianted particionado y ordenamiento se
transforma la secuencia ciclica en una aciclica o lineal, por lo que se determinala
secuencia ordenada de equipos para e procedimiento iterativo de resolucién.

Esto significa, sin embargo, introducir para cada corriente asi definida un
orden de convergencia menor a cuadrético que caracterizaalosglobales. Para€
caso que nas ocupa, resol ver € equipo EMF en formasimultaneasignificaobtener un
Unico sistema que vincule a todas las variables. Esto es muy sencillo y puede
realizarse por unametodol ogia equival ente ala utilizada para equi pos de separacién
multiple etapa, segiin veremas en los Capitulos X y XVII1.

Desde € punto devistadel andlisis numérico, se puede concluir que bajo e
procedimiento de la filosofia modular secuencial se introducen tres niveles
caracteristicos de iteracion, a diferencia de los simuladores orientados a ecuaciones
donde existe sdlo uno.

En efecto, en general se debe iterar al nivel de calculos fisicoquimicos, de
maodul os de equipos, y por tltimo, anivel del DFI o flowsheet dela planta completa.
Més aln, para problemas en los cuales se defina la optimizacion de alguna
performance del proceso expresada segin una funcion objetivo y las variables de
optimizacion correspondientes, seintroduce un nuevo nivel deiteracion, por sobre el
nivel correspondiente al DFI, segin se profundizara en € Capitulo XI]1.

En la Tabla 2 se resumen las caracteristicas principales histéricamente

remarcadas como especificas para los simuladores modulares secuenciales.
Un paso addlante, pararelgjar larigidez queimponelaorientacion fija, escontemplar
para cada médul o todos | os grados de libertad posibles. En efecto, a diferenciadela
filosofia modular secuencial pura, en la cual existe una rigida estructura de los
modulos, puede utilizarse un relgjamiento a criterio de orientacion. A modo de
gemplo, comoseverden e Capitulo X, existen varias alternativas deasignacion de
parametrosy variables paraun equipo flash. En efecto, no sdlo es posible plantear
€l problema suponiendo conocidalaalimentacién. Ademas, puedeasumirse conocida
una de las corrientes de salida; debiéndose calcular por lo tanto las dos corrientes
restantesy | os parametros operativos que surjan como grados de libertad ddl sistema,
afin de obtener un conjunto de ecuaciones compatible. De la misma manera puede
procederse para todas las combinaciones posibles.

Esto involucra un gran trabajo de programacion, ya que como comentamos
anteriormente, implicaaumentar drasticamentelabibliotecade modul os disponibles,
pero con laventgja de recuperar flexibilidad ala hora de plantearnos € problema de
encontrar una secuencia aciclica parala resolucion del DFI.
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SIMULADORES MODULAR SECUENCIALESY SUS CARACTERISTICAS
HISTORICAMENTE REMARCABLES
- Biblioteca de médul os (equipos)
- Flowsheet: Equivale a un grafo orientado o digrafo
- Orden de resolucion fijo (iteraciones)

- Tres niveles de iteracion (se incorpora otro si se desea optimizar)

1 Célculos fisicoquimicos.

2. Madulos en si (g. flash, columna, etc).
3. Variables de iteracion (reciclos).

4. Optimizacion

Caracteristicas Relevantes:
- Modelos individuales resueltos eficientemente.
- Fécilmente comprendido por ingenieros "no especialistas en smulacion'.

- Métodos de convergencia robustos (Sustitucion Directa, Wegstein, etc).

- Lainformacion ingresada por el usuario (relacionable con equipos o
corrientes) resulta facilmente chequeable e interpretable.

- L os problemas de disefio (seleccion de parametros) son mas dificiles de
resolver.

- Se incrementa la dificultad cuando se plantea un problema de optimizacion
(funcionan como cajas negras).

- Poco versdtiles, pero muy flexibles, muy confiables y bastante robustos.

TABLA 2. Principales Caracteristicas de los Simuladores
Modulares Secuenciales.
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Dado que este planteo puede realizarse para todos |os médulos, se observa
guerépidamente puedecrecer € "conjunta” delos mismasincrementandose en forma
significativala“biblioteca’ demaédul osdisponibles. Esto produceun efectoinmediato
en e armado del DFI, yaqued mismo, disponiéndose de nuevos médul os con nuevas
orientaciones (no sdlolas rigidamente impuestas por |afilosofiamodular secuencial
pura); puede armarse ahora con nuevos grados delibertad. Laprimer consecuencia
de esta estrategia es la necesidad de una menor cantidad de corrientes de corte, ya
que se poseen més posibilidades de orientacion de los médulos. El resultado es que
se haintroducido un grado de flexibilizacién, relgjando la orientacidn secuencial,
pero manteniendo la filosofia modular. En la Figura V.5 se observa € DFI
correspondiente al proceso EMF (FiguraV.4) permitiendo mltiples orientaciones a
losmaodul os. Obsérvese cdmo sereduce el nimero de corrientesdecorteal disponerse
de nuevas orientaciones para los mddul os (tomado de Montagna y col., 1991).

Laestrategia de contemplar los gradosdelibertad posiblesen laorientacion
de los médul os para mejorar la performance y flexibilidad del smulador basado en
unaépticamodular secuencial es utilizada por algunos simuladorescomercialespara
disminuir e tiempo de computo a reducir € nimero de corrientes iteradoras.

A estaaltura, nosfaltamencionar laterceraopcién mencionadaal principio
de esta seccion, los simuladores basados en unaestrategia hibrida con respecto alas
filosofias ya analizadas. En efecto, es posible plantear € desarrollo de smuladores
combinando la estrategia modular y la orientada a ecuaciones de forma tal de
aprovechar losaspectos positivos deambas metodol ogias|o méximo posible. Paraello
se selecciona un grupo de variables sobre las cual es se procedera segun la filosofia
global, esto es, se las resolvera simultdneamente, mientras que para € resto se
mantiene lafilosofia modular, es decir, setrata de encontrar una secuencia aciclica,
que provea por su calculo, en cadaiteracion, losvaloresdelas variables aresolverse
simulténeamente. Es por €llo que a esta fil osofia también sela conoce como two-tear
o de dos niveles jerérquicos, ya que se trabaja en uno con las variables tratadas
simulténeamente, y en € otro secuencia mente. Otronombrecon € que seconoce este
enfoque es modular secuencial-simultaneo.

Enfocando & tema desde una perspectiva historica, a diferencia de los
simuladores globales, lafilosofiamodular hasidola mas desarrollada, y por ello
en la actualidad la mayoria de los simuladores comerciales responden a esta
metodologia detrabajo. Se utilizan tanto la variante secuencial pura como métodos
relajadosen cuantoa laorientacion delosmodul os, dotandol osde mayor flexibilidad.

En este punto, resulta conveniente remarcar nuevamente, como se lo ha
indicado més arriba, que esta situacion ha sido una consecuencia de las limitaciones
histéricasen € desarrollo y potencialidades de softwarey hardware disponibles para
resolver un sistema muy complicado de ecuaciones algebraicas, ademas de los
recursoslimitadosen lenguajesdeprogramaci on paraconstruir unaestructuraflexible
y eficiente para e modelado.

M odelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos
Autor: Nicolds J. Scennay cal.
ISBN: 950-42-0022-2 - ©1999



Cap. V - Pag. 207

Debe aclararse, no obstante, que alaluz de las nuevas disponibilidades en
hardwarey software, hoy en diaesta division podriardativizarsey en un futuro muy
probablemente sea irrelevante.

En efecto, con d adveni miento denuevosparadigmasde programaci on (que,
a diferencia de los lengugjes procedurales, hacen posible € manipuleo de
informacion simbdlica, recursividad, programacién orientadaaobjetos, etc); selogra
fécilmente generar algoritmos que cumplan respecto del armado de un sistema de
ecuaciones global; la misma tarea légica que debe redlizarse en un ssimulador
secuencial paraadministrar losmodul os parcialesquerepresentan laplantacompl eta.

En otras palabras, es posible, tomando como dato € diagrama de flujo del
proceso, diagramar una “interfaz inteligente o logica’, que “arme’ e sistema de
ecuaciones correspondientes alos equipos sel eccionadosy de algunaformaconsidere
lasinterconexiones entrelos mismoas, através delaidentificacion delascorrientesde
entrada - salida como variables de conexidn; € aborando de esta manera, a partir de
los subsistemas, la gran matriz que representa & sistema global de ecuaciones de
toda la planta. Consecuentemente, este sistema l6gico (generacion del sistema de
ecuaciones que representa la planta completa), seria la interfaz haciad usuario;
presentaria a éste los equipos en un formalismo o lenguaje natural (como un
simulador modular), mientras que hacia e simulador los traduciria en un Gnico
sistema de ecuaciones a ser resuelto. En este caso existiria una especie de banco o
bibli otecade” modul os conteni endo subsi stemas de ecuaciones de balancegenéricas’,
y no médul os de equipos (ver Henning, G., Leone, H., Stephanopoul os, Geo., 1990).

Ademas, lainicializacién (€l otro gran problema) podriaresolversecon la
misma estrategia. En efecto, las estimaciones correspondientes (por gemplo,
respecto acaudal es, presionesy temperaturaasociadasal topey fondodeunacolumna
de destilacién, bombas o a intercambiadores, etc), pueden ser volcadas en forma
conveniente alainicializacion del sistemaglobal, atravésdela interfaz inteigente,
gue presentariaal usuario “equipos’ o variables con su “interpretacion” fisica, pero
hacia e smulador los traduciria en € lenguaje matemético, esto es, las variables
correspondientes en e sistema global de ecuaciones asociado ala planta completa.

En definitiva, la performance del sistema en cuanto a la amigabilidad,
transparencia y flexibilidad hacia e usuario, seria indistinguible respecto de uno
modular. Ladiferenciaradicariaen laestructura asociada al problemamateméticoy
en laestrategia de resolucion ddl sistema de ecuaci ones de gran dimension, que como
sabemos tiene una velocidad de convergencia cuadrética contra una menor del
sistemamodular. Debe balancearse entonces vel ocidad de convergenciavs. robustez
al resolver sistemasdeecuaci onesded evadadimension, paraoptar entreunafilosofia
u otra. A medida que evolucionan los algoritmosy e software correspondiente para
la solucién de grandes sistemas de ecuaciones, mayor es la facilidad con que puede
implementarse esta nueva filosofia en e disefio de simuladores de uso general. Mas
aun, existeen nuestrosdiasunadiversidad de productoscomercial esque parcialmente
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llevan a la préctica los principios aqui discutidos. En efecto, uno de los
condicionantes es larelativa necesidad de utilizar un criterio orientado a ecuaciones
a enfrentar la simulacion dindmica de plantas completas. Dado que los nuevos
simuladores tienden a dotar a usuario de la facilidad de smular la planta tanto en
estado estacionario como dinamico, es conveniente para € desarrallo de estos
simuladores, migrar alafilosofia global.

En estelibro no tenemos como obyjetivo especifico el andlisisdelaevolucion
histéricani lastendenciasevol utivasdel os aspectos correspondientesalasimulacién
de procesos y las filosofias y estrategias para la implementacidn de los sistemas
informéticos que le dan soporte. Ademés, este mismo punto podria plantearse para
los sistemas de sintesis de procesos, disefio, interaccidn con sistemas graficos para
la generacién de documentacion, la simulacion cualitativa, simulacién dinamica,
sistemas de control, etc., haciendo impaosible la recapilacién en un espacio acotado
como & que disponemos.

Con la introduccion realizada, resultara claro al lector que en un futuro,
debido a progreso del software y hardware, los modelos estarén basados
progresivamente en la filosofia global u orientada a ecuaciones. Esto permitira
ademéas mayor flexibilidad en & planteo de problemas muy diversos, como ser
simulacion estacionaria y dinamica, optimizacion, etc; todos elos factibles de
resolverse con una Unica herramienta, que conceptualmente, debiera llamarse de
modelado de procesos mas que de smulacion de los mismos. Con ello se estaria
enfatizando su versatilidad para ser utilizada en diversas tareas propias de la
ingenieria de procesos (segin vimos en € Capitulo | y 1) y no especificamente
simulacion, en € sentido clasicamente aceptado por definicidn. Esto por otra parte,
obliga al usuario a conocer cada vez mas los detalles, tanto matematicos como
estructural es, asi como también, laimplementaci én de model os especificos, yaqueen
una filosofia orientada a ecuaciones, solo implica agregar un paquete de ecuaciones
adicionalesalas contenidasen la“hiblioteca’ de médul os-ecuaciones del simulador.

PROBLEMASPROPUESTOS

P1) Sea € procedo de desalacion de aguas de mar indicado en la Figura V .4.
Como analizamosen € capitulo |V, loscriterios paraidentificar € conjunto
de corrientes de corte no involucran en general una consideracion de las
caracteristicas fisicas de las corrientes, por |o que algunas pueden ser méas
convenientes que atras, pese a contener  mismo nlmero de variables; por
gemplo por ser facilmente estimadas, con relacion a otras. Por otra parte,
tambi én puede suceder que una corriente tenga menor nimero de variables
queotra, por lo cual se supone que resulta conveniente (menor esfuerzo de
computo). Desde este punto devista, considerar el conjunto de corrientesde
corteindicado en lafigura en relacion con € siguiente: (3,63,64,65,66,67,
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68,69,70). Cudl es mas conveniente?. Cudl es & moativa?

Existeen d diagrama un conjunto de corrientesde corte mas convenientes?

BD, SW,

Al i nent aci 6n

(
% / i 1 T 1 T Destilado

P2-a) Integraci 6n en paralelo de un sistema por Conpresion
de Vapor (CV) a un sistema EM-.

El agua de mar es extraida de uno de | os cal entadores de |as
etapas de flasheo para alinentarlo al equipo CV y |uego
devol verlo al sistema EM.

( { ‘\2/7 & & & & 2 Al i nent aci 6n
% — ﬁ“/]/ (R N N | L OTE

D, Sw, |BD,

P2-b) Integraci 6n en paral el o CV- EMF.

El agua de mar se extrae de |as cajas de flasheo del EM-.

La descarga del CV se ubica en la msnma caja. E destilado se
deposita en el conducto col ector corresponiente.
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al sistema
de vacio

alimentacién

EFECTO EFECTO T-1

purga

agua destilgda

P2-c) Proceso de desalinizaci 6n de aguas de mar por evaporaci 6n miltiple
ef ecto.
Evaporador Multiple efecto para la desal acion de aguas de mar.

P2) Dados los siguientes procesos, segin lo indican las respectivas Figuras,
obtener e conjunto de corrientes de corte y la secuencia de resolucién,
modelando & sistema en funcidn de moédul os e emental es contenidos en un
simulador comercial (por ejemplo bombas, vvulas, intercambiadores de
calor, flash, compresor, etc.). Caso P2-c). Evaporacion Mdltiple Efecto.
Caso P2-a) y P2-b). Procesos hibridos de desalacion combinando
evaporador EMF y e basado en compresion de vapor (CV).

P3) Un simulador estacionario, puede ser utilizado para graficar larelacion
entre dos variables del equipo o planta a simular, por gemplo € calor
consumido vs. la temperatura del agua de alimentacion en € proceso dela
FiguraV.2?.

Y paragraficar la curva de evolucion de la temperatura de la salmuera en
la primer camara ante la perturbacion del calor introducido?

P4) Debido a qué motivo comienza aincrementarse en € mercado la oferta de
simuladores orientados a ecuaciones?.
P5) Escriba un diagrama de flujo en blogues para secuenciar las tareas que

deberia seguir un programa que simule un complgo quimico dados los
equipos y corrientes (DFI) y los datos correspondientes a las corrientes de
entrada a la planta y los pertenecientes a los pardmetros de operacion de
cada equipo.
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P6)

P7)

Pg)

P9)

P10)

Debido a qué motivo un simulador comercial, s bien puede calcular un
conjunto de corrientes de corte, permite también a usuario definir un
conjunto propio?

Cudl es la idea detras de los ssimuladores hibridos o de dos niveles
jerérquicos?.

Expliquee moativo por e cual puede encontrar maltiples soluciones cuando
usa un simulador en estado estacionario. Qué condiciones debe tener €
sistemna de ecuaciones correspondientes a model 0?.

Nota: Recuerde € caso de |os reactores adiabaticos y sus multiples estados
estacionarios.

Explique la causa por lacual € DFI no necesariamente debe coincidir con
laplantareal.

Queé tipo de model os deberia utilizar en los casos en los cuales los valores
de las corrientes de entrada a la planta tienen asociados leyes de
probabilidad?. Y s varian en e tiempo?. Puede ser utilizado un simulador
estacionario parasimular € comportamiento de una planta batch?.
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